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摘要:  在反应堆计算中，确定论计算软件如ANISN计算速度快，适合复杂的物理-热工耦合计算任务。但对

于确定论计算程序，其计算精度主要受制于多群截面数据库的制作。本工作基于蒙特卡罗计算软件Open-
MC制作用于确定论程序的多群截面库。首先利用OpenMC进行建模计算，然后分区分能群统计总反应率、

裂变中子产生率、吸收反应率、中子通量以及高阶勒让德散射率，最后通过自主编写的 Fortran截面转换程

序得到BUGLE-96格式的多群截面数据。为了验证所制作截面库的可靠性，将新制作的截面库提供给AN-
ISN程序进行基准题计算，计算结果和蒙特卡罗程序及BUGLE-96库进行对比。结果表明，基于OpenMC和

自主编写的截面转换程序制作的截面库用于ANISN计算时，Keff和通量与蒙特卡洛程序计算结果相吻合，并

且比使用BUGLE-96库计算结果偏差更小，验证了本方法制作中子输运SN程序的多群截面库的有效性。
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0    引言

中子输运方程的求解方法可以分为两大类——确定

论计算和蒙特卡罗模拟。离散纵坐标方法，简称 SN方

法，是确定论计算中求解中子输运方程的重要方法之一。

在 SN方法中，中子输运方程是中子能量E、中子当前

坐标 r、中子运动方向Ω的函数。对于中子能量 E，通

常采用“分群”方法离散处理。SN方法主要是对中子当

前坐标 r和中子运动方向Ω，尤其是对中子运动方向Ω
离散化处理 [1]。SN方法的特点是数值计算过程简单，

基于该方法可以编写适用于多个离散方向数上的通用确

定论求解程序，给核科学研究和核工程计算带来了极大

的便利。

随着核能产业的快速发展，反应堆计算逐渐由单一

的物理或热工计算发展成更加复杂的物理-热工耦合计

算，对反应堆计算软件的要求也不断提高。与蒙特卡罗

计算软件相比，确定论计算软件如ANISN程序计算速

度更快，可以处理深穿透问题，能计算出详细的角度谱

分布，更加适合这类复杂的耦合计算任务 [2]。从 20世
纪末期开始，国际上逐渐发展起来众多物理-热工耦合

计算程序，西屋公司等单位研发的 TRAC-M/PARCS、
RELAP5/PARCS[3]和 POLCA-T[4]程序，可以处理复杂

三维物理-热工耦合问题；国内清华大学、中国核动力

设计研究院以及西安交通大学等单位也纷纷开展物理-
热工耦合研究计算工作，如西安交通大学NECP实验室

开发的 SARAX-LAVENDER程序便是适用于物理-热工

耦合计算的确定论堆芯计算程序 [5]。对于此类确定论

计算程序，其计算精度主要受制于多群截面数据库的制

作，这意味着对用于确定论程序的截面库制作提出了新

的挑战 [6]。

理论上可以用蒙特卡罗计算软件通过统计特定体积

和能量内的中子通量和反应率，经过处理得到截面数据。

经典的蒙特卡罗计算软件如 TRIPOLI、MCNP、MCN-
PX等并不能统计中子多群勒让德散射反应率，而在

2011年由麻省理工学院开发的开源蒙特卡罗计算程序

OpenMC可以统计高阶勒让德散射反应率 [7]。确定论程

序如ANISN快速准确的堆芯输运计算离不开准确可靠

的多群截面数据，OpenMC是具有高分辨率、高精度的

蒙特卡罗连续能量计算软件，且在计算过程中会自动考

虑共振自屏能效应引起的误差，非常适合为确定论程序
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制作准确可靠的高精度截面数据。本文正是在 Open-
MC统计高阶勒让德散射反应率功能的基础上，分区分

能群统计所需物理量，最终制作完成确定论程序可用的

多群截面数据库。基于该方法制作精细截面数据库，研

究人员进行了初步可行性分析，本文在此基础上，进行

更加复杂的快堆和热堆基准题计算，并进一步讨论群间

向上散射、能群结构优化对于计算结果的影响。 

1    计算方法及软件

为了制作完整可靠的截面数据库，首先利用Open-
MC进行建模计算，并分区分能群统计总反应率、裂变

中子产生率、吸收反应率、中子通量分布以及高阶勒让

德散射率 [8]，然后通过编写的 Fortran截面转换程序经

过处理得到核素的多群截面数据，转换成 ASCII的
BUGLE-96格式的截面库，最后提供给ANISN程序进

行计算，将采用原始BUGLE-96库和采用新制作截面库

的ANISN的计算结果分别与蒙特卡罗计算结果进行对

比。详细计算流程如图1所示。
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图 1    蒙特卡罗方法制作中子多群截面库流程图
 

  

1.1    OpenMC程序简介

OpenMC是一款开源高速并行蒙特卡罗计算程

序 [9−10]，它由美国麻省理工学院 (Massachusetts Insti-
tute of Technology, MIT) 2011年开发，2012年 12月正

式公布。OpenMC使用连续能量截面和构造性立体几何

表示方法，可以实现核反应堆和其他系统的高保真建模。

OpenMC的输入文件采用XML格式，必须的输入文件

包括材料、几何结构、参数设置和截面库文件。此外还

包括统计文件、绘图文件以及用于设置收敛参数的文件

等。与其他蒙特卡罗计算软件相比，OpenMC开发较晚，

在计数中添加了PN(勒让德散射反应率)的计数结果。

本文首先使用OpenMC进行建模计算，统计数据提

供给编写的 Fortran截面转换程序进行处理，截面转换

程序首先设置总能群数Ng和总核素数Nn，按能群读取

每一区的体通量Φ和每种核素的吸收率Ra、裂变率Rf、

总反应率Rt以及各阶勒让德散射率Rs, g’-g，然后各反应

率除以对应能群通量得到宏观反应截面 Σ，最后按

BUGLE-96格式写入截面文件供ANISN调用计算。 

1.2    ANISN程序及处简介

ANISN程序是由美国橡树岭国家实验室 (ORNL)
的Engle所开发的用于中子、光子输运计算的一维、多

群、各向异性散射离散纵标确定论计算程序，它被广泛

应用于反应堆屏蔽问题、反应堆中子学以及反应堆物理

计算中 [11]。ANISN程序由 1966年开发的 DTF-II程序

发展而来 [12−13]，于 1967年开发完成并投入计算。AN-
ISN自带的 BUGLE-96库包含 47群中子、20群光子的

P5多群勒让德散射截面 [14−15]，含有美国评价数据库

ENDF/B-VII.0库所包含的大部分核素的响应函数和截

面数据 [16]。作为反应堆物理确定论计算程序，AN-
ISN程序具有计算速度快，便于精确处理一维物理模型

的优点。ANISN程序中，对于散射截面 Σs的处理是按

勒让德多项式展开，然后代入散射积分中，具体处理过

程如下：

由相空间小体积元内粒子数守恒，导出离散纵标下

的输运方程差分格式为 

Wmµm
(
Ai+1Ψg, i+1,m−AiΨg, i,m

)
+αm+ 1

2
Ψg, i+ 1

2 ,m+
1
2
−

αm− 1
2
Ψg, i+ 1

2 ,m−
1
2
+WmΣg, i+ 1

2
Vi+ 1

2
Ψg, i+ 1

2 ,m
=WmVi+ 1

2
S g, i+ 1

2 ,m
，
(1)

Ai Vi+ 1
2

Σg α S g

Q外
g, i+ 1

2

式中：   、   是与几何形状有关的面积元和体积元；

 为 g群总截面；   满足相应的递推公式。源项   包括

散射源、裂变源及外加独立项，记外源独立项为   ，

此时裂变源为 

Qf
g, i+ 1

2
= χg

∑IGM

h=1
v
∑f

h, i+ 1
2

∑MM

m=1
WmΨh, i+ 1

2 ,m。 (2)

σs散射源是将散射截面   按勒让德多项式展开，取到L阶，

再代入散射积分中，以平面几何为例：

球几何： 

Qs
g, i+ 1

2 ,m
=

L∑
I=0

(2I+1)PI (µm)
IGM∑
h=1

∑s

h→g, i+ 1
2

MM∑
mI=1

WmI PI (µmI)Ψh, i+ 1
2 ,mI；

(3)
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柱几何： 

Qs
g, i+ 1

2 ,m
=

L∑
I=0

(2I+1)
{ IGM∑

h=1

∑s

h→g,i+ 1
2

[
PI (ξm)

MM∑
mI=1

WmI PI (ξmI)Ψh, i+ 1
2 ,mI+

2
I∑

r=1

⟨(I− r)!⟩
⟨(I+ r)!⟩P

r
I (ξm)

MM∑
mI=1

WmI Pr
I (ξmI)cos(ϖm−ϖmI)·Ψh, i+ 1

2 ,mI

]}
；

(4)

得到的最终源项为 

S g, i+ 1
2 ,m
= Qf

g, i+ 1
2
+Qs

g, i+ 1
2 ,m
+Q外

g, i+ 1
2
。 (5)

σt,g

OpenMC输出文件可以统计并给出本能群到其他各

阶能群的散射分量 [17−18]。值得注意的是，OpenMC在

处理散射分量时，不会自动通过执行权重调整来降低误

差，相当于忽略散射反应中产生的任何额外粒子，这将

导致计算结果缺乏准确性，因为总粒子数将不守恒。为

了修正误差，OpenMC在生成库时可以根据需要减小吸

收截面以保持粒子守恒。设总截面为   ，OpenMC中

吸收截面将调整为 

σa,g = σt,g−
∑

g′
νsσs,g→g′。 (6)

这为本文基于蒙特卡罗方法制作用于反应堆中子输运

SN程序的多群截面库提供了保证。

ANISN所用的截面库格式中，各物质截面数据按

序按能群排列。以 3群中子为例，具体的截面库格式如

表1所列。在截面库中，每种物质的信息由两部分组成：

标识行和截面表，标识行包含的基本信息有：群数N1、
表长N2、控制数N3、标识N4和注释NOL；截面表前

三行为吸收截面Σa、裂变截面 νΣf和总截面Σt，接下来

是按能群按散射阶数依次排列的散射截面Σs, g’-g，值得

注意的是，在ANISN自带的 BUGLE-96格式库中，群

间向上散射截面默认为0。
 
 

表 1    ANISN截面库格式
 

标识行 N1 N2 N3 N4 NOL

截面表

Σa Σa Σa

νΣf νΣf νΣf

Σt Σt Σt

Σs,1-1 Σs,2-2 Σs,3-3

0 Σs,1-2 Σs,2-3

0 0 Σs,1-3
 
  

2    模型及验证

为了检验该方法的可行性及准确性，本文基于AN-

ISN程序使用手册自带的GODIVA临界球模型和压水堆

基准题萨凡纳模型进行计算验证。GODIVA临界球半

径为 8.740 6 cm。萨凡纳反应堆在 1962年建造并投入使

用，它是典型的压水堆，设计功率为 69 MW，采用富

集度为 4.4%的UO2作为燃料，燃料总质量为 8 050 kg。
萨凡纳反应堆是由堆芯、热屏蔽层、压力容器、空气绝

缘、一次屏蔽层、设备与二次屏蔽层组成的圆柱状反应

堆，总半径达 673.7 cm，其中堆芯半径为 78.8 cm，总

燃料活动区的长度为 167.7 cm[19]。由于蒙特卡罗计算

软件无法处理深穿透问题，为了简化计算模型，我们采

用萨凡纳反应堆堆芯进行计算。表 2和表 3给出了GO-
DIVA临界球模型和萨凡纳堆芯模型的具体材料组分。

由于ANISN是反应堆物理确定论计算一维计算软件，

在进行圆柱模型计算时需要采用曲率修正因子，一般

取 1.420 892，表 4给出了ANISN具体计算参数。Open-
MC计算时默认温度为 293.6 K，共计循环 1 000代，其

中非活跃代数为 100代，每代粒子数为 106个，采用的

数据库为国际上通用的 ENDF/B-VII.0库，能群结构采

用BUGLE-96参数，即中子 47群结构，具体能群划分

由表5给出。
 
 

表 2    GODIVA临界球材料组分
 

核素 份额/%
235U
238U

93.71
6.29

 
 

表 3    萨凡纳堆芯材料组分
 

核素 份额/%
1H 1.343 0
16O 17.772 4
235U 2.300 8
238U 50.629 4
50Cr 0.221 6
52Cr 4.445 5
53Cr 0.513 7
54Cr 0.130 3
55Mn 0.559 1
54Fe 1.096 8
56Fe 17.854 9
57Fe 0.419 7
58Fe 0.056 8
58Ni 1.784 5
60Ni 0.711 0
61Ni 0.031 4
62Ni 0.101 8
64Ni 0.026 7
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表 4    ANISN计算参数
 

计算
模型

分区
数目

节点
数目

勒让德
散射阶数

离散方
向数目

左右边
界条件

内外迭
代次数

临界球 1 30 3 8 反射 真空 200 200

萨凡纳堆芯 1 200 3 16 反射 真空 400 400
 
 

表 5    BUGLE-96库中子能群结构
 

群数
能量上限

/eV
群数

能量上限

/eV
群数

能量上限

/eV
群数

能量上限

/eV
1
2
3
4
5
6
7
8
9
10
11
12

1.733 3×107

1.419 1×107

1.221 4×107

1.000 0×107

8.607 1×106

7.408 2×106

6.065 3×106

4.965 9×106

3.678 8×106

3.011 9×106

2.725 3×106

2.466 0×106

13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24

2.365 3×106

2.345 7×106

2.231 3×106

1.920 5×106

1.653 0×106

1.353 4×106

1.002 6×106

8.208 5×105

7.427 4×105

6.081 0×105

4.978 7×105

3.688 3×105

25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36

2.972 0×105

1.831 6×105

1.110 9×105

6.737 9×104

4.086 8×104

3.182 8×104

2.605 8×104

2.417 6×104

2.187 5×104

1.503 4×104

7.101 7×103

3.354 6×103

37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47

1.584 6×103

4.540 0×102

2.144 5×102

1.013 0×102

3.726 7×101

1.067 7×101

5.043 5×100

1.855 4×100

8.764 2×10−1

4.139 9×10−1

1.000 0×10−1

 
 

利用 Fortran截面转换程序将 OpenMC的 tallies.out
统计输出文件处理得到BUGLE96格式的截面库文件，

提供给ANISN进行计算。比较ANISN的原始BUGLE-
96库、新制作截面库及蒙特卡罗计算结果之间的差异，

这里列出有效增殖因子计算结果及通量统计结果。 

2.1    有效增殖因子计算

利用OpenMC的统计结果经过处理得到截面库数据，

表 6给出了有效增殖因子计算的具体结果，计算结果表

明，在进行GODIVA临界球计算时，ANISN采用自带

的 BUGLE-96库计算结果与 OpenMC基于 ENDF/B-
VII.0库得到的结果符合得很好，相对偏差仅为 0.055%，

利用新制作的截面库的计算结果与OpenMC计算结果相

对偏差为 0.173%。总体而言，在进行一维GODIVA临

界球计算时，无论是采用ANISN采用自带的 BUGLE-

96库，还是采用新制作的截面库，ANISN计算结果都

与OpenMC符合得很好。但在进行圆柱状萨凡纳堆芯计

算时，计算结果发生了明显变化，ANISN采用自带的

BUGLE-96库得到的计算结果仅为 0.528 41，与实际情

况差距非常大。采用新制作的截面库提供给ANISN进

行计算时，得到的计算结果为 0.919 62，虽然与原始

BUGLE-96库相比计算结果有所改善，但与OpenMC基

于 ENDF/B-VII.0库得到的结果相比，相对偏差为

19.276%。
 
 

表 6    Keff计算结果
 

计算模型
ANISN

BUGLE-96
ANISN

ENDF/B-VII.0
OpenMC

ENDF/B-VII.0/pcm
Keff实验值

临界球
萨凡纳堆芯

0.995 76
0.528 41

0.996 94
0.919 62

0.995 21±22
1.112 38±9.9

1.0
−

 
  

2.2    通量统计结果

利用ANISN自带的 BUGLE-96库和新制作的截面

库通过计算统计中子通量，并与OpenMC计算结果进行

对比。详细计算结果见图 2，通过计算临界球模型和萨

凡纳堆芯模型，在中能区，无论是BUGLE-96库还是新

制作的截面库，ANISN计算结果都与OpenMC符合得

很好；差异主要分布在低能区与高能区，在低能区，相

比于ANISN自带的BUGLE-96库，采用新制作的截面

库的ANISN计算结果与OpenMC符合得更好，相对偏

差也由 BUGLE-96库的 80%降低到 20%以内；在高能

区，采用 BUGLE-96库与采用新制作的截面库 AN-
ISN计算结果几乎相同，与OpenMC计算结果相对偏差

达到 40%以上。通过分析比较，引起低能区与高能区

中子通量计算结果相对偏差较大的主要原因是由于能群

划分较细 (47群)，中子能量存在群间向上散射的影响。

此外，低能区与高能区中子通量较小，统计误差较大，

也是相对偏差较大的原因之一。总体而言，计算结果符

合较好。 
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图 2    (a)临界球和 (b)萨凡纳堆芯通量对比 (在线彩图)
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2.3    群间向上散射的影响

分析临界球模型和萨凡纳堆芯计算结果，相比于

ANISN自带的 BUGLE-96截面库，在计算中子增殖因

子和通量分布时，采用基于蒙特卡罗方法制作的截面库

计算结果与OpenMC计算结果符合得更好。通过进一步

分析，新制作的截面库计算结果相较于ANISN自带的

BUGLE-96截面库有了很大改善，在计算简单临界球模

型时有效增殖因子计算结果很准确，但在计算更为复杂

的萨凡纳反应堆堆芯时，无论是有效增殖因子，还是通

量分布与OpenMC计算结果均有一定的偏差，经过深入

分析，我们发现引起偏差的主要原因是，在制作新的截

面库时，采用BUGLE-96库参数，即中子 47群能群结

构。BUGLE-96格式库里，群间散射截面从群内散射开

始，群间向上散射截面为 0。但由于能群划分较细，热

群中子群间向上散射非常明显，此外萨凡纳堆芯中氢元

素群间向上散射尤为严重，为了降低由于能群划分造成

的群间向上散射的影响，我们将低能区前 4群合并为一

个能群，进行了萨凡纳堆芯 43群计算，比较它们与 47
群计算结果的差异。

能群结构由原先ANISN自带的 BUGLE-96库划分

的 47群通过合并前 4群得到 43群群结构，群间向上散

射减弱。详细计算结果见表7，在有效增殖因子计算中，

采用新制作截面库ANISN的计算结果与OpenMC计算

结果的相对偏差由原来 47群的 19.276%降低到 0.034%。

详细通量统计对比结果见图 3，在通量计算结果比较分

析中，相较于 47群中子通量计算结果，43群低能区通

量分布相对偏差由原来的 20%降低到 2%以内。同时我

们也看到，不论能群划分是 47群还是 43群，在高能区

中子通量计算结果仍有 80%左右的偏差，这是由于高

能区中子通量相对来说比较小，统计误差较大造成的。

但处于高能区的中子份额占比较少，对于计算结果的影

响不大。总体来看，通过并群减轻群间向上散射的影响，

计算结果明显改善。
  

表 7    萨凡纳堆芯不同能群Keff计算结果
 

模型
ANISN

ENDF/B-VII.0
OpenMC

ENDF/B-VII.0
相对偏差/%

萨凡纳堆芯-47群
萨凡纳堆芯-43群

0.919 62
1.112 76 1.112 38±9.9 pcm 19.276

0.034
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图 3    (a)萨凡纳堆芯47群和 (b) 43群通量计算对比 (在线彩图)
 

 
 

3    结论与展望

本文采用MIT开发的反应堆中子输运蒙特卡罗程

序OpenMC基于国际上通用的 ENDF/B-VII.0库制作反

应堆核素的 47群中子截面库，用 Fortran程序将Open-
MC输出的截面结果转换成ASCII的BUGLE-96格式库。

利用一维SN程序ANISN结合制作好的BUGLE-96格式

的数据库进行GODIVA临界球基准题和萨凡纳堆芯模

型计算，将采用原始BUGLE-96库和采用新制作截面库

的ANISN计算结果分别与蒙特卡罗计算结果进行对比。

计算结果表明，相比于ANISN自带的原始 BUGLE-96
截面库，新制作截面库计算结果更加准确。在此基础上，

通过对BUGLE-96库的深入探究，我们发现BUGLE-96
库中子群间向上散射截面默认置为 0，但在实际热堆模

型萨凡纳堆芯计算中，低能区中子群间向上散射不可忽

略，通过改进新制作截面库能群结构，有效增殖因子计

算结果相对偏差由原来的 17.329%降低到 0.034%，低

能区通量分布也符合得较好。

在此工作基础上，未来有必要进一步开展更加复杂

快堆基准题、热堆基准题计算验证工作，给出科学合理

的能群划分准则。在中子输运截面库制作完成后，在

OpenMC源代码中添加中-光子耦合输运多群勒让德散

射反应率统计功能，制作更加完善的中光子输运多群截

面库。
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Fabrication of Multi-group Neutron Transport Cross Section Library for
SN Program Based on OpenMC

YANG Xirong1,2,3,  YANG Yongwei1,2,3,†,  WU Xiang1,2,3,  FANG Peng1,2,3,  GAO Qingyu1,2,3,  ZHAO Zelong1,2,3,  LIU Jie1,2

(1. Institute of Modern Physics, Chinese Academy of Sciences, Lanzhou 730000, China;
2. School of Nuclear Science and Technology, University of Chinese Academy of Sciences, Beijing 100049, China;

3. Advanced Energy Science and Technology Guangdong Laboratory, Huizhou 516003, Guangdong, China)

Abstract:  In reactor calculation, deterministic calculation software such as ANISN is fast and suitable for complex physical
thermal coupling calculation tasks. But for the deterministic calculation program, the calculation accuracy is mainly restricted
by the making of multi-group cross section library. In this paper, based on the Monte Carlo software OpenMC, a multi-group
cross section library for deterministic programs is developed. Firstly, modeling and calculation are carried out by using Open-
MC. Then, the total reaction rate, neutron fission rate, absorption reaction rate, neutron flux and high-order Legendre scatter-
ing rate are calculated by different regions and energy groups. Finally, multi-group cross section data in BUGLE-96 format is
obtained by Fortran cross  section conversion program.  In  order  to  verify  the  reliability  of  the  cross-section library,  the  new
cross-section library is provided to ANISN program for benchmark calculation, and the calculation results are compared with
Monte Carlo program and BUGLE-96 library. The results show that the Keff and flux calculated by the cross section library
based on OpenMC and the cross section conversion program are consistent with those calculated by Monte Carlo program, and
the error is smaller than that calculated by BUGLE-96 library, which verifies the effectiveness of the multi-group cross sec-
tion library of neutron transport SN program.
Key words:  ANISN; OpenMC; Monte Carlo method; BUGLE-96; neutron multi-group cross section library
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