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Résumé long

La méthode classique d’évaluation des données nucléaires pour la Physique
des réacteurs, en vigueur depuis quatre décennies, atteint maintenant ses limites
en terme de réduction des incertitudes sur les sections efficaces neutroniques. Ce
constat nous a conduit a définir une approche nouvelle plus exhaustive en terme
de processus physiques et de types d’observables capitalisables. Le travail de
these présenté ici a pour objectif la démonstration qu'une amélioration qualitative
majeure sur les parametres a posteriori dans l'ajustement des sections efficaces, est
réalisable en changeant de référentiel de travail, passant du cadre historique du
neutron incident sur un noyau cible (c’est a dire de la spectroscopie neutronique)
au cadre plus universel du centre de masse du systeme composé excité. Un tel
changement de philosophie implique la modélisation effective simultanée de toutes
réactions nucléaires menant au méme systeme composé, ouvrant par voie de
conséquence une inter-comparaison immeédiate entre parametres des modeles
nucléaires provenant des différents pans de la physique, qu’ils soient issus des
applications en physique de réacteurs ou de problématiques d’astrophysique ou
de structure de la matiere. La méthode ici décrite présente 'avantage de réunir
des activités d’'une méme thématique (1’évaluation de données), habituellement
exécutées séparément et ce, en regroupant les différentes bases de données
expérimentales et différents jeux de parametres; qu’ils soient qualifiés d’< a
priori > ou d’«< a posteriori > dans le processus d’ajustement des données. Cette
procédure a été mise en ceuvre au travers du développement d’un nouveau module
dénommé TORA (TOol for Reactions Analysis) du code CONRAD (COde for
Nuclear Reaction Analysis and Data Assimilation) du Commissariat a ’Energie
Atomique et aux Energies Alternatives (CEA). Ce nouvel outil permet de calculer
de fagon autonome toutes sections efficaces neutroniques ou particules chargées
microscopiques différentielles ou intégrées en angle qu’elles soient mesurées par
rapport au référentiel des particules incidentes ou émergentes. Apres une validation
numérique des résultats des voies isolées de réaction par rapport aux codes
institutionnalisés (CONRAD, SAMMY, NJOY, etc.) et aprés une comparaison
des résultats TORA avec ceux d’un cas test de référence établi au niveau de la
communauté scientifique des données nucléaires et traitant du systéeme composé
"Be*, 'accent a été mis sur une application concréte et d’actualité : le systéme
composé 7O*.
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La problématique de la réduction des incertitudes des sections efficaces
neutroniques de 1’0 impliquant le systéme composé 7O, a été mise récemment
en lumiere au travers du projet international CIELO (Collaborative International
Evaluation Library Organisation) qui a abouti en particulier a une clarification sur
'amplitude de la section efficace *O(n, a)3C, réévaluée a la hausse de 40%. C’est
le type de probleme que 'approche unifiée de ce travail doit permettre a terme de
prévenir en ayant un jeu unique cohérent de parametres nucléaires (les parametres
fondamentaux de la théorie de la matrice R ; les amplitudes réduites 7. par voie
d’excitation ¢ d’un état du systéme composé) pour la reproduction des résonances
observées quelle que soit la spectroscopie de réaction. En effet, historiquement les
sections efficaces mesurées 1°0(n, )3C et *C(a, n)'®0, ne pouvaient étre 1'objet
d’un ajustement simultané et la mesure de la section efficace *C(a,n)'0 devait
étre renversée (temporellement) pour rejoindre la base expérimentale neutronique
de '°0 sous la forme d’une pseudo-mesure O(n, a)!3C et ainsi pouvoir compléter
I'information disponible pour 1'évaluation des données de 7O*. Au-dela de cette
question argumentée dans le manuscrit, une ébauche d’ajustement des sections
efficaces neutroniques de °0 au travers de mesures de la base expérimentale
rassemblée par le projet CIELO est réalisée avec comme produit fini des parametres
de résonance sous forme d’amplitudes réduites (et non pas sous forme de largeurs
a mi-hauteur observées comme habituellement) avec rattachement a la structure
nucléaire de I''70, puisque étant définis par rapport a une énergie d’excitation dont
I'origine de I’échelle se trouve étre I'énergie de 1’état fondamental de ce dernier.
Une question, connexe au traitement matrice R et a I’énergie reportée dans la
bibliographie pour les résonances observées, repose sur le choix de la convention
choisie pour le calcul du facteur de déphasage, Sy, et ses implications notamment a
I'ouverture énergétique (seuil) d’une réaction. Un survol de la problématique est
donné dans le manuscrit.
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Introduction

Les données nucléaires stockées dans les bibliotheques d’évaluation constituent
un outil indispensable pour les activités de production d’énergie d’origine nucléaire.
Ces données interviennent notamment dans le contrdle de la réactivité d’un
réacteur nucléaire dont le principe consiste a garder 1’équilibre entre les naissances
et les disparitions des neutrons. Cet équilibre est maitrisé grace au calcul du
facteur de multiplication des neutrons, keg, lequel doit étre maintenu proche
de 1 en fonctionnement normal. Le calcul de ce facteur est conditionné entre
autres aux sections efficaces des réactions nucléaires des isotopes présents dans
le coeur du réacteur et issues des bases de données évaluées. L’évaluation de ces
sections efficaces consiste a prédire leur comportement par des modeles théoriques
implémentés dans des codes d’évaluation, lesquels sont calibrés sur les mesures
expérimentales disponibles. Les modeles théoriques different suivant I’énergie du
projectile et le type d’interaction du neutron avec la matiere. En effet, sur le
domaine d’énergie intéressant la physique des réacteurs (0-20 MeV), on observe
généralement dans la forme de la section efficace des pics de résonances dont
le nombre et ’espacement moyen varient d’un noyau a l'autre mais également
en fonction de I'énergie. Ainsi, on distingue trois grands domaines énergétiques
arbitrairement séparés : le domaine des résonances résolues en énergie (RRR),
le domaine des résonances non résolues (URR) et le domaine du continuum
neutronique.

Dans le RRR, les résonances sont bien identifiables (leur largeur a mi-hauteur est
bien inférieure a leur espacement moyen). Les modeles théoriques appliqués pour le
calcul des sections efficaces dérivent essentiellement de la théorie de la matrice R [1J.
Cette derniere pemet de reproduire les sections efficaces sur base de parameétres issus
de I'observation des résonances (leurs largeurs a mi-hauteur, leurs énergies, etc).
Les résonances observées correspondent directement aux états du systéme composé
formé par le projectile et la cible. Les parametres de résonance correspondent ainsi
aux parametres de structure nucléaire de ce systeme composé. Par projection, les
largeurs a mi-hauteur sont traduites sous formes d’amplitudes réduites et les énergies
des résonances matérialisent les énergies d’excitation des états du systeme composé.
I1 est donc possible d’extraire directement ces informations de structure nucléaire du
systeme composé des résonances observées a partir des données de sections efficaces
mesurées. Cette correspondance fait partie intégrante de ce travail de these. Dans



I’'URR, les résonances sont difficilement identifiables parce qu’elles se recouvrent
partiellement (pseudo-résonance). Leur largeur a mi-hauteur est supérieure a leur
espacement moyen. Au-dela, dans le continuum neutronique, la section efficace
devient monotone. Les résonances disparaissent progressivement remplacées par des
fluctuations qui se réduisent progressivement a ’ouverture de réactions a seuil, et ce
en sus de I'élargissement des résonances. Le comportement des sections efficaces au
dela du RRR répond a la physique statistique. Les modeles qui y sont developpés
pour le calcul des sections efficaces sont : le modele matrice R moyenne couplé a la
théorie de Hauser-Feshbach [2] pour 'URR et le modele optique aussi couplé a la
théorie de Hauser-Feshbach pour le continuum. La Fig. |0.0.1] montre les sections
efficaces totales correspondant a plusieurs isotopes en fonction de la valeur du
nombre de masse (A).
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F1GURE 0.0.1 — Sections efficaces totales de plusieurs noyaux de nombre de masse
A croissant (de bas en haut). Figure extraite de 'HDR d’O. Bouland [3].

La lecture de la figure dans le sens vertical permet la comparaison entre
noyaux et montre un nombre de résonances observées croissant avec A. Sur le bas
de I’échelle des masses se trouve I’hydrogene qui ne présente aucune résonance.
Toutefois, 1'isotope 2°*Pb constitue un cas particulier par rapport aux autres



noyaux de taille comparable. En effet, bien que classé dans le lot des noyaux
lourds, il présente une densité de niveaux équivalente a celle des noyaux légers et
sa premiere résonance est observée tardivement sur le spectre en énergie a cause
du nombre doublement magique de ses nucléons qui lui confére une tres grande
stabilité. La lecture dans le sens horizontal met en lumiere le caractére croissant de
la densité de niveau en fonction de I’énergie. Les noyaux de nombre de masse faible
présentent un domaine RRR tres vaste.

Un travail d’évaluation des sections efficaces neutroniques est justifié par un
besoin argumenté d’amélioration de leur précision. Ce besoin est généralement
exprimé par l'industrie nucléaire Francaise, les projets applicatifs du CEA
(Commissariat a I’Energie Atomique et aux Energies Alternatives) ou par la
communauté européenne au travers du projet JEFF (Joint Evaluated Fission
and Fusion File) auquel le CEA contribue fortement. Pour répondre a ce besoin,
le physicien nucléaire spécialisé dans 1’évaluation des données nucléaires (dans
ce travail, sous I'expression de sections efficaces) doit apprécier les possibilités
d’amélioration a partir des bases de données expérimentales et des modeles
nucléaires disponibles. Ces améliorations s’articulent souvent autour de nouvelles
campagnes de mesures aupres d’accélérateurs, en réacteurs maquettes ou de
puissance du parc nucléaire, en association avec l'utilisation de modeles nucléaires
plus raffinés.

Dans les années 70 et 80, le niveau de méconnaissance élevé relatif aux données
nucléaires ne transparaissait pas directement dans les calculs de grandeurs d’intérét
pour la physique des réacteurs. En effet, le grand nombre d’approximations utilisées
pour résoudre 1’équation de Boltzmann du transport des neutrons dans un coeur
de réacteur nucléaire (e.g.; discrétisation énergétique, distribution énergétique
secondaire lors d'une collision élastique d’un neutron avec un noyau ou encore
l'autoprotection du flux neutronique comme illustrée dans la ref.[4]) masquait
le poids des incertitudes sur les données nucléaires d’entrées. Il y avait peu de
possibilités de recours a des méthodes plus précises, dites < de référence > (calculs
déterministes multigroupes hyperfins, calculs stochastiques Monte Carlo) du
fait des temps de calcul prohibitifs. Les grandeurs neutroniques caractéristiques
des réacteurs (e.g.; le coefficient de multiplication effectif des neutrons keg)
étaient néanmoins reproduites de fagon satisfaisante, essentiellement du fait de
compensations d’erreurs. Au cours des deux dernieres décennies, les progres
en termes de puissance de calcul ont permis de s’affranchir de bon nombre
d’approximations, de sorte que les biais sur les résultats des calculs de réacteur
ont diminué plus rapidement que les incertitudes relatives aux données nucléaires.
Aujourd’hui, ces dernieres gouvernent donc la précision finale sur les grandeurs
neutroniques obtenues au moyen de simulations de référence.
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Borne inférieure du groupe [eV] Incertitudes [%] fournies par COMAC V2.0
sur les sections efficaces neutroniques
Isotopes cibles Pu-239 U-236 Fe-56
Réactions o(n,7y) | o(n,f) | o(n,v) | o(n,f) | o(n,n) | o(n,n’) | o(n,v)

1.000000E-05 4 1 2 20 5 3
1.000000E-01 4 2 2 20 ) 3
5.400000E-01 4 1 4 50 5 3
4.000000E+4-00 7 3 4 50 ) 3
2.260329E4-01 7 3 4 50 5 3
4.539993E+-02 ) 3 4 20 7 9
2.034684E+4-03 3 2 3 35 6 15
9.118820E+4-03 3 2 ) 45 6 15
2.478752E4-04 4 2 5 42 6 15
6.737947E4-04 3 2 4 32 6 13
1.831564E+05 4 2 7 31 4 14
4.978707E+05 9 2 8 30 ) 6 13
1.353353E+06 13 1 20 30 6 4 14
2.231302E4-06 19 2 35 19 8 4 15
6.065307E+4-06 2 2 48 12 8 2 19

TABLE 0.0.1 — Incertitudes estimées en 2018 extraites de la bibliotheque de
Cadarache de matrices de variance-covariance COMAC V2.0 sur les sections
efficaces neutroniques de capture (n,7y), de fission (n,f), de diffusion élastique (n,n)
ou inélastique (n,n’) pour les noyaux de Pu-239, U-236 et Fe-56 dans le domaine
énergétique de la physique des réacteurs [0-20MeV] lesquelles sont présentées sur
une structure en 15 groupes d’énergie.

Le tableau reporte U'incertitude estimée et tabulée dans la bibliotheque
COMAC V2.0 [5] (COvariance MAtrices of Cadarache) sur quelques sections
efficaces d’importance de noyaux intéressant la physique des réacteurs. Nous
trouvons ainsi les données relatives a un actinide principal (Pu-239) présent
dans les combustibles MOX neufs a hauteur de 56% (molaire) du vecteur Pu,
un actinide secondaire (U-236) important pour le cycle du combustible et produit
par capture neutronique de I’ U-235 et un noyau de masse intermédiaire (Fe-56)
impliqué notamment dans les aciers (cuve du réacteur) ou constituant de la gaine
en Zircaloy des crayons combustibles. Le constat est le suivant : en ce qui concerne
un noyau lourd majeur comme le Pu-239, la précision sur sa section efficace de
fission, o(n,f), recouvre les limites technologiques expérimentales (~ 3%) tandis
que celle sur sa capture, o(n, ), peut encore étre améliorée en concevant et réalisant
de nouvelles expériences. Nous soulignerons que les mesures de section efficace
moyenne de capture pour un isotope fissionnant dans le domaine des énergies
supérieures au domaine des résonances résolues (E > 2,5 keV pour cet isotope)
présente un défi expérimental démontré généralement par le nombre limité de
jeux de données relachées par la communauté scientifique. Ce constat se vérifie
aussi pour un noyau secondaire comme 1’U-236 dont la précision sur la capture
dans le domaine des résonances (E < 70 keV) est comparable (~ 5%) a celle du
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Pu-239. L’incertitude tres élevée (> 20%) sur la section efficace de fission sur tout
le spectre neutronique [0-20MeV| pour 1'U-236 provient clairement d’une base
expérimentale incomplete. Le tableau 1 présente aussi I’état de la connaissance
sur les sections efficaces neutroniques du Fe-56 qui a fait 'objet d’une attention
particuliere (ref. [6]) puisque I'estimation de ses incertitudes repose a la fois sur un
processus d’assimilation de données expérimentales différentielles (microscopiques)
et intégrales (macroscopiques) contrairement aux incertitudes des Pu-239 et U-236
qui ne reposent que sur une base expérimentale différentielle. On réalise que méme
dans I'approche rigoureuse menée pour le Fe-56, le niveau d’incertitude ne descend
pas sous la barre des 3-5%. Au final, ces considérations suggerent que, pour porter
la précision des sections efficaces nucléaires a la hauteur du pourcent (précision
estimée sur les sections efficaces des noyaux de référence pour les mesures et
dénommées de < standards > (ref. COMAC V2.0 [5]) Pu-239 : o(n,f); U-238 :
o(n,f), o(n,v); U-235: o(n,f); Au-197 : o(n,v); B-10 : o(n, ap), o(n,aq); Li-6 :
o(n,t), il ne sera pas suffisant de compter uniquement sur les progreés en terme de
techniques expérimentales. Un changement de philosophie pour I’évaluation des
données nucléaires est recherché et dont la partie < théorique > est ’objet de ce
travail de these. Au-dela du développement de nouvelles techniques expérimentales,
ce changement d’approche recouvre :

A) Une meilleure modélisation en intégrant davantage de modeles théoriques
microscopiques. Ceci limite le recours a la phénoménologie et permet une
réduction du nombre de parameétres ajustables;

B) Une évaluation et une propagation complete et systématique des incertitudes
et corrélations d’erreurs expérimentales dans les calculs;

C) Un changement de référentiel dans le travail d’évaluation, qui consiste a
passer du référentiel < historique > des neutrons incidents a celui du systeme
composé excité de masse A*, formé du neutron (1 nucléon) et du noyau cible
(A-1 nucléons), dont le défi sera expliqué ci-apres.

Une premiére étape, concourant a satisfaire le point A, a été atteinte en 2015 au
travers de la thése de P. Tamagno [7] en raccordant le calcul de la section efficace
de fission a un calcul macro-microscopique de ’énergie de déformation du noyau. Le
point B est quant a lui maintenant parfaitement digéré avec notamment au cours
de la derniere décade, le développement dans I’ajustement des sections efficaces
d'une procédure de marginalisation des incertitudes expérimentales systématiques,
c’est a dire pour le traitement effectif des incertitudes sur les parametres propres a
chaque expérience (normalisation, bruit de fond, température, etc.) et ce, sur la
base d'un échantillonnage Monte Carlo de leur distribution a priori [§].

Le point C motivant ce travail de these, permet de franchir une nouvelle étape
dans I'évaluation des données nucléaires en visant une harmonisation des modeles



et parametres utilisés dans la modélisation des observables. En considérant comme
référentiel de travail le systeme composé, il est possible d’étendre 1'assise des
données expérimentales, utilisées directement comme base de 1’évaluation, a de
nouveau type de données. Historiquement justifié pour la physique des réacteurs, le
cadre restreint du référentiel < neutron plus cible > est devenu trop contraignant [3]
pour une amélioration significative de la connaissance sur les données nucléaires. En
attaquant le point C, cette these se propose de rapprocher les activités d’évaluation
dédiées a la physique neutronique aux activités correspondantes menées pour
I’astrophysique ou pour la spectroscopie nucléaire, avec partage des bases
expérimentales et des bases théoriques de parametres nucléaires fondamentaux.
Avant de décrire plus amplement la méthode et pour mieux comprendre d’ou
nous venons, il convient de faire un saut rapide non exhaustif dans le passé (ces
40 derniéres années) de I’évaluation des données nucléaires pour la physique
des réacteurs. Depuis longtemps, de nombreuses installations expérimentales
pour l'investigation des sections efficaces microscopiques sont disponibles et nous
citerons dans notre domaine les installations existantes ou ayant existé proposant
comme ORELA de ORNL [9], GELINA de Geel [10], GLELA de RPI [11] ou
encore les accélérateurs linéaires d’électrons de 45 MeV et 100 MeV respectivement
de Harwell et du Lawrence Livermore Laboratory des spectres blancs en neutrons
ou comme pour les accélérateurs de particules chargées de type Van de Graaff de
FZK a Karlsruhe et de Geel des neutrons <« monoénergétiques > plus spécialisés
a l'investigation du domaine des résonances non résolues en énergie. Couplé a
ces installations différentielles, un développement d’outils d’analyse dédiés a
I’ajustement par moindres carrés généralisés des parametres de résonance des
sections efficaces neutroniques reproduisant les mesures comme les codes de calcul
de matrice R en approximation multivoies MULTI par G. F. Auchampaugh & Los
Alamos, SAMMY par N. M. Larson & ORNL ou encore REFIT par M. Moxon a
Harwell. Presque la quasi-totalité des codes d’analyse contribuant a I’évaluation
des données nucléaires pour la physique des réacteurs a été congue dans l’esprit
< spectroscopie neutronique >, c¢’est a dire pour le traitement de particules neutres
en voies d’entrée. Plus récemment, le besoin de reproduire les sections efficaces
de noyaux légers sous forme paramétrique et non plus uniquement sous forme
de sections efficaces ponctuelles en énergie, a été exprimé. Ainsi, un survol de
I’historique du code SAMMY illustre bien les progres faits en la matiere. Suite a un
travail d’évaluation des sections efficaces neutroniques [12] de I’O-16, la question
de l'introduction dans la procédure d’ajustement des parametres de la voie (n, «),
reposant sur des mesures différentielles 1*C(a,1n)0O avec particules chargées en
voie d’entrée est devenue critique. La solution choisie a I’époque fut de renverser
temporellement les données expérimentales 13C(a, n)%O de fagon a ajouter dans la
base de mesures neutroniques les pseudo-mesures O(n, a)'*C. Ce qui demandat
alors un effort réduit de modification des équations de la section efficace de réaction
dans le code SAMMY pour traiter les particules chargées au moins en voie de
sortie. Au-dela de ce changement limité, la justification pour traiter seulement



des données expérimentales renversées temporellement résidait dans la difficulté a
ajuster des données simultanément dans le référentiel du laboratoire du neutron
incident et des données dans le référentiel du laboratoire de ' incident. On
réalise promptement les sources potentielles d’erreurs d’implémentation suite au
changement permanent de référentiel pour un ajustement de mesures variées. Par
la suite, le traitement des particules chargées en voie d’entrée a été opérationnel et
donc le calcul de la section efficace *C(a, n)'®O mais toujours pas 'ajustement
simultané d’un jeu unique de parametres de résonance reproduisant a la fois les
sections efficaces mesurées en spectroscopie neutron avec °O(n, tot), *O(n, n),
160(n,v), 0(n, a)3C, etc. et en spectroscopie a avec C(a,n)'%0. Cet objectif
est maintenant réalisé suite au développement du module TORA (TOols for
Reactions Analysis) du code CONRAD (COde for Nuclear Reaction, Analysis
and Data Assimilation). Nous signalons néanmoins que parmi notre communauté
scientifique qui comprend maintenant de nombreux codes d’évaluation dédiés
comme AMUR, AZURE2, CONRAD, EDA, FRESCO, GECCCOS, et SAMMY,
une migration générale des codes vers un référentiel commun a toutes mesures
et un jeu unique de parametres de résonance est maintenant effective. Nous
insisterons aussi sur le fait qu’un code au moins fut précurseur en la matiere :
le code EDA (Energy Dependent Analysis) développé par G.M. Hale [13] au
Laboratoire National de Los Alamos mais la littérature restreinte traitant de la
physique du code depuis son origine avait permis seulement de le pressentir.

Plus dans le détail, I'approche unifiée comme implémentée dans le module
TORA, consiste a considérer I'interaction neutron incident - noyau cible comme une
voie particuliere de formation du systeme composé A*. Un méme systéme composé
peut étre obtenu par des réactions de capture neutronique [n+ (A — 1) — A*]
mais aussi par des réactions réciproques sur le modele [A* «— a + (A —4)], ou
en ce qui concerne les noyaux lourds par des réactions dites de substitution
[14] [projectile+ cible de substitution — A* + é&jectile] ou encore par d’autres
voies alternatives telles que [photon + A — A*] (non implémenté dans cette
these). Ces dernieres renvoient a des mesures différentielles de photo-excitation
nucléaires ainsi qu’a ’analyse des distributions angulaires des fragments de fission
associées et peuvent étre une nouvelle source de données expérimentales. Suite a la
dynamique générale de changement de cadre pour ’évaluation des sections efficaces
neutroniques, une évolution du code CONRAD a été réalisée par P. Tamagno en
parallele de ce travail de these et validée [I5] au travers d'un exercice international
traitant du systeme Be* — 7. Pour une compréhension plus fine du changement de
paradigme initié, nous mettons en lumiere que les parametres choisis du modele ne
sont plus les largeurs a mi-hauteur, I'., des voies ¢ de formation ou de désexcitation
du systeme composé mais les amplitudes réduites associées, 7. , indépendantes du
référentiel en énergie des mesures et que, les énergies des résonances sont reportées
en terme d’énergie d’excitation du systeme composé avec pour origine de 1’échelle
le niveau fondamental en équilibre du systeme composé. Les données nucléaires
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issues de I'ajustement des sections efficaces mesurées sont maintenant parfaitement
compatibles a des données de structure nucléaire et directement comparables aux
résultats issus de l'astrophysique [16].

Le plan suivi par ce manuscrit est le suivant :

En préambule (Chapitre I), un rappel des différents types de réactions
nucléaires en jeu dans le domaine énergétique des résonances au-dessus
du seuil d’émission neutronique ainsi que le cadre théorique (matrice R et
approximation Reich-Moore) appliqué a la modélisation des sections efficaces,

La description (Chapitre II) exhaustive du référentiel unifié sous 1’expression
du centre de masse (CM) du systeme composé et son énergie d’excitation ; ainsi
que la justification du choix du systéme composé 7O* pour la démonstration
de la méthode,

L’environnement contextuel de la these (chapitre III) avec les codes
concurrents au code CONRAD et 'information expérimentale microscopique
relative a I’ 17O* permettant le support de la démonstration,

L’implémentation du module TORA (Chapitre IV), pierre angulaire de ce
travail de these, con¢u dans le systeme du CM avec une description conjointe
des résonances en terme d’énergie de désexcitation du systeme composé. La
validation numérique rigoureuse établie sur les systémes "O* et "Be* de 'outil
TORA est disséminée parmi la description des sections efficaces mesurées
décrites au chapitre précédent,

Les premiers apports du code en terme qualitatif de sources d’erreurs dans la
procedure usuelle d’ajustement de sections efficaces.

Nous conclurons naturellement par les enseignements issus de ce travail et les
perspectives que cette méthode unifiée nous donne en matiere de réduction des
incertitudes sur les données nucléaires.



Chapitre I

Théorie des réactions nucléaires

1.1 Introduction

La théorie servant de base a la production des sections efficaces résonnantes
dans la région des résonances résolues (RRR) est la théorie de la matrice R [1].
Dans cette théorie, les sections efficaces sont issues des parametres correspondant
aux propriétés des états du noyau formé, le systéme composé (SC), et des propriétés
intrinseques des particules en interaction. Ces propriétés sont entre autres les
énergies propres et les fonctions propres des états du noyau composé, les spins
intrinseques de la cible et du projectile, etc.

L’objectif de ce chapitre est de rappeler les différents formalismes de
I’approximation de la théorie de la matrice R. Nous nous efforcerons d’expliquer le
cheminement emprunté par un processus de calcul théorique de sections efficaces
au sein de cette théorie en mettant 'accent sur la maniere dont les différents
composants des modeles sont obtenus a partir d’'un formalisme matrice R général
sans approximation. Pour cela, nous suivrons la démarche souvent utilisée par les
auteurs en partant d’un cas simple [I] d’une particule neutre sans spin diffusé
par un noyau sans spin puis nous présenterons le principe dans un cadre plus
général. Nous présenterons une des approximations classiques effectuées a partir du
formalisme général et qui aboutit a un formalisme beaucoup plus léger approprié
aux codes d’évaluation. Nous reviendrons sur les aspects du modele optique [17, [18]
qui permettent d’expliquer les phénomeénes présents aux basses énergies mais qui
ne relevent pas du cadre de la matrice R.



1.2 Les différents types d’interaction en physique
nucléaire

v

(o] =]

N0 Uk W

F1GURE 1.2.1 — Le schéma d’interactions nucléaires. L’onde associée a la particule
incidente est représentée par les fleches en noir (a distinguer avec les fleches noires
en pointillé qui représentent le passage d'une étape a une autre), la diffusion directe
par le potentiel est représentée par la fleche en rouge, la désexcitation du systeme
composé (CS - compound system en anglais) est représentée par la fleche en vert
et la désexcitation du noyau composé (CN - compound nucleus en anglais) par la
fleche en bleu.

Plusieurs types d’interaction nucléaire peuvent étre observés suivant 1'énergie
du projectile incident [I9]. Les phases communes & toute interaction sont les phases
de réflexion et d’absorption de ’onde incidente par la cible dans la voie d’entrée.
La cible est considérée comme un puits de potentiel complexe dont la partie réelle
diffuse et la partie imaginaire absorbe. Ainsi, une partie de 'onde incidente est
diffusée a la surface : on parlera de diffusion élastique potentielle ou shape-elastic.
Une autre partie est absorbée par la cible : on parlera d’absorption. La seconde
phase de l'interaction repose sur la partie de I'onde absorbée. L’énergie de la
particule incidente peut étre suffisamment grande pour qu’elle ait le temps de se
dissiper sur tous les nucléons de la cible. Seules les interactions dites directes ou
semi-directes sont alors possibles. Dans le cas contraire, la particule incidente passe
un temps suffisamment long dans la cible. Le systéeme formé par le projectile et
la cible ”oublie” la maniére dont il a été formé [20]. Toute I’énergie du projectile
est répartie entre tous les nucléons de la cible. La particule incidente et la cible ne
formant qu’'une seule entité, on parle alors de noyau composé. Le noyau composé se
trouve toujours dans un état excité. Il existe plusieurs possibilités de désexcitation
de ce noyau par : diffusion élastique, diffusion inélastique, émission d’une particule
de nature différente de celle du projectile, émission radiative ou fission. L’émission
simultanée de plusieurs particules (de natures différentes ou non, sauf I’émission
de neutrons lors de la fission) n’est pas prise en charge par le formalisme de la

10



matrice R qui traite uniquement les interactions a deux corps. Sur la Figure [[.2.1]
les chiffres 1 a 7 sont des étiquettes des différents modes de désexcitation. On
distingue :

o Les phénomenes directs ou semi-directs
1. La diffusion élastique potentielle ;
2. Les autres réactions directes et semi-directes (la capture, les diffusions
inélastiques, etc.).

o Les phénomenes dits du noyau composé
3. La diffusion élastique composée ;
4. La désexcitation radiative ;
5. L’émission de particule (si énergétiquement possible) ;
6. La fission (s'il y a lieu);
7. Les diffusions inélastiques.

I.2.1 Les réactions directes

Le domaine des résonances résolues (RRR) est dominé par les réactions dites du
noyau composé (NC). Toutefois, on y rencontre aussi des réactions qui découlent
des phénomenes directs. La plus dominante, toujours présente, de ces réactions
pour les noyaux légers est la diffusion élastique directe ou shape-elastic. Deux autres
types de réactions, la capture et la diffusion inélastique directe, sont également
présentes. Elles se manifestent a basse énergie par le recouvrement de la queue
de la résonance géante qui survient a plus haute énergie. La diffusion directe est
assimilée dans la matrice de collision suivant la relation qui sera présentée au
paragraphe La capture directe et la diffusion inélastique directe peuvent étre
calculées par modele optique [I8]. Ces contributions directes sur la section efficace
totale dans le domaine des résonances résolues peut étre toutefois trés minimes. Il
est possible de comptabiliser la contribution des réactions directes qui surviennent
a plus haute énergie en modélisant correctement 'influence des résonances externes
sur le domaine des résonances résolues. D’une certaine facgn, la contribution des
réactions semi-directes peut étre simulée aussi par les résonances externes du noyau
composeé.

I[.2.2 Les réactions nucléaires du noyau composé

1.2.2.1 La diffusion

Au cours d’une réaction de diffusion, une particule de méme type que le projectile
est recueillie dans la voie de sortie. On distingue deux types de diffusion : la diffusion
élastique et la diffusion inélastique.
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La diffusion élastique Lors de la diffusion élastique, le projectile est absorbé
par la cible et a le temps de former un noyau composé. Une particule de méme
nature et de méme énergie est réémise par le noyau composé. Le processus peut-étre
résumé ainsi

Ma+i B A C* —2 B+ a

O 21a et 2B sont respectivement le projectile (ou éjectile) et la cible (ou
noyau résiduel). La charge et le nombre de masse de la cible (ou noyau résiduel)
sont respectivement z et A. Pour le projectile (ou éjectile), ils sont respectivement
z1 et A;. Le noyau 2 21C* représente le noyau composé éventuellement excité

Z+7Z1
avec z + 7y et A + A; comme charge et nombre de masse.

La diffusion inélastique Le processus de diffusion inélastique est similaire a la
diffusion élastique. La différence réside dans le fait que la particule émise par le
noyau composé possede une énergie différente de celle de la particule incidente
dans le centre de masse. Une partie de ’énergie du projectile a donc été transmise
a la cible qui reste dans un état excité du NC. On parlera de diffusion inélastique
de niveau 1 si I'état d’équilibre du noyau résiduel apres la désintégration du noyau
composé correspond a son premier état excité. On parlera de diffusion inélastique
de niveau 2 si ’état d’équilibre de la cible est dans son second état excité, etc. Le
processus peut-étre résumé ainsi

A+A,
Z-+7Z1

sa+rB— C* —2 B +pt al

Ou flla et AB sont respectivement le projectile et la cible. Les particules zAll a’
et ABZ sont I'éjectile et le noyau résiduel dans son état excité x. La charge et
le nombre de masse de la cible (ou noyau résiduel) sont respectivement z et A.
Pour le projectile (ou éjectile), ils sont respectivement z; et A;. Le noyau ;A+J;11\1C*
représente le noyau composé avec z + z; et A + A; comme charge et nombre de

masse.

1.2.2.2 L’absorption

On parle d’absorption lorsque lors de la collision entre la particule incidente et
la cible, les particules obtenues dans la voie de sortie sont de nature différente de
celle des particules de la voie d’entrée. Les réactions dénombrées dans ce cas sont :
I’émission de particules, la fission et la capture.

Emission de particules Au cours de l'interaction entre le projectile et la
cible, le projectile est "piégé” dans le noyau composé. Dans la voie de sortie, une

1. Le signe * signifie dans toute la section un systéme composé dans son état excité.
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particule différente du projectile avec un noyau résiduel différent de la cible sont
recueillis. Le noyau résiduel peut se trouver dans un état excité (x) ou dans son
état fondamental (0). Le processus peut étre résumé ainsi

1 Ma4AB 204 Cr — A A2 Do +22 d (le noyau résiduel se trouve

dans Iétat fondamental).

A+A AtA-A ,
2. Ma+2 B — M Cr — M A2 D 422 d’ (le noyau résiduel se trouve

dans I'état excité).

Le projectile et la cible sont représentés par ﬁlla et AB. La charge et le nombre de
masse de la cible sont respectivement z et A. Ils sont respectivement z; et Ay pour
le projectile. Le noyau composé est 21A1C* avec z + z;, et A + A; comme charge

zZ+7Z1
et nombre de masse. Le noyau résiduel 2742 ~A2D ge trouve dans I'état fondamental

z+z1—2Z2
pour le premier cas et dans un état excité pour le second avec, respectivement, 22d

) Z2
et ?fd/ comme éjectile.

La fission On parle de fission quand, au cours de l'interaction entre la particule
incidente et la cible, le noyau composé se scinde essentiellement en deux pour
donner deux noyaux plus légers accompagnés d'une émission de deux ou trois
neutrons. Ces deux noyaux sont appelés fragments de fission. On relévera en
particulier deux types de fission suivant la particule incidente : la fission induite
par neutrons et la fission induite par photons (photofission). La fission est une
réaction exothermique. Environ 200 MeV sont dégagés par la réaction. Le schéma
ci-dessous résume le processus de fission induite par neutron

in4+AB —At) C* — FFy + FFy + in +E

Sur le schéma, on retrouve respectivement le neutron gn, la cible 2B, le noyau
composé ATV C* | les deux fragments de fission FFy et FFy, la multiplicité des
neutrons émis v et I'énergie dégagée E.

Le processus de fission ne fait pas partie des réactions explorées dans cette these.
Pour une description exhaustive du sujet, nous invitons le lecteur a se reporter a la
these de P. Tamagno [21].

La capture Lorsque la particule incidente est absorbée par la cible, il arrive que
le noyau composé, qui se trouve dans un état excité, se désexcite en émettant une
cascade de rayons gamma. On parle de réaction de capture radiative. Ce processus
est résumé ainsi

(A+A4) C* — (A+Aq)

A A ;
zlla +z B z+2z1 Z+Zl C + -
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. A+A A+A . .
Sur le schéma ﬁ‘lla, AB, g 2, 1)C*, ; 2, UC et v représentent respectivement le

projectile, la cible, le noyau composé, le noyau résiduel et les rayons gammas (sans
charge, ni masse).

1.3 La subdivision de ’espace des configurations

Dans la théorie de la matrice R [I], 'espace est subdivisé en deux régions sur la
base de la portée du potentiel nucléaire. L’espace dans lequel la particule incidente
peut "sentir” I'effet du potentiel nucléaire de la part du noyau de la cible est appelé
espace ou région interne. Tout point de ’espace en dehors de cet espace se situe
dans 'espace ou région externe. Les deux régions sont limitées par une frontiere
virtuelle appelée surface des voies ou surface de séparation. Le rayon associé a cette
surface de séparation est appelé le rayon de voie a.. Pour garantir la continuité de
la fonction d’onde entre les deux régions, on s’assure que les valeurs de la fonction
d’onde dans la région interne (W) et dans la région externe (V™) ainsi que celles
de leurs dérivées respectives (%\Ifint et %\Ife"t) soient les mémes a la surface des
voies (en r = a)

Ut =a,) = U™ =a,)

dc.lr eXt‘r:aC — d(.irlpmt’r:ac (131)
ou r est la distance séparant les deux particules (le projectile et la cible) en
interaction. Le rayon de voie a. a 1’échelle nucléaire est souvent exprimé en Fermi
ou femtomeétres (1fm = 1071%m). C’est la portée du potentiel nucléaire Va1, (r) qui
détermine la surface de séparation entre la région interne et la région externe. La
théorie de la matrice R impose que le potentiel nucléaire soit non nul dans la région
interne (Ve (r) # 0 pour r < a.) et soit nul dans la région externe (Ve (r) =0
pour r > a.). La Figure constitue une illustration unidimensionnelle de la
subdivision de 'espace des configurations.

I.3.1 L’espace interne

L’espace interne est a la fois le siege du potentiel nucléaire (interaction forte),
du potentiel Coulombien.

V(I‘) = Vnuc1.<r) + Vcoul.(r) (132)

Dans le formalisme de la matrice R, qui est appliqué dans la région des résonances
résolues en énergie (RRR), le potentiel interne est inconnu. Cependant, ce
formalisme partage le point de vue du modele optique qui considere que
I'interaction projectile-noyau cible comme une diffusion-absorption de la lumiere
par une sphere de verre [22]. En effet le phénomene de diffusion directe observé
aussi bien a basse énergie qu’a haute énergie, est expliqué en considérant un
potentiel nucléaire a la fois diffusant et absorbant.
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unidimensionnelle).

Au début des années 1950, 'approche du modele optique s’affrontait avec celle
de H. Feshbach et V. F. Weisskopf [23] qui reposait uniquement sur les conditions
aux limites et qui ne semble pas avoir eu beaucoup de succes. Le modele optique
était lui soutenu par R. E. Le Levier et D. S. Saxon [22] qui considéraient qu’'une
partie de I'onde incidente est diffusée et I’autre absorbée par un potentiel complexe
carré. En 1954, R. D. Woods et D. S. Saxon [24] ont proposé un modéle qui remplace
le potentiel complexe carré par un potentiel complexe a bord diffus. La diffusion
du projectile par un potentiel complexe n’est pas la seule a avoir été proposée
en théorie de la matrice R. Avant Le Levier-Saxon et Woods-Saxon, Bethe avait
proposé en 1935 [25] un modele qui s’appuie sur un potentiel réel carré. Les trois
différents modeles se présentent donc ainsi

 Le potentiel réel carré de Bethe [25]

Vo (1) = { ~Vo pour 1< (1.3.3)

0 pour 1> a

 Le potentiel complexe carré de R. E. Le Levier et D. S. Saxon [22]

—Vo—iWy pour r < a,
0 pour r > a.

Vil (1) = { (1.3.4)
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» Le potentiel complexe a bords diffus, dit potentiel de Woods-Saxon, de R. D.
Woods et D. S. Saxon [24]

Vo+iWg

— R /5 <a
Viat (r) = § Lot PO TS e 1.3.5
(1) { 0 pour 1> a ( )

La forme du potentiel de Woods-Sazon a rencontré beaucoup de succes.
L’application du potentiel complexe carré et du potentiel complexe de Woods-Sazon
a la théorie des résonances par E. Vogt [26] a démontré que la structure nucléaire
est mieux décrite par un potentiel a bord diffus. Les parties réelle et imaginaire de
ce potentiel sont

—V,

Vnucl,(r) = m (136)
et
~W,
Whuel. (1") = m (1.3.7)
On définit le facteur f dit "facteur de forme de Wood-Saxon”
1

La partie réelle du potentiel est responsable de la diffusion et celle imaginaire est
responsable de 'absorption. Les parametres du potentiel sont la profondeur du
puits de potentiel Vo ou Wy suivant que la partie du potentiel considérée est réelle
ou imaginaire, la distance r entre le projectile et la cible, le rayon nucléaire R et la
diffusivité 0. Le rayon nucléaire est définit par

R = roAs (1.3.9)

Ou le parametre ry est appelé rayon nucléaire réduit et A est le nombre de masse
du noyau cible. La partie imaginaire Wy du puits de potentiel est une fraction de
la partie réelle V et est écrite

Wy = £V, (1.3.10)

La valeur de £ augmente avec I’énergie [19]. Un calcul rapide sur base, par exemple,
des parametres fournis dans la référence [27] (Vo = 42 MeV, R = 1.25A3 x 1013
cm, § = 0.58 x 10713 ¢m) permet de visualiser la forme du potentiel réel V(r) en
fonction de la distance r. La figure [.3.2] montre la forme de ce potentiel pour un
noyau de nombre de masse A=16.
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FiGURE 1.3.2 — Potentiel réel V en fonction de la distance r.

Le rayon du puits de potentiel V n’est pas infini. Au dela d’une certaine valeur,
ici r & 7 fm, le potentiel s’annule. Le rayon de voie schématisé sur la Figure [[.3.3]
découle du rayon nucléaire réduit et de la diffusibilité. Le manuel ENDF [28] propose
dans le cas du neutron incident

ac = (1.23A3 +0.8) fm (1.3.11)
( )

Dans la relation ([.3.11]), le rayon réduit s’éléve a o = 1.23 fm et la diffusibilité
d = 0.8 fm. Avec ces parametres, on peut comparer le rayon nucléaire (R) au
rayon de voie a. et pour une cible légére de nombre de masse 16 bombardée par
des neutrons, R = 3.0994 fm et a. = 3.8994 fm. La comparaison est illustrée par
la Figure [[.3.3] La convention ENDF n’est pas adaptée aux particules chargées
incidentes. La reférence [29] suggere pour les particules alpha

ac = (14A5 +1.2)fm (1.3.12)
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FI1GURE 1.3.3 — Comparaison entre le rayon nucléaire R et le rayon de voie a. tel que
suggéré par la convention ENDF pour une interaction entre un noyau de nombre
de masse A=16 et un neutron.

Aujourd’hui, les calculs de modele optique sont réalisés sur la base de potentiels
dont la forme s’appuie sur celle du potentiel de Woods-Sazon. Par exemple, le
potentiel phénoménologique du modele optique sphérique se présente ainsi

d
V(I', E) = —Vv(E)f (r, Rv, av) - IWV(E>f (I‘, R,V7 av) -+ 14aDWD(E)af (I’, RD, aD)
ho\? 1d ST 1d .
—I— <m7rc> [Vso(E)rmf (1", Rso, aso).g.O' —|— 1WSO(E)¥af (r, RSQ, aso).f.d
+ Ve(r) (1.3.13)

Vv(E), Wy(E), Wp(E), Vso(E), Wso(E) sont respectivement les parties
énergie-dépendantes de la composante réelle volumique, la composante imaginaire
volumique, la composante imaginaire surfacique, la composante réelle du couplage
spin-orbite ainsi que sa composante imaginaire. V¢ (r) correspond a la composante
radiale coulombienne du potentiel V(r,E). Ricqvpso}, aicfvpsor et f sont
respectivement les rayons nucléaires, les diffusibilités et le facteur de forme de
Woods-Saxon de I'équation ([.3.8). Le potentiel est utilisé par le code de
référence TALYS [I8] avec les paramétrisations de Koning et Delaroche [I7] pour
les neutrons et les protons.
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Les paramétrisations pour les systémes plus complexes (deuton, triton, etc.)
dérivent de ces derniers.

Le potentiel interne n’étant pas déterminé dans la théorie de la matrice R, la
fonction d’onde dans la région interne est evaluée a la surface de séparation en
s’appuyant sur le fait que la fonction d’onde et sa dérivée sont continues a cette
surface. Notre étude se limite essentiellement au formalisme de la matrice R, pour
la région des résonances résolues en énergie. Nous n’irons donc pas plus loin dans
la description du potentiel de I'interaction nucléaire dans la région interne et le
lecteur est invité a consulter le manuel d’utilisation du code TALYS [I§] ou la
référence [17] pour avoir de plus amples détails.

1.3.2 [Espace externe ou espace des voies

La notion de voies est appliquée au sous-espace correspondant a la région
externe. Cela transparait sans ambiguité dans la référence [30]. La voie est de prime
abord associée au couple formé par le projectile et la cible. Notons ce couple «.
Chaque particule du couple a possede un spin et une parité intrinseque. Notons i
le spin associé au projectile, 7; la parité associée au projectile, I le spin de la cible
et m; la parité associée a la cible. Le spin de voie noté s résulte de la composition
des deux spins des particules du couple. On a

-

§=i+1 (1.3.14)

Le spin total J de la voie ¢ et sa parité 7 sont obtenus a partir de la composition
du nombre quantique orbital £ et du spin de voie §. Cela se traduit par

-

J=0+% (1.3.15)

7 = (=1)*mm (1.3.16)

On parle alors de voies formées par couplage 7 — & Une voie incidente est étiquetée
par une lettre c telle que

c={a,J,m 0 s} (1.3.17)

Et une voie de sortie par une lettre ¢’ telle que
=1, 1,70} (1.3.18)
Une réaction est possible s’il existe une voie ¢ et une voie ¢’ telle que
Jn=J7 (1.3.19)

Dans la région externe, le potentiel de 'interaction nucléaire V(r) est au mieux le
potentiel coulombien

V(r) = Veoul (r) (.3.20)
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Pour les particules neutres, ce potentiel se réduit a

La fonction d’onde est obtenue facilement en résolvant I’équation de Schrodinger
indépendante du temps

HT* (1) = EO™(x) (1.3.22)

I.4 Interaction d’un projectile avec une cible

Le formalisme de la matrice R traite les interactions a deux corps dans
lesquelles interviennent deux particules, d’un c6té le projectile (particules légeres
en cinématique directe) et de I'autre la cible [les noyaux (légers ou lourds)]. Le but
de ce paragraphe est de décrire la maniere dont la section efficace d’une interaction
nucléaire est obtenue, sous le formalisme de la matrice R. La fonction d’onde
dans le milieu externe est obtenue par la résolution de I’équation de Schrodinger
radiale. Pour obtenir I'information dans la région interne, nous nous appuyons
sur les conditions aux limites et sur le fait que la fonction d’onde et sa dérivée
logarithmique sont continues a la surface de séparation ou surface des voies. Nous
nous référerons principalement aux documents de A. M. Lane et R. G. Thomas
[1], E .Vogt [26], J. E. Lynn [31] et [32]. Dans un premier temps, nous présentons
le cas simple de la diffusion d’une particule sans spin et de charge nulle avec une
cible sans spin. Cette simplification donne I'avantage d’éliminer la complexité liée
a la gestion d’un grand nombre de voies. De plus, avec cette simplification, seul le
potentiel centrifuge intervient dans le milieu externe. Nous généraliserons ensuite
le formalisme aux particules de spin quelconque et chargées.

I.4.1 Le cas simple de la diffusion d’un projectile neutre
sans spin par une cible sans spin

1.4.1.1 Equation de Schrodinger pour un probleme a deux corps

Cette partie vise a démontrer comment ’équation de Schrodinger radiale est
établie en décrivant l'interaction de deux particules m; et ms ; et aussi a définir
la relation entre 1’énergie cinétique du laboratoire et celle du CM. L’équation
radiale est obtenue en dépouillant I’équation de Schrodinger dans le systeme des
coordonnées relatives de sa composante angulaire par la méthode de séparation des
variables. Comme rappelé ci-dessus, la formulation de la théorie de la matrice R
est effectuée par la résolution de I’équation de Schrodinger radiale dans le milieu
externe de I'espace des configurations et par la projection de la solution de cette
équation dans le milieu interne a la surface de séparation. La suite de ce paragraphe
est le fruit d’une réécriture du texte de la référence [32].
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LAB

FI1GURE [.4.1 — Le centre de masse et le systeme de coordonnées relatives des
variables.

Le centre de masse et le systeme de coordonnées relatives des variables
Le vecteur position entre deux particules m; et my dans le systeme des coordonnées
relatives est

Le vecteur position du CM par rapport a l'origine du systeme du laboratoire est

Rcm - T T (142)
my + Mo

En prenant M = m; + my
Rcm = erl + MQTQ (143)

Equation de Schrodinger pour un probléeme a deux corps dans un
potentiel dépendant de la distance entre les deux particules L’équation
de Schrodinger pour les deux particules interagissant dans le systeme du laboratoire
avec un potentiel de forme V(|7 — 7)) est

2 2
{—hv‘f - ;‘vag + V(| — F2|)} U (7, 7) = BV (7,,7) (L.4.4)

La pratique usuelle quand on traite un probléeme a deux corps est de résoudre
cette équation dans le CM et dans le systeme aux coordonnées relatives. L’enjeu
est dans la connexion de V# et V3. On a besoin d’obtenir les dérivées premicres et
secondes reliant les variables dans le systeme du laboratoire a celles dans le CM
et les variables relatives. A partir des définitions données ci-dessus, on peut avoir

ORemy _ m1 ORem _ mp OF __ or _
o = M o = Moo — 1 et g =1
1. .
0 0R., O 0 0 0 0

or,  On oRm, oF on  MOoR. | OF
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0 ORey 0 0O 0 _my 9 0

Y - = — =~ [.4.
o, om 0R. OF  or  MOoR. oOF (1.4.6)
> 8 2 92 o o 9 0
7 (m,1> A ml L .2 9 (1.4.7)
ori M) oR2. or o R or  OroR,,,
0? mo\2 02 ? my| O 0 o 0
Yo (2 - Z 2 - 1.4.8
073 (M> om0 laRcm oF " oF aRcm] (1.48)
Tout ce dont nous avons besoin est une expression comme — 2 S+ L s 8_2 qui

peut étre déterminée en combinant les expressions précédentes. Le resultat est

1 0? 1 02 1 02 1 9

——t - [.4.9
my OF2 S mey OF% MaRgm * O ( )

Le premier terme a droite est associé au systeme du CM tandis que le second
est relié au systeme de coordonnées relatives a deux corps. La masse réduite du
systeme est définie de maniere suivante

111119
= — [.4.10
—— ( )

Par conséquent, 1’équation de Schrodinger dans les systemes du CM et de
coordonnées relatives deviennent

{_’sz;_iv§+v(|ﬂ)}m(ém, 7) = BY (Rom, 7) (14.11)

Puisque les deux systémes (CM et coordonnées relatives) sont indépendants, on
peut chercher une solution pour la fonction d’onde telle que

U (Rom, ) = Wy (o) s, (7) (1.4.12)

ou v, (écm) et Uy, () sont associées au systeme du CM et des coordonnées
relatives respectivement.

En substituant dans I’équation de Schrédinger, nous avons

h2

_\Ilb (F) lez%\lja (ﬁcm> - \I/a (ﬁ ) h v2qu (Fj + V(’FI) ( cm) \Ijb (_’)

= EV, (Rcm) U, (7) (1.4.13)
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En multipliant cette équation par I’équation devient

0o (Fon )00 ()
—thv?\p (ﬁ ) T {—hQVQ\If (7) + V(| (F)} =B
\I]a (ﬁcm) M e . \Ijb (F) 2:“ P b

(1.4.14)

L’équation précédente permet de définir

1 h? -
— ———~—V3iY, (Rew) = Eem, 1.4.15
\I/a( cm) M R ( ) ( )
et
1 e,
5 —*V 20y (1) + V(7)) (7) ¢ = Erel (1.4.16)
Uy, (7)

Avec E = E.q + Ecpy. Ecy st l énergie associée au mouvement du CM des deux
particules tandis que E, est I'énergie totale disponible dans le CM. Comme indiqué
auparavant, E est I’énergie totale dans le systeme du laboratoire. L’équation pour
le CM décrit une particule se déplacant librement avec une masse totale M. Elle
n’est pas tres utile pour une application pratique. Cependant, I’équation décrivant
le mouvement relatif est d’'un grand intérét et constitue le point de départ des
développements de la théorie de la matrice R. Pour des raisons de simplicité, faisons
la substitution E,, = E en gardant a I'esprit qu’elle n’est pas ’énergie totale dans
le systeme du laboratoire. Laissons aussi de coté les indices r et b et écrivons p = m
de telle maniere que 1’équation devient

{_;nv%p (7 + V() (F)} — BV (7) (1.4.17)

A la fagon dont cette équation est présentée, on oublie fréquemment ce qu’elle
représente et conséquemment, cela conduit a des résultats et interprétations erronés.

La solution de cette équation repose sur la forme explicite du Laplacien V2.
Puisque nous avons supposé que le potentiel est strictement dépendant de la
distance, ce qui donne V(r) = V(r,0,9) ou nous avons || =r, il est approprié
d’écrire V? en coordonnées sphériques suivant

18 (,0 1o (. v 1P
2 LAY (S WY L I S 141
V= Ear ( ar>  25ind 99 (Sme ae)  sin?g 992 (14.18)

En rappelant que 6 est ’angle polaire dans le CM. L’équation de Schrodinger dans
le CM peut étre écrite ainsi

10 [ ,0¥ 1 0 oV 1 00 2m
2o ( ar> T Psind 90 (m ae) T mag g T B VMY =
(1.4.19)
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Pour des fins d’études de la théorie de la matrice R, nous sommes intéressés par la
solution radiale de cette équation. La solution radiale est obtenue en utilisant la
méthode de séparation de variables suivant

U(r,0,9) = R(r)Y(6,9) (1.4.20)

Apres quelques manipulations algébriques, on obtient les équations suivantes

10 (,0R) [2m .
. (r 8r> + {h2 [E— V()] - r2}R_ 0 (1.4.21)

L’équation correspondant a la portion angulaire est

2
L 0 ( ay) LY v (1.4.22)

—— [ sinf— _-—
sinf 00 00 r2sin?6 09?

Les deux équations sont connectées a travers la constante C. La procédure
usuelle est de trouver la constante C en résolvant ’équation en Y. Les équations
en Y sont celles qui correspondent aux problemes aux valeurs propres a partir
desquels la constante C a la solution C = ¢(¢ + 1) avec £ =0,1,2,3, ... .

Remarque : Ce n’est pas le but ici de résoudre 1’équation en Y pour déterminer
C. Toutefois, on peut appliquer une procédure similaire a celle d’auparavant basée
sur la méthode de séparation des variables pour la résoudre. L’équation pour la
partie radiale devient

10 (,0R 2m (+1) B
29 <r 61") +{h2[E—V(r)]—r2}R—0 (1.4.23)
Quelques observations :

1. Les indices ¢ a la solution radiale signifient R = R,.

2. Il est trés important de voir qu’en mécanique classique, le potentiel centrifuge
s’additionne au potentiel central des particules quand on résoud un probleme
similaire au notre. Le potentiel centrifuge classique est donné par

L2
V(r) = (1.4.24)

2mr?

L2 =n%0({+1) avec £ = 0, 1, 2, 3, .... Ceci constitue un point important
puisqu’il indique que uniquement certaines valeurs du moment angulaire sont
permises.

Une touche finale avant d’entamer notre étude matrice R est de définir une fonction

¢g(1") == ng (1425)
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On peut monter aisément que

10 (L,0R)\ 1%

L’équation en ¢,(r) est

{22 e-vi - 2 Lo —o

2mr?2

(1.4.27)

Relation entre 1’énergie cinétique du laboratoire et celle du CM Des

précédents développements, il est facile de voir que 1’énergie totale dans le systeme
du laboratoire est

. 1 mm
ELabzﬁ(ml‘l’mQ)Rz e

— 1.4.28
2 mjp + my ( )
Si my est au repos dans le systeme du laboratoire, on a i, = 0. Alors
. myr
Rem = ——— (1.4.29)
m; + ms
et r=r,.
Par conséquent
]_ mli"l 2 1 11119 .9
Etap = = (my +m () +-——7 1.4.30
Lab 2< ! 2> 11'11+II12 2H11+Hl2 ( )
Cette relation conduit, comme espéré, a
I .
Eprap = smyty

: (1.4.31)

C’est 'énergie cinétique totale dans le systeme du laboratoire. Il est intéressant de
noter que puisque my est au repos, 1’énergie dans le systeme du CM est

1 mims
.2
ECIII

- [.4.32
2 my + my Iy ( )
On peut déterminer que

msy
Ecrn

= ELab
mq + 119

(1.4.33)

Si m; est identifié comme un neutron de masse m et my une cible de masse M (M
n’est plus la variable correspondant a la somme des masses), on a

M
Era 1.4.34
m-+ M Lab ( )

cm

ou

A

M
Ecm = mELab avec A = —

(1.4.35)

=)
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1.4.1.2 Section efficace de diffusion d’un projectile neutre sans spin par
une cible sans spin

Dans la région externe de la théorie de la matrice R (Fig. [I.3.1)), la fonction
ot(r) est solution de ’équation de Schrodinger radiale indépendante du temps
donnée par la relation [[.4.27] Nous rappelons que dans cette région, le potentiel

nucléaire V(r) est nul pour les particules neutres. On peut donc écrire

A2 (r) lQME _ e+ 1)] ext

e - . ot(r) =0 (1.4.36)

¢ est le nombre quantique orbital, E I’énergie du projectile dans le centre de
masse, 1 la distance radiale par rapport au centre de la cible et u la masse réduite

donnée par 'expression
mM

m-+M

ou M et m sont respectivement la masse de la cible et la masse du projectile.

= (1.4.37)

Pour les ondes s (¢ = 0), 'équation ([.4.36]) se réduit a

quj:m +k%¢™ (1) = 0 (1.4.38)

ou k = %\/Q,uE est le nombre d’onde. La solution de I'équation ([.4.38]) se

présente sous la forme
¢ (7) o e 100 _ ik t20) — (1) — UO(r) (1.4.39)

I(r) ~ exp(—ikr) correspond a 'onde incidente, O(r) ~ exp(ikr) a I'onde sortante.
La fonction U représente la variation de 'amplitude de I'onde sortante. Sous forme
matricielle, elle constitue la matrice de collisions. On obtient pour ce cas simple

U = exp(2ip) (1.4.40)

Le facteur ¢ est appelé facteur de phase de diffusion sur sphere dure.

int

Dans la région interne, la fonction ¢(r);* est solution de 1’équation radiale

d* o (r 2uE 204, CE+1)]
dzrz( ) WE () - (r2 int (1) = 0 (1.4.41)

L’équation n’est pas facile a résoudre étant donné que le potentiel interne
Vit n’est pas connu. Nous recherchons la matrice de collisions en s’appuyant sur
la continuité de la fonction d’onde et de sa dérivée logarithmique a la surface de
séparation traduite par les relations . La fonction ¢™(r) peut s’écrire comme
une combinaison linéaire des fonctions propres X, (r) des états A qui contribuent a
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¢™(r) avec la condition aux limites B, choisie telle que la dérivée logarithmique de
la fonction propre X, (r) en r = a, soit réelle et constante

dXA (I‘) 1

r=ac— 7Bc 1.4.42
X\ (r)dr r=ac ac ( )

B, est arbitraire. Revenons & l'expression de la fonction ¢™(r). On a

™ (r) = > AX,(r) (1.4.43)

Schématiquement, ces fonctions X, sont aussi solutions de I’équation de Schrodinger
d®Xa(r) l2NE/\ 2 gine gy L€+ 1)
it VL0 W S

dr2 2

. TV () S| Xa() =0 (1.4.44)

La condition de normalisation sur 'espace des voies ¢ des fonctions X, (r) s’écrit

/0 X (0) X (1)dr = Gy (L4.45)

De maniere plus expressive, la relation ([.4.43)) peut étre réécrite de la maniere
suivante

(bint(r) = A1X1 (I') -+ AQXQ(Y) + ...+ A)\X)\(I') + A)\+1X)\+1<I') + ... (1446)
En multipliant la relation ([.4.46]) par X,(r), la relation devient

gbmt(r)XA(r) = A1X1 (T)X/\(I") + ...+ A/\X)\(I)XA(I") + A)\-‘rlX)\-i-l (F)X/\(I") + ...
(1.4.47)
En vertu de la condition de normalisation , une intégration entre 0 et a. de
la relation ([.4.47) permet d’obtenir les coefficients A, nécessaires pour exprimer
la fonction d’onde ¢™ (r) sous forme d’une somme des fonctions propres Xy (r)

Ay = /0 " ()X (r)dr (1.4.48)

Une opération de soustraction entre la relation ([.4.41]) multipliée par X,(r) et la
relation ([.4.44) multipliée par ¢™(r) donne

dQﬁmxA(r) + 2,5 (E = Ey) ¢™(1)Xa(r) - Wcﬁim(r) =0 (1449)

L’intégration entre 0 et a. de 'expression ([[.4.49) donne

ac dZX)\ (I‘)

0 o™ (r)dr = 0

(1.4.50)

ac d2 int r ac )
/ g(bha()XA(r)dr—l— / Qh“(E—EA)qsmt(r)XA(r)dr— /
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Le deuxieme terme de l’expression ([.4.50) contient la relation ([.4.48]). En
appliquant la méthode d’intégration par partie aux deux autres, on a

d¢int (1“)
dr

h2
g [0

dXA(I‘)

— ¢im(r)dr] C (1.4.51)

En remplacant dans 1’équation ([.4.51)) le terme %Ar(r) par son équivalent
provenant de ([.4.42)) et en introduisant l’expression obtenue dans ([.4.43)), la
fonction ¢™(r) s’évalue en r = a, par
B,

C

X,\(r)] Xa(ac) (1.4.52)

r=ac

R —_ )2 [pr) o

2u (E — Ey
Apres un réarrangement, on obtient

1’ 5 [XA(aC)XA(aC)] lacdﬁéim(ac)

int o
o (ac) = 2pac E - E, dr

— ¢int(aC)BC] (1.4.53)

Ainsi, on définit une fonction R telle que

AL o e (1.4.54)
 2pua, + |E—E» o

ol
_h
= B,
Le parametre v, est appelé amplitude réduite. En tenant compte du fait que
¢, = O™ et en considérant les relations ([.4.39) et ([.4.53) (dans laquelle

r=ac

on introduit ([.4.54))), on obtient

X (ac) (1.4.55)

d
1-U0 = |- (1 UO) — (I- UO) B[ R (1.4.56)

o dI 40
[-U0 =aRS —aURS" — IBR + UOBR (1.4.57)

I r

Un simple réarrangement de I’équation ([[.4.57)) permet de dégager 1'expression de
la matrice de collision U

a.RE —1—1IB.R

U= 1.4.58
a.R92 — OB.R — O ( )
ou { }
1\ 1- =24 _B|R
U=(~ 1.4.59
<O>1—[a(;fj§—BC]R (1459
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Cette relation ([.4.59) peut étre réécrite ainsi

U= <(I)> [1 - (?;(11? - BC> R} h [1 - (?i{ - BC> R] (L.4.60)

En tenant compte du fait que les ondes incidentes I et sortantes O sont complexes
conjuguées [I = [I|e™ et O = I* = [I|e!?, ol ¢ = p = kr pour une onde s (£ = 0)],
on pose

a. dO
L=———-B, 1.4.61
O dr ( )
et dI
a
L*=—=— —B. 1.4.62
[ dr (14.62)

Les ondes incidentes et sortantes peuvent étre écrites sous la forme des fonctions
régulieres et irrégulieres de Coulomb [31] restreintes ici au cas ou les particules sont
neutres

I(r) = G(r) — iF(r) (1.4.63)
O(r) = G(r) +iF(r) (I.4.64)

En tenant compte de , la relation devient

_ a.  d[G(r) +iF(r)]
L= {G(r) +iF(r) dr }raC — B (1.4.65)
Posons 4[G(e) +iF ()
ac r) 41k (r

B {G<r> +iFE) A } .

On définit le facteur de pénétrabilité de la barriere potentielle P et le facteur de
décalage énergétique (ou shift) S, respectivement partie imaginaire et réelle de £

L=S+iP (1.4.67)
De l'expression ([[.4.67)), la relation ([.4.61]) devient
L=5S+iP - B (1.4.68)

Les expressions des facteurs de pénétrabilité et des facteurs de shift peuvent étre
définies pour chaque moment angulaire orbital ¢. Pour cela, réécrivons 'expression
(1.4.64)) sous la forme [33]

pdp) p

ou p = kr. De la relation ([.4.69), I'expression (|[.4.64]) pour chacun des quatre
premiers nombres quantiques orbitaux ¢ est donnée par

Go(p) +iFo(p) = e” (1.4.70)

Gelp) +Fe(p) = (~1)' ( : ) o (1.4.69)
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Gi(p) +iF1(p) = (1 — i) e’ (1.4.71)

p
3 3i .
Gg(ﬂ) + lFQ(p) = (2 — 71 — 1) e’ (1472)
Y P
15 151 §) .
G +iF === — ——+41i|e"* 1.4.73
+(0) + iFs(p) (p3 — ) (14.73)

En dérivant par rapport a p les expressions ([.4.70) a ([.4.73) et en tenant
compte des relations ([.4.66)) et ([.4.67]), on extrait les expressions de P et S

Po=p (1.4.74)
3
p
P, = 1.4.75
1 1+ pg ( )
e
Py= ———— 1.4.76
2T 94302+ pt ( )
o
Ps = L.4.77
> 225 + 4502 + 6p* + pb ( )
Et
So=0 (1.4.78)
1
S =——— 1.4.79
i ( )
18 + 3p°
Sg = ———F——F—— 1.4.80
2 9+ 3p2 + pt ( )
675 + 90p* + 6p*
Sy = — + 2P 1 5p (L4.81)
225 + 45p% + 6p* + pb
L’expression générale de la matrice des collisions s’écrit
U=e®[1—LR|'[1 —L*R]e ¥ (1.4.82)

Le facteur de phase de diffusion sur sphere dure est également déduit des fonctions
régulieres et irrégulieres de Coulomb par la relation

o(r) = arctan (gg) (I.4.83)

Comme pour le facteur de pénétrabilité P et le facteur shift S, des relations explicites
peuvent étre extraites

Po=p (1.4.84)
¢1 = p — arctan (p) (1.4.85)
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3
g = p — arctan < P ) (1.4.86)

3 —p?
15 — p)?
03 = p — arctan (W) (L4.87)

A présent, établissons ’expression de la section efficace a partir de la matrice
des collisions U. L’expression de la fonction d’onde du systeme avant et apres la
collision peut étre trouvée dans la référence [34]. Avant la collision, la fonction W
peut étre approximée par

U = el (1.4.88)

Et apres la collision, la fonction ¥ devient

eikr
U= f(6) (1.4.89)
r
De facon que la fonction totale décrivant le systeme soit écrite
) eikr
U~ ™ 4+ f () — (1.4.90)
r

ou 'amplitude de I'onde diffusée est [35]

f(0) = ”fg: V(20 + 1)[1 — e¥*] Y, (cosb) (1.4.91)

Les fonctions Y, correspondent aux harmoniques sphériques qui sont écrites de
maniére générale Y}* [36]. Elles peuvent étre exprimées en termes de polynémes de
Legendre généralisés P}* par

Y} (z, ) = CP'PY (z) ™7 (1.4.92)
Avec
20 +1)(0 —m)!
om = J( 4;:( Zi m;!n) (1.4.93)
o (1- Z2)m/2 dem 2 ¢
PP(z) = i l g (2% — 1)] (1.4.94)

Les fonctions Yy, sont définies par ’ensemble des harmoniques sphériques
Y?(0,¢) =Y, (0, ) avec m = 0. Les constantes CJ* deviennent dans ce cas C) =

Cr= 4/ (Qf;l). Au regard de la relation ({[.4.92), les harmoniques sphériques Y,

peuvent étre écrites

+

(20+4+1)
Yoo (0,0) = WPZ (cosf) (1.4.95)
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Le calcul numérique de ces polynémes est effectué a ’aide de formules de récurrence
que 'on peut trouver facilement dans la littérature, par exemple dans la référence

[36]. En insérant la relation ([.4.95) dans (1.4.91)), on trouve

o)

£(0) = 5k 2 (2g+1)[2w_1} P, (cosd) (1.4.96)

La section efficace de diffusion de la particule incidente de nombre quantique orbital
¢ par un noyau dans la direction déterminée par I'angle solide 2 = (6, ¢) est donnée
par le carré de 'amplitude de I'onde apres la diffusion. On a alors

2
do s

a0 = T = g5 2 @0+ 1) [¢ = 1] Py (cost)

(1.4.97)

La section efficace non différentielle en angle est obtenue en intégrant sur € et ¢ de
la maniére suivante

o = /% / 0)|% dgd(cosh)
- [ L

La solution de I'intégrale numérique f02” d¢ est 2m. La relation d’orthogonalité des
polynémes de Legendre est établie suivant [30]

2

2€ +1) [eQi‘P — 1} Py (cosf)| dod(cosf) (1.4.98)

21k

2

1
/_ PP (1) dz = 5"~ 0w (1.4.99)

On peut donc simplifier le probleme en calculant la section efficace o, correspondant
a un seul moment angulaire orbital . La relation ([[.4.98)) devient

o= - L)

1
_ 2k(2@+ 1) [ee —1] — e

/o% d¢ [1 PZ (cosf)) d(cosf) (1.4.100)

2 deod(cost)

k (20+1) { e 1} Py (cosh)

(20 +1) [ — 1]

X

La formule ([.4.99)) fournit la solution de la seconde intégrale de ’expression

1.4.100] tel que

1 2
p? = 1.4.101
/_1 7 (cosf) d(cosb) 1 ( 01)

Ainsi, la section efficace o, est donnée par
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oy = (20 +1) e — 1] (204 1) o7 — 1

—2ik

= T e ] [ 1]
- W(Qﬁ;rl)\?w 1|’ (1.4.102)

En tenant compte de ([.4.40)), on établit la relation entre la section efficace et
la matrice de collisions U. Ainsi

m (204 1)
k2

La section efficace de diffusion élastique du neutron est obtenue en faisant la somme
sur tous les moments angulaires orbitaux ¢. Ainsi, on a

o= % S (20+1) U, — 1) (1.4.104)
4

U —1)? (1.4.103)

Oy =

I.4.2 Cas général

Reprenons le raisonnement du paragraphe en le généralisant a tout type
d’interaction énergétiquement possible pour un couple « de particules. Dans la
région externe, la fonction d’onde ¥ décrit non seulement le mouvement relatif entre
les particules en interaction mais aussi leur mouvement interne et spins intrinseques.
La fonction d’onde générale contient

1. un terme ®, représentant le mouvement interne du couple « en interaction ;

2. un terme i*Y}* d’harmoniques sphériques construit sur le moment angulaire
orbital du mouvement relatif entre le projectile et la cible £ et sa projection
my sur l'axe z;

3. un terme Ysn, de couplage de spins intrinseques ¢ et I des deux particules
conduisant au spin de la voie §= I + i et sa projection mg sur 'axe z;

4. le coefficient de Clebsh-Gordan [36] construit autour du couple formé par ¢

et §, leurs projections my et mg, le résultat de leur couplage J=1+5etsa
projection my ;

5. la partie radiale ¢.(r), solution de I’équation de Schrodinger de type ([.4.36)
pour laquelle on considere un potentiel a composantes centrifuge et
coulombienne

d2¢.(1) 2uE (U +1)  2uE [ Z4, Za,€?
— — = 4.1
dr? 72 2 72 , Ge(r) =0 ( 05)
— ———
Ve(r)
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ou le potentiel coulombien est

(1.4.106)

Zo, €t Zq, sont respectivement les charges des particules 1 et 2 du couple
en interaction; e est la valeur d’une charge élémentaire en Coulombs
(e = 1,602176462 x 10~1°C [28]).

L’équation de Schrodinger du systéme est

HU = EV (1.4.107)

La solution générale de cette équation dans la région externe est [26]

= zc: <rlc(I)a Z Z (gsmfms‘JmJ> ie}/szXsms> ¢c(r) = ZC: wc¢c<r) (14108)

my Ms

the

Les fonctions . sont appelées fonctions de surface pour la voie c. Elles constituent
une série complete de vecteurs unitaires qui décrivent la voie suivant les différents
composants qui la définissent, ¢ = («, ¢,s,J,my). Ces fonctions remplissent la
condition d’orthonormalisation suivante

/wZKSJmeO/f’S’J’mS,dS = 5as€JmJ;a’s’€’J’m3, <I4109)

S est la surface des voies. Apres interaction, 'amplitude des ondes sortantes est
perturbée. Dans la voie de sortie ¢’, la fonction d’onde s’écrit

\PC’ = _Uc’coc’ (14110)

La matrice Uy, est la matrice de collision. Elle représente ’amplitude de la fonction
sortante dans la voie ¢’. La matrice U répond & deux grands principes de la physique

1. La conservation du flux : la matrice U est unitaire, ce qui se traduit par
UU* =1;

2. L’invariance par rapport a I'inversion du temps : la matrice U est symétrique,
ce qui se traduit par Uy = Ugr.

En terme de matrice U et des fonctions entrantes et sortantes, la fonction
générale du systeme dans la région externe s’écrit

U = Z (5CC/IC - Uc’coc’) Ye (14111)

cc’
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Pour une voie ¢ unique incidente , cette équation est réduite a

\Ijincident - Ic - Z UC/COC/ (14112)

Dans la relation ([.4.112)), y. de la relation ([.4.111]) est égale a 1 pour la voie ¢
considérée et 0 pour toutes les autres.

Recherchons maintenant I’expression de la matrice R dans la région interne.
Comme dans la relation ([[.4.43]), exprimons la fonction ¥ comme une combinaison
linéaire des fonctions propres des états A. Nous écrivons

=3 AVX, (1.4.113)
)\/

Les fonctions X, sont orthogonales et normalisées. La condition de normalisation
o
s’écrit

/ X5 Xad = Gy (1.4.114)
Q

En multipliant la relation par X3}, en intégrant le résultat sur le volume de
la sphere () et en tenant compte de la relation , tous les termes du membre
de droite impliquant X, deviennent nuls. Le seul terme non nul est le terme en
Xy—x de telle sorte que 'on obtient

/ XAWdQ = A, / X5 X,d2 (1.4.115)
Q Q

La relation ([.4.114]) fait que l'intégrale du membre de droite de ([.4.115)) est égale

a 1. Finalement, le coefficient A, s’exprime ainsi
Ay = / XEWdS) (1.4.116)
Q

Appliquons la méme procédure qu’au paragraphe pour retrouver I’expression
de la fonction ¥ dans la région interne. L’équation de Schrodinger explicite est

hZ 2 .
[— v + th(r)] U =EV (1.4.117)
20
Les fonctions propres X, des états A sont aussi solutions de I’équation de Schrodinger
et on a
V2 -
[_ 9 + Vlnt(f)] X)\ = E)\X/\ (14118)
I

Le potentiel V™ (r) interne n’étant pas connu, nous allons encore exploiter la
propriété de continuité de la fonction d’onde et de sa dérivée a la surface de
séparation. En multipliant la relation par X} et le complexe conjugué de la
relation par W, en effectuant la soustraction entre les équations obtenues,
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en faisant une intégration sur le volume €2 de la sphere et en tenant compte de
’hypothese que V™ (r) est Hermitien, on a
h2 * 2 2 * *
2u/ﬂ X5 (V20) — 0 (V2X,) ] dQ = (B, - E)/QXA‘IldQ (1.4.119)
L’intégrale du membre de droite donne le coefficient A, de la relation [[.4.116] La
relation [L4.119] devient
h2

Ay=— —
T (EN-E)2p

X5 (V20 — ¥ (V2X,) | do 1.4.120

J, i (v20) v (vx3)'] (14.120)
En s’appuyant sur le théoreme de Green qui permet de transformer une intégrale
sur le volume en une intégrale sur une surface, 'intégration sur le volume €2 de la
sphere se réduit a une intégration sur la surface S de la sphére ou surface des voies.

La relation ([[.4.120]) devient
h? 5 . B
Azi/x* L) — 0 (Y, X,)d 1.4.121

L’opérateur ?n est l'opérateur gradient normal a la surface de la voie S.. La surface
externe est elle-méme la somme de toutes les surfaces individuelles des voies ¢

S=>8. (1.4.122)

Introduisons la quantité V. qui résulte de la projection de la fonction ¥ a la surface
des voies S et sa dérivée D,

52\ /2
V. = <2ua ) / VS (1.4.123)

h2 1/2 . .
_ VC+<2M ) [ v (w)as (1.4.124)

De la méme maniere, introduisons la quantité v,. résultant de la projection la
fonction X, sur la surface des voies S et sa dérivée dy,

h2 1/2
e = <2Ma ) / U Xy, AS (1.4.125)

h2 1/2 . .
5/\0 = <2M3C> /w:vn (rcX/\JmJ) dS

h2 1/2 . .
e + <2ua ) /w:vn (Xsm,) dS (1.4.126)
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Des relations ([.4.123)), (1.4.124)), ([.4.125) et ([.4.126]), on déduit les fonctions VU,
X, ainsi que leurs dérivées V, ¥ et VX, de la maniére suivante

1/2
=2 (2%) Vetbe (1.4.127)
1/2
Va0 = Z (a h2) (De — Vo) e (1.4.128)
Et o
2p18,
Xa=) ( ';_f? ) Yac¥e (1.4.129)
- 21\ /2
ViXa =" (a h2) (Oxe = Yac) Ve (1.4.130)

Remplagons (]I.4.127|), ([.4.128]), (1.4.129) et ([.4.130) dans (I.4.121)); on obtient

Mo e /{Kwac)”%wcr[(i;)mmc—vcwc]

- [(253 °) " VCwC] [(;;‘2) " Bre = wc] } as (14.131)

Apres la simplification de I'expression ([.4.131)) et en tenant compte du fait que

Js WEipodS = bery, Ay devient

1
A)\ = Z [Dcﬁ)/)\c - VC(S)\C] (14132)
Ey—E

C

On définit comme au paragraphe ([.4.1) les conditions aux limites réelles et
constantes B, égales a la dérivée logarithmique de la fonction interne a la surface
de la voie c. On a

5>\c

Ve
En tenant compte de ([.4.133)), la relation ([.4.132]) devient

1
A = Dc c Vc CBC
A By —E ZC: [Deva YacBe

1

= E)\ ) Z Ve [Dc - VCBC]

=B, (1.4.133)

= cDe [.4.134
E)\_ Z’YA ( )

C

ou f)c = D, — V.B.. En réintroduisant A, dans la relation ([.4.113)), la fonction

interne évaluée a la surface des voies S devient

1 A
P c
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En projetant 1'expression ([.4.135]) a la surface des voies S (U — Vo, X\ = aer),
on a

")/C"}/ ¢/ /\
Ve = ZZEi—A

— ZRcchc (1.4.136)
On introduit ainsi la matrice R dont les éléments sont
YA YA
Rew = 1.4.137
- e (14.137)

Passons maintenant a la recherche de la matrice des collisions U. En tenant compte
de I’équation de la fonction d’onde du milieu externe exprimée sous la
forme d’une superposition d’ondes entrantes et sortantes, les quantités V. et leurs
dérivées D, s’écrivent [26]

2\ 1
VC = (2“%) P {yc (Z YC’UCC’> } (14138)

242\ 1/2
(et 00,
De = <2uac> e { <Z Yc'Ucc> e (1.4.139)

Les fonctions internes et externes étant egales a la surface des voies, on peut insérer
les relations ([.4.138)) et ([.4.139) dans ([.4.136). On retrouve, aprés avoir effectué
un réarragement de I’équation et les simplifications nécessaires, la méme expression
qu’en . L’expression de la matrice U se met aisément sous la forme (en
notation matricielle)

U = QWQ (1.4.140)

La matrice U est une matrice complexe, de méme que la matrice W. La matrice W
est une matrice intermédiaire donnée par I'expression

W=P:[I-R(L-B)]'I-R(L*-B)]P: (1.4.141)

Les matrices B, P, €2, L et L* sont des matrices diagonales. B est une matrice réelle
dont les éléments sont les conditions aux limites provenant de la relation ([.4.133)).
La matrice P est également une matrice réelle. Ses éléments sont les parties réelles
des dérivées logarithmiques des ondes sortantes. Elle est définie suivant 1’expression

P = Re (pé%?) (1.4.142)

Les matrices €2, L et L* sont des matrices complexes. Elles sont respectivement
données par les expressions

0= (é)é (1.4.143)
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L=p-——B 1.4.144
00, ( )
ol
L*=p— —B 1.4.14
Piop ( 5)

Apres I'obtention de la matrice des collisions U, établissons ensuite la démarche
pour obtenir la section efficace. En considérant une onde incidente de particules
de type «, possédant s et mg comme spins de voie et leurs composantes, dans un
mouvement suivant I’axe z, 'amplitude de 'onde diffusée de la relation ([.4.91]) par
rapport a l'onde plane incidente se réécrit ainsi [1]

NI

Ave = % —Cor (Bu) e +1 3 (204 1)2 (s£m,0]Jmy) (¢'s'mymy |Tmy)
o Jmll'm,
« (QinaW 6c’,c _ Ug’,c) Yr(ﬁ:) (Qa'):| (14146)

Le terme C, (0,) est le coefficient qui représente la diffusion purement
coulombienne. Elle est calculée suivant la relation [I]

1
Co (Oy) = —= Ena/cose(? <

Ou 6, est I'angle de diffusion et 7, est le parametre de Coulomb donné par la
relation

95/ -2 1ogsin("%“)) (1.4.147)

Zla’z2a’62

N = (1.4.148)

hl/a/
Dans la relation ([.4.148)), Z1o/, Zows, €, Fi et v, sont respectivement les nombres de
charges des particules 1 et 2 qui constituent le couple de sortie ¢, la valeur d’une
charge, la constante de Planck réduite ainsi que la vitesse relative entre les deux
particules. Cette derniére est donnée par la relation

Mk
Vr = — (1.4.149)

m+M

ou m, M, k. sont respectivement la masse de la particule 1, la masse de la particule
2 et le nombre d’onde. Le coefficient w,» qui se trouve dans le terme exponentiel
de la relation [[.4.146| est le facteur de déphasage coulombien donné par la relation

- 0 e=0 1.4.150
Wart! = Y tan! (%) 0 #0 (I.4.150)
La section efficace différentielle en angle est proportionnelle au carré de la valeur

absolue de 'amplitude A, telle que

1
(2i4+1)(2I+1)

dO’a’a/ =

X Z ‘Aa’s’msx,asms (Qa’> ‘2an/ <I4151)

ss'msmgy
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La section efficace intégrée en angle est obtenue en effectuant une intégration sur
I’angle solide €). La section efficace d'une réaction d’un couple « se désintégrant en
donnant un couple ' s’exprime ainsi

P ™ 2J + 1
T S 1.4.152

Le facteur ( 2L ost appelé facteur statistique de spin et est souvent désigné

2i+1)(21+1)
par gy tel que
2J+1

(2i4+1)(2I+1)
En tenant compte de la contribution de tous les J, moments angulaires totaux
possibles, la section de la réaction o — o’ est obtenue ainsi

Tec' =12 ZgJ Yo D> Jbee — UL (1.4.154)

c’eccec

gy = (1.4.153)

On rappelle que « et o qualifient respectivement la paire de particule/noyau en
interaction et la partition du systéme composé apres interaction. Ici la particule
sortante est différent de la particule incidente (o # ') et définit la section efficace
de réaction. Dans le cas contraire (paire sortante = paire entrante), donne
la section de diffusion. Les caractéristiques d’un couple (a ou ') sont le nom
et le spin intrinseque de chaque particule/noyau du couple, en plus de 1’énergie
d’excitation si la particule est le noyau cible ou résiduel. Si I’état d’excitation du
noyau résiduel dans la voie de sortie est différent de son état fondamental, on
parle d'une diffusion inélastique (a ne pas confondre avec la diffusion inélastique
thermique). Comme dans le cas de la diffusion, on peut aussi comptabiliser les
voies de réaction "inélastiques” en fonction du niveau d’excitation du noyau résiduel.

Pour obtenir la section efficace totale, exploitons la propriété de 'unitarité de
la matrice des collisions 3/ |Ucw|> = 1. En faisant la somme sur toutes les voies de
sortie ¢/, nous obtenons la section efficace contenant les contributions de toutes les
voies de désexcitation énergétiquement possibles

Z| cc/ — CC |2 - Z (5cc’ - :C/) (5(:(:’ - UCC’)

- Z (500’500’ - 5cc’Uzc/ - 5CC’UCC’ + |Ucc’|2)
- Z 5CC’ 5CC/ - Z 6CC,U:(;’ - Z 5CC’UCC’

b Y [U]? (1.4.155)

De par les propriétés de d. et de 'unitarité de la matrice U, si ¢ = ¢/, la relation

([.4.155) peut étre réecrite
Z | cc/ CC |2 =1- U:C - Ucc +1 (14156)
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La matrice U étant complexe, on obtient
Uee = Re (Uee) + Im (Ug,) (1.4.157)

et
Ui, = Re(Ue) — Im (Ue,) (1.4.158)

En tenant compte de ([.4.157) et ([.4.158)), la relation ([.4.156)) se réduit a

> (0 = Ueer) 2 = 1—Re(Us) +Im (Uee) — Re (Uge) — Im (Uge) + 1

— 2—2Re(Uy) (1.4.159)

En combinant ([.4.154) et ([.4.159)), la section efficace totale s’écrit

Tator = 212% %: g Z [1—Re (UL)] (1.4.160)

I.5 Role des facteurs de déphasage ¢, de décalage
S, de pénétrabilité P et corrélations avec les
conditions aux limites B et a.

I.5.1 Le facteur de déphasage sur sphéere dure ¢

Le facteur de déphasage sur une spheére dure ¢ représente le brusque changement
de phase que subit l'onde sortante a la voie lors de la diffusion de la particule
incidente. C’est le déphasage induit par une sphere de rayon a. dans ’hypothese
d’une répulsion infinie [1]. Ce déphasage provient de la différence des vitesses de
I’'onde en présence ou non de forces nucléaires. La section efficace de diffusion
élastique potentielle (la section efficace non résonnante) dépend directement du
facteur . Pour une onde d’une voie ¢ dans la voie élastique avec un moment
angulaire total fixé, la section efficace ([[.4.152)) s’écrit

T
Oee = Pgc|1 — Uge|? (1.5.1)
ot 2J. + 1
= c 1.5.2
ST i+ 1) (2L + 1) (1.5.2)
et

. 1 . _1
Uce = € %P2 [1 — Ree (Lee — Bee)] ™ [1 = Ree (L, — Bee)] e 74Py 2 (1.5.3)

Avec B.. = Bdee. En éliminant la diffusion résonnante, R.. = 0, I’élément U, de la
matrice des collisions se simplifie
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Ug, = e 2% (1.5.4)

En tenant compte du fait que e %% = cos2yp, — isin2¢p,, 'expression ([.5.3) peut
se mettre sous la forme

Uee = 1 — 2sin?p, — 2isingecosg, (L.5.5)

En insérant la relation ([.5.5)) dans (L.5.1]), on obtient la section efficace de diffusion
élastique potentielle (shape) pour la voie ¢

shape

4T
ooPe = @gcsmapc (L.5.6)

I.5.2 Le facteur de décalage énergétique S (ou shift)

Le facteur dit de shift S représente le décalage énergétique entre la position de la
résonance observée et sa position réelle dans le noyau composé (valeur propre Ey).
Reprenons I'équation de la matrice des collisions pour la diffusion élastique .
Au regard de I'expression de la matrice inverse contenue dans cette relation, le
dénominateur est

(Ex = E) =12 (See = Bee) +172Pe <= [Ex =22 (See — Bee)| = B+ 102Pc (15.7)

Le maximum du module au carré |1 — U|? de la relation ([.5.1)) apparait a 1’énergie
E, — A,, avec
Ay =72 (Sec — Bee) (1.5.8)

La position du pic de la résonance est donc décalée d'un facteur Ay par rapport
a l’énergie de la résonance Ey qui correspond a I’énergie de 1’état du noyau composé
dans le référentiel considéré.

I[.5.3 Le parametre de condition aux limites B

Le parametre réel B.o = B.d. caractérise une des conditions aux limites
a la surface de la voie en plus du rayon d’interaction. Il est choisi de maniere
totalement arbitraire. Le seul critere physique qui intervient dans son choix est
qu’il soit indépendant de 1’énergie. Cela permet de garantir I’hermiticité de
I’hamiltonien et la propriété d’orthonormalité des fonctions d’ondes dans la région
interne.

Le choix le plus recommandé par les auteurs est B, = —/. Ce choix permet
d’annuler le décalage entre la position des résonances observées et la position des
états correspondants pour les ondes s (¢ = 0) ou a tres basse énergie (ka, — 0)
vu que dans ce cas S¢c = Bee = —/¢. Ces deux parametres sont reliés a travers le
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décalage de niveau Ay = (S — Bee)y? de la relation ([.5.7). Cependant, le choix
Beer = —¢ ne permet pas d’annuler le décalage des ondes de moment angulaire
orbital superieur a ¢ = 0 (p, d, f,...) associées aux résonances de plus haute énergie.

Un choix alternatif souvent pratiqué pour résoudre ce probleme est de poser
Sce = Bee. C’est un choix non-physique qui présente l'inconvénient de ne pas
conserver 1’hermiticité de ’hamiltonien. Ce choix a toutefois un grand avantage
pratique car il permet d’imposer A, = 0 pour n’importe quelle énergie et pour
n’importe quel type d’onde. Dans le cas de noyaux cibles lourds avec un domaine
RRR intrinséquement réduit (0-2,5 keV pour I'*°U par exemple), la condition
B.. = —/ est plus adaptée puisque les résonances s sont fortement majoritaires dans
le domaine énergétique observé (c’est d’ailleurs une explication possible historique
de ce choix). La Figure compare les deux choix pour la section efficace de
diffusion élastique du systeme (n +'¢ O).

HZO:IIIIIIIII IIIIIIIII|I:IIIIIIII T ||||||||B|;|S||IIII ||||||||:
é - | — = B=-I | ]
g | e IR
S 5L [ i i -
= F ll: ! .
2 ! ! i :
o I | | ]
£ o [ A
S 10F b A I
£t i | N
g | I \ AN
5 5P ]/ A / \ '\
g 7f 1/ N : ]
= T ——— L e \ i ]
2 | T ]
% - E, = 0.4341 MeV | E, = 0.99969 MeV i .

_IIIIIIIII|||I|IIIII|I:IIIIIIII|IIIIIIIII|||IIIIIII IIIIIIII_

=
=

2e+05 4e+05 6e+05 8e+05 le+06
Neutron laboratory energy (eV)

FIGURE 1.5.1 — Section efficace de diffusion élastique du systéme (n +'¢ O) avec pour
conditions aux limites B.. = Sc. (courbe pleine) et B.. = —¢ (courbe en pointillé).
Le pic des résonances est décalé vers la gauche par rapport a la position de I’état
du systeme composé lorsque B.. = —¢. On remarque naturellement que le décalage
augmente avec £ comme visible pour la résonance d (¢ = 2) & 1 MeV par comparaison
avec la résonance p (¢ = 1) a 400 keV. Par contre, le pic reste fidele a la position
de I’état propre du noyau composé pour B.. = Sc..

43



I.5.4 Le rayon de voie a.

Une seconde condition aux limites impliquée dans la connection de la région
externe avec la région interne est le rayon de voie, a.. Comme B, il est fixé de maniere
arbitraire. Idéalement, il doit étre choisi de telle maniere que l'interaction nucléaire
forte, qui est de courte portée, soit nulle dans la région des voies (région externe).
Au sein du formalisme matrice R, le rayon de voie intervient a trois endroits du
calcul : dans les facteurs de pénétrabilité P,(E) et de décalage de niveau (ou
shifts) Sy(E) ainsi que dans le calcul des facteurs de déphasage sur sphere dure ¢, (E).

Le manuel ENDF-6 [28], qui propose un format de codage des données
neutroniques évaluées, énumere différentes manieres de choisir et d’utiliser le
rayon pour toutes les voies neutroniques. Regroupons ces différents choix en cing
options. La premiére option permet 'utilisation du rayon a. (toujours fixe avec
I’énergie) obtenu suivant la formule uniquement pour le calcul des facteurs
de pénétrabilité Py(E) et de décalage de niveau S,(E). Les facteurs de déphasage sur
sphere dure p,(E) sont alors calculés en utilisant un rayon de diffusion possiblement
de valeur différente de a., notée AP, ici indépendant de I’énergie. La seconde option
admet 1'utilisation d’'une valeur de rayon différente de la recommendation de la
formule ([.3.11]), toujours notée AP, pour le calcul des trois facteurs Py(E), S¢(E)
et po(E). La troisiéme option autorise I'utilisation du rayon a. (indépendant de
I'énergie) dans le calcul des facteurs Py(E) et S/(E) tandis que le calcul des facteurs
de déphasage sur sphere dure ¢,(E) est effectué en utilisant un rayon de diffusion
dépendant de 1'énergie AP(E). La quatriéme option permise par le format ENDF
est 'utilisation d’un rayon dépendant de 1’énergie AP(E) pour le calcul des trois
parametres Py(E), S,(E) et ¢ (E). Enfin, la cinquiéme et derniére option assigne
'utilisation d’un rayon AP (indépendant de I’énergie) au calcul des facteurs P,(E)
et S¢(E); le calcul des facteurs ¢, (E) est quant a lui, réalisé en utilisant le rayon
AP(E).

| Options | Py(E) | Su(E) | ¢u(E)
Premieére Ac Ac AP
Deuxieme AP AP AP
Troisieme ac ac AP(E)
Quatrieme AP(E) AP(E) AP(E)
Cinquieme AP AP AP(E)

TABLE 1.5.1 — Résumé des différentes options pour le choix du rayon de voie prévues
par le format ENDF lors du stockage de 'information pour le calcul des facteurs de
pénétrabilité P,(E), de décalage de niveau Sy(E) et des facteurs de déphasage sur
sphere dure y(E). a. désigne la valeur indépendante de I’énergie établie suivant la
formule tandis que AP est une valeur arbitraire choisie par 1’évaluateur.
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FIGURE 1.5.2 — Section efficace de diffusion élastique du systéme (n +'% O) avec
les conditions aux limites B = S. Comparaison entre la section efficace obtenue
pour un rayon unique (a, = AP = 4.15 fm suggéré par la référence [38])(courbe
pleine) et celle obtenue en utilisant deux valeurs simultanées du rayon (a., AP) tel
que a. = 3.89941 fm soit calculé a partir de et AP= 4.15 fm suggéré par la
référence [38] (courbe en pointillé). On pressent que le choix fait par I’évaluateur
aura une incidence sur la signification physique des parametres.

Le Tableau [[.5.1] résume les cinq options et la Figure [[.5.2] compare les sections
efficaces de diffusion élastique obtenues pour la premiére option (a. # AP) et la
seconde option (a. = AP). Les évaluateurs de données nucléaires sont assurément
amenés a faire des choix entre les différentes options. La plupart des anciennes
évaluations sont effectuées sur base d’un rayon unique indépendant de 1’énergie
pour tous les ingrédients de la matrice des collisions. Cette approche a été fortement
défendue par F. Frohner et O. Bouland [37]. Pour le cas d’un rayon unique et
constant, nous citerons par exemple 1’évaluation de 1’0 par L. Leal [38]. On
rencontre également des évaluations réalisées sur la base d’un rayon de diffusion
qui varie avec I'énergie (ex : les travaux de these de P. Archier sur le Sodium [6]).
En plus de ce pole de discussion sur le choix de I'utilisation ou non d’un rayon
unique, nous pouvons également relever la possibilité de rattacher un rayon a chaque
nombre quantique orbital ¢ de la voie. La formule standard de calcul du rayon de
voie neutronique ([[.3.11]) proposée par le manuel ENDF-6 fait également 1’objet
de discussions. La plupart des évaluations que ’on rencontre se font sur la base

45



de rayons de voie ajustés sur les données nucléaires analysées. Cette pratique est
valable aussi bien pour les neutrons que pour 'ajustement des données impliquant
des particules chargées. Le rayon de diffusion ou < rayon effectif > peut quant a
lui étre extrait des informations fournies par les calculs réalisés sur la base du
modele optique (projection en terme de section efficace de diffusion potentielle via
le parameétre R’) au moyen du code TALYS pour les ondes s a basse énergie comme
nous ’aborderons dans les travaux préliminaires a un ajustement.

[.6 Approximation Reich-Moore (RM) de la
théorie de la matrice R

Le calcul des sections efficaces en matrice R exacte peut se révéler tres
laborieux lorsqu’on est amené a traiter un grand nombre de voies. Cela est
particulierement vrai lorqu’il s’agit d’'un noyau lourd. En effet, de tels noyaux
présentent un grand nombre de voies de désexcitation radiative (jusqu’a 800
transitions électromagnétiques). La difficulté majeure réside dans le calcul de la
matrice inverse [1 — R(L — B)]™ de l'expression a cause de la taille des
matrices qui la composerait. Pour résoudre ce probleme, C. W. Reich et M. S.
Moore [39] ont proposé, en 1958, 'approximation qui porte leur nom et qui consiste
a négliger tous les éléments de la matrice R non diagonaux relatifs aux voies
photons. En effet, ces voies présentent individuellement des signes aléatoires et leurs
termes croisés s’annulent en moyenne. Seuls les termes diagonaux interviennent
alors. Les éléments diagonaux restants des voies photons sont absorbés par le
dénominateur de la matrice R. La matrice ainsi obtenue est dite < réduite > car
définie dans un sous-espace de voies sans photons. L’élément de matrice est donné,
sous 'approximation Reich-Moore, par ’expression

Rey = 3 — (L.6.1)

Ty
X Ey—E—isr

ou I'y, est la largeur totale de désexcitation radiative appartenant a la résonance
A. La section efficace de capture est alors obtenue en effectuant la différence entre
la section efficace totale et la somme des sections efficaces partielles de toutes les
autres voies non photons. Ainsi

Ocy = O¢ — Z Ol (1.6.2)

c/¢y

Cette approximation étant difficile a mettre en défaut, c’est elle qui a été choisie,
en sus du formalisme général, pour ce travail de these.
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I.7 Conclusion sur le chapitre

Dans ce chapitre, un rappel du contexte théorique dans lequel se déroule cette
these, a été fait. Nous avons présenté, en utilisant une démarche qui permet
de mettre en exergue la provenance et le role de chaque ingrédient, la maniere
dont la section efficace est obtenue. Nous avons également rappelé les processus
décrits phénoménologiquement par le modele optique qui convient bien au domaine
statistique ; lequel permet une description des contributions s’étendant dans le
domaine des résonances résolues. Ces processus sont notamment la capture directe,
la diffusion inélastique directe et la diffusion élastique potentielle. De la théorie de la
matrice R, nous pouvons retrouver les approximations les plus simples bien connues
[Simple Niveau Breit-Wigner (SLBW) et Multi Niveau Breit-Wigner (MLBW).
Nous invitons le lecteur a consulter par exemple la référence [40] ou [28] pour avoir
d’amples informations sur les deux formalismes|. Ces dernieres étaient justifiées
historiquement pour des cotits moindres en taille mémoire et temps de calculs. Dans
ce chapitre, nous avons présenté ’approximation Reich-Moore, la moins réductrice,
sur laquelle nous avons choisi de nous appuyer au cours de ce travail en sus du
formalisme matrice R exacte.
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Chapitre 11

Le systéeme unifié dans la
modélisation des sections efficaces
et choix du systeme composé
170* ] pour application

II.1 Introduction

Les codes de calcul de sections efficaces ont longtemps été rigidement attachés a
la spectroscopie neutronique dans le domaine de la physique des réacteurs. En effet,
les données nucléaires évaluées sont pour la plupart fournies dans le référentiel du
laboratoire du neutron. Pour alimenter la base de mesures expérimentales, il arrive
qu’on ait recours a l'inversion de données dans le but de remplacer, par les donnés
d’une réaction réciproque, la mesure manquante d’une réaction en neutron incident.
Bien qu’une comparaison rapide d'un calcul de section efficace en cinématique
directe et les données provenant de l'inversion d’une réaction réciproque vont dans
le sens de la validation de I’hypothese du noyau composé sur laquelle s’appuie
I'inversion dans le domaine des résonances résolues [41], des questions subsistent
quant a l'impact des phénomeénes directs et semi-directs dans cette région lors de
I’évaluation. De plus, I'analyse de fichiers de parametres évalués dans des systémes
de référence différents montrent des incohérences sur des données comptant pourtant
pour un méme systeme composé. Toutes ces questions peuvent trouver une réponse
en s’appuyant sur une modélisation de sections efficaces qui remplace le référentiel
du laboratoire du projectile (resp. ejectile), dont I'origine de 1’échelle en énergie est
le seuil d’émission du projectile (resp. ejectile), par le référentiel unifié du centre de
masse du systeme composé excité dont 1'origine de ’échelle en énergie est I'énergie
de I'état fondamental de ce dernier.

1. Le signe * dans tout le chapitre signifie un systéme composé dans son état excité.
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I1.2 Du référentiel du laboratoire au centre de
masse (CM) dans le systéme composé excité

I1.2.1 Reéférentiel du laboratoire avec référence au seuil
d’émission du projectile (resp. ejectile)
Le référentiel du laboratoire est un systeme dans lequel la cible est au repos. La

quantié de mouvement initial du projectile est (le détail de la maniere dont cette
formule est obtenue est fournie dans 'annexe

2mM M
K=kh = ELab — } I1.2.1
\/m + M { m—+ M @ ( )

ou k est le nombre d’onde, m est la masse du projectile et M la masse de la
cible. EMP est I’énergie de la particule incidente (le projectile) dans le systéme du
laboratoire. Q) est ’énergie de réaction dans le CM. Elle est obtenue par différence
entre 'énergie de séparation du projectile Sy, et celle de 1'éjectile Se;. suivant
I’équation
Q = - (Sproj. - Scj.) (1122)
La référence pour 'énergie de la particule incidente est fixée a I'énergie seuil Spyo;..
Cela veut dire qu’au seuil de la réaction, E*P = 0. La section efficace d’une réaction
évaluée dans le systeme du laboratoire s’articule ainsi

oo (EM) = o0 — Ueer|? (11.2.3)

T
k2 (ELab)

Dans la relation [I1.2.3] I’élément de la matrice des collisions U, contient 1’élément
de la matrice R qui est égal a (Eq. ([.4.137))

Lab VIXabﬁafb
Ree (E**°) = Z 7ELabC — éLab (I1.2.4)
PSS

La matrice R est calculée a chaque énergie du projectile simultanément pour toutes
les voies ouvertes sur une plage d’énergie donnée. L’étiquetage projectile-éjectile
devient extrémement complexe a gérer puisque pour un élément de matrice d'une
voie d’entrée de couple « et d’une voie de sortie de couple ', ’élément de matrice
de la réaction réciproque de voie d’entrée de couple o’ et de voie de sortie de
couple « est également présent. Il y a donc constamment une transformation des
projectiles en éjectiles et des cibles en noyaux résiduels. Les parametres d’entrée
de la matrice R tabulés étant souvent attachés au référentiel du laboratoire d’un
projectile déterminé, ce jeu de transformation mutuelle projectiles-éjectiles et
cibles-noyaux résiduels peut étre une source d’erreurs. Il faut donc veiller a ce que
les transformations mutuelles d’un systeme de référence a ’autre soient prises en
compte correctement dans la matrice R lorsque le couple de la voie d’incidence
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change. Les transformations des parametres d’un référentiel a un autre s’éffectue
ainsi

Ma/ Ma + m,,
Ma’ + my Ma

M, + m,
M,

’ M., M, +m
Lab,a ab,a a a «
W= \/M S+ M \/ M (11.2:6)

Les étiquettes « et o/ désignent les couples impliqués dans la formation et la
désexcitation du systeme composé, les deux pouvant bien se retrouver dans la voie
d’incidence comme dans la voie de sortie. M et m sont respectivement les masses
de la cible et du projectile.

EI;ab,a _ EI)jab’al (1125)

- (Sproj.,a/ - Sproj.,a)

I1.2.2 Le référentiel unifié du centre de masse du systeme
composé excité

Le référentiel du centre de masse (CM) est un systeme dans lequel la cible est
en mouvement. La quantité de mouvement initiale du projectile est

omM
K = ki = ¢ m’i = [EOV = Syure] (11.2.7)

ou k est le nombre d’onde, m est la masse du projectile et M la masse de la
cible. E°M est I’énergie du projectile (resp. éjectile) dans le référentiel du centre
de masse par rapport a I’énergie de 1’état fondamental du systeme composé. La
différence (EM — S,.;.) est due au fait qu'une réaction n’est considérée ouverte
qu’a partir du seuil d’émission du projectile. Cette différence permet une gestion
correcte des voies ouvertes et non ouvertes a une énergie donnée. La section efficace
d’une réaction évaluée dans le systeme du centre de masse du systéeme composé
excité est

cM) _ 4 2
Occ! (E ) = mgc‘(sccl — Ucc’l (1128)

L’élément de la matrice R, s’écrit

cc’ - ECM — ECM /N
by A

L’élément de matrice est sans doute le plus aisé a manipuler par rapport a
celui de I'équation [[1.2.4l En effet, les inquiétudes relevées au paragraphe [[1.2.1]par
rapport aux changements de référentiels qui accompagnent 'interchangeabilité des
couples projectiles-cibles et éjectiles-noyaux résiduels n’ont plus raison d’étre. Les
quantités Y5M, v et ESM de la matrice R restent inchangées dans le référentiel
du CM si la référence de I'échelle en énergie pour le couple (E$M, ECM) est I'énergie

de I’état fondamental du systéeme composé excité. Le référentiel ainsi défini étant
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commun a toutes les réactions ouvertes, les parametres de résonances utilisés pour
leur modélisation restent identiques quel que soit le couple de la voie d’entrée. La
modélisation des sections efficaces dans un référentiel unifié constitue ’objectif
principal de cette these.

I1.2.3 L’avantage du passage du systéeme du laboratoire au
systéme unifié du centre de masse du noyau composé
excité

Les méthodes classiques de modélisation de section efficace, qui s’appuient sur
le référentiel du laboratoire rattaché au projectile, ne permettent d’observer que
des réactions ayant dans la voie d’incidence la particule-projectile en question.
Les réactions ayant des projectiles différents sont donc forcément analysées dans
des systemes du laboratoire différents, ce qui rend les parametres des résonances
E, et I'y.(E,) non comparables aisément. Ainsi, pour deux réactions réciproques
qui partagent un méme noyau composé et qui sont évaluées chacune dans son
propre systeme de référence du laboratoire, il est vraisemblable d’obtenir des
parametres de résonances Ey et I'\.(E,) différents. De plus, vu que le systeme du
laboratoire restreint le panel des réactions observées a un seul couple dans la voie
d’entrée, I'information sur les réactions réciproques est obtenue en faisant recours
a I'inversion de données.

L’élément de la matrice R (Eq. ) étant calculé avec 'amplitude réduite
Yac, Un parametre de structure nucléaire indépendant de 1’énergie du projectile,
la largeur de la résonance I').(E) tabulée dans les fichiers d’évaluation peut étre
ignorée. Dans ce cas, 'amplitude réduite est traitée directement au lieu d’étre
convertie a partir de la largeur de la résonance par la formule

F)\C(E) = 2PC<E),}/}2\C (11‘2‘10)

ou P(E) est la pénétrabilité de la barriere potentielle qui dépend de ’énergie du
projectile.

La modélisation des sections efficaces dans le référentiel unifié du centre de
masse du systeme composé excité apporte une réponse qui résoud les questions
soulevées ci-dessus. Cette approche, dans laquelle nous proposons 'utilisation des
parameétres communs, les amplitudes réduites 7$M, permet de scruter toutes les
réactions ouvertes de maniere simultanée. Les réactions réciproques sont traitées
directement sans inversion de données. La force et la cohérence de notre approche
s’appuient sur le fait d’avoir un unique jeu de parametres de structure nucléaire
par noyau pour reproduire toutes les sections efficaces, quel que soit le couple de
particules impliqué dans l'interaction. La Figure donne une comparaison
succincte de la méthode unifiée par rapport aux méthodes classiques dans le cas du
systéme composé 17O*.
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Les méthodes classiques

es parametres des résonances en spectroscopie neutron
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Types de mesures observées en spectroscopie neutron

(n,tot.), (n,n), (n,a), (n,y)
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La méthode unifiée

Les parameétres des états excités du noyau composé
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Les mesures observées dans le référentiel du

centre de masse du systéme composé excité

(m,tot.), (n,1m) , (n, @) , (n, 7). (@, bot.) , (o, @) , (@, m) , (, )

FiGUure I1.2.1 — Comparaison des parametres utilisés et des réactions pouvant
étre observées dans les méthodes classiques et la méthode unifiée dans le cas du
systéme composé 17O*.

1I.2.4 Le probleme de l’inversion de données

Considérons une réaction d’'un couple « (projectile et cible) vers un couple o/
(éjectile et noyau résiduel) dont la section efficace est

s
Oaa’ (Ea) - kﬁga Z: ‘5cc’ - chc"2 (11211)
La section efficace de sa réaction réciproque est
Oa’a (Ea') = klggo/ Z |5C/C - Uc’c|2 (11212)
a’ c

En divisant la relation ([1.2.12)) par la relation ([I.2.11]), on obtient

Oo'a (Ea/) kii,ga’ Zc |5C/c - UC’C|2 1213
Oaa/ (Ea> B éga Zc’ ‘500’ - UCC/|2 ( o )
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En tenant compte du fait que dy. = 0 = 0 pour ¢ # ¢’ et que la matrice U
est unitaire (3, |Ue|> = 1 et o |Uwel® = 1) et symétrique (Uee = Uere), la

relation ([1.2.13]) devient

kiga’
Oora (Bar) = K2,g

Taor (Ea) (I1.2.14)

E. est I'énergie du projectile de la réaction a — o’ et E, est 'énergie du projectile
de la réaction o/ — a. Dans le systeme du laboratoire, ’énergie de la réaction
réciproque est obtenue en appliquant le changement de référentiel suivant la

relation ([1.2.15)).

Ma Mo/ + My
Ma + m, Ma/

MO/ + ma/

ELab,a’ _ ELab,a
M,

- (Sproj.,oc - Sproj.,a’) (11215)

Les propriétés physiques de la matrice U (unitarité et symétrie) justifient, comme
on le voit par 1’établissement de 1’équation , la pratique de I'inversion de
données souvent utilisée par les évaluateurs. Toutefois, I’observable obtenu par la
réaction o — o’ ne contient pas forcément la méme information physique que celui
obtenu par la réaction o’ — «. De ce point de vue, en inversant les données, nous
pensons qu’il existe un risque de mauvaise modélisation d’une réaction nucléaire a
partir d’'une information erronée obtenue de la part de sa réaction réciproque.

I1.3 Justification du choix du systéeme composé
70" pour application

L’oxygene possede une grande importance dans 'exploitation des réacteurs
nucléaires. Il est présent dans les combustibles oxydes usuels (le dioxyde
d’uranium UQO,, les oxydes mixtes UOy-PyOs). L’oxygene intervient aussi dans
la thermalisation des neutrons a travers ’eau utilisée comme modérateur. Il est
également présent dans l'eau qui sert de fluide caloporteur (I’eau simple HyO
utilisée par les réacteurs a eau légere et 'eau lourde D,O utilisée par les récteurs
A eau lourde). Le Tableau est un récapitulatif des caractéristiques des six
familles de réacteurs de type génération II encore en activité en 2005 par rapport
au combustible, au modérateur et au fluide caloporteur utilisés.

33



Types de | PWR BWR GCR PHWR | RBMK | FBRE
réacteurs (Russe)
Combustiblel UO, UOs U U0, UOs UOy — PuOy
enrichi enrichi naturel, | enrichi enrichi
U02
enrichi
Modérateur | H,O H>O Graphite | D,O Graphite | -
Caloporteur| H,O H,0O COq D>O H,0O Sodium
liquide
Pays USA, USA, Royaume| Canada | Russie Japon,
France, | Japon, | Uni France,
Japon, Suede Russie
Russie

TABLE I1.3.1 — Récapitulatif de la présence de I'oxygene suivant le type du réacteur
(Source : Réacteurs type génération II encore en exploitation en 2005 [42]).

Dans la plupart des six réacteurs de génération IV sélectionnés par GIF
Generation IV International Forum, 'oxygene est également présent. Il intervient
soit. dans les combustibles, soit dans le fluide caloporteur ou dans le modérateur.

Le récapitulatif fourni dans le Tableau [[1.3.2| montre les différents

intervient 'oxygene dans chacun de ces types de réacteurs.

endroits ou

Types de | SFR VHTR GFR LFR MSR SCWR
réacteurs
Modérateur | - Graphite | - - Graphite H,O ou
si  spectre | DoO  pour
thermique | le spectre
thermique
Caloporteur| Sodium| Hélium Hélium | Plomb | Sel liquide | HoO dans
liquide | gaz gaz ou (qui est | Iétat
LBE aussi le | supercritique
liquide | combustible
Combustiblg Oxyde | Oxycarbure| Nitrure | Oxyde | Fluorures | Oxyde
(composé Métal | Oxyde Carbure| Nitrure
chimique) Carbure

TABLE I1.3.2 — Récapitulatif de la présence de I'oxygene suivant le type du réacteur

dans les réacteurs de génération IV (Source :
réacteurs de génération IV sélectionnés par le GIF [43])

2. En France, on désigne nommément le réacteur Phénix.
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I1.3.1 La réaction °0O(n,a)3C; enjeu de la sfireté des
réacteurs

Par sa présence, 'oxygene constitue un enjeu dans la stireté des réacteurs.
En effet, il contribue a hauteur de 25% a la quantité d’hélium totale produite
dans le combustible UO5-PyOs en fin d’irradiation dans un réacteur a eau légere
(REL) par la réaction *O(n, a)*C [44]. L’abondance naturelle de l'isotope %O
est de 99.762001 % (base de données RIPL3 [45]). Les autres sources d’hélium
sont [44] les fissions ternaires (7%) et la décroissance des actinides mineures (68%)
dont les contributions proviennent de la décroissance du Plutonium-238 (4%), du
Césium-244 (21%) et du Césium-242 (75%). Il est connu maintenant que la présence
des bulles de gaz dans le combustible altere les proprétés mécaniques des surfaces de
revétement (gaines) des crayons du combustible. Cela empéche un parfait échange
de chaleur entre le combustible et le caloporteur. La présence des bulles de gaz
dans les gaines du combustible peut aussi conduire a leur éclatement. En plus de
I’hélium produit dans le combustible, une partie du gaz hélium qui fragilise les
gaines de revétement des crayons du combustible provient du liquide caloporteur
[46].

I1.3.2 L’°0, un enjeu dans les calculs de criticité des
réacteurs

Le calcul de sensibilité au keg de la réaction O(n, a)'3C intégrée (E > 3MeV)
montre un coefficient de sensibilité (%/ %") de l'ordre de -3 pcm par pour cent pour
un réacteur a eau légere [47]. Pour le réacteur rapide, tel Phénix (600 Mwt), ce
coefficient varie de -0.03 a -2.12 pcm par pour cent.

I1.3.3 La structure nucléaire de 1’ 170

L’isotope 7O a 'avantage d’avoir une densité de niveaux faible. En conséquence,
son domaine de résonances résolues (RRR) est tres étendu. Dans le travail
d’évaluation de I''°0O de L. C. Leal [38], il couvre le domaine 0-6 MeV ; 1’énergie
supérieure était choisie de facon a rester en dessous du seuil du premier état
inélastique neutronique (premier état a 6.049 MeV). De plus, deux mesures de
réactions réciproques, la réaction °O(n, a)?C et la réaction °O(a,n)**C, sont
accessibles dans cet intervalle en plus des réactions de capture et de diffusion
élastique. Cela en fait un candidat idéal pour étudier la question complexe de
I'inversion de données. En dessous du seuil d’émission du neutron, I'isotope possede
uniquement trois états liés bien connus. Cela permet d’amorcer une étude de son
domaine thermique en s’efforcant de garder une cohérence entre les bases de données
en provenance de différentes disciplines de la Physique (par exemple, la base de
données de la Physique des réacteurs [38] et celle de 1"’Astrophysique [16]). En effet,
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la comparaison des deux bases met en évidence des informations complémentaires
en dessous du S, qui prétent a discussion.

Base d’Astrophysique [16] | Base de la phys. des
réacteurs [3§]

Ex(ev) J7 T1/2 Y, tot (\/W) YV, tot (\/W) Tn (\/W)
8.70e+05 | 1/2+ | 258.6 ps | 7.97e-04 2.90e-01 1070.67
3.05e+06 1/2— 120 fs 3.70e-02 3.65e-01 177.55
3.84e+06 5/2— < 25 fs >8.11e-02 3.97e-01 885.14

TABLE I1.3.3 — Comparaison entre les parametres des états liés provenant des
bases d’Astrophysique et de Physique des réacteurs en utilisant le référentiel unifié.

Dans le Tableau [[I.3.3] nous observons, d’une part, I’absence d’une largeur
neutron dans la base d’Astrophysique. Comme conséquence, la largeur totale (I'y)
est égale a la largeur totale des voies de désexcitation radiatives I',, ., inversément
proportionnelle au temps de demi-vie de 'état excité (I' ~ ﬁ) D’autre part,

nous observons dans la base de la Physique des réacteurs une largeur neutron assez
grande servant a reproduire correctement la section efficace a ’énergie thermique
du neutron. En effet, la queue des résonances négatives est observée a I’énergie
thermique, suggérant la présence de la largeur neutronique aux états liés. Toutefois,
puisque le facteur de pénétrabilité sous S, est nul dans le référentiel du laboratoire
et au regard de la relation (II.2.10), la tabulation de ’amplitude réduite v, comme
suggéré par F. Frohner and O. Bouland [25], est définitivement significative pour
les états liés.

I11.3.4 Evolution en dents de scie de I’évaluation
neutronique de I’'0 et écarts de normalisation entre
bases de données évaluées et expérimentales

Depuis 2005, des discussions autour de I’évaluation neutronique de 1''°0O ont
été mises en place au sein d’un groupe de travail du WPEC. Dans ce cadre, des
écarts entre évaluations existantes (ENDF/B-VLS8, JEFF-3.0 pour la valeur haute
et JENDL-3.3 pour la valeur basse) sur la section efficace *O(n, a) avaient été
relevés (voir le rapport du sous-groupe 22,WPEC-SG 22 [48]). Ces écarts ont aussi
été observés sur les mesures expérimentales. Dans le but d’apporter une réponse a
ce probléme, une demande pour inscrire la section efficace de la réaction 1°O(n, o)
sur la liste des priorités (HPRL-High Priority Request List) [47] du groupe de
travail WPEC a été effectuée.

Par la suite, la valeur basse a été adoptée dans les évaluations ENDF /B-VII.0
et JEFF-3.1.1. Les changements sur la section efficace *O(n, ag) ont été intégrés
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dans JEFF-3.1.1 par G. Noguere et ont conduit a une diminution de cette
section efficace de 20% [49]. Les discussions se sont poursuivies dans le cadre
du projet CIELO (Collaborative International Evaluation Library Organisation)
[50] piloté par le sous-groupe 40 (WPEC-SG 40), entre 2013 -2016, et ont abouti
A la révision de la section efficace thermique °O(n,n) de -3% et de la section
efficace °O(n, ) de +40%. Le projet CIELO n’a pas permis de trouver un parfait
consensus entre évaluations sur les données de 1''0. En effet, deux tendances se
sont dégagées en ce qui concerne 1’évaluation de la section efficace **O(n, «). La
valeur haute (+ 40 %) a été adoptée par CIELO-1 [50] (i.e. : évaluation de la
partie résonnante effectuée par LANL/ JRC-Geel [51]) et les modifications sont
inclues dans le fichier ENDF /B-VIIL0. Le groupe CIELO-2 (i.e. : évaluation de la
partie résonnante effectuée par IRSN/JRC-Geel [51]) a fourni deux propositions a
étudier [50]. Comme montré sur Fig. [[1.3.1] la section efficace résonnante *O(n, o)
de I'évaluation JEFF-3.3 suit toujours la tendance basse. Le projet CIELO a
recommandé de nouvelles expériences plus précises pour résoudre ces différences
[50, B1]. Fig. [I1.3.1] montre 1'évolution de 1’évaluation de la section efficace %O(n, «)
dans la bibliotheque européenne JEFF et la bibliotheque américaine ENDF /B.
Sur cette figure, le détail montre que du coété de la bibliotheque JEFF seule
la version JEFF-3.0 suit la tendance a la valeur haute. Les versions allant de
JEFF-3.1.1 a JEFF-3.3 suivent la tendance a la valeur basse. Du coté de la
bibliothéque ENDF /B, la tendance & la valeur haute est observée pour les versions
ENDF/B-VI.8 et ENDF/B-VIILO et la tendance & la valeur basse pour les versions
ENDF/B-VIIL.0O et ENDF/B-VII.1.
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FIGURE I1.3.1 — Evolution de I’évaluation de la section efficace °O(n, ) dans les
bibliotheques d’évaluation ENDF/B et JEFF. Les données sont extraites de la base
JANIS [52].

Notons également que des différences entre les deux évaluations sont observées
sur les sections efficaces totale 'O(n, tot), de diffusion élastique °O(n,n) et de
capture 1°0O(n, 7). Par exemple, les valeurs de ces dernieres a 1’énergie thermique
(E = 0,0253 eV) sont respectivement oy, = 3,852 barns, og = 3,8518 barns et
Ocapt = 1,9 X 10~* barns pour le fichier JEFF-3.3. Elles sont de oy = 3,794 barns,
oa = 3, 7939 barns et ogape = 1,698 X 10~* barns pour le fichier ENDF /B-VIII.O.

I1.3.5 Importance du systéme "O* comme source de
neutrons au sein du processus s dans le domaine
d’Astrophysique

Le processus s (de 'anglais, slow) est un des processus par lequels sont formés les
éléments lourds (au dessus de la masse du Fe) dans les étoiles par une succession de
captures neutroniques et de désintégration S~. Il tire son nom du fait qu’il est lent
par comparaison au processus rapide r (de anglais, rapid). La réaction *C(a, n)'%0O
constitue la principale source de neutrons au coté de la réaction **Ne(a, n)*Mg.
Dans la région des étoiles de masses faibles et intermédiaires (AGB, Asymptotic
Giant Branch stars, M < 10Mg, Mg étant la masse du soleil), le processus s est
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responsable de la synthese des éléments dont les masses sont principalement dans
I'intervalle de 90 < A < 140. Dans la région des étoiles plus lourdes (M > 10My),
le processus s produit des éléments de masses beaucoup plus faibles, de I'intervalle
de 70 < A < 90. Le 3C est obtenu suite & la capture du proton par le 2C suivant
les réactions >C(p,v)!3N(37)13C. La littérature étant trées abondante a ce sujet,
nous invitons le lecteur & consulter par exemple les références [53) 64, [55] pour plus
de détails.

I1I.4 Conclusion sur le chapitre

Dans ce chapitre, nous avons présenté une approche innovante dans la
modélisation/analyse de sections efficaces des réactions nucléaires. Cette approche
se démarque des méthodes classiques par le fait que la modélisation est effectuée
dans un référentiel unifié. L’approche s’appuie sur le référentiel du centre de
masse du systeme composé excité et non sur le référentiel du laboratoire du
projectile (resp. ejectile) comme dans les méthodes classiques. La référence, prise
habituellement & 1'énergie d’émission du projectile (resp. éjectile) dans les méthodes
classiques, devient dans la nouvelle approche 1’énergie de ’état fondamental du
systeme composé excité. Les parametres des résonances habituellement exprimés
dans le systeme du laboratoire du projectile (resp. éjectile) dans les méthodes
classiques deviennent dans la nouvelle méthode des parametres de structure
nucléaire des états du systeme composé excité, exprimés dans le référentiel unifié
du centre de masse de ce dernier. Les avantages de ce référentiel unifié ont été mis
en évidence. La plus importante repose sur le caractere unificateur de la nouvelle
méthode. Toutes les réactions qui partagent un méme systéme composé sont
modélisées avec des paramétres communs exprimés dans un méme référentiel. Cela
permet de les calculer de maniere simultanée et cohérente, sans faire recours a
I'inversion de données dans le cas de la disponibilté de réactions réciproques. Ainsi,
la cohérence entre fichiers provenant de mesures sur des isotopes cibles différents
mais qui partagent un méme systéme composé est assurée et la comparaison
directe entre fichiers de parametres de différentes physiques (par ex. Physique des
réacteurs vs Astrophysique) devient possible. De plus le systeme unifié est ouvert a
la gestion d’observables nouvelles et complémentaires permettant de réduire par
I’ajout d’informations I'incertitude sur les parametres ajustés finaux.

Nous avons également présenté le cas choisi pour application, le systeme
composé 1"O*. Dans le domaine de la Physique des réacteurs, I’évaluation des
sections efficaces des réactions nucléaires est fortement dominée par la spectroscopie
neutronique et le systéme 7O* est évalué suivant la voie d’entrée n +¢ O. Nous
avons montré I'importance du systéme n +'% O dans I'exploitation des réacteurs du
point de vue criticité et siireté. La structure nucléaire de "O* présente un domaine
résonnant assez large dans lequel sont disponibles a 1’observation deux réactions
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réciproques : les réactions 1°O(n, a) et *C(a,n). Le systéme 7O* permet ainsi
I’étude de I’hypothese de I'inversion de données souvent utilisée par les évaluations
classiques en spectroscopie neutronique. Enfin, la réaction *C(a, n) constitue une
source de neutron importante dans le domaine de I’Astrophysique. Sur un plan plus
prospectif, la réaction 3C(a,n) constitue une source intrinséque de neutron pour
les combustibles de quatrieme génération a matrice UP,A,,C [56] comme nous le
verrons par la suite au cours d’une petite application. Sur ce point de vue, le systeme
composé "O* constitue un bon exemple de la pertinence d’échange d’informations
entre les domaines de la Physique des réacteurs et de I’Astrophysique.
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Chapitre 111

L’environnement contextuel a la
these

III.1 Introduction

Les parametres utilisés dans le cadre de la théorie de la matrice R sont les
produits de travaux impliquant des codes d’évaluation, pour lesquels la physique
associée aux modeles et les outils d’analyse de données sont déterminants, ainsi que
la disponibilité des données expérimentales. Les données sous forme de parameétres,
issues des codes d’évaluation sont ensuite traitées par les codes de "processing”
dont le role est de transcrire I'information sous forme de bibliotheque d’application.
Certains codes d’évaluation peuvent jouer a la fois les deux roles (par exemple,
le code CONRAD [57]). Au cours de cette these, nous avons utilisé largement les
outils disponibles dans notre environnement de travail et les parametres évalués
particulierement pendant le développement et la validation du module de calcul de
sections efficaces TORA (TOol for Reactions Analysis) que nous avons construit
presque d’une page blanche au cours de cette these. Les données expérimentales
nous ont été également utiles pour la confrontation aux calculs théoriques. Toutefois,
les données expérimentales du systéme composé 17O* (impliqué dans les réactions
n 4+ 0 et o+ C) vont jouer un role primordial dans nos efforts d’ajustement de
parametres dans le cadre du référentiel unifié du CM présenté au chapitre [l et a
travers un couplage entre le module TORA et le code CONRAD. Les raisons du
choix du systéme composé "O* ont été expliquées au chapitre . Dans ce chapitre,
nous rappelons, de maniére succincte, les outils que nous avons exploités au cours
de la these.
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III.2 Les codes de calcul pertinents

I11.2.1 Le code CONRAD
Le code CONRAD (COde for Nuclear Reaction Analysis and Data

Assimilation)[57] est un code dont le développement a commencé en 2005 au
Laboratoire d’Etudes de Physique (LEPh) du Centre du Commissariat a I’Energie
Atomique et aux Energies Alternatives (CEA) de Cadarache. 11 est écrit en langage
orienté objet C++. Nous souhaitons souligner qu’au début de cette these, le code
CONRAD était fortement rattaché a la spectroscopie neutronique. Par contre, la
derniere version de CONRAD, révisée par P. Tamagno, traite sans discrimination
les particules chargées et les particules neutres dans la voie d’entrée comme dans
la voie de sortie. Dans cette these, nous avons exploité les capacités du code
CONRAD a utiliser les calculs d’'un code externe pour effectuer 'analyse de
mesures expérimentales. Le but est de réaliser un ajustement de parametres de
résonance sur des mesures de sections efficaces dans le cadre du référentiel unifié
du CM a travers un couplage entre le code CONRAD et le module externe
TORA de calcul de sections efficaces. Ce module sera décrit au chapitre [[V]
Plusieurs outils contribuant a l'analyse de mesures sont disponibles a travers
le code CONRAD : les méthodes mathématiques visant a transformer une quantité
nucléaire en observable en situation expérimentale (Doppler, fonction de résolution
en énergie) et les méthodes permettant de confronter I’observable théorique avec les
données expérimentales. Dans cette section, nous présenterons de maniére succincte
la méthode des moindres carrés généralisée (GLS -Generalized Least Square), et le
fonctionnement du code CONRAD en mode externe. Pour avoir une présentation
beaucoup plus approfondie du code CONRAD, nous invitons le lecteur a consulter
les références [57) 58, 59, 60, [61] et les theses de P. Tamagno [21] et de P. Archier

[6].

I111.2.1.1 La méthode des moindres carrés généralisée du code
CONRAD

Pour présenter la méthode des moindres carrés généralisée implémentée dans le
code CONRAD, nous nous appuyons ici sur la description donnée par P. Archier
dans les références [0, 60]. La fonction des moindres carrés généralisée implémentée
dans CONRAD pour le cas de I’évaluation d’une section efficace par exemple se
présente ainsi
-1 . <5emp o Eth)+<f . :i:prior)T ) (Mgrior>_1 (f _ a—fprior)

(II1.2.1)
Les ingrédients de la fonction xZ;4 de la relation sont les suivants :

— — T
Xaws = (Feap = Fin) " - (Meap)

1. Le vecteur contenant les valeurs de la section efficace expérimentale oz ;
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2. Le vecteur contenant les valeurs de la section efficace théorique &y, ;
3. Le vecteur contenant les valeurs des parametres a priori &7

4. Le vecteur contenant les valeurs des parametres a posteriori T;

5. La matrice de covariance expérimentale M., ;

6. La matrice de covariance associée aux parameétres a priori M.

Le but de I'ajustement est d’obtenir les parameétres ajustés (a posteriori) du modele
théorique qui reproduisent les données expérimentales le plus fidelement possible.
L’un des indices qui permettent de déterminer la justesse des parametres obtenus
a posteriori est le critere de convergence e. Ce critere est un compromis entre la
meilleure précision et un temps de calcul raisonnable. Dans CONRAD, le critere
de convergence est appliqué ainsi

2 2
Xn) ~ Xm-1)

<e (I11.2.2)
X(n-1)

X%n) est la valeur du x? a l'itération n et X%n—l) la valeur du x? a l'itération n-1.
Le critere de convergence est fixé librement par I'utilisateur (habituellement de
I'ordre de 1073). Dans CONRAD, la méthode itérative de Gauss-Newton permet
de résoudre 'équation [[IL.2.1] Le vecteur des parameétres a posteriori a l'itération
n+1 est donné par

Fn ) = g 4 Mé”J“l)G;”)TM_l [5&@ — g™ gl (fpmr — f(”))} (II1.2.3)

erp T
ot G{™ est la matrice des dérivées de la n®™® itération. La matrice de covariance
associée aux parametres a posteriori pour la (n + 1) itération est

MO [( i)™ 4 g MElGi"’} (I11.2.4)

I111.2.1.2 La gestion de flux de données en mode externe

Lors de l'analyse des données en mode externe, CONRAD attend du code
externe la section efficace nucléaire calculée qu’il compare ensuite a la section
efficace expérimentale apres mise en condition expérimentale (Doppler, fonction
de résolution). La comparaison de la section efficace calculée avec la section
efficace mesurée est réalisée sur une grille énergétique établie a partir de la grille
expérimentale. Concrétement, dans la relation [[I[.2.1] le vecteur contenant les
valeurs de la section efficace théorique &, provient du code externe. Il est calculé a
partir des parametres Z (ou 277" au début de I'ajustement) et de la grille fournie

par le code CONRAD.
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111.2.2 Le code SAMMY

Le code SAMMMY est un code d’évaluation de données nucléaires
développé depuis 1980 au laboratoire national d’Oak Ridge (ORNL-Oak Ridge
National Laboratory). Le code était au début destiné a l'analyse de données
< maison » provenant de l'accélérateur linéaire d’Oak Ridge. La version SAMMY-8
[62] disponible au moment de cette thése comprend les différentes approximations
de la théorie de la matrice R (Reich-Moore, MLBW, SLBW - option incorporée en
1984 [63]) dont le MLBW approprié pour les calculs de sections efficaces théoriques
des noyaux légers et des sections efficaces a basse énergie des noyaux lourds fertiles.
L’analyse de mesures est effectuée en combinant les techniques bayésiennes (GLS)
et les méthodes mathématiques mettant en situation expérimentale les quantités
nucléaires des mesures (Doppler, fonction de résolution). Le code SAMMY est
depuis longtemps un code de référence dans les travaux d’évaluation de données
nucléaires. Dans cette thése, nous avons utilisé le code SAMMY pour une partie de
la validation des sections efficaces calculées par le module TORA (voir chapitre [[V).
La référence [63] présente tous les modeles physiques et mathématiques de la version
SAMMY-8 et constitue son manuel d’utilisation.

I11.2.3 Le code NJOY

Le code NJOY a été développé essentiellement par R. E. MacFarlane [64] au
laboratoire de Los Alamos (LANL-Los Alamos National Laboratory). C’est un code
de traitement qui reconstruit les sections efficaces ponctuelles et multigroupes a
partir des fichiers de format ENDF (fichiers ENDF-6) de biliotheques de données
évaluées. Il produit des bibliotheques d’application pour les codes deterministes
et Monte Carlo du transport des neutrons dans les cceurs de réacteurs. Le code
NJOY est constitué de modules dédiés aux différentes taches. Nous retiendrons
les modules utiles pour ces travaux de these : RECONR, BROADR , UNRESR,
THERMR, GROUPR. La fonction et I'utilisation de chacun de ces modules sont
largement documentées dans la référence [64]. Au cours de cette theése, nous avons
eu souvent recours au code NJOY pour reconstruire des sections efficaces dans
le domaine RRR & partir d’une bibliotheque évaluée (JEFF, ENDF /B, JENDL,
etc.). Dans le domaine RRR, les modules nécessaires pour reconstruire les sections
efficaces a n’importe quelle température sont les modules RECONR et BROADR.
Le module RECONR reconstruit les sections efficaces ponctuelles dépendantes
de I’énergie a partir des parametres de résonance tabulés. Le module BROADR
corrige de l'effet Doppler les sections efficaces nucléaires. La combinaison donc
de RECONR et BROADR permet d’obtenir les sections efficaces ponctuelles a la
température de 'expérience.
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I11.2.4 Le code TALYS

Le code TALYS est le fruit d’une collaboration entre le NRG (Nuclear Research
and Consultancy Group) de Petten et le CEA (Commissariat a I’Energie Atomique
et aur Energies Alternatives ) de Bruyeres-le-Chatel. Il est dédié a la prédiction des
réactions nucléaires [I8]. Tl est capable de traiter les réactions avec une gamme de
projectiles couvrant les neutrons, les photons, les protons, les deutons, les tritons,
3He and “He. Les cibles visées sont de masse A > 12 (la version actuelle, TALY'S
1.9, peut traiter les cibles de masse 12 < A < 339) et la gamme d’énergie couverte
va de 1 keV a 200 MeV. Les observables produites par TALY'S sont entre autres les
sections efficaces totales et partielles, les sections efficaces différentielles en angle
et double-différentielles avec I’angle et ’énergie de la particule diffusée, etc. La
force du code TALYS est d’incorporer de maniere systématique dans la section
efficace générée a une énergie donnée, les composantes en provenance de toutes
les phénomenes physiques de l'interaction nucléaire : les réactions directes, les
réactions de pré-équilibre et les réactions du noyau composé. Les sections efficaces
produites par le code TALY'S sont normalisées sur un calcul ECIS-06 [65] de modele
optique sphérique ou a voies couplées. Le code TALYS est le code générateur des
données évaluées de la biblotheque TENDL (TALYS-based Evaluated Nuclear
Data Library) en format ENDF-6. Dans cette these, nous avons utilisé le code
TALYS pour calculer les éléments de la matrice S (voir chapitre qui nous ont
permis d’estimer les sections efficaces de diffusion élastique potentielle par moment
angulaire orbital £.

I1I1.3 Bases de données expérimentales
préalables aux études

I11.3.1 Le systéme en interaction (n +!00)

I11.3.1.1 La section efficace totale

Les données expérimentales de M. Ohkubo Ces données ont été produite
en 1986 par M. Ohkubo [66] aupres de 'accélérateur lindire de I’Agence Japonaise
de 'Energie Atomique (JAEA - Japan Atomic Energy Agency) [67]. La technique
de temps du vol (TOF) a été utilisée pour I'acquisition du spectre énergétique
des neutrons produits par une source de Tantale [neutrons produits suivant la
réaction ¥ Ta(~, n)] refroidie & I'eau et ralentis par un modérateur entourant la
cible. La distance parcourue par les neutrons de la source a ’échantillon est de 47
m. Deux échantillons d’oxyde d’aluminium (Al;O3) ont été analysés : le premier
échantillon a une densité de (aluminium 0.0436 at/b, oxygene 0.0654 at/b) et le
second a une densité de (aluminium 0.178 at/b, oxygene 0.267 at/b). La section
efficace totale de I'oxygene est obtenue par soustraction de la section efficace totale
d’aluminium (échantillon de 0.637 at/b en dessous de 32 keV, échantillon de 0.198
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at/b ailleurs) de I’échantillon Al,O3. Dans EXFOR (N°21926002), les données
tabulées vont de 0,79071 keV a 934,66 keV. Ces données couvrent la premiere
résonance de l'oxygene-16 a ’énergie E\ = 434,1 keV [38]. La valeur originale de
I’énergie au pic de la résonance fournit par 'auteur est de 432 4 3 keV mais est
corrigée dans la base EXFOR (428,66 keV). Les valeurs de la section efficace au
pic de cette résonance sont ainsi de 14,2 b (valeur originale déclarée par I'auteur,
échantillon épais), 14,11 b (EXFOR), 16,55 b (JEFF-3.3, E = 435,0 keV) et 16,52 b
(ENDF/B-VIILO0, E = 434, 0 keV). Au pic de la résonnance, la valeur de la section
efficace expérimentale est donc basse par rapport aux évaluations. La section efficace
originale est soupconnée d’étre contaminée par de I’hydrogene provenant de la
contamination de I’échantillon d’oxyde d’aluminium (Al,O3) par de la moisissure.
L’auteur a recommandé de corriger sa valeur en lui soustrayant la valeur de la
section efficace de I’hydrogene avec dépendance en énergie multipliée par un facteur
de contamination de 0,005. Cette recommandation est intégrée dans EXFOR.

Les données expérimentales de F. G. Perey et al Les données
expérimentales de F. G. Perey et al [68] ont été aussi obtenues par la technique de
temps de vol (TOF) aupres de l'accélarateur linéaire ORELA (Oak Ridge Electron
Linear Accelerator). La distance parcourue par les neutrons entre la source [cible
de Tantale refroidie a ’eau et entourée par le béryllium, neutrons produits par
des réactions photonucléaires (,n) dans la cible| et I’échantillon est de 47,35 m.
L’échantillon étudié est un cylindre de SiOy dont 'épaisseur (densité en molécules
de SiO,) est de 0,3247 molécules/b, ce qui revient a une densité en atomes d’oxygene
de 0,6494 at/b. Pour mesurer la transmission par I'oxygene, un disque extérieur
de silicium d’épaisseur (densité en atomes de silicium) de 0,3226 at/b a été utilisé.
Les données de cette mesure disponibles dans la base EXFOR (N°10377003) nous
ont intéressés car elles couvrent un large spectre (187,38 keV- 49 MeV) y compris,
comme pour les données d’Ohkubo (paragraphe [[IL.3.1.1]), la résonance de plus
basse énergie (~ 434 keV). Le point négatif de ces données est qu’elles intégrent des
incertitudes larges (par exemple en E =0,18823 MeV, l'incertitude statistique est
de Aoyt = 1,886 b soit 1520% de la valeur de la section efficace). De plus, entre
187,38 keV et 220 keV, une plage d’énergie hors résonance, il y a apparemment
un probléme de normalisation (la section efficace varie entre 0,12 b et 6 b). Par
contre, la mesure présente une tres bonne statistique pour les résonances a ~ 997
keV et ~ 1,312 MeV. Les ailes de la résonance inversée ("window”) a ~ 2,35 MeV
sont bien décrites par ces données mais pour le fond du puit de la résonance, ces
données ne présentent pas une bonne statistique.

Les données expérimentales de Cierjacks Les données présentées dans ce
paragraphe ont été mesurées par S. Cierjacks [69] en 1980 aupres du cyclotron
isochrone du KIT (Karlsruhe Institute of Technology). L’acquisition du spectre en
énergie des neutrons a été réalisée par technique de temps de vol. La distance de
vol est de 189,252 £+ 0,0009 m. Les neutrons sont produits par la réaction U(d,xn)
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sur une cible d’'uranium naturel et sont détectés par un scintillateur plastique.
La section efficace de 'oxygene est obtenue a partir de mesures de transmission
effectuées sur un échantillon d’eau liquide dont 1'épaisseur est de 1.201 at/b. Les
données disponibles dans EXFOR (N°20742003) couvrent une plage d’énergie allant
de 3,1367 a 32 MeV. Ces données présentent une tres bonne statistique dans la
région d’intéret pour cette these (plus de 9 mille points en-dessous de 6 MeV). Elles
sont en bon accord avec la récente évaluation, CIELO-2 [38].

Les données expérimentales de D.C. Larson et al. Ces données ont été
mesurées par D. C. Larson et al. en 1979 [70] aupres de 'accélérateur linéaire
ORELA du laboratoire nationale d’Oak Ridge (ORNL - Oak Ridge National
Laboratory). Le spectre en énergie des neutrons a été obtenu par technique de
temps de vol. La distance de vol est de 80 m. Les données disponibles dans EXFOR
(N°12882004) couvrent une plage d’énergie de 6 MeV a 69 MeV. Ces données
reproduisent bien les flancs de la fenétre a ~ 2,35 MeV et leur normalisation est en
adéquation avec 1'évaluation de L. C. Leal et al. [38]. Toutefois, elles ne présentent
pas une bonne statistique comparé aux données de Cierjacks (paragraphe .

Les données expérimentales de Fowler et al. Les données présentées ici
ont été mesurées par Fowler et al. [T1] aupres de l'accélérateur Van de Graaf du
laboratoire nationale d’Oak Ridge (ORNL Van de Graaf) en 1971. Deux jeux
de données existent dans la base EXFOR suivant les deux sources de neutrons
utilisées : une source d’*H, neutrons obtenus par la réaction *H(p, n) et une source
de "Li, neutrons obtenus par la réaction "Li(p,n). Les neutrons étaient détectés
par un scintillateur de cristal de stilbene. La section efficace totale de I'oxygene
est déduite de deux différentes transmissions mesurées : le premier échantillon
est un échantillon d’oxyde de Béryllium et le second un échantillon de Béryllium,
tous les deux d’épaisseur de 0,3194 at/b. Les données disponibles dans EXFOR
(N°10137007 et N°10137005) couvrent la plage d’énergie de 1,8 a 4,3 MeV pour la
source d”3H et la plage d’énergie de 0,6 MeV & 4,3 MeV pour la source de “Li. Les
données de la source de "Li comportent peu de points dans la région des résonances
a ~0,997TMeV MeV et ~ 1,312 MeV et ces deux résonances sont absentes. Ces
données présentent par contre une meilleur statistique que celles de la source d’>H.
Elles mettent également en évidence les résonances d’énergies ~ 1,7 MeV, ~ 2,9
MeV et ~ 3 MeV qui n’apparaissent pas sur la plupart des données présentées
dans cette rubrique. Les données de la source d’>H, quant a elles, ne sont pas bien
résolues. Elles ont été utilisées pour déterminer la normalisation des données de la
source de “Li . Ces derniéres couvrent mal de domaine de la résonance a ~ 2,35
MeV.

Les données expérimentales de Y. Danon Plus récentes, dans 'impulsion
du projet CIELO, les données de Y. Danon [72] ont été mesurées en 2015 aupres
de laccélérateur linéaire du RPI (Rensselaer Polytechnic Institute). La technique
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de temps de vol a été utilisée pour déterminer le spectre en énergie des neutrons.
La distance de vol est de 250 m. L’expérience a été effectuée sur deux échantillons
d’eau liquide d’épaisseurs respectives de 2 cm et de 5 cm. La section efficace de
I'oxygene a été obtenue en soustrayant la section efficace évaluée (ENDF /B-VIIL.1)
de I'hydrogene des mesures de transmission de I'eau. Les données de Y. Danon
ne sont pas encore disponibles dans la base de données EXFOR. Pour les utiliser,
nous avons donc numérisé le profil des deux expériences a partir des graphes
disponibles dans la littérature [72]. Les données présentées dans la référence [72]
sont entre autres en bon accord, pour les deux échantillons, avec les données évaluées
(ENDF/B-VIL.1), I’évaluation de L. C. Leal [38] et les données expérimentales de
Cierjacks 1980 (paragraphe apres normalisation respective de 0.988, 1.004
et 0.968.

I11.3.1.2 La section efficace 0 (n, )"’ C de G. Giorginis et al.

Les données de la section efficace de la réaction %O (n,«) ont été mesurées
par G. Giorginis et al.[73] en 2008 en utilisant un spectrometre a cible gazeuse
développé a 'IRMM (Institute for Reference Materials and Measurements). La
section efficace de la réaction '°0 (n, ) était obtenue pour un échantillon de gaz
constitué de 97% de Krypton et de 3% de CO,. Deux sources de neutrons ont été
utilisées :

1. Les neutrons d’énergie inférieure a 4,4 MeV étaient produits par une source
de TiT solide suivant la réaction T(p,n)3He. L’épaisseur de la cible de TiT
était de 214 pg/cm?.

2. Le neutrons d’énergie supérieure 4,96 MeV ont été produits par une source
gazeuse en deutérium suivant la réaction D(d, n)*He.

A Dorigine, deux jeux de données de la section efficace 190 (n, ) ont été présentés
[73] : le premier, qui couvre la plage d’énergie allant de 3,8 & 4,5 MeV, est obtenu
avec 'utilisation de la source de neutrons T(p,n)*He et le second qui couvre la
plage d’énergie allant de 4,8 a 9,2 MeV est obtenu par I'utilisation de la source
D(d,n)*He. Actuellement, quatre jeux de données existent dans la base EXFOR
apres la révision de ces données par 'auteur, dans le cadre du projet CIELO [50] :

1. Un jeu qui couvre la plage d’énergie de 3,950 a 4,400 MeV, source de neutrons :
T(p,n)3He, 19 points, EXFOR N°23040002;

2. Un jeu qui couvre la plage d’énergie de 3,900 a 5,200 MeV, source de neutrons :
T(p,n)3He, 30 points, EXFOR N°23040003;

3. Un jeu qui couvre la plage d’énergie de 3,900 a 5,200 MeV, source de neutrons :
T(p,n)*He, 28 points, EXFOR N°23040004 ;

4. Un jeu qui couvre la plage d’énergie de 4,96 a 9 MeV, source de neutrons :
D(d, n)*He, 55 points, EXFOR N°23040005.
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Ces données ont l'avantage d’étre accompagnées par une documentation concise des
incertitudes qui leur sont associées et leurs origines. Par contre, la faible statistique
handicape la lisibilité des résonances fines.

I11.3.1.3 La section efficace 'O (n,n)

Plusieurs jeux de données expérimentales différentielles angulaires sont
disponibles pour évaluer la section efficace de diffusion élastique °O (n,n). On
peut citer par exemple les Refs. de [74] [75] [76], [77, [78 [79, 0, I]. Certains ont été
exploités pour la base expérimentale de I'évaluation de L. C. Leal et al. [82] (ex :
[74]) et d’autres pour 'évaluation de R. O. Sayer et al. [I2]. Les données intégrées
angulairement de ce type de section efficace sont plutot rares, dans la base EXFOR,
on peut citer par exemple les données de la référence [81] (EXFOR N°10276022)
ainsi que la valeur thermique recommandée par S. F. Mughabghab [83].

Les données expérimentales de Lister et Sayers Les données expérimentales
de la section efficace de diffusion élastique 'O (n,n) de D. Lister et A. Sayers [74]
sont constituées de mesures de distribution angulaire qui ont été réalisées aupres de
l'accélérateur VdG de I'Université de Columbia. Les neutrons étaient issus d’une
source de tritium par la réaction T(p, n)3He. Les protons sont issus de I'accélérateur
Van de Graaff. L’énergie des neutrons est déduite de 1’énergie des noyaux de recul.
Les mesures de la section efficace de diffusion élastique 90O (n,n) ont été éffectuées
sur un échantillon contenant un gaz de CO,. Les données présentées par l'auteur
sont sous forme de coefficients de polyndémes de Legendre. Le degré des polyndmes
de Legendre va de 0 & 6. La mesure publiée dans la référence [74] et attachée dans
la base de données EXFOR (N°11334004) contient : 70 points avec une résolution
énergétique de 25 keV et 58 points avec une résolution énergétique de 18 keV.

Les données expérimentales de Okazaki Les données expérimentales de
diffusion élastique 'O (n,n) de A. Okazaki [75] ont été mesurées sur un échantillon
d’O,. Les neutrons étaient fournis par une source lithium par la réaction Li(p, n).
Les données disponibles dans la base EXFOR sont pour 4 points d’énergies : 0.41
MeV, 0.438 MeV, 0.465 MeV et 0.493 MeV. Ces données ont été mesurées aux
angles suivants (en cosinus, dans le CM) : 0.7, 0.34, 0.00, -0.50, -0.68 pour les deux
premiers points et 0.7, 0.34, 0.00, -0.50 pour les deux derniers points.

Les données expérimentales de Fowler et Cohn Les mesures de la section
efficace de diffusion élastique différentielle angulaire °0O (n,n) de J. L. Fowler et
H. O. Cohn [77] ont été obtenues par diffusion des neutrons sur un échantillon
d’O,. Les neutrons étaient détectés par un compteur proportionnel. Deux jeux de
données sont disponibles dans la base de données EXFOR. Le premier jeu (EXFOR
N°11401002) est constitué de deux points en énergie : 1 MeV et 1.21 MeV. Les
angles représentés pour ce jeu sont (en cosinus, dans le CM) : -0.75, -0.6, -0.39,
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-0.2, -0.01, 0.17, 0.36, 0.55, 0.73, 0.84 pour la premiere énergie et -0.75, -0.6, -0.39,
-0.18, 0.00, 0.18, 0.36, 0.54, 0.73, 0.85 pour la seconde. Le deuxieme jeu (EXFOR
N°11401003 comporte 4 points en énergie : 0.730 MeV, 1.50 MeV, 1.75 MeV et 2.15
MeV. Les angles représentés pour ces quatre points sont respectivement (en cosinus,
dans le CM) : 0.86, 0.73, 0.57, 0.57, 0.18, -0.01, -0.20, -0.40, -0.60, -0.76 pour le
premier point, 0.84, 0.75, 0.55, 0.36, 0.17, -0.01, -0.19, -0.39, -0.60, -0.73 pour le
second point, 0.85, 0.75, 0.56, 0.36, 0.17, -0.01, -0.19, -0.40, -0.59, -0.74 pour le
troisieme point et 0.86, 0.75, 0.56, 0.37, 0.18, -0.01, -0.20, -0.39, -0.59, -0.74 pour le
quatriéme point.

Les données expérimentales de Drigo et al. Les données de la section
efficace différentielle de diffusion élastique présentées ici ont été mesurées aupres
de l'accélérateur VAG du Laboratori Nazionali di Legnaro par L. Drigo et al.
[78]. Les neutrons utilisés comme projectiles étaient obtenus en exploitant trois
sources de neutrons polarisés constituées respectivement par les cibles de Lithium-7
solide, Carbon-12 solide et de Deuterium gazeux. Ainsi, les neutrons étaient
produits suivant les réactions : "Li(p, n), 1?C(d, n) et 2H(d, n). L’énergie des neutrons
utilisés comme projectiles était obtenue par technique de temps de vol. La section
efficace de diffusion élastique différentielle a été mesurée avec un échantillon
d’Os liquide. Les neutrons diffusés étaient détectés par 14 scintillateurs liquides.
EXFOR (N°20751002) contient deux points en énergies : a 2,56 MeV et 2,76
MeV. Sept angles sont couverts pour ces deux points (en degrés, référentiel du
laboratoire) : 25, 45, 65, 90, 115, 135 et 155.

Les données expérimentales de Johnson et Fowler Les données
expérimentales de la section efficace de diffusion élastique différentielle de C. H.
Johnson et J. L. Fowler [79] on été mesurées aupres de l'accélérateur tandem VdG
du laboratoire nationale d’Oak Ridge (ORNL - Oak Ridge National Laboratory). La
source de neutrons était constituée par une cible de zirconium-tritium bombardée
par les protons fournis par ’accélérateur. a(lzg)(E,G) a été mesurée avec un
échantillon d’oxyde de béryllium. Les neutrons diffusés étaient détectés par des
détecteurs scintillateurs cristaux au stilbene. Les données disponibles dans EXFOR
(N°11419002) couvrent quatorze points en énergies : 3.266 MeV a 4.200 MeV. Une
dizaine d’angles (tabulés sous forme de cosinus dans le référentiel du CM) sont
couverts pour chacun des 14 points.

Les données expérimentales de Fowler et Johnson Les données
expérimentales de la section efficace neutronique de diffusion élastique différentielle
en angle '°0 (n,n) de Fowler et Johnson [80] ont été mesurées aupres de
'accélérateur VAG d’ORNL. La source de neutron provenait de la réaction "Li(p, n).
Un échantillon d’Os liquide a été utilisé. Les neutrons diffusés étaient détectés
par un scintillateur de stilibene. Les mesures disponibles dans la base de données
EXFOR (N°10028002) couvrent quatre points en énergies : 1.833, 3.211 , 3.4405
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et 3.4413 MeV. Pour chacune de ces énergies, la section efficace a été mesurée sur
douze angles (angle fourni sous forme de cosinus dans le référentiel du CM).

Les données expérimentales de Kinney et Perey Ces données
expérimentales ont été mesurées par W. E. Kinney et F. G. Perey [81] aupres de
I'accélérateur VdG d’ORNL. Les neutrons utilisés comme projectiles provenaient
de la réaction ?H(d, n). La technique de temps de vol a été utilisée pour déterminer
les énergies des neutrons provenant de la source. La section efficace de diffusion
élastique différentielle en angle a été mesurée avec un échantillon de H5O. Les
neutrons diffusés étaient détectés par des détecteurs scintillateurs liquides. Le
premier jeu EXFOR, (N°10276003) contient les données sous forme de coefficients
de polyndémes de Legendre pour huit points en énergie : 4,34 MeV a 8,56 MeV. Les
degrés des polyndmes de Legendre vont de 0 a 6 pour chacune de ces énergies. Le
second jeu (EXFOR N°10276022) est sous la forme de section efficace °O (n,n)
intégrée angulairement pour ces huit points.

La valeur thermique de Mugabghab La valeur de la section efficace 1°0 (n, n)
a 'énergie thermique (E = 0.0253 eV dans le référentiel du laboratoire) donnée par
S. F. Mughabghab [83] correspond & une recommandation et est disponible dans

EXFOR (N°V1001037). Elle est de ¢0%3 = 3,761 4 0, 006 b.

I11.3.1.4 La section efficace '°0 (n,~)

La valeur thermique de Mugabghab La valeur de la section efficace de
capture a ’énergie thermique recommandée par S. F. Mughabghab [83] (EXFOR
N°V1001037) est de 02'0253 = 0.190 £ 0.019 mb.

La valeur thermique de Firestone et Rivay La valeur thermique de R. B.
Fireston et Zs. Revay [84] pour 0;60 a été obtenue aupres du réacteur FRM
II (Forschungs-Neutronenquelle Heinz) et du réacteur BRR (Budapest Research
Reactor). La section efficace de capture a été mesurée en irradiant un échantillon
d’eau lourde d’épaisseur 3mm par un flux de neutrons froids extraits des réacteurs
FRM II et BRR dont les coeurs se trouvaient respectivement a 51 m et 30 m. Les
~ rapides obtenus étaient détectés par des germanium de haute pureté (HPGe). La
section efficace présentée directement par les auteurs dans la référence [84] mais
aussi disponible dans EXFOR (N°23296011) est o., = 0.17 £ 0.003 mb.

I11.3.2 Le systéme en interaction (a +!3 C «17 O%)

I11.3.2.1 Les données expérimentales de Bair et Haas

Les données expérimentales de J. K. Bair et F. X. Haas ont été mesurées en 1973
[85] aupres de 'accélérateur VAG du laboratoire ORNL qui a fourni les projectiles
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d’ He™ utililisés pour produire les réactions C(a, n)'®0. L’échantillon étudié était
constitué d'un disque de carbone enrichi au 3C. Le taux d’enrichissement n’est pas
renseigné. Les données EXFOR, (N°C0489002) couvrent une plage d’énergie allant
de 0.9973 & 5.4019 MeV (855 points) dans le référentiel du laboratoire de la particule
a. Ces données emblématiques constituent une référence pour les évaluateurs et
sont souvent inversées pour évaluer la section efficace de la réaction *O(n, a)*C.
L’auteur a recommandé [85] 'application d’une renormalisation de 80 a 85% sur
ces données. Cette recommandation n’a été pas appliquée sur les données EXFOR.

I11.3.2.2 Les données expérimentales de Harissopulos et al.

Les données de la section efficace de réaction 3C(a, n)'®O présentées dans ce
paragraphe ont été mesurées par S. Harissopulos et al. [86] aupres de I’accélérateur
tandem de DTL (Dynamitron-Tandem-Laboratorium) a la Rhur-Universitét
Bochum. Le but de cette expérience était d’abaisser l'incertitude de la mesure
en dessous de 10% pour la soustraction du bruit de fond dans les systéemes de
détection des géo-neutrinos comme le détecteur de KamLAND (Kamioka Liquid
scintillator Anti-Neutrino Detector). Cette section efficace 3C(a,n)'®0O a été
mesurée sur un échantillon de carbone d’épaisseur 22 pg/cm? enrichi au 3C.
Le taux d’enrichissement était de 99%. Les données présentées par 'auteur et
disponibles dans EXFOR, (N°F0786004) sont 30% plus bas que celles de J. K. Bair
et F. X. Haas (paragraphe . Elles couvrent une plage d’énergie allant de
0.767 a 7.962 MeV dans le référentiel du laboratoire de la particule « et elles sont
constituées de 679 points. L’incertitude rapportée sur ces données est de 4%. Ces
données sont, comme les données de J. K. Bair et F. X. Haas (paragraphe [[I1.3.2.1)),
aussi une référence souvent mise en avant par les évaluateurs.

I11.3.3 Le systéme en interaction (a +° He «+7 Be*)

I11.3.3.1 La section efficace différentielle en angle “He(*He,® He)*He

Les données expérimentales de Barnard et al. Les données expérimentales
différentielles en angle *He(*He,® He)*He de A. C. L. Barnard et al. [87] ont été
mesurées aupres de Paccélérateur VDG de Rice University. Les particules 3He
utilisées comme projectile étaient fournies par 'accélérateur VdG. Les mesures des
sections efficaces de diffusion élastique différentielles en angle ont été efectuées sur
un échantillon d*He gazeux. Les particules *He diffusées étaient détectées par des
détecteurs a barriere de silicium. Les données EXFOR (N°A1269002) sont tabulées
pour les énergies de la particule *He allant de 2.454 MeV A 5.737 MeV dans le
référentiel du laboratoire et pour les angles suivants (valeurs en degrés, référentiel
du CM) : 54.77, 63.45, 73.95, 90.03, 104.6, 116.6, 125.3 et 140.8.

Les données expérimentales de Tombrello et Parker Les données
expérimentales des sections efficaces de diffusion *He(*He,* He)*He différentielles
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en angle mesurées par T. A. Tombrello, P. D. Parker [88] ont été recueillies aupres
de 'accélérateur Tandem VdAG de California Institute of Technology. Les particules
3He étaient diffusées par un échantillon d*He gazeux. Trois jeux de mesures sont
disponibles dans EXFOR dont un dupliqué (N°A1295006) contenant des sections
efficaces de diffusion élastique différentielles en angle pour les énergies de 3He
suivantes (référentiel du laboratoire) : 6.25, 8.72 , 9.69 et 11.94 MeV.

Les données expérimentales de Spiger et Tombrello R. J. Spiger et
T. A. Tombrello [89] ont mesuré les sections efficaces différentielles en angle
a la fois pour les diffusions élastiques *He(*He,* He)*He, *He(*He,* He)*He et
la réaction ‘He(*He, p)°Li. Les projectiles 3He ou ‘He utilisés étaient collectés
aupres de l'accélérateur tandem VAG de California Institute of Technology. Les
sections efficaces étaient mesurées sur un échantillon gazeux d’*He ou 3He suivant
I'expérience réalisée. Dans EXFOR (N°A1094004, N°A1094005), les deux jeux de
données disponibles concernent uniquement la diffusion du tritium par 1'*He.

I11.3.4 Le systéme en interaction (p +°Li <»” Be*)

Les données expérimentales de McCray Les données expérimentales des
sections efficaces de diffusion élastique du proton par le lithium [°Li(p, p)®Li)],
différentielle en angle, qui sont présentées dans ce paragraphe ont été mesurées par
J. A. McCray [90] aupres d'un accélérateur Van de Graff. Ces sections efficaces
ont été mesurées sur des échantillons métalliques de 5Li et pour les énergies du
proton de 0.45 a 2.9 MeV. Un jeu de données est disponible dans la base EXFOR
(N°A1410003).

Les données expérimentales d’Elwyn et al. Les mesures expérimentales
d’Elwyn et al. [91] ont été réalisées aupres de l'accélérateur Dynamitron du
laboratoire national d’Argone (Argonne National Laboratory). L’observable mesurée
concerne la section efficace de la réaction °Li(p,* He)a différentielle en angle. Les
sections efficaces étaient mesurées pour un échantillon mince (~ 25 pg/cm? pour
les distributions angulaires en dessous de 1 MeV et ~ 70 — 80 ug/cm? au deld) de
LiF enrichi & 99.3% en °Li. Les particules *He étaient détectées par des détecteurs
a barriere de surface au Si. Dans EXFOR, nous trouvons deux jeux de données
(N°F0012002 et N°F0012003) couvrant les énergies de 0.136 MeV a 2.973 MeV. Ces
données ont été également publiées par 'auteur dans la référence [91]. Les données
sont fournies pour les angles variant entre 0-180 degrés dans le référentiel du CM.

I11.3.5 Le systéme en interaction (n 423 Na «+?! Na*)

La disponibilité de mesures de transitions radiatives individuelles pour le systeme
(n +%3 Na) permettra de confronter de maniere directe 'impact de la matrice R
exacte avec le formalisme Reich-Moore lors d’un calcul de section efficace de
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capture pour les noyaux légers. La section efficace de capture est naturellement
la plus sensible a la présence ou non de voies de radiation individuelles I';;. Les
données expérimentales exploitées ont été mesurées par J. Hori et al. [02] aupres de
laccélérateur Pelletron de Tokyo Institute of Technology. Le spectre d’énergie des
neutrons a été obtenu par technique de temps de vol a partir des neutrons obtenus
par la réaction "Li(p,n)"Be situés & 30 cm d’un détecteur scintillateur de verre de
SLi dont I'axe principal était & un angle de 14 degrés par rapport a la direction
du flux des protons. L’échantillon de 2*Na est un disque de densité 22.9 x 1073
noyaux/b situé a 12 cm dans la direction du flux de protons. Le spectromeétre
anti-Compton HPGe utilisé pour la détection des radiations - issues de la capture
était situé a 74,6 cm de I’échantillon et son axe principal faisait un angle de 125
degrés avec la direction du flux de protons. Au total, 22 transitions individuelles
~ ont été observées pour chacune des deux résonances. Ces deux résonances sont
la résonance large a 53 keV (J™ = 27) et la résonance fine a 35-keV (J™ =27). Le
Tableau reporte les largeurs radiatives en eV [92].

Etat final JF Ey=53keV (JT=27) | Ey\=35keV (JT=27)
1t 0.128 £ 0.013 0.016 + 0.004
2t 0.083 £ 0.009 0.239 + 0.030
2t - -
3(H) 0.233 £+ 0.023 0.080 £+ 0.010
1+ - _
2+ 0.071 £ 0.008 0.036 £ 0.007
3t - 0.166 + 0.020
3t 0.063 £ 0.009 -
47 (27) - 0.044 + 0.007
3t 0.039 + 0.007 0.010 + 0.004
2~ 0.005 + 0.002 -
1t 0.154 + 0.015 -
1t 0.049 + 0.006 -
3t 0.031 £ 0.005 0.130 £ 0.016
27 (1) 0.015 + 0.003 -
0t — 47t 0.020 + 0.005 -
(1,2)" - 0.023 + 0.004
1- 0.030 + 0.004 -

0.016 + 0.004 0.016 + 0.004
3 - 0.078 £ 0.010
2- 0.019 £ 0.010 0.005 £ 0.002
1- - 0.008 £ 0.002

TABLE II1.3.1 — Largeurs des transitions radiatives suite a une capture neutronique
par lisotope ?Na observées par Hori et al. [92].
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I11.3.6 Le systéme en interaction (n +23 U <239 U*)

Nous nous sommes intéressé aux données de capture radiative du systeéme
(n +%38 U) dans le but de les utiliser pour application sur des calculs de sections
efficaces en matrice R exacte. Les données expérimentales exploitées ici ont été
mesurées aupres du réacteur HFBR (High Flux Beam Reactor) de Brookhaven [93]
par D. R. Price et al. [94]. La source de neutrons est un rotor de tungstene, nickel et
acier. Le flux de neutrons collimaté parcourt la distance de 22 m avant d’atteindre
une cible d’uranium (appauvrie en 2*°U) de 0.6 cm d’épaisseur. L’énergie des
neutrons est obtenue par TOF. Les radiations v produites par la réaction sont
détectées par un détecteur germanium. Les largeurs des transitions de capture
radiative obtenues pour six résonances sont présentées dans le Tableau |[11.3.2]
Dans cette expérience, I’étude des raies v en provenance des voies de capture a été
limitée a la plage d’énergie des radiations compris entre 3200 keV et 4202 keV a
cause des problemes de résolution dus a I'effet Compton.

Energies des résonances en eV
6.7 10.2 21 37 66 81
% 04 0.030 0+ 0.030 0.015 4+ 0.04 0.027+0.09 | 0.014+0.09 0.09 +£0.13
£ | 0.11+0.030 0=+ 0.030 0.06 +0.05 0+ 0.02 0+0.03 0.18 £0.18
1 0.07 +£0.02 0=+ 0.030 0+0.02 0+ 0.02 0+0.03 0+0.03
z 0.03 +£0.03 0.01 +£0.023 0.26 +0.05 0.24 +0.03 0.42 +0.08 0.154+0.12
£ 1 0.63+£0.03 0.29 +0.023 0.93 +£0.03 0.14+0.03 0.38 £0.16 0.65 +0.09
= | 0.09+0.03 0+ 0.030 0.15 4+ 0.04 0.08 +0.05 0.07 £ 0.06 0.31+0.19
?E 0+0.02 0=+ 0.030 0.14+0.05 0+0.02 0.23+0.25 0+0.03
w | 0.76 +0.06 0.53 4+ 0.026 0.23 +£0.03 0.15 4+ 0.03 0.12 4+ 0.05 0.37 +£0.22
S 1.13 +0.07 0.91 +£0.27 0.59 £0.04 0.32 £0.03 0.24 +£0.06 0.24 £0.11
'§ 0.026 £0.04 | —0.07£0.25 0.055 4+ 0.037 0.324+0.05 | 0.05£0.085 0.4+0.13
< | 0.13£0.05 0.29 +£0.27 0.27 +£0.04 0.19 £ 0.07 0.27+0.07 | 0.041 £0.159
g 0.26 +0.05 0.42 +£0.27 0.45 4+ 0.04 0.0754+0.059 | 0.23+0.07 0.33+£0.12
S 0.10 £0.02 0.45 £ 0.30 0.15£0.05 0.07 + 0.04 0.17£0.011 0.12£0.18
% 0.124+0.03 0.92£0.29 0.15+0.04 0.17 = 0.05 0.35£0.11 0.25£0.19
% 0.05+0.03 0.154+0.30 0.11 £0.04 0.25 £ 0.05 0.39 £0.11 0.26 £0.11
S5 | 0.54+0.04 0.66 + 0.032 0.14 +£0.04 0.55 +0.05 0.30+0.11 0.33+0.19
0.07 +£0.03 0.74 +0.32 0.30 £ 0.05 0.38 £0.05 0.35 4+ 0.08 0.36 £0.13
0.10 £ 0.03 0.49 +0.32 0.09 +£0.07 0.20£0.08 | 0.072+£0.111 | 0.294+0.20
0.08 £ 0.08 0.26 £ 0.032 0.12 £ 0.05 0.04£0.078 | 0.244+0.08 |0.092+0.213
0.14+0.08 | —0.035£0.346 | —0.055 £ 0.069 | 0.2+ 0.06 0.23+0.14 0.24 +£0.23
0.031 4+ 0.058 0.19+0.36 0.24+0.05 0.18 £0.09 041+0.14 | —0.07£0.23
0.005+0.06 | —0.055 £ 0.036 0.2 4+0.08 0.18 £0.09 0.21£0.13 0.16 £0.24
0.13+0.06 0.16 +0.38 0.14 +0.04 0.15 4 0.09 0.124+0.13 0.124+0.24

TABLE III1.3.2 — Largeurs de transitions radiatives de capture neutronique par
I'isotope 23U reportées par D. R. Price et al.[94].
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II1.4 Les fichiers des parametres de résonance
exploités au cours de la these

I11.4.1 Le fichier de parameétres évalués du systeme
(n+1°0)

Les parameétres de résonance du systéme (n +'° O) que nous avons exploités au
cours de cette these ont été évalués par par L. C. Leal et al. dans le cadre du projet
CIELO [50]. Ces parameétres ont été tabulés en format ENDF-6 (fichier JEFF33T3
[95]) et publiés dans la référence [38]. Ils suivent le formalisme Reich-Moore et sont
tabulés dans le format Reich-Moore étendu (en anglais, R-Matriz Limited) dans le
référentiel du laboratoire du neutron. Le format Reich-Moore étendu est proposé
par le format ENDF-6 [28] qui lui attribue le flag LRF= 7. Ce format permet, en
plus des voies classiques (neutron, capture totale et deux voies de fission), 'ajout
de voies d’autres réactions. L’isotope 1°0 n’est naturellement pas concerné par la
fission mais a trois voies ouvertes en dessous de 6 MeV (limite actuelle du domaine
RRR) : les voies de diffusion et de capture du neutron et la voie décrivant la
réaction 1°O(n, a)'3C. Le fichier JEF33T3 reporte donc pour chaque résonance les
informations suivantes

1. L’énergie de la résonance en eV ;

2. La largeur de la voie de désexcitation gamma totale I',, . en meV ;

Ytot

3. La largeur de la voie neutron I';, en meV ;
4. La largeur de la voie alpha I', en meV.

D’autres informations comme le moment angulaire total et la parité J™ lui sont
associées, le moment angulaire orbital de la voie ¢, le spin de la voie s, le rayon
de la voie a. ainsi que le rayon de diffusion R’ de la voie sont également fournis.
La procédure historique d’évaluation du systéme (n +'% O) dans le référentiel du
laboratoire du neutron a contraint les évaluateurs a avoir recours a l'inversion
de données pour ajuster les largeurs T'y, & partir des mesures *C(a,n)®O qui
sont souvent plus faciles a réaliser que les mesures en cinématique directe de la
réaction %0(n, a)'3C. Cest ce qui a été fait par L. C. Leal dans son évaluation.
Ces parametres ont constitué pour nous une base précieuse que nous avons utilisée
largement au cours des développement et validation du module TORA présenté au
chapitre [V] Les amplitudes issues de ces parameétres constitueront le jeu a priori
pour le travail d’ajustement.
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I11.4.2 Les fichiers de parameétres des systemes en
interaction (o +2 He) et (p +° Li) <7 Be*

E\ en eV JT Voie | yyen VeV | L] s
372 | a 161282 [ 1]1/2
- proton -2045.32 1]1/2
3691020.96 proton | -637.89 | 1|3/2
proton 0.0 3]3/2
572 | a 286.33 |3 ]1/2
proton | 144738 | 1| 3/2
proton 0.0 3]3/2
5/2 | a 1805.886 | 3| 1/2
proton -533.11 1]3/2
16495400, 47 proton 0.0 311/2
proton 0.0 3]3/2
72| a 1210.65 [ 3] 1/2
proton 0.0 3]1/2
8107527.30 proton 0.0 313/2
proton 0.0 513/2
TABLE I11.4.3 — Parameétres de résonance du systéme composé "Be* convertis

dans le référentiel du laboratoire de la particule « incidente.

Les parametres présentés dans ce paragraphe proviennent d’un effort de
comparaison des résultats des codes actuels coordonné par I’Agence Internationale
de I'Energie Atomique (AIEA). Participaient a ce projet I'ensemble des codes
opérant sous la théorie de la matrice R [15] : AMUR, AZURE2, CONRAD, EDA,
FRESCO, GECCCOS, and SAMMY. Les codes CONRAD et SAMMY ont été
présentés respectivement dans les paragraphes [[11.2.1] et [[I1.2.2] Pour les autres
codes, nous invitons le lecteur a consulter les descriptions fournies dans la référence
[15]. Tous les participants a ce projet étaient invités a calculer les sections efficaces
induites par des particules chargées du systéme composé "Be* sous des conditions
communes prédéfinies (méme jeu de parametres de résonances, mémes énergies
et angles, conditions aux limites B = —/, etc). Les données d’entrée des codes,
préparées au sein du projet et partagées a tous les membres étaient constituées d’un
jeu de parametres de résonance unique et de données expérimentales des auteurs que
nous avons présentés aux paragraphes [[11.3.3.1], [[T1.3.3.1], [[T1.3.3.1], [IT1.3.4], [[T1.3.4]
Les résultats des calculs des codes présents dans le projet sont comparés dans la
référence [15]. De notre coté, nous avons testé avec le module TORA les données
d’entrée de ces codes que nous nous sommes procurées aupres de P. Tamagno et P.
Archier (CEA, LEPh) qui participaient au projet. Nous montrerons les résultats
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de nos calculs, que nous comparons a ceux des codes SAMMY et CONRAD, au
chapitre [V] Les parametres des résonances que nous avons utilisés, convertis
respectivement dans les référentiels du laboratoire de la particule incidente pour les
systemes (o +3 He) et (p +° Li), sont présentés dans les Tableau et Tableau
Mr4.4

E\ en eV J7 | Lavoie | vy en VeV | £ | s
3/2~ | proton -1448.74 111/2
B proton -451.83 1]3/2
6545063.53 proton 0.0 313/2
o 1142.39 111/2
5/27 | proton 1025.20 113/2
proton 0.0 311/2
2016299.14 proton 0.0 313/2
o 202.81 311/2
5/27 | proton -377.61 1]3/2
proton 0.0 311/2
38279437 proton 0.0 313/2
o 1279.14 311/2
7/27 | proton 1210.65 311/2
B proton 0.0 313/2
025538.65 proton 0.0 513/2
a 85753 |3 |1/2

TABLE II1.4.4 — Parameétres de résonance du systéme composé "Be* convertis

dans le référentiel du laboratoire du proton incident.

Les rayons associés a la voie a et a la voie proton sont respectivement de
aq = 4,241511 fm et a, = 3,94397 fm. Les énergies de séparation de la particule «
et du proton sont respectivement S, = 1,58 MeV et S, = 5,6 MeV.

I11.4.3 Le fichier de paramétres du systéme (n +% Na)

Les largeurs des voies neutroniques utilisées sont extraites des bibliotheques
JEFF-3.3 ou JEFF-3.1. Bien que ce dernier est proposé en Breit et Wigner
multi-niveau, la présence d’une largeur neutronique I', et d’une largeur totale
de capture radiative I',,, permet de réaliser des calculs des sections efficaces de
capture et de diffusion élastique en Reich-Moore ou en matrice R exacte. Le
cas matrice R exacte est possible sous réserve de disposer des largeurs des voies
individuelles de désexcitation radiative dont la somme est équivalente a la largeur
totale de capture radiative I',, . L’analyse des différences entre les deux fichiers
permet de relever les évolutions proposées dans le fichier JEFF-3.3. Dans le but
de comparer les calculs en RM avec des calculs en matrice R exacte, un nouveau
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fichier a été constitué autour des deux résonances a Ey = 53 keV et E, = 35 keV
dont les transitions de capture radiative ont été mesurées par Hori et al.[02] (voir
le paragraphe . Les largeurs des voies neutrons de ce nouveau fichier ont été
extraites du fichier JEFF-3.3. Dans le nouveau fichier, la largeur totale de la voie de
capture radiative usuelle du formalisme Reich-Moore a été remplacée par les vingt
deux largeurs radiatives individuelles obtenues par Hori et al.[92]. La somme des
largeurs radiatives partielles obtenues par Hori et al.[92] (I, = 979 meV pour la
résonance a E) = 53 keV et I, = 828 meV pour la résonance E) = 35 keV) couvre
100% de la largeur I'., , attendue étant donné que le bruit de fond généré par effet
Compton a été corrigé correctement par Hori et al. [92]. Un calcul en matrice R
exacte complet peut donc étre comparé au calcul RM, contrairement a I’état du
systéme (n +238 U) (voir . Le rayon de voie unique associé aux parametres
du fichier JEFF-3.1 est a, = 5.2 fm. Pour les parametres du fichier JEFF-3.3, il
est recommandé un rayon de voie a, = 4.287394 fm pour le calcul des facteurs de
pénétrabilité et de décalage énergétique et un rayon de diffusion R’ = 4.9 fm pour
le calcul des facteurs de déphasage sur sphere dure.

I11.4.4 Le fichier de parameétres du systéeme en interaction

Le fichier des paramétres de résonances du systéme (n 4238 U) sur lequel nous
nous appuyons est un fichier qui provient de la bibliotheque d’évaluation JEFF-3.1.
Ce fichier est évalué en Reich-Moore et est donc parfaitement approprié pour nos
applications aux calculs de sections efficaces sous ce formalisme. Les parametres
de résonance de l’évaluation JEFF-3.1 couvrent un domaine résonnant allant
jusqu’a 20 keV. Les largeurs des voies de fission non nulles existantes pour quelques
résonances de ce domaine étant tres faibles, elles ont été négligées. En tout, nous
avons 3342 résonances réparties en deux groupes : 926 résonances ¢ = 0 (J™ = 0.5T)
dont 22 résonances négatives et 2416 résonances £ =1 (J* = 0.5" et J* = 1.5T).

Comme pour le systéeme (n +2% Na) présenté au paragraphe , le choix du
systéme (n +2 U) a été motivé par la disponibilité de largeurs de désexcitation
radiative individuelles I',; sur lesquelles nous avons réalisé¢ des calculs de sections
efficaces en matrice R exacte. Ces largeurs ont été mesurées par Price et al. [94].
Nous avons présenté ces données au paragraphe [[I1.3.6, Pour I’étude spécifique
matrice R exacte, nous avons confectionné un nouveau fichier constitué de six
résonances dont les largeurs partielles I'y, de capture radiative sont bien connues.
Les largeurs neutroniques I',, pour ces six résonances ont été extraites du fichier
évalué JEFF-3.1. La somme des largeurs I, représente ~ 26% de la valeur de la
largeur radiative totale I'y attendue. Cela n’est pas étonnant vu qu’une partie
des radiations individuelles n’a pas pu étre extraite de la mesure a cause des
difficultés lies a la correction du bruit de fond généré par l'effet Compton [94].
Pour compenser les contributions manquantes, nous avons effectué des calculs de
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pseudo-matrice R (impliquant une contribution en matrice R exacte pour les 23
largeurs partielles connues et une section efficace résiduelle Reich-Moore permettant
de compenser les 80% de la largeur radiative totale I', manquants). Les résultats
des calculs seront confrontés a ceux du code SAMMY obtenus par O. Bouland en
2005 [96]. Le rayon de voie associé au parametres de résonance est a, = 9.45 fm.

II1.5 Conclusion sur le chapitre

Le but de ce chapitre était de présenter succinctement ’environnement (logiciel
et données) dont nous disposions pour effectuer ce travail de these. Ces outils
sont composés de codes, de parametres d’entrée (les évaluations) et de bases
expérimentales d’observables. Le rdle que joue chacun a été précisé. Parmi les outils
logiciels essentiels on compte le code CONRAD qui sert de support au module
de calcul de sections efficaces TORA, lequel est la piece maitresse de ce travail
de these. Ce module sera présenté au chapitre [V] Les données expérimentales du
systéme composé 17O* seront utilisées pour ajuster les paramétres dans le cadre du
référentiel unifié du CM de ce systéme. Les données du systéme composé “Be* seront
exploitées pour la validation des calculs du module TORA, dans une dynamique
de comparaison aux autres codes référents opérant sous la théorie de la matrice R.
Enfin, les données du *Na et de 1'**®*U seront exploitées pour des études spécifiques
relatives a 'impact de 'approximation Reich-Moore. La disponibilité effective des
données de désexcitation des voies individuelles de capture a rendu possible cette
investigation.
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Chapitre IV

Mise en place et validation du
module de calcul de sections

efficaces TORA (TOols for
Reactions Analysis)

IV.1 Introduction

Dans le souci de mener a bien 'objectif de cette these laquelle consiste a
proposer une approche de modélisation de sections efficaces cohérente pour toutes
les réactions qui partagent un méme systeme composé, nous avons developpé un
module de travail, TORA (Tool for Reactions Analysis), destiné a compléter le
code CONRAD [57] (Code for Reaction Analysis and Data Assimilation) dans
son travail d’analyse de données nucléaires. TORA est un module de calcul de
sections efficaces des réactions nucléaires écrit en C++. De maniére indépendante,
il est capable de calculer les sections efficaces des réactions nucléaires, autres que
celles de fission et les réactions nucléaires avec des photons en voie d’entrée, a la
fois intégrées et différentielles en angle dans le domaine des résonances résolues
(RRR). Ces sections efficaces sont calculées a 0 K & partir d’'un jeu de parametres
de résonance et sur une grille en énergie quelconque. Le processus de calcul des
sections efficaces par TORA est établi sous la théorie de la matrice R [I]. Le calcul
peut étre effectué en approximation Reich-Moore [39] ou en matrice R exacte (sans
approximation).

L’objectif de ce chapitre est de présenter les capacités de calcul de sections
efficaces du module TORA. Nous montrerons, en guise de validation, les calculs
effectués sous approximation Reich-Moore. Les calculs par le module TORA peuvent
étre réalisés dans deux référentiels différents : le référentiel unifié du CM du systeme
composé et le référentiel historique du laboratoire du projectile. Une premiere
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démonstration du calcul dans le systéeme unifié du CM est faite avec un calcul

simultané, sur un jeu unique de parametres de résonances, des sections efficaces
des réactions O(n, a)3C et ¥C(a,n)'®0.

IV.1.1 Justification du développement d’un nouveau
module

La plupart des codes d’évaluation de Physique des Réacteurs ont été réfléchis
dans le référentiel du laboratoire associé au neutron. Cela est particulierement vrai
au regard des évaluations d’isotopes des bibliotheques officielles qui fournissent
des données essentiellement pour des réactions induites par neutron. Le code
CONRAD, developpé au Laboratoire d’Etudes de Physiques (LEPh) du centre
CEA de Cadarache, était également congu dans cet esprit au début de cette
these. Cet état de fait a changé avec les récents développements réalisés par P.
Tamagno [15] qui permettent a la derniere version du code CONRAD d’évaluer
les sections efficaces de réactions avec projectiles chargés. Le module TORA a été
donc cong¢u dans le but de permettre a la version précédente du code CONRAD la
réalisation d’analyse de mesures dans le référentiel unifié du centre de masse du
systeme composé excité sans altérer sa structure initiale. Au dela de cet objectif, la
construction d’un module indépendant a permis un gain pédagogique substantiel
et une maitrise de 'outil tout au long des développements.

IV.2 Developpement et validation de I’outil

IV.2.1 Formalisme de la matrice R sans approximation

IV.2.1.1 Les fichiers d’entrée et de sortie

Les fichiers d’entrée Le module de calcul TORA nécessite en entrée deux
fichiers : un fichier contenant les parametres de résonances et un fichier qui contient
une grille en énergie soit en provenance des donées expérimentales, soit fourni par
un autre code comme NJOY. Dans sa premiére partie (le préambule), le fichier de
parametres de résonances commence par une rubrique qui attribue les couples de
particules participant aux réactions : les projectiles (resp. éjectiles dans la voie
de sortie) et les cibles (resp. noyaux résiduels). La seconde rubrique attribue le
spin et la parité pour les particules (neutron, proton, «, etc.). Elle décrit pour
chaque niveau d’excitation possible des particules (ou noyaux) les spins et parités
ainsi que les énergies associées. A chaque particule ou noyau est ensuite fourni
dans la méme rubrique les masses en unité de masse atomique (u.m.a), nombre
de masse A et charge Z. La troisieme rubrique fournit une liste exhaustive des
moments angulaires totaux et parités associés aux états du systeme composé.
La rubrique suivante décrit les rayons de voies et les rayons effectifs. La valeur
des rayons est soit fournie par moment angulaire orbital ¢ ou peut étre calculée
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suivant la convention ENDF [28] pour les neutrons ou suivant la Ref. [29] pour les
particules chargées. En plus de dépendre de ¢, les rayons peuvent varier aussi en
fonction de I’énergie. Dans cette rubrique, un indicateur permet de préciser si les
parametre de résonances sont fournis dans le référentiel du laboratoire (LAB) ou
dans le référentiel unifié du CM. L’indicateur relatif au calcul appliqué (matrice R
ou Reich-Moore) est aussi nécessaire. Enfin, le type de parametres de résonances
(amplitudes réduites ou largeurs observées), les seuils d’émission des projectiles
(resp. éjectiles) Sy sont également & fournir.

La seconde partie du fichier d’entrée contient exclusivement les informations
permettant de fournir par voie ¢ les parametres de résonances. Ces parametres sont
les énergies du niveau (en éV) et les amplitudes réduites (en v/eV) ou les largeurs
a mi-hauteur (en meV). Seules les voies de fission ne sont pas prises en charge par
TORA. Chaque amplitude réduite ou largeur a mi-hauteur est rattachée a une
voie. Chaque voie, a I’exception des voies v explicites, est caractérisée par le couple
de particules en interaction (le projectile/éjectile et sa cible/résiduel, a laquelle
correspond un niveau d’excitation), le moment angulaire total (spin total J), la
parité m, le moment angulaire orbital ¢ et le spin de la voie s. Pour les voies ~
explicites, TORA prévoit la possibilité d’effectuer des calculs uniquement sur la
base du nombre de voies de désexcitation v fournies par I'utilisateur.

Le second fichier contient, en plus de la grille en énergie, la spécification de
la réaction : le projectile, la cible, 1’éjectile, le noyau résiduel ainsi que le type
(diffusion élastique, capture, etc) de section efficace requise. C’est ce fichier qui
permet de discriminer les sections efficaces intégrées ou différentielles en angle
[calculées suivant le formalisme de Blatt et Biedenharn [35] (option par défaut)
ou a partir de coefficients de Legendre fournis|. Les angles de diffusion peuvent
étre exprimés au choix dans le référentiel du LAB ou dans le référentiel du CM.
L’Eq. dans I’annexe [C| permet d’obtenir le cosinus de ’angle dans le CM
s’il est fourni dans le référentiel LAB. Ce fichier permet également d’indiquer si le
calcul demandé est réalisé dans le référentiel du laboratoire ou le référentiel du CM
unifié (option par défaut). Enfin, une indication supplémentaire permet de préciser
le systéme de référence de la grille tabulée en énergie (énergies d’excitation dans le
référentiel du CM unifié ou énergies dans le systéme du laboratoire du projectile).

Le fichier de sortie Le fichier de sortie contient les sections efficaces calculées
en format colonne : énergie-section pour les sections efficaces intégrées en angle,
énergie-angle-section dans le cas différentiel en angle.

IV.2.1.2 Le fichier intermédiaire

Ce fichier intermédiaire permet de récupérer les amplitudes réduites converties
a partir des largeurs des résonances du référentiel du LAB si le fichier d’entrée des
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parametres de résonance contient ces dernieres. Dans le cas ou le fichier d’entrée
contient déja les amplitudes réduites, elles seront tout simplement réécrites dans
le fichier intermédiaire. C’est un fichier de format simple ou les résonances sont
groupées par famille de couple J™. Pour chaque résonance est indiquée la valeur de
I’énergie correspondante, la valeur de I'amplitude réduite pour chaque voie ouverte
et une description de la voie cohérente avec le fichier d’entrée. Ce fichier a I'avantage
de ne contenir que des informations directement utiles au calcul des éléments de la
matrice R (les amplitudes réduites) dans le méme systeme de référence que celui
du calcul demandé.

IV.2.1.3 La construction et la gestion des voies

Le principe appliqué par le module TORA dans la construction des voies est
celui du couplage (-5 pour les voies non radiatives. Il construit d’abord le nombre
quantique s de spin de la voie a partir des informations communiquées sur les spins
intrinseques de la cible (resp. noyau résiduel) I et du projectile (resp. éjectile) i
fournies dans le fichier d’entrée. Le principe du calcul du nombre quantique du
spin s est le suivant

S=i4l<=|l—i|<s<|I+i] (IV.2.1)

Sil#0eti#0,s peut prendre plusieurs valeurs (réduites a 2 dans le cas des
neutron et proton). Dans le cas contraire, s ne posséde qu’'une seule valeur.

A partir de la liste des J™ fournie dans le fichier d’entrée, le module TORA
établit ensuite les ¢ qui participent a la formation d’un couple J™ donné. La regle
de sélection pour ¢ est la suivante

J=l+5<|l—s|<J<|l+5s]| (IV.2.2)

Dans I'étape suivante, TORA procede a la sélection des voies autorisées et non
autorisées. La formation du systéme composé a partir du couple (projectile + cible)
suivi d’une désexcitation de ce systéme avec un couple (éjectile + noyau résiduel)
donné est possible si pour le couple J™ formé par le projectile et la cible, il existe
un couple J'™ formé par 1'éjectile et le noyau résiduel tels que

Jﬂ' — J/7T

’

(IV.2.3)

Ce qui a pour conséquence que le ¢ impliqué doit vérifier la conservation de la
parité telle que

= (—1)xmxm (IV.2.4)

ou 7; et 77 sont les parités du projectile et de la cible. Ainsi, les voies autorisées
sont séléctionnées sur la base de (IV.2.3)) et (IV.2.4)). Dans le module TORA, chaque
voie ¢ est caractérisée par

c= (o, J,m, {;s) (IV.2.5)
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IV.2.1.4 Calcul en matrice R dans un méme référentiel

Dans le cadre du formalisme matrice R, I’élément de la matrice R calculé dans
le référentiel du laboratoire est obtenu suivant ’expression
g, g7

Jm e Ve
R, = z; B - E (IV.2.6)
olt 13, Yaes E1 et E sont respectivement les amplitudes réduites des voies
c et ¢, I'énergie de la résonance et I'énergie du projectile dans le référentiel du
laboratoire. Comme indiqué au paragraphe du chapitre [[T], il s’établit une
transformation mutuelle des cibles en noyaux résiduels et des projectiles en éjectiles.
Cette transformation est accompagnée constamment d’un changement de référentiel.

Dans le référentiel unifié du CM, le calcul de I’élément de la matrice R s’effectue
ainsi

J™.CM _J™;CM

Jm Tae e
A XA X

N . M . M . M . . / .
ou vj\TC’C , *yi\jc,’c , Ei/\’c et ECM sont respectivement les amplitudes réduites

les voies ¢ et ¢/, ’énergie de la résonance et ’énergie du projectile. Ces énergies
sont étalonnées par rapport a ’énergie du fondamental du noyau excité. Tous les
parametres sont exprimés dans le référentiel commun du CM. L’avantage de ce
référentiel se souligne de maniere remarquable ici : la transformation mutuelle
des éjectiles en projectiles n’a plus besoin d’étre constamment accompagnée par
le changement du référentiel. Les parametres sont en effet communs a toutes les
réactions présentes et ne subissent aucune transformation pour leur utilisation au
calcul de la matrice R.

IV.2.1.5 Le calcul des facteurs de pénétrabilité, de décalage
énergétique et de diffusion sur sphere dure

Energies positives (au-dessus du seuil de la réaction)

Les voies neutrons Les facteurs de pénétrabilité P, les facteurs de décalage
ou shift S, et les facteurs de diffusion sur sphere dure ¢, dépendent du moment
angulaire orbital £. Dans le module TORA, pour les voies neutrons, ils sont calculés
selon chaque moment angulaire orbital ¢ suivant les formules de récurrence que 1’'on
peut retrouver dans le manuel ENDF-6 [2§]

2
p°Poy
P, — IV.2.8
SN (1v28)
P2 (5 - Sefl)

.y (IV.2.9)



P,
¢ = Ppy — tan™" lﬁ _‘S;_ll (IV.2.10)

Les facteurs de départ, pour £ = 0, sont choisis ainsi

Py = p
Sg = 0 (IV.2.11)
¢o = p

(IV.2.12)

Le facteur p véhicule la dépendance de ces parametres en fonction de 1’énergie
cinétique dans la voie dans le référentiel du laboratoire et au rayon de voie. Dans
le référentiel du laboratoire, ce facteur est calculé par

p(E,a.) = k.(E)a. (IV.2.13)

ou k. est le nombre d’onde dans la voie ¢ dans le CM obtenu suivant la formule
(voir le paragraphe II. C. 2 de la réf. [62])

1 |/ 2mM M
k.= - E — IV.2.14
h\/m—l—]\/[[ m+ M @ (v )

M et m sont respectivement les masses de la cible et du projectile. L’énergie de la
réaction Q est exprimée dans le CM et calculée par la différence entre I’énergie
de séparation du projectile et celle de I'éjectile. Elle est nulle dans le cas d'une
diffusion élastique.

Dans le systeme unifié du CM, la relation ([V.2.14]) devient

1 [ 2mM
kC - % \/m + M [ECM — Spart.] (IV215)

EM est I’énergie du projectile (resp. éjectile) dans le CM avec pour référence

le fondamental du noyau composé (NC). Sy, est I'énergie du seuil d’émission du
projectile (resp. éjectile).
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FIGURE IV.2.1 — Facteurs de pénétrabilité pour le systéme (n+'°©0). La
comparaison est faite entre les calculs du code CONRAD et du module TORA. Les
énergies sont exprimées dans le référentiel du laboratoire du neutron incident.

La Fig. montre les valeurs des facteurs de pénétrabilité P, calculés par le
module TORA et celles des facteurs calculés par le code CONRAD pour le systeme
(n +'% O). Nous observons que les P, croissent avec I'énergie des neutrons. Pour une
méme énergie, la valeur de ces facteurs diminue quand le moment angulaire orbital
¢ croit. Ainsi, la valeur maximale est observée pour ¢ = 0. Les résultats des calculs
sont en conformité avec I’expression du potentiel centrifuge. En effet, pour
les valeurs du moment angulaire orbital ¢ faibles, la barriere centrifuge a franchir est
faible (ou nulle dans le cas ¢ = 0) et cela explique les valeurs des facteurs P, fortes
observées. La Fig. montre les résultats des calculs des S, du module TORA
et du code CONRAD. Nous remarquons que pour les basses énergies, Sy ~ —{. Ces
résultats justifient le choix des conditions aux limites B, = —/, comme cela a été
présenté au paragraphe En effet, en prenant p — 0 dans la relation (IV.2.9)),
on retrouve bien Sy = —/. Les facteurs montrés sur la Fig. et Fig. ont

été calculés en utilisant un rayon unique a. = 4, 15 fm recommandé par L. C. Leal
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dans le fichier évalué JEFF33T3 [95] .

5 '"'L"+""""'I""""' LR AL L

ORA, 1=0 E

4 — TORA, I=1 3
TORA, 1=2

— TORA, 1=3 E

3 TORA, 1=4 3

= CONRAD, I=0 E

2 = CONRAD, I=] E

o) CONRAD, 1=2 E
0 1 = CONRAD, I=3 3
= CONRAD, I=4 =
~— 3
=0 e
<= E
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-1 =

2 =
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FIGURE IV.2.2 — Facteurs de décalage énergétique pour le systéme (n +'° O). La
comparaison est faite entre les résultats du code CONRAD et ceux du module
TORA. Les énergies exprimées sont dans le référentiel du laboratoire du neutron.

Les particules chargées Pour calculer les facteurs Py, S, et ¢, pour les
particules chargées, nous devons aussi tenir compte du potentiel coulombien. Le
module TORA emprunte ce calcul au code CONRAD. Dans la méthode implémentée
dans CONRAD, ces facteurs sont calculés a partir des fonctions régulieres et
irrégulieres de Coulomb ainsi que leurs dérivées (Eq. (1.4.66)) et ([.4.67) du chap.
[fonctions de Coulomb explicites avec 1 # 0]).

Energies négatives FEn-dessous de I’énergie de séparation du projectile (resp.
éjectile), les facteurs de pénétrabilité sont nuls. Par contre, les valeurs des facteurs
shifts ne le sont pas. La méme procédure qu’au paragraphe permet d’obtenir
les fonctions de Coulomb [97] aux énergies négatives en considérant une valeur
imaginaire pure pour p.
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La valeur du nombre d’onde k est calculée dans le référentiel du laboratoire par

1 [ 2mM M 12
ke == E — IvV.2.1
¢ hlm—l—M( m + M Q)] €C (IV.2.16)
Et dans le référentiel du CM unifié par
/2
1 2mM oy !
ko=~ lm Y (EM = Spr)| €C (IV.2.17)

Les voies de désexcitation radiatives Dans le traitement des voies photons,
les P, sont pris égaux a 'unité [28] [62]. Les facteurs Sy et ¢, sont choisis nuls.

IV.2.1.6 La matrice des collisions U

U est calculé selon U = QWQ avec W = PY/2(I — RL)_} (I - RL*)_, P;1/2
(cfr. ([.4.140) et ([.4.141)) du chap.[[) ot L = (S +iP — B) et B est un paramétre
arbitraire. Le module TORA prend par défaut comme condition aux limites B = S.
Le module permet toutefois de choisir une condition aux limites B = —/.

IV.2.2 Le formalisme Reich-Moore

IV.2.2.1 Les fichiers d’entrée et de sortie

Les fichiers d’entrée Seul le fichier des parametres de résonance est modifié
dans le cas d'un calcul Reich Moore. Les voies de désexcitations radiatives n’étant
pas traitées de maniére individuelle, le fichier des parameétres de résonance contient,
a leur place, une largeur I'y, ou une amplitude v,, totale radiative attachée a
chaque résonance A. Le fichier intermédiaire est modifié en conséquence.

IV.2.2.2 Calcul de la matrice R réduite

La particularité du formalisme Reich-Moore par rapport a celui de la matrice R
exacte repose sur le fait qu'une partie des voies 7y est traitée statistiquement par
une voie effective qui n’intervient pas dans la taille de la matrice R. Dans le systeme
du laboratoire, 1’élément de la matrice R dans le module TORA se présente de la
maniere suivante pour un J™ donné

a Yrc V!
R, =3 el (IV.2.18)
; Ex-E- 1’7/2\7

ol Yy, est 'amplitude réduite associée aux voies vy traitée de facon statistique. Dans

le systeme du CM unifié, I’élément de la matrice R en approximation Reich-Moore

se présente ainsi
CM,,CM

RS, =% Pie Vro' . (IV.2.19)
» EQ— BV — i (yM)

89



IV.2.2.3 Calcul de la matrice U réduite

La taille de la matrice U est tres réduite sous approximation Reich-Moore par
rapport au cas matrice R exacte. Nous rappelons que I'approximation Reich-Moore
a été proposée dans ce but [39]. Elle devient

UOO UOl U02
ur = | U Un Uhs (TV.2.20)

U20 U21 U22

Les indices 0, 1, 2, ... sont des étiquettes des voies ouvertes uniquement dans un
sous-espace sans les voies photons.

= F m ]
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_: - =  CONRAD, Re(U_), J =405 .
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g B N
= - .
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FIGURE IV.2.3 — Les éléments de la matrice des collisions de la voie 1®0O(n, n) sous
lapproximation Reich-Moore. Comparaison des résultats du code CONRAD et du
module TORA. Les énergies sont exprimées dans le référentiel du laboratoire
du neutron. La section efficace °0O(n,n) est ajoutée pour mieux montrer le
comportement des éléments de la matrice U par rapport a cette derniere.
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La Fig. [[V.2.3| montre les résultats des calculs des parties réelles et imaginaires
de la matrice U pour la voie de diffusion élastique du neutron par 1''°0O. Seuls
les résultats pour le couple J™ = 0.57 sont montrés ici pour ne pas alourdir les
figures. Dans la plage d’énergie de 0-6 MeV, uniquement trois résonances du fichier
JEFF33T3 [95] appartiennent a la famille du J™ = 1/2%. Il s’agit des résonances
situées a : 2.3678, 4.0541 et 4.4661 MeV.

—_ _I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I I |
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FIGURE 1V.2.4 — Les éléments de la matrice des collisions de la voie O(n,n)
sous I'approximation Reich-Moore (agrandissement au niveau de trois résonances
positives de J™ = 1/27%). Comparaison des résultats du code CONRAD et du module
TORA. Les énergies sont exprimées dans le référentiel du laboratoire du neutron.
La section efficace 1°0(n,n) est ajoutée pour mieux montrer le comportement des
¢éléments de la matrice U par rapport a cette derniere.

La Fig. est un agrandissement de la Fig. au niveau de la zone
contenant les trois résonances. Les graphes des parties réelles et imaginaires de
la matrice U montrent sans surprise des maxima et minima au niveau de la
position des trois résonances concernées. Les maxima pour la partie réelle (en
rouge) correspondent exactement aux minima des résonances correspondantes dans
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la section efficace. Par contre les extrema de la partie imaginaire de la matrice
U (en vert) présentent un léger décalage. La Fig. montre les résultats des
calculs des parties réelle (couleur rouge) et imaginaire (couleur verte) de la matrice
U pour la voie %0(n, ). Comme pour le cas de la voie de diffusion élastique, seuls
les résultats pour le couple J™ = 0.57 sont montrés ici pour ne pas alourdir les
figures et uniquement les trois résonances du fichier JEFF33T3 [95] appartenant &
la famille du J™ = 1/2% sont considérées.
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FIGURE IV.2.5 — Les éléments de la matrice des collisions de la voie O(n, o) sous
Papproximation Reich-Moore. Comparaison des résultats du code CONRAD et du
module TORA. Les énergies sont exprimées dans le référentiel du laboratoire
du neutron. La section efficace O(n,a) est ajoutée pour mieux montrer le
comportement des éléments de la matrice U par rapport a cette derniere.

La Fig. est un agrandissement de la Fig. [[V.2.5] au niveau de ces trois
résonances. Les valeurs des parties réelle et imaginaire de la matrice U sont nulles
dans la voie %0(n, o) avant son ouverture. Cela est expliqué par le fait que les
valeurs des facteurs de pénétrabilité dans la voie 1°0O(n, o) sont nulles en dessous
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du seuil d’émission «, S,. De maniére surprenante, dans la plage d’énergie ou les
voies 1°0O(n, n) et 'O(n, ) sont simultanément ouvertes, la comparaison entre les
Fig. et Fig. montre que le minimum dans la voie de diffusion élastique
correspond au maximum dans la voie 1°O(n, o) et vice-versa pour les composantes
réelles et imaginaires de la matrice U.
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FIGURE IV.2.6 — Les éléments de la matrice des collisions de la voie °O(n, «)
sous I'approximation Reich-Moore (agrandissement au niveau de trois résonances
positives de J™ = 1/271). Comparaison des résultats du code CONRAD et du module
TORA. Les énergies sont exprimées dans le référentiel du laboratoire du neutron.
La section efficace 1°O(n, o) est ajoutée pour mieux montrer le comportement des
¢éléments de la matrice U par rapport a cette derniere.

IV.3 Calcul des sections efficaces
Le module TORA a la capacité de calculer des sections efficaces intégrées a
partir des parametres de résonances en approximation Reich-Moore ou en matrice R

exacte. Il calcule également les sections efficaces différentielles soit en calculant les
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coefficients de Legendre a partir de la matrice des collisions U suivant le formalisme
de Blatt et Biedenharn [35] soit a partir des coefficients des polynémes de Legendre
fournis par l'utilisateur. Le calcul des sections efficaces s’effectue soit dans le
systeme composé du CM (calcul par défaut), soit dans le systeme du laboratoire
du projectile (resp. éjectile). Dans les paragraphes qui suivent, il sera présenté la
validation du calcul de sections efficaces en Reich-Moore par TORA.

IV.3.1 Calcul des sections efficaces intégrées

Ce paragraphe concerne la validation du calcul des sections efficaces intégrées de
TORA. Cela implique les sections efficaces neutroniques ou des particules chargées
(diffusion élastique, réactions, de capture radiative et finalement de la section
efficace totale). Les sections efficaces présentées ici sont calculées dans le référentiel
unifié du CM et dans le référentiel du laboratoire du projectile (resp. éjectile).

IV.3.1.1 Section efficace neutronique de diffusion élastique

La section efficace partielle relative a la diffusion élastique dans le module
TORA pour un J™ donné est calculée pour chaque voie ¢ suivant la relation

Jr m 2

Jﬂ'
Occ = k2 gc 6CC o Ucc
c

(IV.3.1)

La section efficace de diffusion élastique (el) est sommée sur toutes les voies
d’entrée et les voies de sortie possibles correspondant au méme couple de particule

qu’en voie d’entrée
D D) I (V.32
C c/

La double somme sur les voies ¢ et ¢’ est justifiée par le fait que pour les cas ou le
spin de la voie s prend plusieurs valeurs, nous avons plusieurs voies de diffusion
élastique en entrée comme en sortie. La section efficace de diffusion élastique totale
pour tous J™ du systeme composé est obtenue de la maniere suivante

Ot = > 00 (IV.3.3)
Jﬂ'

Dans les relations (IV.3.1)), (IV.3.2) et (IV.3.3)), nous avons laissé de coté la
dépendance en énergie du laboratoire (Ep,p,) ou du référentiel unifié du CM (Ecm)
uniquement dans le souci de clarté du texte. Les expressions (IV.3.1), (IV.3.2)
et (IV.3.3]) sont en effet valables dans le référentiel unifié du CM comme dans le
référentiel du laboratoire du projectile. La Fig. montre respectivement les
résultats du calcul du module TORA comparés a ceux du code CONRAD et ceux
du code NJOY pour la section efficace de diffusion élastique **O(n, n)'*0 a 0 K dans
le référentiel du laboratoire. Sur la Fig. [[V.3.2] les calculs de TORA sont comparés
a ceux du code NJOY pour la section efficace de diffusion élastique **Na(n, n)**Na,
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également & 0 K. Les calculs pour ''°0 ont été réalisés (par CONRAD et par
TORA) sur des parametres de résonance extraits du fichier JEFF33T3 évalué par L.
C. Leal [95]. Un rayon unique recommandé par L. C. Leal, a. = 4, 15 fm a été utilisé
pour le calcul des facteurs Py, Sy et ¢, . La reconstruction de la section efficace
160 (n,n)*0 par NJOY a été directement réalisée sur le fichier JEFF33T3. Les
résultats de TORA, du code CONRAD et du code NJOY pour la section efficace
160(n, )0 sont en bonne adéquation.
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FIGURE IV.3.1 — Section efficace de la réaction °O(n, n)'%0 calculée par TORA.
Comparaison avec les sections efficaces issues des codes CONRAD et NJOY. Les

énergies du neutron se trouve dans le systeme du laboratoire. Nous donnons

la différence relative comme TORA-CORRADK100 (pour TORA vs CONRAD) et
leoo (pour TORA vs NJOY). Les différences relatives prennent pour

référence le calcul de TORA.

Un regard sur les différences relatives pour la Fig. montre que le calcul
de TORA est tres proche de celui de CONRAD. Par contre la comparaison a
NJOY montre de légers écarts (jusqu’a 0,03 %) au dessus du seuil d’émission de
la particule o ( S, &~ 2,35 MeV sur ’échelle neutronique dans le référentiel du
laboratoire).
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Le calcul par TORA de la section efficace **Na(n,n)**Na a été effectué sur des
parametres de résonances extraits du fichier évalué JEFF-3.3. Les calculs montrés
sur la Fig. ont été réalisés pour les énergies du laboratoire du neutron allant
jusqu’a 459.3 keV (seuil d’ouverture du premier niveau inélastique). Dans cette
plage d’énergies, le rayon de voie recommandé par le fichier JEFF-3.3 qui a été
utilisé pour le calcul des facteurs Py, Sy est a. = 4, 287394 fm. Pour les facteurs ¢y, le
fichier JEFF-3.3 recommande un rayon de diffusion R’ = 4,9 fm. La reconstruction
de la section efficace ?*Na(n,n)**Na par NJOY a été directement effectuée sur le
fichier JEFF-3.3. Ce fichier a été évaluée en approximation RM, ce qui permet la
comparaison entre la section efficace reconstruite par NJOY et celle calculée en
RM par TORA. Les résultats de cette comparaison sont montrés sur la Fig. [[V.3.2]
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FIGURE IV.3.2 — Section efficace a 0 K de la réaction **Na(n,n)**Na calculée a
partir des parametres de la bibliotheque JEFF-3.3. Comparaison avec la section
efficace evaluée reconstruite par NJOY. Les énergies du neutron sont celles du

référentiel du laboratoire. Les différences relatives prennent pour référence le calcul
de TORA.

L’analyse des différences relatives montre une bonne adéquation entre la section
efficace reconstruite par NJOY et celle calculée par TORA. Les écarts maximaux
entre les deux sections efficaces sont de 'ordre de 10~2 %. Ils sont localisés sans
surprise dans les résonances.
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IV.3.1.2 Section efficace d’une réaction donnée

Nous commencons par rappeler ici que notre définition de la < réaction > est
le processus d’absorption, différent de la capture radiative et de la fission, pour
lequel la particule éjectée n’est pas de méme nature que le projectile absorbé par la
cible. Dans le module TORA, la section efficace d’une réaction de désexcitation du
systéme composé de la voie ¢ a la voie ¢’ est obtenue dans le systéeme du laboratoire
de la maniere suivante

g

O, —

T 12
o = 13t U, (IV.3.4)

La section efficace de la réaction sur toutes les voies d’entrée ¢ et les voies de
sortie ¢’ est naturellement
Oréac ZZO’ (IV.3.5)

La section efficace totale de la réaction sur tous les J™ du systéme composé est alors

Oréac = Z Tome (IV.3.6)
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FIGURE IV.3.3 - Section efficace des réactions O(n, a)'3C et 3C(a, n)'®O calculée
par le module TORA dans le référentiel du laboratoire. Comparaison avec les

résultats des calculs issus du code SAMMY [62] et les données expérimentales de
G. Giorginis [73] et de J. K. Bair et F. X. Haas [85].
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Les Fig. et Fig. [[V.3.4] présentent les sections efficaces 1°O(n, a)'3C et
13C(a,n)1%0 calculées par le module TORA respectivement dans les référentiels du
laboratoire (comparées a celles calculées par le code SAMMY et les sections efficaces
expérimentales) et unifié du CM (comparées aux sections efficaces expérimentales
dont un recalage des énergies a été effectué dans le systéme unifié).
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FIGURE IV.3.4 — Sections efficaces des réactions °O(n,a)C et ¥C(a,n)*®0O
calculées par le module TORA dans le référentiel du CM unifié. Comparaison aux
données expérimentales de J. K. Bair et F. X. Haas et de S. Harissopulos [86].

Dans le référentiel du laboratoire, la section efficace **O(n, a)?C est calculée
avec des parametres extraits du fichier JEFF33T3 et utilisés tels qu’évalués
dans le référentiel neutronique. La section efficace *C(a,n)'0O, quant a elle, est
calculée avec les parametres du fichier JEFF33T3 convertis dans le référentiel
du laboratoire de la particule a. La valeur du Q de la réaction dans le CM
est déduite de S, = 4143890 eV et S, = 6359067 eV. Le rayon de la voie n+0
est le méme que celui utilisé pour calculer la section efficace de diffusion au
paragraphe (ac. = 4,15 fm). Celui de la voie o +'2 C est également proposé
dans le fichier JEFF33T3 (a. = 6,6839 fm). Dans le référentiel unifié du CM, les
deux sections efficaces %0(n, a)'3C et ¥C(a, n)'°O sont simultanément calculées
avec les parametres communs extraits du fichier JEFF33T3 et convertis dans ce
référentiel. Le systéme composé 17O* avec deux réactions réciproques ouvertes
dans le RRR ["*O(n, a)!3C et *C(a,n)'0] est ainsi parfaitement approprié pour
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appliquer I’étude des sections efficaces dans le cadre du référentiel unifié du CM. Le
principal avantage, qui repose sur la simultanéité et la cohérence de la modélisation,
se remarque aisément en comparant les deux réactions sur les deux figures. Sur la
Fig.|[V.3.3| les résonances apparaissent a des énergies différentes et sont difficilement
comparables, ce qui est plutdt normal étant donnée que les référentiels sont différents.
Sur la Fig. [IV.3.4] les résonances apparaissent au méme endroit pour les deux
réactions témoignant ainsi 'utilisation d’un jeu unique de parameétres de résonance
pour leur modélisation.

IV.3.1.3 La section efficace totale
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FIGURE IV.3.5 — Section efficace neutronique totale du systéme (n +¢ O) calculée
par TORA. Comparaison avec les sections efficaces des codes CONRAD et NJOY.
Les différences relatives prennent pour référence le calcul de TORA.

La section efficace totale pour chaque J™ est calculée dans le référentiel du
laboratoire ou unifié du CM pour une voie ¢ en utilisant la relation

B [1—Re (UY)] (IV.3.7)

c,tot — @gc
c
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La section efficace pour toutes les voies d’entrée ¢ est obtenue de la maniere
suivante
o T
Otot — Z Oc tot (IV.3.8)
C
ou nous omettons de mettre la dépendance en énergie pour les raisons évoquées

aux paragraphes précédents. La section efficace pour tous les J™ du systeme composé
est calculée ainsi

Otot = ZUtJ; (IV.3.9)
JT

Dans le cas Reich-Moore, nous n’avons pas la possibilité de comparer la section
obtenue directement (Eq. ) a la somme des sections efficaces partielles car
les voies v ne sont pas décrites explicitement. La Fig. montre la section
efficace totale calculée par le module TORA a 0 K. Elle est comparée a celles
calculée par CONRAD et NJOY a 0 K. Ces sections efficaces sont dans le référentiel
du laboratoire du neutron et ont été obtenues en utilisant les parameétres du fichier
JEFF33T3 dans les mémes conditions que celles décrites au paragraphe
Nous observons une bonne adéquation entre les trois sections efficaces. Comme
pour le cas de la section efficace de diffusion élastique, les légers écarts observés
sont entre le calcul de TORA et celui du code NJOY au dessus du seuil d’émission
de la particule a.. L’écart maximal est de l'ordre de 0, 04%.

IV.3.1.4 La section efficace de capture

Les voies de désexcitation radiative étant non décrites explicitement en
Reich-Moore, la section partielle de capture est obtenue en soustrayant toutes
les sections partielles autres que la capture de la section efficace totale. Ainsi, dans
le module TORA, la section efficace de capture pour une voie d’entrée ¢ dans les
systemes du laboratoire ou du CM est donnée par

5CC/ - UJW

cc’

ol = e {2 [1-Re (V)] - X 2} (IV.3.10)
¢ c'#y

La section efficace contenant les contributions de toutes les voies d’entrée c
présentes est obtenue de la maniere suivante

o) =Y ol (IV.3.11)

La section efficace de capture radiative qui comprend la contribution de tous
les J™ du systeme composé est déduite

oy => 0y (IV.3.12)
Jr

100



— 10‘2 ll\llm] T TTTII ||||||||| ||||||TI] ||||||||| ||||||TI] ||||||||| ||||||TI] ||||||TI] ||||||||| ||||||TI] T 111

< 10_431 B — A

10_5 T~ j\

10°F —— TORA ~—— -
7E — — CONRAD

10 NJOY

10

10- IIIIILI_I,I IR IIIIIIIII IIIIILI_I,I IIIIIIIII IIIIILI_I,I IIIIIIIII IIIIILI_I,I IIIIILI_I,I IIIIIIIII IIIIILI_I,I 111

~
‘\

Cross section
O 0 3 O

[\

||||||T|'| T TTIIm ||||||||| ||||||T|'| ||||||||| ||||||T|'| ||||||||| ||||||T|'| ||||||T|'| ||||||||| ||||||T|'| ||Il

[y

-

T T T W T W S—y

[}
[S—Y

S

-IIIIILI_I,I ||||||||I ||||||III ||||||_|_|,l ||||||||I ||||||_|_|,l ||||||||I ||||||_|_|,l ||||||_|_|,l ||||||||I ||||||_|_|,l IIIT
0°10*10° 107 10" 10° 10" 10* 10° 10* 10° 10°
Neutron laboratory energy (eV)

Relative difference (%)

—

FIGURE IV.3.6 — Section efficace °O(n,~)*"O. Comparaison entre les résultats
de calcul de TORA et des codes CONRAD et NJOY. Ici, les différences relatives
prennent pour référence le calcul du code NJOY.

La Fig. montre des résultats du calcul de la section efficace du module
TORA '%0(n, )"0 comparés aux sections efficaces calculées par CONRAD et
NJOY a 0 K dans le référentiel du laboratoire du neutron. Ces sections efficaces
sont obtenues avec les parametres de JEFF33T3 utilisés dans les mémes conditions
qu’aux paragraphes [[V.3.1.1] et [[V.3.1.3] Le développement du module TORA a
révélé un probleme de fluctuations numériques sur la section efficace de capture
calculée dans le formalisme Reich-Moore a basse énergie.

TORA CONRAD NJOY
] ot (b) 2 0 K | 1,6695¢-04 | 1,6697¢-04 | 1,6697¢-04

y

TABLE IV.3.1 — Comparaison du résultat de calcul du module TORA et de
ceux des codes CONRAD et NJOY pour la section efficace '®O(n, ) & 1'énergie
thermique (E = 0,0253 eV).
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Ces fluctuations sont a l'origine des écarts que 1’on observe sur la Fig. [[V.3.6
entre TORA et les deux autres codes. Toutefois, elles n’ont pas d’impact pénalisant
a 'énergie thermique (voir Tableau . Mis a part les écarts dus a ces
fluctuations, les différences relatives montrées sur la Fig. révelent des profils
similaires pour les calculs de TORA, CONRAD et NJOY.

La Fig. [[V.3.7| présente les résultats du calcul de la section efficace 23¥U(n, v)*9U
par le module TORA et comparée avec celle calculée par SAMMY a 0 K dans
le référentiel du laboratoire du neutron. Les calculs sont effectués en utilisant les
parametres extraits de la bibliotheque JEFF-3.1. Le rayon de voie unique associé a
ces parametres et utilisé dans le calcul des facteurs Py, Sy et ¢, est a, = 9,45 fm.
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FIGURE IV.3.7 — Section efficace ?**U(n,v) calculée par le module TORA.
Comparaison avec les résultats de calcul du code SAMMY. Les différences relatives
prennent pour référence le calcul de TORA.

Le probléme de fluctuations numériques de la section efficace aux basses énergies
ne s’observe pas pour le cas ?**U(n, ) slirement parce que la section efficace de
capture est forte. De légers écarts, allant jusqu’a 0,4%, entre le calcul de TORA et
du code SAMMY peuvent toutefois étre relevés dans les résonances entre 120 et

200 eV.
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IV.3.2 Calcul des sections efficaces différentielles en angle

Nous allons présenter dans ce paragraphe les méthodes de calcul des sections
efficaces différentielles en angle implémentées dans le module TORA. Le calcul des
sections efficaces est effectué a partir des parameétres de résonance en empruntant le
formalisme de Blatt et Biedenharn [35]. Dans ce cadre, le module TORA prend en
charge a la fois les sections efficaces angulaires de diffusion neutronique et particules
chargées mais aussi celles des autres réactions partielles en angle. Les sections
efficaces peuvent étre également calculées a partir des coefficients des polynomes
de Legendre.

IV.3.2.1 Traitement des particules neutres

Calcul de sections efficaces par le formalisme de Blatt et Biedenharn
a partir des parametres de résonance La section efficace neutronique
différentielle de désexcitation d’un couple « de particules (projectile + cible) vers
un couple o de particules (éjectile + noyau résiduel) calculée sous le formalisme
de Blatt et Biedenharn se présente ainsi

dO’aa Z BLaa PL COSHCM)dQCM (IV313)

Dans la relation ([V.3.13), Py, est le polynéme de Legendre de degré L. Qe est
I'angle solide dans le CM d’émission de 1’éjectile appartenant au couple . cosfcy
est le cosinus de l'angle O¢y; de la direction dans laquelle est émis 'éjectile par
rapport a la direction de la particule incidente. fcy est exprimé en radians dans le
systeme du centre de masse. Si I'angle 6 est fourni dans le systeme du laboratoire,
la procédure de transformation vers le systéme du CM peut étre trouvée dans la
référence [28] et est bien détaillée dans la référence [62]. Pour exhaustivité, elle est
reprise dans ’annexe [C]

Les coefficients des polyndémes de Legendre By,_, (E) sont calculés en utilisant
la matrice des collisions obtenue sur la base des parameétres de résonance (voir les
sections [[V.2.1.6 et [[V.2.2.3]). Ces coefficients se présentent de la maniére suivante
[62]

B = 2 L XS ey

XG{5151Z'S’J1}{€2S21' 5J2}L <5C1C/1 - UClc'l) <5C2C Uzzc ) (IV314)

Dans la relation ([V.3.14]), on effectue une double somme sur tous les J™ du
systeme composé, une double somme sur les voies d’entrée ¢ et une double somme
sur les voies de sorties ¢’. 5010’1 et 5026/2 sont les symboles habituels de Kronecker.
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Le calcul des termes dans est fastidieux et est pleinement documenté
dans le manuel SAMMY ([62] , page 35). Pour exhaustivité, le détail des équations
est remis dans annexe [A] Néanmoins, nous insistons sur le fait que dans TORA
cette partie a fait 'objet d’une réécriture complete et d’une validation exhaustive.

I1 est important de préciser que, jusqu’ici, le systeme de référence (Lab ou CM)
de I'angle 0 (et de 'angle solide €2) détermine le systéme de référence des sections
efficaces do(E) ; lesquelles sont toujours calculées dans le référentiel du CM mais
peuvent étre présentées dans I'un ou l'autre. Dans le module TORA, I’énergie de
travail peut étre aussi choisie soit dans le référentiel du laboratoire soit dans le
référentiel du CM unifié

1. Systeéme du laboratoire : E — Ep.,

2. Systeme du CM unifié : E — Eqm

Ainsi, par rapport au systéeme de référence de I’énergie d’excitation dans le
systéme composé, on récupere soit la section efficace do(Ep,p) soit la section efficace

do(Ecm). Le Tableau [[V.3.2 résume les différentes combinaisons d’observables

Options Angle référentiel Lab | Angle référentiel CM
Energie référentiel Lab do (e .00a) do(Ey..00m)
Energie référentiel CM unifié do(Eoa bran) do(Eon,0m)
TAaBLE IV.3.2 — Différentes options de présentation des sections efficaces

différentielles angulaires par le module TORA.

Nous nous sommes posé la question sur les choix des expérimentateurs par
rapport aux différentes options. Le classement suivant les options du Tableau
des données expérimentales angulaires recueillies de la base EXFOR et présentées
dans le chapitre [I1I] nous donne une vue sur ces choix. Les résultats du classement
présentés dans Tableau montrent que le choix qui domine repose sur un
référentiel du CM vis-a-vis de ’angle et un référentiel du laboratoire vis-a-vis de
I’énergie. La Fig. montre la section efficace de diffusion élastique °O(n, n)
différentielle en angle dans le référentiel du laboratoire calculée par TORA et
comparée a celle calculée par CONRAD. Les parametres de résonance utilisés
par TORA et CONRAD sont ceux extraits du fichier JEFF33T3 présentés aux
paragraphes précédents.
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Options Angle référentiel Lab Angle référentiel CM

Energie Drigo et al. [78] | Okazaki [75] (N°EXFOR :11392003);

référentiel | (N°EXFOR : 20751002) | Johnson et Fowler

Lab [T9/(N°EXFOR : 114190023) ;
Fowler et Cohn
[T71(N°EXFOR : 11401003, 11401002) ;
Fowler et Johnson
[80](N°EXFOR : 10028002) ; Kinney
et Perey [81] (N°EXFOR : 10276002)

Energie - -

référentiel

CM unifié

TABLE 1V.3.3 — Les choix des expérimentateurs détectés au regard des données se
trouvant dans la base EXFOR par rapport aux différentes options du Tableau[[V'3.2}

Angle (Lab.) = 100 deg.

Angle (Lab.) = 135 deg.
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FIGURE IV.3.8 — Section efficace de la réaction '°O(n, n)*0 calculée par TORA sur
base des parametres de résonances. Comparaisons aux résultats de calcul du code
CONRAD. Les différences relatives prennent pour référence le calcul de TORA.
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Les sections efficaces présentées sur cette figure sont calculées pour les angles
100 et 135 degrés. La comparaison au calcul de CONRAD montre des écarts relatifs
faibles (de l'ordre de 1073% pour les écarts les plus importants). L’écart se creuse
au niveau de la fenétre ("window”) a 2,35 MeV et deux explications sont possibles,
la premiere étant que cette fenétre coincide avec I'ouverture d’une nouvelle voie
("émission de la particule «) et la seconde pouvant étre le fait que la section
efficace est tres faible a ce niveau et donc sensible a de faibles problémes purement
numériques.

Le calcul de sections efficaces sur base de coefficients de Legendre Les
parametres tabulés pour le calcul des sections efficaces différentielles peuvent
se présenter aussi sous forme de coefficients des polynémes de Legendre pour les
données expérimentales comme pour les données évaluées. Le module TORA calcule
la section efficace suivant la relation ou les coefficients By, (E) ont été
extraits par exemple directement des données expérimentales. Le calcul peut étre
effectué a n’importe quel angle grace aux polynémes de Legendre Py, (cosfcy). La
section efficace peut ensuite étre convertie suivant la relation (annexe [C]) pour
une représentation dans le systeme du laboratoire.
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FIGURE IV.3.9 — Section efficace de la réaction 1°0(n,n)'0 calculée par TORA a
partir des coefficients des polynomes de Legendre expérimentaux de Lister et Sayers
(1966) [74]. Comparaison & la section efficace théorique °O(n, n)*®O différentielle
en angle calculée par TORA & partir des parametres de résonances extraits du

fichier JEFF33T3.
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La Fig. [[V.3.9 montre la section efficace différentielle en angle calculée par
TORA a partir des coefficients des polynémes de Legendre expérimentaux de Lister
et Sayers [74]. Cette section efficace est comparée a celle calculée par TORA en
utilisant les parametres de résonances extraits du fichier JEFF33T3. La section
efficace théorique est calculée sur les mémes angles et les mémes énergies que
la section efficace reconstruite a partir des données expérimentales. Les sections
efficaces obtenues a partir des coefficients des polynémes de Legendre expérimentaux
sont présentées sur les courbes en pointillé (couleur noire) et les sections efficaces
calculées théoriquement sous le formalisme de Blatt et Biedenharn a partir des
parametres de résonances sont présentées sur les courbes pleines (couleur verte). Ces
sections efficaces sont calculées pour les angle du référentiel du laboratoire allant
de 0 a 180 degrés. Une comparaison a l'ceil releve les écarts les plus importants
aux angles extrémes (autour de 0° et vers 180°). Pour le reste, les sections efficaces
issues des données expérimentales et celles issues du calcul théorique montrent des
profils similaires.

1V.3.2.2 Traitement des particules chargées

L’expression qui se dégage du formalisme de Blatt et Biedenharn pour la section
efficace différentielle en angle d’un processus dans lequel le projectile et/ou I'éjectile
est une particule chargée comprend trois parties : une partie résonnante, une partie
comptant pour la diffusion purement coulombienne et une partie d’interférence
entre la partie coulombienne et la partie résonnante. La section efficace est calculée
ainsi [62]

| Ca (60M> | 26aa’

dogo T
dQCM = ; BLaa/(E)PL<COS¢9cM) -+ k72

einZa _ UCC
+ Re [—i <2> CZP@(COSQCM)] JolV.3.15)

Wy, est le facteur de décalage de phase coulombien calculé suivant la relation
et g. est le facteur de spin établi par la relation [[.4.153 La partie résonnante est le
fruit de la somme sur tous les degrés L des polynémes de Legendre du produit entre
les coefficient By, , (E) et les polyndmes de Legendre Py, (cosfl). Les coefficients des
polynomes de Legendre By, , (E) pour les particules chargées different de ceux des
neutrons uniquement par la présence du terme de diffusion coulombienne e*“ . Ils
sont calculés suivant I'expression

B, = 4k2 ZZZZZZ (2i + 21+ 1) X G{€1S14'15'1J1}{52825’25/2J2}L

fe% JTA‘ JTr c1 C, Cl

x Re [(€%Ge,e; = Ugyer) (e_2lw‘“50202 User)] (IV.3.16)

cac)

Le coefficient Gyg,s, 0,53, } {25015, .1 €St calculé par la relation [A. 1] -
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Le coefficient de diffusion purement coulombienne qui apparait dans le second
et le troisieme terme est ainsi calculé [62] 1]

2 . )
- don ) (3) )
\/E SIDQCM 2

Mo est le parametre de Coulomb donné par la relation On constate
immédiatement de cette formule que le calcul de C, a 0° n’est pas défini et
par voie de conséquence, le calcul de la section efficace intégrée sur les angles pour
une particule chargée tend vers I'infini. Les considérations pour les changements de
référentiel (CM = LAB) explicités au paragraphe précédent (paragraphe
pour la section efficace différentielle angulaire restent valables pour le traitement
des projectiles chargés.
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FIGURE IV.3.10 — Section efficace différentielle angulaire calculée sur la base des
parametres de résonance du systéme (*He +* He) par TORA. Comparaison aux
résultats du code CONRAD. Les différences relatives prennent pour référence le

calcul de TORA.
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La Fig. [[V.3.10, montre les résultats du calcul de la section efficace différentielle
angulaire *He(a, «)*He calculée par TORA dans le référentiel du laboratoire avec
les parametres de résonance présentés au paragraphe Les résultats sont
comparés avec celle calculée par le code CONRAD. Les calculs des deux codes
sont effectués sur une grille et les angles extraits de données expérimentales de
A. C. L. Barnard et al. [87]. Les différences relatives montrées sur la Fig. [[V.3.10
révelent des profils proches entre le calcul de TORA et celui de CONRAD. Les plus
grands écarts sont de I'ordre de 1072 %. Sans surprise, I’écart maximal s’observe a
I'endroit ou le profil de la section efficace présente un extremum (ici un minimum,
la courbe se creuse dii a la présence d’une résonance destructive). Les calculs sont

effectués pour les conditions aux limites B, = —/.
*Li(p, o) He ®Li(p, o) He
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FI1GURE IV.3.11 — Section efficace différentielle angulaire calculée sur la base des
parametres de résonances du systéme (p +°Li) par TORA. Comparaison aux
résultats du code CONRAD. Les différences relatives prennent pour référence le
calcul de TORA.

La Fig. [[V.3.11] montre les résultats du calcul de la section efficace différentielle
angulaire Li(p, a)*He calculée par TORA dans le référentiel du laboratoire avec
les parametres de résonance présentés au paragraphe Les résultats sont
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comparés avec celle calculée par le code CONRAD. Les calculs des deux codes
sont effectués sur une grille et les angles extraits de données expérimentales de
A. J. Elwyn et al. [91]. La comparaison du calcul de TORA et de CONRAD
sur la Fig. montre des écarts faibles (de l'ordre de 1072%). Les
écarts maximaux sont localisés a ’angle de 100 degrés sans doute parce que
la section efficace calculée pour cette valeur est la plus faible. Comme pour
la voie (*He +* He), les calculs sont réalisés pour les conditions aux limites B, = —/.

La Fig. présente le calcul de la section efficace différentielle angulaire
SLi(p, p)°Li calculée par TORA dans le référentiel du laboratoire avec les parameétres
de résonance présentés au paragraphe Les résultats sont comparés avec
la section efficace calculée par le code SAMMY. Les calculs des deux codes sont
effectués sur une grille et les angles extraits de données expérimentales de J. A.

McCray [90].
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FIGURE IV.3.12 — Section efficace différentielle angulaire calculée sur la base des
parametres de résonances du systéme (p +° Li) par TORA. Comparaison aux
résultats du code SAMMY. Les différences relatives prennent pour référence le

calcul de TORA.
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Les différences relatives montrées sur la Fig. révelent une bonne
adéquation entre les calculs de TORA et du code SAMMY pour la voie °Li(p, p)°Li.
Les écarts maximaux sont de l'ordre 1072%. Les comparaisons avec SAMMY
montrées sur la Fig. ont été réalisées en prenant les conditions aux limites
B. =S..

IV.4 Conclusion sur le chapitre

Le présent chapitre donne une description exhaustive des formalismes
de calcul des sections efficaces nouvellement implémentés dans le module
TORA (TOols for Reactions Analysis) et les résultats de la validation de ce
dernier. La construction de ce module a été pensée dans 'objectif de réaliser
des calculs des sections efficaces dans un référentiel commun du CM du
systeme composé excité pour toutes les réactions impliquant un méme noyau
composé. Cette approche differe des méthodes historiques d’évaluation des sections
efficaces neutroniques qui s’appuient sur le référentiel du laboratoire lié au projectile.

Dans ce chapitre, les calculs des sections efficaces réalisés dans le cadre de la
validation du module pour les deux systémes de référence (LAB ou CM) ont été
présentés pour les systémes composés YO*, "Be*, 2*Na*, et 239U~ .

Bien que la tache de ré-écriture d’'un module de calcul des sections efficaces a
partir pratiquement d’une page blanche puisse paraitre de faible valeur ajoutée,
hormis une conception originelle dans le CM du systéeme composé, la confrontation
des résultats avec ceux de ses prédécesseurs SAMMY-8 et CONRAD, a permis
ponctuellement de pointer quelques anomalies. Un exemple de ces anomalies est la
fluctuation numérique de la section efficace de capture observée a basse énergie
(visible sur Fig. [[V.3.6)). Dans le cas de la section efficace **O(n, ), elle n’a pas
d’impact important sur la valeur de la section a I'énergie thermique comme montré

dans le Tableau [V.3.11

L’applicabilité de la nouvelle approche du systeme de référence unifié a
été démontrée par un calcul cohérent et simultané des sections efficaces des
réactions 1%0(n, a)3C et *C(a, )0 qui partagent le méme noyau composé 17O*

(Fig. [V.34).

De ce travail de validation des sections efficaces dans des systemes de référence
variés, il ressort de ’exercice de confrontation entre différents systémes de référence
des données expérimentales différentielles de la base de données EXFOR que les
expérimentateurs préferent la tabulation des données dans le référentiel du CM
pour les angles et dans le référentiel du laboratoire pour 1’énergie du projectile

(voir Tableau [IV.3.3)).
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Chapitre V

Premiers apports du code

V.1 Introduction

La finalité de notre travail réside dans la démonstration de la validité de notre
méthode de calcul impliquant le centre de masse du référentiel unifié avec comme
perspective un réajustement des parametres de résonance du systeme composé
170* sur la base expérimentale décrite au chapitre a la différence pres que les
résultats seront exprimés sous forme d’amplitudes réduites avec comme échelle
en énergie, 1'énergie d’excitation du syteme. Le choix du systéme 7O* a été par
ailleurs longuement explicité. Ce travail profite de maniere tres avantageuse de
la disponibilité des parametres récemment évalués par L. C. Leal [38, 05]. C’est
pour cette raison d’ailleurs que nous ne parlerons que de ré-analyse de données au
cours de notre démonstration. Le caractere récent de 1’évaluation de L. C. Leal
présente pour nous un double avantage : nous disposons d’'une part d’un jeu de
parametres a priori de qualité et d’autre part de ce méme jeu comme référence
pour la normalisation des mesures.

L’objectif de ce chapitre est de présenter les démarches en amont du travail
d’ajustement proprement dit. Un travail d’ajustement consiste a reproduire par le
calcul I'observable mesurée dans des conditions expérimentales spécifiques. Cela
passe par une recherche bibliographique autour de la mesure analysée afin de
préciser le contexte de la mesure (longueur de la base de vol, nature de la cible
de production des neutrons, du modérateur des neutrons, de 1’échantillon étudié,
du détecteur comptant les événements, de la température, etc.). Ces conditions
expérimentales caractérisent notamment la résolution en énergie de 'expérience
et le niveau d’effet Doppler. C’est leur impact que nous allons évaluer dans la
permiere partie de ce chapitre. Nous rappelons que le module TORA est raccordé
au systeme de fonctionnalités CONRAD qui place en situation expérimentale les
sections efficaces nucléaires calculées de TORA par convolution avec les fonctions
d’élargissements Doppler et résolution énergétique. Apres cette vérification, nous
définirons la procédure a suivre pour permettre un ajustement de qualité en
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s’assurant du respect de la signification physique des parametres et détaillerons en
particulier le traitement des niveaux extérieurs au domaine énergétique d’analyse
en déployant une méthode originale.

V.2 Mise en situation expérimentale de la
section efficace nucléaire

V.2.1 Effet Doppler

En situation expérimentale, les noyaux de la cible vus par le projectile dans le
systeme du laboratoire ne sont pas au repos. Cela provient de 'agitation thermique
due a la température a laquelle est faite 'expérience (généralement la température
ambiante). Ce phénomene bien connu est décrit sous la dénomination d’effet Doppler
et la section efficace observée dans cette situation doit étre élargie par rapport a
celle observée a la température T= 0 K. A travers le modele simple du gaz libre, la
section efficace élargie par effet Doppler est calculée ainsi

o(E) 1/OOS(E,E’)J(E’)dE’ (V.2.1)

Aﬂ' —00

4E’k:BTmn
A=y (V.2.2)

A, E, kg, T, m, et M sont respectivement la largeur Doppler, I’énergie du neutron,
la constante de Boltzmann, la température de 1’échantillon, la masse du noyau de
la cible au repos et la masse du neutron. La fonction S(E, E') est appelée fonction
de transfert d’énergie. Elle est donnée par ’expression

S(B.E) = o (57) \/g (V.2.3)

avec 'énergie E', I'énergie transférée au noyau cible. La convolution de la section
efficace du noyau au repos par S(E, E’) retourne la valeur de la section efficace
mesurée a la température T. Dans cette analyse, nous avons vérifié I'impact de
Ieffet Doppler sur le calcul de section efficace. Pour illustrer notre propos, nous
comparons (voir la Fig. les sections efficaces neutroniques de 'oxygene 16 a
0 K et 293.6 K pour deux résonances étroites a une énergie représentative de notre
analyse (4,5 MeV). Tres peu d'impact constaté [les différences relatives entre les
deux sections efficaces sont faibles (~ 1%)]. Nous reviendrons sur ce point dans la
rubrique suivante.

ou
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FI1GURE V.2.1 — Influence de l'effet Doppler pour deux résonances étroites dans la
mesure de la section efficace neutronique totale de 1’ 160.

V.2.2 Fonction de résolution en énergie

La résolution en énergie d'une expérience correspond a l’incertitude finale
sur le temps de vol (TOF) de détection de ’événement mesuré. La fonction de
résolution est constituée des contributions des convolutions des composantes
de toutes les sources d’incertitudes. Les fonctions analytiques de résolution
choisies peuvent étre différentes d'un code a l'autre et peuvent étre dédiées a
une installation expérimentale existante. Pour mieux illustrer le concept, nous
allons faire une comparaison entre la fonction de résolution de l'accélérateur
linéaire du laboratoire national d’Oak Ridge ORELA (Oak Ridge Electron Linear
Accelerator) implémentée dans le code SAMMY-8 [62] et la fonction de résolution
de l'accélérateur GELINA de JRC (Joint Research Centre) a Geel implémentée
dans le code REFIT. Cette fonction de résolution est largement commentée dans
la these de G. Noguere [98].

« Fonction de résolution de SAMMY-8/ORELA

La fonction de résolution associée a l'accélérateur ORELA est implémentée
dans le code SAMMY-8 a travers quatre composantes
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1. La composante associée a la largeur de la bouffée d’électrons (en anglais
burst) : cette composante est une fonction de forme carrée en temps

2. a) La composante associée a la cible (Tantale) produisant les neutrons

par réaction (,n) : sa forme paramétrique a été modélisée suivant une
procédure de Monte Carlo suite a une recommandation par F. G. Perey
[62] ;
b) La composante associée au modérateur (H2O) : sa contribution a
la fonction de résolution totale se traduit par fonction en x? & (2m+1)
degrés de liberté. La valeur par défaut de m est 4. La valeur du libre
parcours moyen des neutrons dans le modérateur est dépendante de
I’énergie. Les parametres font suite a un calcul Monte Carlo par COCEVA
[997 ;

3. La composante associée au détecteur : cette contribution est fournie
pour les mesures de transmission dont deux types de détecteur utilisés
a ORELA sont décrits : un détecteur a proton de recul (NE110) et un
détecteur a verre au lithium. A chaque type de détecteur est associée
une fonction analytique dont la convolution contribue a la fonction de
résolution totale;

4. La composante associée au codage en temps des événements (en anglais
channel) : la contribution de cette composante est une fonction de forme
rectangulaire.

« Fonction de résolution de REFIT/GELINA

La fonction de résolution de 'accélérateur GELINA implémentée dans le code
REFIT [100] a été largement étudiée par M. Moxon qui I’a décomposée en
cing contributions

1. La composante associée a la largeur de la bouffée d’électrons : cette
contribution choisie de forme trapézoidale ;

2. a) La composante associée a la cible (cible rotative d’Uranium)
produisant les neutrons par réactions (7, n) et (v, f) : sa contribution est
approximée par une fonction analytique phénoménologique composée de
deux exponentielles ;

b) La composante associée au modérateur (H20) : cette contribution
est estimée par une fonction en y? a six degrés de liberté;

3. La composante associée a I’angle de base de vol (angle entre la trajectoire
de vol et la normale au modérateur) si nécessaire : le profil de sa
contribution est estimé par une fonction analytique;

4. La composante associée au détecteur (verre au lithium) : sa contribution
analytique est modélisée par une fonction. La contribution est disponible
uniquement pour les mesures de transmission ;
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5. La composante associée au codage en temps des événements : cette
contribution est estimée par une fonction de forme carrée.

Pour récapituler, les fonctions d’ORELA et de GELINA cherchent a reproduire les
mémes phénomenes identifiés. On note la composante de 'angle de vol présente
pour GEEL et probablement consécutive a ’exhaustivité en matiere de proposition
de base de vol a Geel.

V.2.3 Cumul des effets Doppler et Résolution

Le cumul des deux effets (effet Doppler et résolution en énergie) a été estimé
dans le cas de la mesure de transmission de RPI ([lI1.3.1.1)) afin de quantifier leur
impact dans notre analyse.

—_ —_—
= n

Section efficace totale - n+160

— No Doppler
— Doppler 293K
=== Doppler + Resolution DL=0.066m / DTG=0.00778 microsec

|
2e+06 Je+06 be+06
Energie du neutron [MeV]

FiGURE V.2.2 — Influence de 'effet Doppler et de la résolution dans la mesure de
la section efficace neutronique totale de 1'*¢0O.
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F1GURE V.2.3 — Influence de 'effet Doppler et de la résolution dans la mesure de
la section efficace neutronique totale de I''°0. Agrandissement sur I'intervalle [2,8 -
3,5 MeV] pour détailler 'impact attendu sur ces deux résonances.

Pour cela, nous avons réalisé un calcul SAMMY (V8) a 0 K, 293 K avec ou sans
résolution en énergie. La fonction de résolution choisie emprunte la voie standard
de convolution de composantes séparées. Dans le cas de la mesure de RPI, la
largeur de la bouffée électronique était de 7 ns, la longueur de la base de vol
approximativement de 250 m, I’épaisseur du détecteur (EJ-301- scintillateur a
proton de recul) de 0,84 cm et sa résolution temporelle de 3 ns. La variance de la
cible de Ta (Bare Bounce Target [11]) a été estimée sur les valeurs simulées par C.
Coceva pour ORELA avec 1 MeV de neutron incident, une variance de 0.16364 cm?.
A partir de ces hypotheses, une incertitude temporelle gaussienne Atg = 0,00778 ns
et une incertitude de position A, = 0,066 m au sens du manuel SAMMY (ref.[62],
page 141) ont été appliquées a la section efficace nucléaire. Le graphique
présente la comparaison des trois calculs sur ’ensemble du domaine énergétique
du neutron [0-6 MeV]. On reléve des différences sur toutes résonances fines. Sur
le graphe élargi [2,8 - 3,5 MeV]| a deux résonances fines, on observe bien
que l'impact de l'effet Doppler reste faible tandis que 'impact de la fonction de
résolution est significatif. Le tableau suivant fourni par SAMMY résume bien la
situation :
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E, Doppler Résolution R® A

(keV) (FWHM[Jen keV) | (FWHM en keV) (FWHM en keV)
401 0,0841 0,2617 0,27

4700 0,2881 8,93 8,93

9000 0,3987 23,47 27,47

TABLE V.2.1 — Contribution de 'effet Doppler et de la résolution en énergie a la
largeur a mi-hauteur (FWHM).

Il ressort du tableau ci-dessus que toute résonance de FWHM naturelle < 9 keV
a 4,7 MeV requiere pour son analyse d’étre convoluée par la fonction de résolution
correspondante. Pour des raisons de calendrier et de lenteur de I’ajustement pour
I'outil chainé (TORA + CONRAD), nous nous limiterons & des calculs sans Doppler
(A) et sans fonction de résolution (R). Néanmoins, nous recommandons la reprise
des calculs dans un ajustement final avec un élargissement R ® A.

V.3 Traitement des niveaux extérieurs au
domaine d’analyse

La matrice R est idéalement construite sur une infinité de poles, E,, solutions
de I'équation de Schrodinger. Dans le cadre de la matrice R réduite a la seule
réaction de diffusion neutronique, 1’élément de la matrice R dans la voie ¢ énoncé
en approximation Reich-Moore (RM) s’écrit

Ry =Y — PP (V.3.1)
A=1

i
E)\—E—l%

Dans la pratique, la matrice R est calculée sur le domaine d’énergie restreint a la
mesure/analyse et la somme ([V.3.1]) est donc réduite a 'intervalle I qui couvre
ce domaine. Les poles situés en dehors du domaine 1 sont qualifiés de niveaux
externes. Ces niveaux se classent en deux catégories :

1. Les niveaux liés (ou résonances négatives puisque leur énergie est négative
par rapport au zéro de ’échelle en énergie de la particule incidente) qui
correspondent aux niveaux d’énergie d’excitation situés en dessous du seuil
d’émission de la particule (projectile ou éjectile) ;

2. Les niveaux du domaine énergétique supérieur au domaine I d’analyse.

La Fig. fournit une illustration des domaines énergétiques situés de part
et d’autre du domaine d’analyse I. En-dessous du domaine I, on comptabilise les

1. FWHM : largeur & mi-hauteur (de anglais : Full Width at Half Maximum).
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résonances proches et lointaines liées (ou résonances proches et lointaines d’énergie
négative) et au-dessus du domaine I, les résonances proches et lointaines d’énergie
positive (ou résonances proches et lointaines positives).

= Proches || Domaine Proches Lointaines
lices liges d'étude 7 positives positives

|_.
ik

F1GURE V.3.1 — Illustration des domaines énergétiques situés de part et d’autre
du domaine d’analyse I intervenant dans le calcul de la matrice R.

Les niveaux externes exercent leur influence par recouvrement sur le domaine I. Les
niveaux au-dela du domaine des résonances résolues permettent de comptabiliser
essentiellement l’effet des niveaux de plus haute énergie excités directement sans
formation d’un noyau composé mais dont la "queue” recouvre le domaine des
résonances résolues. Les niveaux d’énergie négative, quant a eux, exercent une
forte influence sur le domaine thermique juste au dessus du seuil d’émission du
projectile. Sachant que la précision sur la section efficace thermique (& 0,0253 V)
est couramment recherchée a quelques pour cents, I'importance de la détermination
correcte des parametres des niveaux négatifs est primordiale. Dans le but de mieux
prédire 'apport des résonances externes et par voie de conséquence de donner une
signification moins ambigiie aux parametres des résonances externes et internes,
plusieurs méthodes ont été utilisées historiquement par les auteurs pour la recherche
de parametres reproduisant au mieux les données expérimentales. Nous allons ici
passer en revue quelques unes de ces méthodes. Pour les comprendre, nous nous
appuierons sur une formule développée de la fonction R comme exprimée par J.E.
Lynn [I01] (matrice R réduite aux voies neutrons) qui se décline ainsi

Rnc = Z M + R(C:O<E) + RgXt,lOC(E) 4 i7TSICOC<E) (v32)
e B — B

Le premier terme représente la contribution des résonances internes a l'intervalle
I (i.e. les résonances observées). Le second terme compte, quant a lui, pour les
résonances tres éloignées qui sont responsables de la variation séculaire de la section
efficace de diffusion élastique potentielle (variation de longue portée). Le troisiéme
terme compte pour les résonances externes voisines au domaine I. Le dernier terme,
imaginaire, qualifie une absorption et peut étre attribué aux excitations directes
autres qu’élastique.

V.3.1 La méthode de duplication des résonances internes

Proposée par H. Derrien [102] pour les noyaux lourds, la méthode consiste
a dupliquer /transposer éventuellement plusieurs fois les résonances résolues de
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I'intervalle I de part et d’autre de cet intervalle pour modéliser la contribution
moyenne des résonances non observées extérieures au domaine I. Les résonances
d’énergies inférieures a I'intervalle I jouent le rdle des résonances externes négatives
et celles au-dela de l'intervalle I des résonances externes positives. Ce qui permet
d’estimer la contribution de ces résonances externes sur l'intervalle I. Le nombre
de ces résonances externes est alors réduit en les remplacant, de part et d’autre de
I'intervalle I, par un petit nombre de résonances choisies de maniére a reproduire la
méme contribution que celle précédemment estimée. Cette méthode a été largement
plébicitée par L.C. Leal et adaptée a 'étude des noyaux légers (ex : I’évaluation de

1'160 [38]).

V.3.2 La méthode analytique de paires de résonances
externes

La méthode proposée par F. Frohner et O. Bouland [37] consiste a simuler les
niveaux externes par une résonance précalculée fictive tres large de chaque coté de
I'intervalle I dont les "queues” reproduisent statistiquement pour chaque voie ¢ la
contribution des vrais parametres des résonances externes. Dans cette approche,
I’élément de matrice R est décomposé ainsi

Ve Ve
Ree (E) = R, (E) + ; Ep T (V.3.3)
el A B
ou
0 7 7
RY, (E) = |RX (E) + + V.34
(&) (E) E.-E-iy E,-E-iZ (V-34)

Les parametres précalculés pour la relation (V.3.4)) sont ainsi

E+2E+T
E,zE—@
2
3 |E |
Iy ~ =1 — 3.
+= oy Ty (V-3.5)
3 . [IE]
| R |
25\ ey
F7:f7

ot LE, F_,Y sont respectivement l'intervalle énergétique contenant les résonances
observées, 1’énergie au point milieu de 'intervalle I et la largeur radiative moyenne.
On note que E dans les équations (V.3.3)) et ([V.3.4) est 'énergie du projectile. S,
est la fonction force neutronique obtenue par analyse statistique des résonances du
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RRR ou extraite de I'analyse par modele optique des sections efficaces moyennes.
Par définition, on a

Pour une bonne reproduction de la section efficace mesurée a 1’énergie thermique,
laquelle est connue généralement assez précisement, la référence [37] suggere
d’ajouter une (ou deux si deux spins de voie) résonance fine de type s en-dessous du
seuil d’émission tout en gardant le méme rayon de voie pour tous les ¢ pour le calcul
des facteurs de pénétrabilité Py (E), les facteurs de décalage de niveaux S, (E) et les
facteurs de diffusion sur sphere dure ¢, (E). Dans cette approche, les parameétres
historiques R et rayon effectif (R ; remplacant a. pour le calcul des ¢.) sont
laissés de coté pour une plus grande simplicité sachant que la contribution de RZ°
est endossée par le jeu de résonances externes et donc fixée a zéro. L’utilisation d’un
rayon effectif R, n’a plus raison d’étre sachant qu’a basse énergie R. = a. (1 — RZ).

V.3.3 La méthode du rayon effectif (R’) constant ou
variable en énergie

V.3.3.1 Méthode du rayon effectif R’ constant

La majeure partie de l'effet des résonances externes peut étre absorbée par le
parametre de déphasage de la sphére dure (.) et par un ajustement supplémentaire
des parametres de résonances (7.). La modification de . est équivalente a
I'utilisation d'un rayon effectif (dit R’) pour le calcul de ¢.. L’équation [[.5.6]
pour la diffusion élastique potentielle se réduit alors a basse énergie a la diffusion
élastique potentielle asymptotique

POt _ 47

P Egcsin2<pc — 4mg R (V.3.7)
La technique d'un rayon effectif constant avec 1’énergie, différent de a. lequel reste
utilisé dans les calculs des pénétrabilités P. (k.a.) et du décalage des niveaux
Sc (keac), a été intensément utilisée pour I'analyse des résonances par de nombreux
auteurs depuis sa préconisation notamment par M. A. Preston en 1962 [103].
Cette approximation admissible pour I'analyse des noyaux lourds de RRR limité
en énergie (e.g. systeéme (n+%°U) : 0-2,5 keV et systéme (n +2** Am) : 0-150
eV) avec essentiellement des résonances ¢ = 0 ne peut pas fonctionner pour les
noyaux légers de RRR vaste et de ¢ variés (e.g. systéme (n+'°0) : 0-6 MeV)
comme le suggere la forte dépendance en énergie des niveaux externes (Eq. )

Une application par G. Noguere aux données neutroniques du systeme

(n +2* Am) [104] a montré que le concept de rayon effectif constant avec 1'énergie
ne fonctionne strictement que pour un domaine RRR étroit et les résonances s.
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V.3.3.2 Simulation de la composante R*(E) par un rayon effectif
variable en énergie

La méthode du rayon effectif variable avec I’énergie a été appliquée par P.
Archier pour I'évaluation des sections efficaces neutroniques du sodium. Cette
évaluation a été réalisée dans le cadre de son travail de these [6]. L’expression
de la matrice R considérée comprenait la contribution des résonances internes, la
contribution des résonances externes proches n’appartenant pas a 'intervalle I et
la contribution des résonances tres éloignées.

) eV Yac V!
Rew = R® 4+ 3 — AR 5~ el (V.3.8)
/\ZEIE,\—E—iLM AZﬂEA_E_iFM

2 2
La contribution des résonances externes est ensuite approximée par un rayon effectif
R’ extrapolé a partir du modele optique. Le rayon effectif asymptotique a basse
énergie est obtenu suivant la relation connue

0P = 47R” (V.3.9)

P. Archier a montré qu’a haute énergie, la valeur de R’ n’est plus constante et décroit.
Il a alors choisi d’adjoindre a la valeur de R’ constante (R/,,.) une fonctionnelle

fr(E) en énergie de maniere a obtenir un rayon effectif R’(E) variable en énergie

R'(E) = R/, ,.fa(E) (V.3.10)

const*

ou fgr(E) est de forme polynomiale
N .
i=0

Les comparaisons effectuées au cours de son travail ont montré que I'utilisation du
rayon effectif variable en énergie permettait d’obtenir des résultats d’ajustement
largement meilleurs par comparaison avec ceux provenant d’un rayon effectif
constant.

V.3.3.3 Conclusion sur notre revue de la litérature

Notre conclusion est parfaitement cohérente avec les travaux de G. Noguere sur
le sujet, lesquels sont réunis dans son manuscrit de HDR [104]. En résumant ses
travaux, nous pouvons aussi énoncer le "Théoreme” suivant :

Si R (éventuellement fonction dul) et sa dépendance en énergie sont correctement

extraits du modéle optique, on peut alors choisir a.(¢,E) = R/'((,E) sans qu’une
composante RX(E) soit nécessaire.
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V.4 Approche spécifique a ce travail pour le
traitement des résonances externes

Pour notre objectif, nous avons choisi une démarche plus générale qui permet
d’expliciter parmi le panel de phénomenes physiques présents dans la région des
résonances externes, ceux ayant une incidence significative dans le domaine d’analyse.
Pour cela, nous avons fait appel au code TALY'S, présenté au paragraphe [[11.2.4]
dont la force repose justement sur un calcul de modele optique phénoménologique
qui inclut explicitement toutes les composantes physiques répertoriées pour le calcul
de la section efficace. En partant des discussions du paragraphe [V.3| et en insistant
sur le fait que F.Frohner et O. Bouland [37] ainsi que G. Noguére [104] soutiennent
I'utilisation d’un rayon effectif égal au rayon de voie dans le calcul des facteurs de
pénétrabilité comme pour les facteurs de déphasage sur sphere dure et les facteurs
de décalage énergétique, nous avons suivi la démarche suivante :

1. Choix d'un jeu de parameétres de résonance a priori extraits de 1’évaluation de
L. C. Leal [38] duquel nous avons supprimé les résonances externes (positives
et négatives) ;

2. Modélisation des contributions externes par un rayon unique (le mot "unique”
signifie ici qu'un méme rayon est utilisé pour calculer les facteurs de
pénétrabilité, de décalage énergétique et de déphasage) variable avec I'énergie
et extrait de la section efficace de diffusion élastique potentielle fournie par
un calcul TALYS. L’utilisation d’un rayon fonction de 1’énergie est justifiée
puisque le systéme composé 7O* présente un domaine RRR étendu (de 0 a 6
MeV en énergie du neutron incident). Dans le but de modéliser correctement
les composantes partielles a la section efficace totale élastique potentielle,
nous avons décidé de faire varier également le rayon avec le moment quantique
orbital ¢;

3. Utilisation d’une résonance liée (ou négative) s pour reproduire au mieux la
section efficace mesurée a ’energie thermique et ce, conformément a I'idée de
F. Frohner et O. Bouland [37] pour reproduire la contribution des niveaux
liés les plus proches.
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V.4.1 Utilisation d’un calcul TALYS pour simuler
dans le calcul matrice R la contribution de la
réaction élastique directe (section efficace élastique
potentielle)

V.4.1.1 Premiére tentative infructueuse d’ajustement de mesures avec
des rayons constants en énergie mais fonction du moment
orbital ¢ pour le systéme en interaction (n +' O)

Par observation du comportement des facteurs de pénétrabilité des ondes
partielles, lesquelles contribuent a la section efficace totale de diffusion élastique
potentielle, nous pouvons vérifier que les ondes s sont bien celles qui dominent a
basse énergie. Au fur et & mesure que ’énergie augmente, les autres contributions
prennent de l'importance. De plus, en comparant la section efficace totale de
diffusion élastique potentielle de TALYS a celle calculée (Eq. par TORA
en utilisant le rayon recommandé par L. C. Leal [3§] (ag = 4,15) fm, nous avons
remarqué que le calcul s’approchait mieux logiquement de la section efficace prédite
par TALYS en prenant comme rayon la valeur associée a la contribution de basse
énergie des ondes s et issue de TALYSP| . La valeur de cette derniére est de
ag = 5, 1144 fm. La valeur des autres rayons non fournie par TALYS a été recherchée
par un ajustement (valeurs a priori de a;, = 4,15 fm pour ¢ > 0) reposant seulement
sur la section efficace totale élastique potentielle proposée par TALYS. Nous avons
constaté que cette initiative permettait de reproduire correctement la section
efficace uniquement jusqu’a I’énergie d’excitation de E, = 7,9 MeV (E, = 4,25
MeV). Au déla, cette section efficace variant assez rapidement en énergie, il est
devenu impossible de la modéliser au moyen de rayons énergétiquement constants.
C’est la méme problématique qui a été rapportée par P. Archier [6] pour le systeme
(n +23 Na).

V.4.1.2 Seconde tentative infructueuse : ajustement de rayons
dépendant de I’énergie et du moment orbital / par ajustement
simple de la section efficace totale élastique potentielle

Au regard des résultats plutot imparfaits obtenus lors de nos efforts d’extraction
de rayons constants en énergie (section , il est apparu évident que seuls des
rayons variables en énergie pourraient nous permettre de reproduire correctement la
section efficace totale élastique potentielle. Pour le nouvel ajustement, nous avons
proposé et travaillé a partir d’une formule polynomiale pour les rayons (a,) tel que

a€<EX) = Z Céi(EX - Eseuil)i (V41)

2. La méthode SPRT [105] (S comme fonction force Sy, P comme fonction force S, R comme
rayon effectif R’ et T comme coefficient de transmission au sens Hauser-Feshbach [2]) implementée
dans le code TALYS donne directement la valeur du rayon R’ extrait du calcul de la diffusion
élastique potentielle asymptotique.)
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ou i prend des valeurs de 0 & 3. L’expression (V.4.1)) est donc réduite a un polynéme
de degré 3. Egen représente 1'énergie "seuil” d’ouverture des pénétrabilités P,.

Eseuil(MeV)
4,143885
1,614225
6,025245
9,317625
14,491395

= WIIN = O

TABLE V.4.2 — Energies "seuils” calculées a partir des valeurs des facteurs de
pénétrabilité normalisées.

0.5 — PP ]
— — P /P
. P, /P
_ — PP
P /P

Normalised penetrability factors

0
0
0
0
0

0 5e+07 1e+08 1,5e+08 2e+08
Excitation energy (eV)

F1cURE V.4.1 — Evolution des valeurs normalisées des facteurs de pénétrabilité P,
en fonction de I’énergie.

Cette énergie était choisie de telle maniere que la valeur normalisée g—é soit
significative (choisie ici arbitrairement a 0.1). La quantité Ege, a été rajoutée pour
une meilleure sensibilité des coefficients dans ’ajustement et un travail possible soit
en énergie neutron soit en énergie d’excitation. La figure illustre 1’évolution
des valeurs normalisés %‘; avec 'énergie. Sur la base du critere % > 0.1, les valeurs
des énergies Eg..; retenues sont énoncées dans le Tableau
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Le travail d’ajustement consistait a rechercher les valeurs des constantes Cy
permettant de bien reproduire la section efficace de TALY'S. Bien que cette démarche
semblait porteuse de fruits jusqu’aux énergies moyennes du domaine d’analyse,
nous nous sommes heurté a un handicap majeur : I'obtention de valeurs de rayon
négatives sans signification physique qui bloquaient automatiquement le calcul
théorique. La Fig. illustre un ajustement inachevé par I'obtention d’un rayon
négatif d’'une onde partielle.

4_||||||||| TTTTTTTTT TTTTTTTTT |||||||||||||||||||||||||||||_
S T TALYS
= | = Fitted ]
LS f ]
S 3 -
O - i
2] L % -
2 N
© r A ]
o r ¥ ]
8 2 — < ]
8 F s Stopping point -
) L & i
] r L 4 ]
g ¢ N
Z 1P e .
E E S » E
o f N
= ot N

4g+06 5e+06 6e+06 Te+06 8e+06 9e+06 1le+07
Excitation energy (eV)

FIGURE V.4.2 — Tentative d’ajustement de la section efficace totale de diffusion
élastique potentielle calculée par le code TALYS. Le < stopping point > représente
le point d’arrét a partir duquel le calcul théorique est arrété suite a ’obtention de
valeurs de rayon négatives, ce qui a rendu impossible 1'ajustement sur la seule base
de la section efficace totale de diffusion élastique potentielle.

V.4.1.3 Troisieme tentative : ajustement fructueux de rayons
dépendant de I’énergie et du moment orbital ¢/ par ajustement
sur l’ensemble des sections efficaces partielles élastiques
potentielles.

L’échec constaté lors de la seconde tentative était di a la difficulté de garder
un équilibre adéquat, lors de la procédure d’ajustement, entre les différentes
contributions partielles associées a chaque nombre quantique orbital £. Pour résoudre
le probléme, nous avons décidé d’ajuster non pas la section efficace totale de diffusion
élastique potentielle mais ses contributions partielles. Pour cela, nous avons récupéré
les éléments de la matrice S calculés par TALY'S. A partir de ces éléments, la section
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efficace totale peut étre recalculée de la maniere suivante [104]
2m
Tior = 13 > (20 + 1){1 — Re [S.(E)]} (V.4.2)

et la section efficace totale de diffusion élastique potentielle (ou shape elastic) est
obtenue ainsi

0. = 13 820+ 1) [1 - S(E)* (V43)

Le facteur statistique de spin gy, est défini par

B 27 +1
ST it DI+ 1)+ 1)

A partir des équations [V.4.2] et [V.4.3, nous sommes en mesure d’isoler les
composantes partielles en ¢ en regroupant tous les J formant un méme ¢. Nous
rappelons qu’il est utile de vérifier que la somme des contributions partielles en
terme de moment orbital ¢ permet bien de retrouver la section efficace totale
fournie directement par le calcul TALYS. Pour plus de détails sur le calcul par
modele optique, se reporter au paragraphe du chapitre [l et pour le code

TALYS se reporter au paragraphe [[T1.2.4] du chapitre

(V.4.4)

La Figure présente graphiquement le résultat de l’ajustement par
CONRAD des coefficients de la formule polynomiale (Eq. pour le calcul
des a,(E) intervenant dans la reconstruction des sections efficaces partielles de
diffusion élastique potentielle par TORA, sur la base des sections partielles de
TALYS calculées a partir des éléments de la matrice S pour la voie (n +1¢ O).
Les valeurs des coefficients Cy; ajustés sont reportées dans le Tableau [V.4.3] De
la Fig. [V.4.3] nous visualisons aisément le domaine de sensibilité des différentes
contributions partielles en fonction de la valeur du ¢. Pour notre domaine d’étude
de (0-6) MeV d’énergie neutron relatif au systéme “O*, 'importance des valeurs
de ¢ supérieures a 3 sera négligeable pour la voie neutron.

ae(By) = Cro + Coi(Bx — Egeuit) + Co2(Ex — Egeuit)? + Cr3(Ex — Bgeunt)®  (V.4.5)

Cgo C@l CZQ C@S

5,250859113e+00 | -1,570232439e+4-00 | 2,075784298e-01 | -1,081434980e-02

3,149964157e4-00 | -1,330830312¢-01 | -1,397298024e-02 | 2,128051994e-03

4,724794027e+00 | -8,284020947e-02 | -2,670883705e-02 | 3,399362697¢e-03

4,486029024e+00 | 1,647055948e-02 | -3,306350272¢-03 | -1,067967399¢-03

Sl Wi~ O

4,283710109e+00 | -1,033372072e-02 | 1,703753605e-03 | -5,461092182¢-05

TABLE V.4.3 — Valeurs a posteriori des coefficients Cy; servant a calculer les rayons
ay en fonction de I'énergie d’excitation.
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V.5 Importance de la non inversion de données
dans un ajustement

Nous avons décrit au paragraphe du chapitre [[T| le probléme historique de
I'inversion des mesures des sections efficaces des réactions réciproques pour un
ajustement des parametres dans la base expérimentale correspondant au systéme
du laboratoire du projectile. Bien que les propriétés physiques de la matrice
de collision U (unitarité et symétrie) puissent justifier pour les évaluateurs, en
I’absence de possibilité de travail direct avec les données réciproques, la pratique
de I'inversion de données, nous avons jugé qu’il existe un risque de modéliser la
réaction nucléaire < en voie directe > de facon imparfaite lors d’un ajustement
parametrique a partir d’une information expérimentale obtenue sur la base de sa
réaction réciproque inversée.

La question de la modélisation par la matrice R des réactions directes,
semi-directes et noyau composé est partie prenante de l'inversion des données
puisque pour les réactions semi-directes la modélisation est non explicite tandis
qu’elle est seulement explicite pour la réaction de diffusion élastique directe. La
réaction de capture directe est par exemple dans un calcul SAMMY rajoutée
comme un bruit de fond tabulé. Bien stir, a basse énergie d’excitation (RRR),
si les réactions de type noyau composé restent prépondérantes (en dehors de la
réaction de diffusion élastique directe), la question de I'importance de la mauvaise
modélisation des autres réactions devient caduque. Pour quantifier I'erreur possible
apportée par l'inversion des données, nous avons procédé a une série de tests dans
le cadre du CM du systeme composé en traitant simultanément voies < directe > et
réciproque ou voies < directe > et réciproque inversée.

Le systéme choisi logiquement pour cette série de tests est celui de I''7O au
travers des réactions °O(n, a)!3C et *C(a, n)'®O pour les raisons évoquées au
chapitre [LI] (paragraphe . En regardant les graphes du-dessous de la Fig.,
nous pouvons visualiser rapidement les différences relatives purement de calcul
obtenues par TORA d’une part entre voies < directe > et réciproque inversée
(Pseudo (n, «)) et d’autre part entre voies réciproque et < directe > inversée (Pseudo
(ar,m)). 11 ressort que les profils des différences relatives sont tres proches dans
les deux cas et que les différences sont extrémement faibles en ordre de grandeur
(10713). Ces comparaisons purement théoriques peuvent étre complétées par des
comparaisons expérience/théorie a partir des parametres de résonance proposés par
L.C. Leal [3§]. Les Figures (a) et (b) comparent chacune le résultat
d’un calcul théorique avec la mesure correspondante respectivement pour les voies
< directe > %0(n, )'?C et réciproque *C(a, n)*®0. Les différences sont cette fois
exprimées en terme de résidu (i.e; x? individuel). Les profils des x? sont & nouveau
tres similaires dans les deux cas en notant que les différences résiduelles au niveau
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des résonances sont trés substantiellement dues a I'imperfection du calcul reconstruit
suite a ’absence présentement de prise en compte des conditions expérimentales de
I'expérience de J. K. Bair et F. X. Haas [85].

100 T T T T T [ T T T T T [T 111 100:| T T T T T [T T T T T[T T1 |:
fa'\ - 'r-r : _-1 h. :
£ 10” MUV 10°'E Ml ANt
g 10 ;_-} » § 10 . I 1.L| .i-t:
g= | |/ v F 1L RV
£ _ ¥ ) gy "

2107 107 ¥ E
v = =
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G 10 F) (n,0t) 10 °E; (a.n) ]
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FIGURE V.5.1 — Comparaison pour les sections efficaces '°O(n,a)*C
(graphes de gauche) et 3C(a,n)'®O (graphes de droite) de calculs TORA
< directs > ((n, a)-graphes de gauche; (o, n)-graphes de droite) et inversés (Pseudo
(n, )-graphes de gauche ; Pseudo («, n)-graphes de droite). Les différences relatives
calculées, en pourcent, représentent le rapport [(Pseudo calcul - calcul < direct =) /
Pseudo calcul].
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V.6 Calcul matrice R exacte

== SAMMY
= = TORA
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FIGURE V.6.1 — Section efficace de capture (en a) et de diffusion neutronique
(en b) par le #Na en matrice R exacte calculée par TORA et SAMMY. Ces
sections efficaces sont calculées pour deux résonances de largeurs individuelles
de désexcitation radiatives mesurées par Hori et al en fonction de 1'énergie

d’excitation dans le systéme 2*Na*. Les largeurs neutroniques sont extraites du
fichier de la bibliotheque JEFF-3.1.
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Nous avons effectué, dans le cadre du calcul matrice R exacte, ’étude des
systemes (n +2 Na) et (n +23® U). Comme présenté dans le chapitre[[TI] ces systémes
ont été choisis sur base de la disponibilité des données des voies individuelles de
désexcitation radiative. Le but de I’étude est d’analyser les modifications apportées
par 'approximation Reich-Moore. C’est une reprise de celle qui a été réalisée en
2005 par O. Bouland [96]. En plus des données expérimentales de Hori et al [92]
pour le systeme (n +23 Na) et de Price et al [94] pour le systeme (n +2% U), les
données relatives a la voie neutron ont été extraites de la bibliotheque évaluée
JEFF-3.1 dans le travail de O. Bouland. Afin de vérifier I’évolution du fichier JEFF,
nous donnons aussi les résultats de la derniere évaluation officielle (JEFF-3.3).
La premiere partie de ce paragraphe présente la validation du module TORA en
matrice R exacte par rapport a la référence SAMMY. La seconde partie présentera
les résultats de I’étude.

V.6.1 Validation numérique du calcul TORA en matrice

R

En guise de validation du calcul matrice R du module TORA, nous confrontons
les résultats, centrés sur la résonance a 53 keV d’énergie neutron du systeme
(n +2¥ Na), du code SAMMY & ceux que nous obtenons en utilisant le module
TORA. La Figure montrent les comparaisons des deux codes respectivement
pour les sections efficaces de capture neutronique (en a) et de diffusion élastique
(en b). L’analyse rapide de la Figure montre une adéquation tres satisfaisante
entre les résultats TORA et ceux fournis par le code SAMMY.

V.6.2 Estimation de I’imprécision apportée par
Papproximation Reich-Moore sur un noyau cible
moyennement léger (**Na)

V.6.2.1 Différences entre le fichier JEFF-3.1 et le nouveau fichier
JEFF-3.3

Le fichier JEFF-3.1 (2010) se différencie principalement du fichier JEFF-3.3
(2017) d’une part, par 1’évolution du formalisme (de I'approximation MLBW [28] &
I'approximation Reich-Moore) et d’autre part, le choix des rayons de voies et du
nombre de résonances évaluées. Les rayons de voies étant différents, les largeurs
neutroniques sont aussi modifiées et donc difficiles a comparer en terme de largeurs.
Concernant le rayon de voie, JEFF-3.1 recommande un rayon unique de valeur
5.2 fm pour le calcul des facteurs de pénétrabilité, de décalage en énergie et de
déphasage sur sphere dure. Le fichier JEFF-3.3, quant a lui, recommande deux
rayons différents, un rayon de voie (a.) pour le calcul des facteurs de pénétrabilité
et de décalage en énergie et un rayon de diffusion (R’) pour le calcul des facteurs
de déphasage sur sphere dure. Les valeurs de ces deux rayons sont respectivement
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de 4.287 fm (formule ENDF [2§]) et de 4.9 fm. Le fichier JEFF-3.1 contient 20
résonances réparties en 3 types : 4 résonances < s >, 15 résonances < p > et 1
résonance < d .

5 _| T T 17T T 1 1 11T T 1 1 11117 T T 1 T T TrT T I_
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FIGURE V.6.2 — Facteurs de déphasage sur sphere dure (¢) pour le moment orbital
¢ = 0 calculés par TORA en utilisant les rayons de voie recommandés par JEFF-3.1
(courbe verte pleine) et JEFF-3.3 (courbe rouge en pointillé).

Dans le fichier JEFF-3.3, on y trouve 90 résonances : 9 résonances < s >, 36
résonances < p > et 45 résonances < d ». Les valeurs des largeurs neutroniques
attribuées aux deux résonances de méme J™ de 1’étude sont données dans le
tableau suivant sous forme d’amplitude réduite pour pouvoir étre comparées plus
directement.

E, JEFF-3.1 (VeV) | JEFF-3.3 (VeV)
35,38 keV 5,61 11,19
53,04 keV 101,46 242,45

TABLE V.6.4 — Valeurs des amplitudes neutroniques (7,) des résonances de méme
JT=2"a E, = 35,38 keV et E, = 53,04 keV pour les fichiers JEFF-3.1 (2010) et
JEFF-3.3 (2017).

134



Nous remarquons également une différence légere de calage en énergie entre
les deux versions. Au regard des choix effectués dans JEFF-3.3 par rapport a
JEFF-3.1, on peut en déduire une volonté d’abaisser la section efficace de diffusion
potentielle (rayon de diffusion qui faiblit dans JEFF-3.3 par rapport au rayon
unique de JEFF-3.1) et de privilégier une section efficace résonnante forte (v,
dans JEFF-3.3 représentant plus du double de celui tabulé dans JEFF-3.1 pour la
résonance étroite -Tab. . La Fig. qui compare les facteurs de déphasage
sur sphere dure pour le moment orbital £ = 0, dont dépend fortement la section
efficace de diffusion potentielle a basse énergie, témoigne bien du choix de JEFF-3.3
de section efficace de diffusion potentielle atténuée par rapport a JEFF-3.1.
V.6.2.2 Etudes de I'imprécision apportée par le calcul Reich-Moore

(fichier JEFF-3.3)

Dans ce paragraphe, nous présentons ’analyse des comparaisons pour les sections
efficaces de capture et de diffusion neutronique par le noyau 2*Na calculées soit en
matrice R exacte, soit sous I'approximation Reich-Moore. Les tests sont effectués
sur la base du fichier JEFF-3.3. Les profils des sections efficaces partielles obtenues
sont similaires dans les deux cas.
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FIGURE V.6.3 — Section efficace de capture neutronique du 23Na en fonction de
I'énergie d’excitation du systéme composé ?Na*. Comparaison entre les sections
calculées par TORA en matrice R exacte (courbe en vert continue) et sous
'approximation Reich-Moore (courbe rouge en pointillé ). Les amplitudes réduites
de la voie neutron sont converties a partir des largeurs des résonances extraites du

fichier JEFF-3.3.
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—— TORA - Exact R matrix
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FIGURE V.6.4 — Légendes similaires a la Figure mais pour la diffusion
neutronique.

La section efficace de capture (Fig. calculée en matrice R exacte présente
une petite différence pour l'aile droite de la résonance étroite par rapport a
la section efficace calculée en approximation Reich-Moore. Aucune différence
n’apparait dans la section efficace de diffusion élastique qui présente pour les deux

résonances un profil identique entres les deux calculs (Fig. [V.6.4)).

La section efficace de diffusion élastique est naturellement moins sensible aux
effets de 'approximation étant donné que cette derniere porte sur les voies de
désexcitation radiatives uniquement. Néanmoins, elle pourrait étre impactée lors
d’un ajustement de la section efficace totale pour les noyaux dont la réaction de
capture est significative par rapport aux réactions concurrentes.

La section efficace de capture est sensible a la méconnaissance du signe des
amplitudes des voies de désexcitation radiative individuelles. Deux tests (en
Fig. ont été réalisés pour mesurer son impact : a) en imposant les signes
négatifs pour I'une des résonances b) en distribuant les signes aléatoirement pour
chaque résonance (21 voies I', de signes - et + alternativement). On constate qu’en
modifiant les signes, nous modifions les interférences puisque les deux résonances
sont de spin-parité identiques (27).
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FIGURE V.6.5 — Sections efficaces de capture neutronique du ?*Na calculées par
TORA en matrice R exacte obtenues en testant 'impact des signes des largeurs
des voies de désexcitation radiative individuelles (valeurs numériques reportées
dans le tableau chapitre . Sur le graphe (a) les signes sont distribués
aléatoirement (ici, des signes + et - alternativement) pour chaque résonance. Sur
les signes sont choisis positifs sur une des résonances et négatifs sur

137



V.6.3 Imprécision apportée par Papproximation
Reich-Moore pour un noyau cible lourd (*®U)

Nous calculons ici la section efficace de capture neutronique pour I’ 23¥U par
méthode hybride (Reich-Moore+ Matrice R) dite < pseudo-matrice R ». Dans cette
méthode, I'élément de la matrice R est obtenu ainsi

Ve Vet
Rew = : V.6.1
z)\: Ex — E = ivytor ( )

Avec Ayt représentant la portion de la somme des voies de désexcitation
individuelles non mesurées. Dans la formule [V.6.1, ¢’ contient aussi bien la voie
neutron que les voies de désexcitation v individuelles connues.

1e+04

ul o]

— Exact R matrix (26%)
= = Residual contribution (74%)

Pseudo R matrix (100%)
= = Reich-Moore

le+03

M T Tin m -
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FIGURE V.6.6 — Section efficace de capture neutronique de 1'>¥U. Comparaison
entre les sections calculées par TORA en pseudo-matrice R et en Reich-Moore. Les
amplitudes réduites de la voie neutron sont converties a partir des largeurs des
résonances extraites du fichier de la bibliotheque JEFF-3.1 tandis que les largeurs
des voies de désexcitation radiatives individuelles sont fournies par Price et al [94]

(voir Tableau chap. .
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FIGURE V.6.7 — Sections efficaces de capture neutronique de 1'***U calculées par
TORA en pseudo-matrice R et sous 'approximation Reich-Moore. Les amplitudes
réduites de la voie neutron sont traduites des largeurs des résonances extraites du
fichier de la bibliotheque JEFF-3.1. Le graphe (a) concerne les résultats obtenus

pour le test I. Le graphe (b) pour le test II.

La section efficace pseudo-matrice R, 04 pseudor, €st obtenue en calculant en
méme temps la section efficace de capture partielle matrice R 0., gxp1, pour les
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voies individuelles connues (procédure du paragraphe qui aboutit a la
formule et la section efficace de capture partielle RM o, ngxpr, pour les
voies individuelles non décrites (procédure du paragraphe qui aboutit a
la formule . L’indice EXPL compte pour explicite et NEXPL pour non
explicite. Nous précisons ici que ¢ contient exclusivement la voie neutron pour
les formules [IV.3.6| et [IV.3.12] ¢’ contient uniquement les voies individuelles de
désexcitation radiatives pour la formule (matrice R) et aussi bien la voie
neutron que les voies individuelles de désexcitation radiatives pour la formule
(RM). La section efficace de capture pseudo-matrice R (capture totale) est obtenue
en faisant la somme de deux contributions puisque la partie matrice R ne donne
pas directement la section efficace de capture

O~ ,pseudoR — 04 EXPL + 0~ NEXPL (V62)

Nous rappelons que les calculs sont effectués sur seulement 6 résonances

contenant chacune 23 voies de désexcitation radiatives (voir tableau [[11.3.2]

chapitre . Cinq des six résonances sont de J™ = %Jr et la sixieme est de J* = 27,

2
Ces résonances couvrent une plage allant de 6,7 a 81 eV en énergies neutron.

Le résultat est constitué d’une contribution matrice R exacte des largeurs de
désexcitation radiatives individuelles (37 I'y; < 26%1I101) décrites par 'expérience
et pour le reste par une largeur de capture totale résiduelle (7 ot €équivalente a
74% de la décroissance).

D’une fagon générale (Fig. ), la contribution du résiduel (74%) domine
largement celle des largeurs individuelles (26%) entre les résonances mais les deux
contributions asymptotiques sont équivalentes. Le profil de la section efficace de
capture totale est sans surprise aligné sur la contribution du résiduel dans les
résonances. Néanmoins, le calcul de la contribution des voies de désexcitation
individuelles nécessite d’étudier I'effet du choix du signe de ces dernieres.

Nous définissons les tests suivant :

o test I : signes des amplitudes des voies de désexcitation radiatives individuelles
telles que définis par Price et al [94] (voir Tableau [I11.3.2| dans le chap. [I11]

signes expérimentaux essentiellement > 0) ;

o test Il : signes des amplitudes des voies de désexcitation radiatives individuelles
tous imposés positifs (rappel : 5 résonances du fichier expérimental avaient
une amplitude négative) ;

o test III : signes des amplitudes des voies de désexcitation radiatives
individuelles imposés positifs pour trois résonances et négatifs pour trois
autres, et cela de maniere alternative (une résonance avec signes positifs
suivie d’une résonance avec signes négatifs et ainsi de suite) ;
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test IV : signes des amplitudes des voies de désexcitation radiatives
individuelles imposés pour toutes les résonances alternativement positifs et
négatifs au sein d’'une méme résonance (simulant une distribution aléatoire).
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FIGURE V.6.8 — Idem mais sur l'intervalle réduit aux énergies d’excitation
entre 4807020 et 4807080 €V. Le graphe (a) montre les résultats obtenus pour le
test III et (b) montre les résultats obtenus pour le test IV.
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FIGURE V.6.9 — Idem mais sur 'intervalle réduit aux énergies d’excitation
entre 4807097 et 4807140 eV. Le graphe (a) montre les résultats obtenus pour le
test I1I et (b) montre les résultats obtenus pour le test IV.
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FIGURE V.6.10 — Sections efficaces de diffusion neutronique de I’ 2*U calculées par
TORA en pseudo-matrice R comparée au calcul Reich-Moore (couleur jaune). Les
cas I & IV correspondent représentent respectivement aux calculs effectués suivant
les descriptions des tests I a IV. Le graphe (b) est un agrandissement du graphe
(a) au niveau de la premiére résonance.

143



La Fig. présente les résultats des tests I [graphe (a)] et IT [graphe (b)].
Les deux alternatives montrent des profils similaires et un léger décalage au
niveau du pic de la résonance par rapport au calcul Reich-Moore. Les résultats
obtenus pour les tests III [graphe (a)] et IV [graphe (b)] sont affichés d’une fagon
plus détaillée pour l'intervalle des énergies d’excitation de 4807020 a 4807080
eV (Fig. et de 4807097 a 4807140 eV (Fig. [V.6.9). Les deux choix de
jeux de signes montrent des profils différents de la contribution des voies de
désexcitation radiative individuelles (Exact R matrix (I, =26%) ) entre les
résonances (fig. et loin des résonances (fig. [V.6.9)). La valeur des signes
joue clairement sur les interférences entre résonances avec une valeur minimale
abaissée dans le cas du test IV [fig. graphe (b)]. La contribution des voies de
désexcitation individuelles devenant tres faible loin des résonances dans les deux
cas, le profil de la section de capture totale reste constamment aligné sur celui de
la contribution du résiduel. Le profil de la section efficace de capture obtenue par
approximation Reich-Moore est quant a lui tres proche de celui de la contribution
du résiduel. On constate que le calcul RM rejoint les deux calculs pseudo-matrice

R. Effet attendu, puisque la distribution plutot aléatoire des signes correspond a
I’hypothese RM.

Nous avons également effectué un calcul pseudo-matrice R de la section efficace
de diffusion élastique pour 1'’***U. La Fig. présente les résultats du calcul de
la section efficace de diffusion élastique pour les 4 tests et par Reich-Moore. Ce
dernier est effectué en choisissant Iyt = >-; I'5i. Nous observons que le changement
de signe, quel qu’il soit, n’a pas d’impact sur la section efficace de diffusion
élastique. Toutefois, le calcul Reich-Moore et le calcul pseudo-matrice R présentent
des différences significatives [voir graphe (b)] sur la premiere résonance de 1'*3%U
(6,7 €V en énergie neutron). Ceci est conforme au cas d'un noyau lourd capturant.

Partie décrite : Capture totale :
Nature du calcul matrice R exacte (en b) | pseudo-matrice R (en b)
I 1.224 2.84
Bouland (2005), cas I - 3.07
IT 1.243 2.86
111 0.366 1.98
Bouland (2005), cas III - 1.88
v 0.161 1.78

TABLE V.6.5 — Section efficace de capture neutronique par 1’ 238U & I'énergie
thermique. Pour toutes les options (test [ a IV), la contribution résiduelle (o, nexPL)
reste inchangée et égale & 1.619 b. Les valeurs obtenues (en gras) par O. Bouland
[96] pour les options I et IV sont ajoutées en guise de référence.
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Les valeurs de la section efficace de capture neutronique par I’ 228U a ’énergie
thermique sont présentées dans le Tableau pour les calculs pseudo-matrice
R. Pour mémoire, nous donnons la valeur obtenue a cette énergie en Reich-Moore,
laquelle est de 2.16 b. L’impact du calcul pseudo-matrice R est notable sur la valeur
thermique.

V.6.4 Conclusion générale sur les comparaisons

Reich-Moore et matrice R (ou pseudo-matrice
R)

Les résultats du calcul matrice R exacte pour les sections efficaces neutroniques
du #Na montrent qu’il est aisé de réaliser des calculs sans approximations &
condition de disposer de l'information expérimentale suffisante sur les voies de
désexcitation radiative individuelles (7,,). Pour la question du calcul aux énergies
des poles (E,) de valeur infinie, la procédure matrice R exacte dans TORA élimine
tout simplement les points concernés sur la grille en énergie. Nous voudrions aussi
attirer 'attention sur le temps de calcul qui, en guise d’exemple, est de 222 fois
supérieur a celui du calcul RM sur une grille en énergie identique (calcul de la
section efficace de capture de *Na). La sensibilité a Papproximation Reich-Moore
est infiniment plus marquée pour la section efficace de capture que pour la section
efficace de diffusion élastique dans le contexte 0., << o,. Dans le cas ou la somme
totale des voies de désexcitation radiative individuelles ne couvre pas la largeur
totale de désexcitation radiative évaluée pour la résonance, un calcul hybride dit
"pseudo-matrice R”, dans lequel la contribution des voies individuelles est traitée
par calcul matrice R tandis que la contribution des voies individuelles manquantes
est ajoutée sous la forme classique Reich-Moore, est réalisable. La comparaison
hybride / Reich-Moore montre peu de différences comme le montre ’application
sur le calcul de la section efficace de capture neutronique par 1’ 238U. Par contre,
les résultats montrés dans ce paragraphe confirment I'importance de connaitre le
signe des amplitudes pour une modélisation fiable en matrice R spécialement si 'on
dispose d’une information expérimentale pour un grand nombre de résonances (cas
de I’ 238U). Nos conclusions sont en adéquation avec celles de O. Bouland [96] pour
la section efficace a 1'énergie thermique. En effet, a la lumiére du Tableau [V.6.5, on
constate que la valeur de la section efficace obtenue par calcul pseudo-matrice R
est plus élevée que celle obtenue par calcul Reich-Moore (~ + 32% en utilisant le
fichier expérimental ou, de maniére équivalente, ~ + 33% en prenant les amplitudes
Vi toutes positives). Par contre, la valeur de la section efficace obtenue par calcul
hybride en alternant les signes des amplitudes 7,; est en-dessous de celle obtenue par
calcul Reich-Moore (= 17% de moins). Toutefois, ces valeurs numériques obtenues
en matrice R sont différentes de celles rapportées par O. Bouland [96] (+7% cas I
et -5% cas I1I). Une investigation sur la cause de ces différences est a réaliser.
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V.7 Conclusion sur le chapitre

Le passage au cours de cette these du référentiel de la particule incidente a
celui du CM du systeme composé en se reférant au niveau fondamental de ce
dernier, permet une unicité de la solution dans ’ajustement a partir de la base
expérimentale la plus vaste possible. Cette unicité permet, mais aussi impose, de
repenser les causes pouvant mener lors d’un ajustement classique a 1’obtention de
parametres, sinon non physique, réceptacles de réactions multiples. C’est ainsi que
nous avons été conduits a reconsidérer I'importance d’une bonne représentation
des conditions expérimentales (Doppler et résolution en énergie). Gréace a notre
démarche unifiée, nous avons évalué I'impact que pouvait avoir 'inversion de
données. En ce qui concerne le domaine en énergie des réactions du NC (domaine
RRR), cet impact reste faible. Néanmoins, a plus haute énergie d’excitation,
la question serait a reconsidérer surtout en terme de signification physique des
parametres évalués.

Dans notre volonté d’une recherche de qualité, 'importance d’une correcte
modélisation des niveaux externes est fondamentale. Nous constatons qu’en ce qui
concerne la valeur de la section efficace thermique, expérimentalement bien connue
(£1%), une mauvaise estimation des états liés comme un choix du Reich-Moore a la
place de la matrice R, a dans les deux cas un impact significatif. Ces deux sources
d’imprécision conduisent a une erreur significative sur I’estimation des parametres
de la premiere résonance et des rayons de diffusion.
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Conclusion

Ce sujet de these dont la proposition était de promouvoir un changement
substantiel de philosophie dans ’évaluation des sections efficaces neutroniques, a
trouvé écho dans notre communauté scientifique. En effet, notre idée justifiée par
une volonté de réduction encore plus significative des incertitudes sur les données
nucléaires, s’est aussi matérialisée indépendamment dans les autres laboratoires
qui développent des outils concurrents d’analyses de mesures expérimentales et
d’évaluation des parametres de modeles pour décrire les grandeurs observées. Cet
< air du temps > refléte bien qu’une nouvelle ére commence en matiere de données
nucléaires avec une précision et une universalité permettant un socle commun
entre les différents pans de la physique (neutronique, astrophysique et structure
de la matiere). L’échange et la comparaison entre ces derniers des parametres
fondamentaux, qui devraient devenir systématiques au cours de la prochaine
décade, soulévent la question des formats choisis pour le stockage des informations
et de la compatibilité entre outils de calculs. Un exemple de format est le format
ENDF [28] qui est déterminant pour la physique des réacteurs depuis 50 ans. Il est
a la fois le gardien de toute la science de ’évaluation et son plus grand ennemi
avec la recherche du compromis entre sauvegarde maximale de I'information et
minimisation du volume de stockage. Le stockage des données sous un format
spécifique devrait disparaitre dans la nouvelle génération de codes de calcul de
réacteurs et ainsi faire disparaitre la premiere source historique d’imprécision qui
est la convolution des données originelles.

En se plagant dans le référentiel du centre de masse avec origine de 1’énergie
d’excitation comme niveau fondamental du noyau correspondant au systeme
composé, ce travail de these permet un rattachement aux calculs de structure
nucléaire mais aussi aux informations extraites des spectroscopies photoniques et
particules chargées. Cette méthode est particulierement bien adaptée a 1’évaluation
des noyaux légers qui présentent une densité d’états faible et donc un nombre
limité d’états liés dont les caractéristiques nucléaires peuvent étre connues.
Dans cette these, nous avons limité notre travail essentiellement au domaine des
résonances résolues en énergie (RRR) et démontré la méthode pour 'analyse
des mesures microscopiques relatives a 1'oxygene 17. Une question rémanente
dans toute évaluation est le choix des niveaux extérieurs au domaine d’énergie
d’analyse. Ces niveaux ont des contributions a longue portée qui s’étendent dans le
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domaine d’analyse (zone intérieure) avec la conséquence qu'une méconnaissance de
leurs caractéristiques nucléaires génere une méconnaissance de celles des niveaux
intérieurs. Ce travail donne une clé pour résoudre ce probleme en fournissant une
solution a la fois pour les niveaux d’énergie inférieure au domaine RRR (niveaux
liés) et pour les niveaux supérieurs (continuum). La connaissance sur les niveaux
liés est empruntée a la base d’astrophysique/ structure nucléaire tandis que celle
du continuum est extraite de calculs statistiques (calcul par modele optique).

L’approche suivie au cours de ce travail permet d’espérer dans un futur proche,
en multipliant les types d’informations expérimentales alimentant I’ajustement et
la définition d’un jeu unique consensuel de parametres, un bond d’envergure sur
la précision des sections efficaces évaluées. Le contenu physique des parametres
de résonance en ressortira renforcé si I’on n’en oublie pas d’étudier les sources
d’imprécision secondaires que sont notamment : le traitement des niveaux extérieurs
au domaine d’analyse et 'utilisation de I'approximation Reich Moore au lieu de la
matrice R exacte. Nous avons démontré que cette derniere a au moins un impact
significatif sur la valeur de la section efficace de capture au point thermique sachant
que cette derniere est souvent connue au pourcent. On congoit alors le poids de
lapproximation RM et de la modélisation correcte des états liés sur la signification
physique des parameétres puisque ces deux sources d’imprécision jouent toutes les
deux sur la valeur calculée au point thermique. Au travers de 'approche mise au
point dans ce travail de these, nous devrons donc maintenant nous concentrer sur
les sources d’incertitudes peu ou prou considérées jusqu’a présent.
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Perspectives

Au cours de ce travail de theése, nous avons accordé une attention particuliere
a la question du traitement des états liés. Lors de la comparaison entre la base
d’astrophysique [16] et la base de la physique des réacteurs [38], nous avons
constaté des différences sur le type d’information communiqué (voir chap . De
notre point de vue, nous recommandons une approche permettant de concilier
les deux bases d’information : I’absence totale de voie neutron pour les états liés
observée dans le fichier d’astrophysique ne permettant pas de bien reproduire la
section efficace mesurée a ’énergie thermique, nous rejoignons 'idée de F. Frohner
et O. Bouland [37] qui suggerent la présence d’une voie neutron sur I’état lié s
le plus proche de S,. Toutefois, la pénétrabilité étant nulle en dessous du S,, la
définition de la largeur de la voie souvent exploitée pour convertir cette derniere
en amplitude réduite n’est pas applicable. La tabulation d’amplitudes réduites a
la place et au lieu des largeurs des résonances constitue une réponse appropriée.
Notre position étant le fruit d’'une premiére comparaison entre deux bases dans le
référentiel unifié du CM, nous recommandons des études futures pour trancher
définitivement le sujet de la signification physique d’une amplitude réduite sur un
état lié.

Sur la base du travail déja accompli et du référentiel unifié traitant
simultanément toutes les mesures expérimentales (sans inversion) comme la
Fig[V.7.2]le suggere, nous espérons que cette these contribuera a trancher sur la
question de la bonne normalisation de la section efficace °O(n, )'*C. En effet,
nous rappelons qu'une différence de normalisation de 30% a 40% constitue toujours
un sujet en suspens malgré de larges discussions en rapport avec cette question au
cours du projet CIELO.

Au cours de ce travail, nous avons reconstruit une large base expérimentale
autour du systeme oxygene-17 et donné les bases précises d’un nouvel ajustement
(traitement des réactions directes), ce qui renforce la possibilité d’obtenir des
parametres de résonances résolues pour l'oxygene-16 cible de qualité renforcée
et sous forme de parametres de structure nucléaire (énergies d’excitation et
amplitudes réduites).
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Avec ce jeu unique de parametres nucléaires de qualité, nous pourrions aussi
nous intéresser a I'impact de la section efficace C — 13(a,n)O — 16 ainsi recalculée,
dans un calcul de source de neutrons intrinseque pour un combustible carbure tel
envisagé dans la [Veme génération de réacteurs. En particulier nous souhaitons une
évaluation de I'impact d’une erreur possible de normalisation de 30% & 40%. En
effet, un calcul de source C — 13(a,n)O — 16 (Fig. |V.7.1)) réalisé sur le combustible
(UPuAm )C avec la section efficace issue des parametres de résonances du fichier
JEFF-33T3 montre bien que l'erreur de normalisation commise sur la section
efficace C — 13(a,n)O — 16 se répercute sur le calcul intégral de la source.

700 T | T | T T T T T

— JENDL/AN-2005
600 = JEFF3.3T3 (L. Leal) Norm =0.8

| mmm JEFF3.3T3 (L. Leal) - Norm=1.0

500 —

400 —

300 —

200 —

Distribution d’emission (nf(s.MeV.cmg}

100 —

Neutron energy (MeV)

FIGURE V.7.1 — Source de neutron C — 13(c,n)O — 16 estimée par calcul sur le
combustible (UPuAm )C. La section efficace théorique C — 13(c,n)O — 16 utilisée
est calculée sur base des parametres de résonances du fichier JEFF-33T3 en
appliquant une normalisation N = 1 puis N = 0,6. La normalisation appliquée se
répercute sur le calcul intégral de la source. Les données obtenues a partir de la
section efficace évaluée de JENDL/AN-2005 sont utilisées ici comme témoin.
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FIGURE V.7.2 — Modélisation des sections efficaces dans le référentiel unifié du CM
du systéme “O* par TORA. Plus précisemment les réactions intégrées en angle
60 (n, n)'%0, °0O(n, a)3C, BC(a, n)'%0 et la réaction différentielle ¥ C(a, a)*3C a
I’angle de 54,7 degrés sont affichées. Les 3 barres verticales en pointillé représentent
les positions des niveaux liés (de J™ = (%+, 37,27)) de structure nucléaire dans le
référentiel du fondamental de 1'*70.

Enfin, le souci de cohérence de données qui constitue la principale motivation
de cette these nous amene aussi a nous intéresser a la question du choix arbitraire
des conditions aux limites. Nous rappelons que le décalage énergétique observé
sur les résonances est historiquement corrigé de maniere arbitraire soit en prenant
des conditions aux limites réelles constantes B, = —/ soit variantes avec 1’énergie
B. = Sc. Nous avons vu par des calculs simples de section efficace suivant les deux
choix que ce décalage n’est pas anodin (voir Fig. pour le systeme composé
170*. Nous souhaitons une évaluation de I'impact de ces choix par un réajustement
des parametres des résonances dans les deux cas.
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Annexe A

Complément au calcul des
coefficients des polynémes de
Legendre dans le formalisme de
Blatt et Biedenharn

Nous rappelons que le coefficient du polynéme de Legendre est calculé dans le
formalisme de Blatt et Biedenharn [35] suivant la relation (IV.3.14]). Cette relation
contient le coefficient G{glslgll $0J1 Hlasalyshdo} QUi est calculé ainsi

G{Z1slﬁ’ls’1Jl}{ﬂgsgl’zs’QJg} = Aéls1é’1$’1;J1 AEQSQZ’ZS’Q;JQ D€151€’1$’1€252€/25’2;LJ1J2 (A 1)

Les termes Ay,q 6,3, Abasatysyidn €6 Diysyerst tasatysr 13,3, SNt caleulés [62] suivant
les équations

Mg, = /(20 + 1)(26 +1)(2J, + DAL T180) A4 Ts)) (A.2)

Avyatys, = /(2o + 1)(205 +1)(2J2 + 1)A(LaT559) A (6T 5)) (A.3)

Délslé/ls'lﬁgsﬂés/Q;LJng - (2L+1)A2(J1J2L)A2(£112L)A2<€,1‘€,2L>

X W(flJlgng, SlL)W(gllJlgéJg, S&L)éslwé‘sasfz(—l)sliw
" n!(—1)"
(n—41)!(n—4y)!(n —L)!
n'l(—1)"
A4
(n' — ) (0" — £5)!(n’ — L)! (A.4)
Les valeurs de n et n’ sont obtenues suivant les relations
2n' =0 + 0, + L (A.6)
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n et n’ ne prennent ici que des valeurs paires. Pour les valeurs impaires, on a
Doysiers tasatsyin313, = 0.

Les coefficients A? sont obtenus de la maniére suivante

Az(abc) _ (a+b—c)l(a=b+c)l(—a+b+c)!

A7
(a+b+c+1)! (A7)
ou a, b, ¢ sont choisis de telle maniere que :
i+b=2¢ (A.8)
Les coeflicients W sont obtenus suivant la relation
kmax -1 d+e+f+g k 1 |
W(defg,hi) = 3 (=1) (k+1)
comin (k= (d+e+h))l(k— (f+g+h))!
1
X
(k—(d+f+1i)l(k — (d+g+h))!
1
(d+e+f+g+i—K!N(d+g+h+i—Kk)
1
A.
(f+e+h+i—Kk) (A4.9)
avec
Kmin = max{(d+e+h),(f+g+h),(d+f+i),(e+g+1i)} (A.10)
Kpax = min{(d+e+f+g),(d+g+h+1i),f+e+h+1)} (A.11)

W(l1J102Ja,81L) et W(£J105J5,81L) sont ainsi obtenus en remplacant dans les
relations (A.9), (A.10) et (A.11)) d, e, f, g, h, i respectivement par ¢, Ji, {s, Jo,

s1, Let par ¢}, Jy, 0, Jo, 8], L. Le degré du polyndéme de Legendre L satisfait aux
conditions [35]

[\]

Jmax

S

max

0o (A.12)

= =
N NN
(RN
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Annexe B

Expression de la quantité de
mouvement de la particule émise
lors d’une collision entre deux
particules

Ce texte est écrite a partir des explications données dans la référence [62], pages
65-66 ). Nous considérons la collision entre un projectile de masse m et une cible
de masse M.

1. Dans le référentiel du laboratoire

o La quantité de mouvement du projectile est p’;
e La quantité de mouvement de la cible est ¢=0;
« La vitesse du CM est V.

2. Dans le référentiel du CM

e La quantité de mouvement du projectile est K =nk ;

o La quantité de mouvement de la cible est ~K.

3. Le bilan d’énergie dans le référentiel du laboratoire et dans le référentiel du

CM :

Erab = Edans 1e oM + Eom (B.1)
Avec

TOj cible p2
ELab = E}I)KlbJ + ELab = 277,”/2 (B2)
=0
TOj cible K2 KQ
Edans le CM — Eganjs le CM + Ed:;s le CM — TW + M2 (B?))
m + M) V?
Eey = (2) (B.4)
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(B.2), (B.3), (B.4) dans (B.1)) donne

p°  K? N K2 +(m+M)V2
2m2  2m?2  2Mz2 2

(B.5)

La relation (B.5]) n’est pas changée si on ajoute a gauche comme a droite un méme

terme : ) K2 K2 ( M) V2
p m +
— +m+M= + +
2m? 2m? = 2M? 2
En vertu de la conservation de ’énergie totale avant et apres la collision (quantités
avec le signe "prime”), on écrit

+m+ M (B.6)

K2 N K? N (m + M) V2 m M= K" N K" N (m + M) V2 M
om2 | 2M2 2 SR R VT 2 o
(B.7)
Une légere manipulation algébrique nous permet d’obtenir
2m'M’ m+ M
K? = K? M—m'— M B.8
m’ + M’ <2mM>+m+ Qm (B.8)
En faisant le bilan des vitesses, on a :
1. Pour le projectile
I, 7 K -
Pl =VEP + Vo= — = —+V B.9
Lab oM T Voum mom (B.9)
2. Pour la cible
Zcible cible ¥ I? ¥ ¥ I?
Vig =V +Vou == 0=~ + V=V = (B.10)
En mettant la relation (B.10) dans (B.9), on obtient
- M
K = 7 B.11
(m + M ) b ( )
En tenant compte de et devient
2m'M’ M\ /m+M
K? = B.12
m’ + M’ <m+Mp> <2mM>+Q] ( )
La relation (B.2)) nous donne p = v/2m#Fy,,. Apres simplification, on a
2m’M’ M
K? = Era B.13
rn’—i—M’[m—l—M Lb+Q] ( )
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Annexe C

Transformations entre le systeme
du laboratoire et le systeme du
CM pour la section efficace
différentielle en angle

Avant la collision Apres la collision

FiGURE C.1 — Collision de deux particules dans le référentiel du laboratoire.
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m’ fcm
m M A
K -K .
M/
K’
Avant la collision Apres la collision

FiGURE C.2 — Collision de deux particules dans le référentiel du CM.

Reprenons le probleme de la collision entre deux particules de masses m et M
traité dans I’annexe [B] et illustré par les Fig. et Fig.[C.2] Apres la collision, on
peut établir un bilan des vitesses pour I’éjectile suivant les composantes :

1.
p'costra,  K'cosfiom p (1)
m m’ m+ M '
2.
p’sin?Lab _ K’sinIQCM 10 V11— c/0529Lab _ K'v1— c/:05290M (C.2)
m m m m

Adoptons les notations de la référence [62] suivantes : y = cosOpap, et v = cosfonm.
Ces notations sont utilisées par souci de simplification. Les relations (C.1)) et (C.2)

deviennent

p'u K P (C.3)

m’ m’ m-+ M

pPvV1I—p?2 KV1-—12
- = (C4)

m m’

Posons également

= () & 5

m+ M
En exploitant la relation et le fait que p = /2mE 4, on obtient

roNZ 2 ') omE
& = ( T ) 7, - g s (C.6)
m+ M K2 il—/;i]\l\/fl’l [ELabm—l—LM + Q]
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En posant ep,, = —%Q et apres simplifications, la relation (C.6]) devient

m'm(m’ + m)Ep.,

2
_ C.7
E M’M(m -+ M) (ELab — €Lab) ( )
De la relation (C.3)), on peut écrire
m’'p
'n=K C.8
P K v+ m M (C.8)
En tenant compte de (C.5)), la relation peut étre écrite
pu=Kv+K¢ (C.9)
En faisant la somme des carrées des équations (C.3)) et (C.4]), on obtient
p/2 K/2 K/pl/ p2
— = — C.10
w2 w2 (m + M) + (m + M)? ( )
De la relation [C.8] on peut écrire
m’'p
Kv=pu-— C.11
Ol Y (C.11)
En insérant ((C.11]) dans (C.10]) et apreés un réarrangement, on obtient
Qm/p,u 1,n/2p2
2 2 !
— - = C.12
p m Mp (m + M)Q ( )
Une solution de I"équation ((C.12)) est
/ 12,22 12,2
yo— MmO e
m + M (m+M)* (m+M)
m’ m + M\?
- 2 (u2 — 1 K" C.13
m+M{pu+\/p(u )+< — ) } (C.13)
En utilisant la relation (C.5)) dans (C.13)), nous avons
Hl/
(A 2 2_1 2¢-2
P m+M{pu+\/p (1? = 1) +p*¢ }
m p 5
- P —1)¢ 1}
m+M£{u€+ V-1 +
—_———
K/
_ K’{u§+ ¢1—52(1—,ﬂ)} (C.14)
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En insérant (C.14)) dans la relation (C.9)), on peut écrire

K’{u£+ \/1—52(1—u2)}M:K’u+K’§ (C.15)

Apres simplification et réarrangement, on obtient

v=—¢(1-p?)+ V1-€0—u (C.16)

ou

cosbey = —€ (1 — COSQQLab> + \/1 — &2 (1 — cos?0p.ap)cosOLap (C.17)

L’équation (C.17) permet de convertir dans le référentiel du CM un angle fourni
dans le référentiel du laboratoire. La dérivée de cette expression par rapport a
cosbr,,;, donne

dcosom d

= — 1— 26 o 1_ 2 1_ 29 u 9 .
dcosfan dcosfap { 5( €os VL b) T \/ & ( 0520 1ap)coSOLa1

(e 1 0501)) (C.18)
N \/1 — &2 (1 — cos®Orap) .

% est le Jacobien J de la transformation du référentiel du CM au référentiel
du laboratoire. La section efficace dans le référentiel du laboratoire s’obtient ainsi

(Eq. D.72 dans la référence 28], page 336)

do  dcosfem do
dQLab n dCOS@Lab dQCM

(C.19)

Pour une réaction d’un couple de particules o en voie d’entrée a un couple de
particules o/ en voie de sortie, I’équation est équivalente a

2
A0ee (B)  (BE+ 1 =€ (1= c05%01m)) doe ()
dS2rap \/1 —&2(1 —cos®Ora) dQcm

(C.20)

La relation ((C.20) constitue 'expression de la section efficace différentielle par
rapport a 'angle d’émission dans le référentiel du laboratoire.
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Annexe D

Choix du fichier a priori pour
I’ajustement de parametres des
résonances dans le référentiel
unifié et résultats préliminaires
obtenus

Avec les suggestions apportées par cette these (référentiel unifié du CM, choix
des rayons de voies issus du modele optique, etc.) pour 'amélioration de données
nucléaires, un réajustement de parametres des résonances pour reproduire les
données expérimentales dans un cadre théorique le plus approprié possible devient
une nécessité. Pour le cas du systéme composé 17O*, le fichier de parametres de
résonances a priori proposé a été choisi ainsi :

1. Fichier de parametres de départ : JEFF-33T3 (voir sa description au

paragraphe [[11.4.1]).

2. Nouveau fichier constitué :

a) Les 3 résonances externes du fichier JEFF-33T3 dont la contribution
est estimée dans les rayons issus du modele optique (voir

paragraphe (V.4.1.3])) ont été enlevés;

b) Les largeurs des résonances 'y (elles sont tabulées dans le référentiel
du laboratoire neutronique dans le fichier JEFF-33T3) ont été
ensuite converties en amplitudes réduites de la maniére suivante (voir

formule (I1.2.10)) :
Lab __ Ff\/ab (EA)
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La largeur I'
la procédure expliquée au point b). La conversion dans le référentiel du CM n’est
pas nécessaire puisque les données issues de la référence [16] sont tabulées dans ce
dernier. Le Tableau [D.1] résume les choix effectués aux états liés

Ou E, est I’énergie de la résonance dans le référentiel du laboratoire
neutronique. Les facteurs de pénétrabilité P (E,) ont été calculés en
utilisant les rayons issus du modele optique pour la voie neutron.
Le facteur de pénétrabilité pour une voie de désexcitation radiative
(nécessaire pour convertir la largeur totale de capture radiative FI??EM
en amplitude réduite) est par convention égale a 1;

Les parametres des résonances ont ensuite été convertis dans le référentiel

unifié du CM a partir du référentiel du laboratoire neutronique suivant
les relations :

M
EXM = EX 57 7y TS (D.2)
M
w =N (D.3)

Ot m est la masse du neutron, M la masse de I’ 1°O et S, 1'énergie de
séparation du neutron exprimée dans le référentiel du CM ;

Choix effectué pour les états liés :

Dans le but d’assurer la cohérence avec la base dédiée pour
I’Astrophysique [16], les parametres des résonances pour les états liés
sont issus de cette base et fixés (sauf pour la premiére résonance négative
ou une amplitude réduite neutronique issue du fichier JEFF-33T3 a été
attribuée pour mieux reproduire les données expérimentales a I’énergie
thermique). Les temps de demi-vie tabulés dans la référence [16] ont
été converties en largeur totale qui a été ensuite attribuée a largeur
partielle totale de désexcitation radiative I',, ., . En effet, la largeur
neutronique pour ces trois niveaux est inexistante dans la référence [16].
La conversion est effectuée suivant la relation

ry,=r = . (D.4)

T T Y tot 271
2

1o Obtenue a été ensuite transformée en amplitude réduite suivant

ERMOMeV) [ 07 [0, (V) [ Y (VeV)
0,872678 | 17| 7,97¢-04 | 6,05235¢+02 (i ajuster)
3,05524 | 1~ 3,70e-02 0 (fixé)
3,84345 | 3~ 8,11e-02 0 (fixé)

TABLE D.1 — Parametres a priori choisis pour les états liés du systeme composé

169



Les résultats préliminaires issus de 'ajustement sont présentés sur les Fig. |D.1

et ainsi que dans le Tableau [D.2]

: 1 T T I T 1 T T T T 1 T T I T 1 T T T T 1 T T I T 1 T T T T
E e Danon 2015 (2 cm)
0.7 :_ — Fitted data
; 3 B
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g 0,6 2 E
2t ;
I ;
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— - ]
= ]
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. 1 L 1 I é 1 L 1 L 1 1 L 1 I L 1 L 1 L L 1 L 1 I L 1 L 1 L L 1 L 1 I L 1 I:
5e+06 6e+06 Te+06 8e+06
Excitation energy (eV)
(a)
: 1 T T T T 1 T T T T 1 T | T T 1 L) T 1 L] T T I 1 T T 1 L] T T L] 1 J. T 1 T
E e« Danon 2015 (5cm)
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= .
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5e+06 6e+06 Te+06 8e+06
Excitation energy (eV)
(b)

FI1GURE D.1 — Résultats préliminaire de ’ajustement des parametres des résonances
sur les données de transmission de Y. Danon [72]; en a) épaisseur de I’échantillon
égale a 2 cm, en b) épaisseur de 1’échantillon égale a 5 cm.
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F1GURE D.2 — Résultats préliminaire de ’ajustement des parametres des résonances
sur les données de a) Cierjacks 1980 [69] (section efficace totale convertie en
transmission pour un meilleur ajustement) et b) Ohkubo 1987 [66](section efficace
totale).
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Type Nouvelles données (ajustement) | TORA-JEFF-33T3
180 (n, tot) 3,76539 b 3,7653 b
10(n,n) 3,76535 b 3,7651 b
°O(n, v) 4,2769e-06 b 1,6695e-04 b

TABLE D.2 — Sections efficaces obtenues a 1’énergie thermique (E = 0,0253 eV)
avec les parametres des résonances issus des résultats préliminaires de ’ajustement.
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Résumé court

La précision atteinte dans I’évaluation des sections efficaces neutroniques telle
qu’elle est pratiquée depuis une quarantaine d’années atteint aujourd’hui ses limites,
qui ne pourront étre repoussées qu’en reconsidérant ’approche traditionnellement
adoptée afin de permettre un saut qualitatif majeur. Ce travail de these démontre
qu’une telle approche est possible en remplacant le référentiel restreint constitué
classiquement du neutron incident et du noyau cible par celui, plus général, du
systeme composé qui peut étre formé par de multiples voies. Un tel changement du
paradigme qui implique la modélisation simultanée de toutes les réactions menant
a un méme systeme composé, ouvre la perspective de comparaison immédiate
entre les parametres nucléaires intéressant la physique neutronique avec ceux
de T'astrophysique ou de l'’étude de la structure de la matiere. Il permet de
rapprocher des activités d’évaluation menées habituellement séparément et bénéficie
du partage des bases expérimentales et des bases théoriques de parametres nucléaires
fondamentaux. Au cours de cette these, un module dénommé TORA (TOol for
Reactions Analysis) associé au code CONRAD du CEA/LEPh a été implémenté
pour répondre au défi de ce changement de philosophie dans I’évaluation des sections
efficaces neutroniques. Apres une validation numérique rigoureuse du module, ce
travail de these termine par des études connexes dans le nouveau référentiel de
travail (COM du systeme composé excité).

Mots clés : Evaluation, données nucléaires, section efficace, systeme composé,
matrice R.
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Short summary

The traditional methodology of nuclear data evaluation, which has been in
use for the past four decades, is showing its limitations in reducing significantly
the uncertainties in neutron cross sections below their current level. This suggests
that a new approach should be considered. This PhD work aims at demonstrating
that a major qualitative improvement is possible by changing the reference frame
historically used for evaluating nuclear data model. The central idea was to move
from restrictive frame of the incident neutron and target nucleus to the more
general frame of the excited compound system. Such a change, which implies the
simultaneous modelling of all the reactions leading to the same compound system,
opens up the possibility of direct comparison between nuclear model parameters,
whether those are derived for reactor physics applications for reactor physics
applications, astrophysics or basic nuclear spectroscopy studies. This have the
double advantage of bringing together evaluation activities performed separately,
and of pooling experimental databases and basic theoretical nuclear parameter
files. During this PhD thesis, a new module, so called TORA (TOol for Reactions
Analysis), was implemented within the CONRAD system of the CEA /LEPh, to
allow the change of paradigm foreseen for next generation of evaluated neutron
cross sections. After rigorous numerical validation of the TORA module, this work
ends by associated studies within this new frame.

Keywords : Evaluation, nuclear data, cross section, compound system, R-Matrix.
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Glossaire

AGB Asymptotic Giant Branch. L’appellation désigne une région occupée par des
étoiles de masses faibles et intermédiaires (inférieures ou égales a dix fois la
masse du soleil).

AIEA Agence Internationale de I’Energie Atomique. C’est une agence crée en 1957
au sein des Nations Unis dans le but < de hater et d’accroitre la contribution
de I'énergie atomique a la paix, la santé et la prospérité dans le monde
entier >.

AMUR Code multi-voies dédié a I’évaluation des sections efficaces pour les noyaux
légers. 11 est basé sur le formalisme de Wigner and Eisenbud de la théorie de
la matrice R.

AZURE Code dédié a la modélisation des réactions nucléaires a basse énergie.
Il est construit pour des applications d’Astrophysique dans le cadre de la
théorie de la matrice R.

BRR Budapest Research Reactor. Réacteur de recherche situé en Hongrie. II a
été mis en service en 1959 et est utilisé comme source de neutrons.

BWR Boiling Water Reactor. C’est un réacteur utilisant 1’eau bouillante comme
caloporteur. Dans ce type de réacteur, I'eau légere du circuit principal joue a
la fois le role de modérateur et de caloporteur. Elle est donc portée a haute
température dans le cceur du réacteur (285°C). Le parc des réacteurs a eau
bouillante est le deuxieme plus grand au monde apres celui des réacteurs a
eau sous pression.

CEA Commissariat a 'Energie Atomique et aux Energies Alternatives.

CIELO Collaborative International Evaluation Library Organisation. Un projet
mis en place en 2013 par la NEA (Nuclear Energy Agency) dont le but était
d’amélioration des sections efficaces des réactions nucléaires des noyaux qui
ont un impact significatif sur les technologies nucléaires actuelles : hydrogene,
oxygene, fer, uranium et plutonium. Ce projet a été cloturé en fin 2017.

CM Centre de Masse.
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COMAC COvariance MAtrices of Cadarache. Nom choisi pour la bibliotheque de
stockage des données nucléaires du centre du CEA de Cadarache contenant
les erreurs et corrélations d’erreurs.

CONRAD COde for Nuclear Reaction Analysis and Data Assimilation. Code
d’analyse des réactions nucléaire développé depuis 2005 au Laboratoire
d’Etudes de Physique du CEA a Cadarache.

DTL Dynamitron-Tandem-Laboratorium. Un dynamitron est un accélérateur
de particules par application d’une tension constante. L’accélérateur de
type tandem change ensuite les ions négatifs en ions positifs en vue d’une
seconde accélération. Le Dynamitron-Tandem-Laboratorium désigné ici est
I'installation de la Ruhr-Universitdt Bochum (Allemagne).

ECIS Equations Couplées en Itérations Séquentielles. C’est un code basé sur la
résolution en itérations séquentielles des équations différentielles. Il a été
développé par Jacques Raynal et sa naissance date de 1968. Le code TALYS
fait appel au code ECIS pour des calculs modele optique et voies couplées.

EDA Energy Dependent Analysis. Code d’analyse de réactions nucléaires sous la
formulation générale de la théorie de la matrice R (incluant 'opérateur de
Bloch) et du formalisme de Wolfenstein. Il est développé au laboratoire de
Los Alamos (Etats-Unis).

ENDF Evaluated Nuclear Data File. C’est un systeme de stockage et de
récupération des données nucléaires évaluées utilisées pour des applications
dans la technologie nucléaire. Ce systeme comprend a la fois les procédures
de stockage et les formats utilisés par les bibliotheques de données évaluées.
Le format actuel est ENDF-6. Le controle des formats ENDF est détenu
par le CSEWG (Cross Section Evaluation Working Group) aux Etats - Unis
d’Amérique.

EXFOR EXchange FORmat for experimental numerical nuclear reaction data.
C’est une base de données nucléaires expérimentales contenant également
des informations bibliographiques, procédures expérimentales et sources des
incertitudes relatives aux mesures stockées.

FBR Fast Breader Reactor. C’est un réacteur a neutrons rapides surgénérateur qui
utilise le combustible UO; — PuOs. Il fabrique par la suite du plutonium a
partir de 1’'U-238. Le nom de ce type de réacteur vient du fait qu’il fonctionne
avec des neutrons rapides et qu’il produit plus de plutonium qu’il n’en
consomme.

FRESCO Code dédié a la réalisation des calculs de voies de réaction couplées en
Physique nucléaire . Il a été développé au départ en 1983 par lan Thompson
au Laboratoire Daresbury (Royaume Uni).
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FRM Forschungsreaktor Munchen. Premier réacteur de recherche en Allemagne
attaché a "'Université de Munich. Il a atteint une puissance nominale de 4
MW. Depuis 2004, il a été remplacé par le réacteur FRM II d’une puissance
de 20 MW. Les deux versions FRM partagent le but commun qui est la
production de neutrons a des fins de recherche scientifique.

FWHM Full Width at Half Maximum. L’acronyme désigne ici la largeur a
mi-hauteur de la résonance.

GCR Gas-cooled Reactor. Ce terme désigne un réacteur modéré au graphite
et refroidi au dioxyde de carbone. Ce type de réacteur peut fonctionner a
I'uranium naturel.

GECCCOS GEneral Coupled-Channel COde System. C’est un code dédié aux
calculs des réactions nucléaires avec un objectif de le rendre le plus possible
aisé a utiliser. Cet objectif vise I'utilisation minimale d’information d’entrée
en dotant le code des valeurs des parametres par défaut et des bibliotheque
de données internes.

GELINA Geel Electron Linear Accelerator. Accélérateur linéaire d’électrons
destiné a la production de neutrons par effet bremsstrahlung dans une cible
d’uranium. Cette installation européenne est exploitée par le JRC (Joint
Research Center) a Geel - en Belgique.

GFR Gas cooled Fast Reactor. C’est un réacteur de génération IV refroidi a
I’hélium. 11 partage avec d’autres systeme de génération IV entre autres
I’avantage de permettre la minimisation des déchets par un recyclage multiple
du combustible.

GIF Generation IV International Forum. C’est un cadre international mis en place
depuis I'an 2000 dans le but d’établir les besoins pour une nouvelle génération
de réacteurs.

GLS Generalized Least Squares. Techniques d’ajustement des parametres
s’appuyant sur la minimisation de 1’écart théorie-expérience par moindres
carrés pour des observables corrélées et une variance non unique. Cette
technique est largement utilisée par des codes d’évaluation en Physique
nucléaire pour I'ajustement des parametres des modeéles.

HFBR High Flux Beam Reactor. Les HFBR sont des réacteurs expérimentaux
construits dans le but d’obtenir un haut flux de neutrons dans les canaux de
sortie.

HPGe High Purity Germanium. Ce sont des semi-conducteurs a base de
germanium utilisés dans la détection des photons. Ces détecteurs sont réputés
pour leur bonne résolution en énergie.
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HPRL High Priority Request List. C’est une compilation des besoins visant
I’amélioration des données nucléaires pour des applications dans I'industrie
nucléaire. Cette compilation a été initiée et mise a jour régulierement dans le
cadre des travaux du WPEC.

IRSN Institut de Radioprotection et de Streté Nucléaire. C’est un établissement
public a caractére industriel et commercial francais dont la mission concerne
des risques liés aux rayonnements ionisants utilisés dans l'industrie, la
médecine ou les rayonnements naturels.

JAEA Japan Atomic Energy Agency. Agence japonaise pour I’énergie atomique
équivalente au Commissariat a 1’Energie Atomique et aux Energies
Alternatives (CEA) en France.

JEFF Joint Evaluated Fission and Fusion File. C’est la bibliotheque de données
nucléaires évaluées de la communauté scientifique européenne.

JENDL Japanese Evaluated Nuclear Data Library. C’est une bibliotheque de
données nucléaires évaluées développée par le JAEA. La premiere version
JENDL-1 a été produite en 1977.

JRC Joint Research Centre. C’est un centre commun de recherche de 1'Union
Européenne. Le JRC possede six centres situés respectivement a : Bruxelles
(Belgique), Geel (Belgique), Ispra (Italie), Karlsruhe (Allemagne), Petten
(Pays-Bas), Séville (Espagne).

KamLAND Kamioka Liquid scintillator Anti-Neutrino Detector. C’est un
détecteur de neutrinos situé¢ a Kamioka au Japon.

KIT Karlsruhe Institute of Technology. C’est une des plus prestigieuses institutions
universitaires en Allemagne.

LAB ou Lab Laboratoire. Systeme de coordonnées pour la simulation de
I'interaction de deux corps.

LANL Los Alamos National Laboratory. C’est un laboratoire du Département
des énergies des Etats-Unis situé & Los Alamos (Etat du Nouveau-Mexique).

LBE Lead Bismuth Eutectic. C’est un alliage Plomb-Bismuth présentant la
propriété eutectique (point de fusion minimum).

LEPh Laboratoire d’Etudes de Physique. C’est un des laboratoires du SPRC
appartenant au centre du CEA de Cadarache. C’est dans ce dernier que s’est
déroulée cette these.
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LFR Lead cooled Fast Reactor. C’est un réacteur a neutrons rapides refroidi au
plomb (fondu ou sous forme d’alliage eutectique plomb-bismuth). Il présente
un important avantage du point de vue développement durable étant donné
que le plomb est un métal abondant et disponible.

MLBW Multi Level Breit-Wigner. C’est une approximation de la théorie de
la matrice R qui consiste a négliger les interférences entre éléments non
diagonaux de la matrice R.

MSR Molten Salt Reactor. C’est un réacteur refroidi au sel fondu. Pour ce type
de réacteur, le combustible (sous forme de sel de combustible) est dissout
dans le liquide de refroidissement.

NC Noyau Composé. Le terme désigne I’ensemble projectile-noyau cible en équilibre
statistique (théorie du noyau composé).

NJOY Code de traitement développé au laboratoire national de Los Alamos et
dédié a la reconstruction des sections efficaces ponctuelles et multigroupes a
partir des fichiers du format ENDF.

NRG Nuclear Research and Consultancy Group. C’est un institut néerlandais
qui exploite le réacteur nucléaire de Petten. Il est le leader mondial dans la
production des isotopes médicaux.

ORELA Oak Ridge Electron Linear Accelerator. Une installation destinée a
la production des neutrons par effet bremsstrahlung dans une cible de
Tantale appartenant a la Division de Physique du Laboratoire d’Oak Ridge
(Etats-Unis). Les neutrons produits sont entre autres utilisés pour études des
réactions nucléaires induites par neutrons (mesure de sections efficaces par
technique de temps de vol).

ORNL Oak Ridge National Laboratory. Un laboratoire appartenant au
Département d’Energie des Etats-Unis et situé dans l'est de 1'état du
Tennessee. Parmi ses missions se trouve notamment 'exploitation de la
source de neutrons ORELA.

PHWR Pressurised Heavy Water Reactor. C’est un réacteur qui utilise ’'eau
lourde a la fois comme modérateur et comme caloporteur. Le plus connu
dans cette famille est le réacteur canadien CANDU (Canadian Deuterium
Uranium).

PWR Pressurised Water Reactor. C’est un réacteur utilisant ’eau légere comme
modérateur et caloporteur. L’eau du circuit primaire, le modérateur, est
maintenue a une tres haute pression pour éviter qu’elle ne bout. Le parc
nucléaire commercial francais est essentiellement constitué de réacteurs
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nucléaires a eau sous pression (58 réacteurs de génération II et un réacteur
de génération III en construction a Flamanville).

RBMK (Russe) Réacteur refroidi a I'eau légere et modéré au graphite. Ce type
de réacteur utilise comme combustible de I'uranium peu enrichi (2,6 %).
Depuis 'accident de Tchernobyl qui impliquait un réacteur de cette famille,
des efforts ont été entrepris pour la modernisation du parc existant.

REFIT Code dédié a 'analyse des résonances sur les données de transmission et
de capture neutronique. Le code utilise I'approximation Reich-Moore de la
théorie matrice R.

RIPL Reference Input Parameter Library. C’est une bibliotheque de parametres
d’entrée des codes de calcul des réactions et d’évaluation de données nucléaires.
Cette bibliotheque contient entre autres les masses des noyaux, les niveaux
énergétiques discrets des noyaux, les parametres phénoménologiques du modele
optique, etc. Elle a été mise en place par ’AIEA et la plus récente version,
RIPL-3, existe depuis 2009.

RM Reich-Moore. C’est ’approximation la plus appliquée de la théorie de la
matrice R. Elle consiste a négliger les contributions des éléments non
diagonaux pour certaines voies (en particulier pour le traitement des voies
de désexcitation radiatives) dans la matrice R. Elle est considérée comme la
plus rigoureuse parmi les approximations de la théorie de la matrice R.

RPI Rensselaer Polytechnic Institute. Institution universitaire et de recherche
situé dans 'Etat de New-York (Etats-Unis).

RRR Resolved Resonance Range. L’acronyme désigne l'intervalle énergétique dans
lequel les résonances sont bien distinctes les unes des autres dans le profil de
la section efficace. La largeur a mi-hauteur des résonances est inférieure a
I’espacement moyen entre les résonances.

SAMMY Code d’évaluation de données nucléaires développé au laboratoire
national d’Oak Ridge (Etats-Unis). C’est un code reconnu depuis longtemps
dans le monde de I'évaluation des réactions nucléaires (la premiere version
du code est sortie en 1980) et il est toujours cité comme référence.

SC Systeme Composé. Le terme désigne 1’ensemble projectile-noyau cible qui n’a
pas encore atteint 1’équilibre statistique (théorie du noyau composé).

SCWR Super Critical Water Reactor. C’est un réacteur de génération IV qui
fonctionne a haute température et a haute pression avec un refroidissement a
I'eau légere (température et pression supérieures aux valeurs critiques, c-a-d
374°C, 22.1 MPa). Pour ce type de réacteur, il est estimé une efficacité de

180



plus de 44%, largement meilleure par rapport a celle des réacteurs refroidis a
I'eau légere actuels qui est 34-36 %.

SFR Sodium cooled Fast Reactor. Réacteur a neutrons rapides utilisant le sodium
liquide comme caloporteur.

SLBW Single Level Breit-Wigner. La plus restrictive des approximations de la
théorie de la matrice R qui néglige les interférences entre résonances.

SPRC Service de Physique des Réacteurs et du Cycle. C’est un des services du
Département d’Etudes des Réacteurs (DER) du CEA situé dans le centre de
Cadarache. Il abrite le Laboratoire d’Etudes de Physique (LEPh) dans lequel

s’est déroulée cette these.

TALYS Code informatique dédié a l'analyse et la prédiction des réactions
nucléaires. Il est né d’une collaboration entre NRG Petten (Pays-Bas) et CEA
Bruyeres-le-Chatel (France). Le code TALYS existe depuis 1998. 11 est le
successeur du code GNASH (Los Alamos).

TENDL TALYS-based Evaluated Nuclear Data Library. C’est une bibliotheque
de données fournie de maniere systématique par le code TALY'S. Elle contient
des données pour des énergies allant de la fin du domaine RRR jusqu’a 200
MeV.

TOF Time of Flight. Technique de mesure de données utilisée en Physique nucléaire
s’appuyant sur la connaissance de la distance entre la source et le détecteur
ainsi que du temps mis par le projectile pour parcourir cette distance.

TORA TOols for Resonance Analysis. Outil de calcul de sections efficaces des
réactions nucléaires construit au cours de cette these.

u.m.a Unité de masse atomique.

URR Unresolved Resonance Range. L’acronyme désigne l'intervalle énergétique
dans lequel les résonances se recouvrent partiellement les unes des autres
dans le profil de la section efficace. La largeur a mi-hauteur des résonances
est supérieure a l’espacement moyen entre les résonances.

VdG Van de Graaf. Accélérateur de particules chargées dont le principe repose
sur 'application d’une différence de potentiel.

VHTR Very High Temperature Reactor. C’est un réacteur de génération IV
modéré au graphite. Le coeur possede une grande stabilité vis-a-vis de la
température et peut atteindre 1000°c.
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WPEC Working Party on international nuclear data Evaluation Co-operation.
Une collaboration mise en place par ’Organisation de coopération et de
développement économiques (OCDE) depuis 1989 dans le but de promouvoir
I’échange d’information sur 1’évaluation des données nucléaires, les mesures,
les modeles de calcul, etc.

WPEC-SG 22 Le sous-groupe 22 du WPEC.
WPEC-SG 40 Le sous-groupe 40 du WPEC.
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