The NJOY Nuclear Data Processing System, Version 91

R. E. MacFarlane and D. W. Muir

December 16, 1994

CONTENTS

I. INTRODUCTION : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. The Modules of NJOY : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Data Flow in NJOY : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 3 C. Computer Implementation : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 6 D. Version Control : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 8 E. Test Problems : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 10 F. History and Acknowledgments : : : : : : : : : : : : : : : : : : 11 G. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 14 II. NJOY : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. The NJOY Program : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Interface Files : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 3 C. Free Format Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4 D. ENDF Input-Output : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 6 E. Buffered Binary Scratch Storage : : : : : : : : : : : : : : : : : 10 F. Dynamic Storage Allocation : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 11 G. ENDF/B Utility Routines : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 12 H. Math Routines : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 14 I. CCCC I/O Routines : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 13 J. System-Dependent Routines : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 14 K. Error and Warning Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 15 L. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 18 M. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 25 III. RECONR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. ENDF/B Cross Section Representations : : : : : : : : : : : : 1 B. Unionization and Linearization Strategy : : : : : : : : : : : : 2 C. Linearization and Reconstruction Methods : : : : : : : : : : : 4 D. Resonance Representations : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 8 E. Code Description : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 17 F. Input Instructions : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 20 G. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 22 H. Input-Output Units : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 24 I. Storage Allocation : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 24 J. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 25 IV. BROADR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Doppler-Broadening Theory : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Data-Paging Methodology : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 8 C. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 8 D. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 11 E. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 13 F. Input/Output Units : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 14 G. Storage Allocation : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 14 H. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 14 V. UNRESR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Theory : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Implementation : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 12 C. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 15 D. Output Example : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 16 E. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 17 F. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 20 G. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 20

VI. HEATR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Theory of Nuclear Heating : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Theory of Damage Energy : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4 C. Computation of KERMA Factors By Energy Balance : : : : : 6 D. Kinematic Limits : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 8 E. Computation of Damage Energy : : : : : : : : : : : : : : : : : 11 F. Heating and Damage from File 6 : : : : : : : : : : : : : : : : : 14 G. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 16 H. Reading HEATR Output : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 20 I. Diagnosing Energy-Balance Problems : : : : : : : : : : : : : : 27 J. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 32 K. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 42 L. Storage Allocation : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 44 M. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 45 VII. THERMR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Coherent Elastic Scattering : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Incoherent Inelastic Scattering : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4 C. Incoherent Elastic Scattering : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 9 D. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 10 E. Using the ENDF/B-III Thermal Data Files : : : : : : : : : : : 14 F. Input Instructions : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 15 G. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 18 H. Input/Output Units : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 20 I. Storage Allocation : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 20 J. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 21 VIII. GROUPR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Multigroup Constants : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Group Ordering : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 3 C. Basic ENDF/B Cross Sections : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4 D. Weighting Flux : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 5 E. Flux Calculator : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 9 F. Fission Source : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 13 G. Diffusion Cross Sections : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 15 H. Cross Sections for Transport Theory : : : : : : : : : : : : : : 17 I. Photon Production and Coupled Sets : : : : : : : : : : : : : : 18 J. Thermal Data : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 19 K. Generalized Group Integrals : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 22 L. Two-Body Scattering : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 25 M. Charged-Particle Elastic Scattering : : : : : : : : : : : : : : : 28 N. Continuum Scattering and Fission : : : : : : : : : : : : : : : : 29 O. File 6 Energy-Angle Distributions : : : : : : : : : : : : : : : : 34 P. GENDF Output : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 37 Q. Running GROUPR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 40 R. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 52 S. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 67 T. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 71 IX. GAMINR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Description of ENDF/B Photon Interaction Files : : : : : : : 1 B. Calculational Method : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 3 C. Integrals Involving Form Factors : : : : : : : : : : : : : : : : : 4 D. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 5 E. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 6 F. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 8

G. I/O Units : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 10 H. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 11 X. ERRORR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Introduction : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Definitions of Covariance-Related Quantities : : : : : : : : : : 2 C. Structure of ENDF Files 31 and 33: Energy-Dependent Data : 4 D. Resonance-Parameter Formats—File 32 : : : : : : : : : : : : : 8 E. Calculation of Multigroup Fluxes, Cross Sections, and Covariances on the Union Grid : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 9 F. Basic Strategy for Collapse to the User Grid : : : : : : : : : : 13 G. Group-Collapse Strategy for Data Derived by Summation : : : 14 H. Processing of Data Derived from Ratio Measurements : : : : : 17 I. Multigroup Processing of Resonance-Parameter Uncertainties 20 J. Processing of Lumped-Partial Covariances : : : : : : : : : : : 22 K. Input Instructions and Sample Input for ERRORR : : : : : : 22 L. ERRORR Output File Specification : : : : : : : : : : : : : : : 32 M. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 40 N. Input/Output Units : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 44 O. Acknowledgments : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 44 P. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 45 XI. COVR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Introduction : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Production of Boxer-Format Libraries : : : : : : : : : : : : : : 1 C. Generation of Plots : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 3 D. Input Instructions for COVR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 6 E. COVR Example Problem : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 11 F. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 13 G. Input/Output Units : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 14 H. Retrieval Program for COVR Output Libraries : : : : : : : : : 15 I. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 18 XII. MODER : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Code Description : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Input Instructions : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 C. Sample Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 2 D. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4 XIII. DTFR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Transport Tables : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Data Representations : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4 C. Plotting : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 9 D. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 10 E. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 18 F. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 21 G. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 22 XIV. CCCCR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. CCCC Procedures and Programming Standards : : : : : : : : 2 B. The Standard Interface Files : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4 C. ISOTXS : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 5 D. BRKOXS : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 18 E. DLAYXS : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 24 F. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 28 G. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 37 H. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 43 I. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 44

XV. MATXSR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Background : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. The MATXS Format : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 2 C. Historical Notes : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 19 D. MATXS Libraries : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 20 E. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 26 F. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 29 G. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 34 H. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 35 XVI. RESXSR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Method : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. RESXS Format Specification : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 2 C. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 5 D. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 6 XVII. ACER : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Energy Grids and Cross Sections : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Two-Body Scattering Distributions : : : : : : : : : : : : : : : 5 C. Secondary-Energy Distributions : : : : : : : : : : : : : : : : : 5 D. Energy-Angle Distributions : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 6 E. Photon Production : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 10 F. Probability Tables for the Unresolved Region : : : : : : : : : : 11 G. Dosimetry Cross Sections : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 12 H. Thermal Cross Sections : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 12 I. Photoatomic Data : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 15 J. Type 1, Type 2, and Type 3 : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 16 K. Running ACER : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 17 L. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 23 M. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 30 N. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 34 XVIII. POWR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Input Instructions : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 5 XIX. WIMSR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Resonance Integrals : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Cross Sections : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 5 C. Burn Data : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 8 D. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 8 E. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 11 F. WIMS Data File Format : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 15 G. WIMSR Auxiliary Codes : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 18 H. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 18 I. Acknowledgments : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 19 J. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 20 XX. PLOTR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. Simple 2-D Plots : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 2 B. Multicurve and Multigroup Plots : : : : : : : : : : : : : : : : 5 C. Plotting Input Data : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 10 D. Three-D Plots of Angular Distributions : : : : : : : : : : : : : 11 E. Two-D Angular Distributions Selected from File 4 or File 6 : : 13 F. Three-D Plots of Energy Distributions : : : : : : : : : : : : : 13 G. Two-D Spectra Plots from Files 5 and 6 : : : : : : : : : : : : 15 H. Input Instructions : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 17 I. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 22

J. Storage Allocation : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 24 K. Input and Output Units : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 24 L. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 25 M. Future Improvements : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 25 XXI. MIXR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 B. Coding Details : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 5 C. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 5 XXII. PURR : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 A. User Input : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 2 B. Error Messages : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 2 C. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 3 Appendix A. GROUP STRUCTURES : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 1. IGN=2...CSEWG 240-Group Structure : : : : : : : : : : : : : 1 2. IGN=3...LANL 30-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : : 2 3. IGN=4...ANL 27-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : : : 2 4. IGN=5...RRD 50-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : : : 3 5. IGN=6...GAM-I 68-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : 3 6. IGN=7...GAM-II 100-Group Structure : : : : : : : : : : : : : 4 7. IGN=8...LASER-THERMOS 35-Group Structure : : : : : : : 5 8. IGN=9...EPRI-CPM 69-Group Structure : : : : : : : : : : : : 5 9. IGN=10...LANL 187-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : 6 10. IGN=11...LANL 70-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : 7 11. IGN=12...SAND-II 620-Group Structure : : : : : : : : : : : : 8 12. IGN=13...LANL 80-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : 10 13. IGN=14...EURLIB 100-Group Structure : : : : : : : : : : : : 11 14. IGN=15...SAND-IIA 640-Group Structure : : : : : : : : : : : 12 15. IGN=16...VITAMIN-E 174-Group Structure : : : : : : : : : : 15 16. IGN=17...VITAMIN-J 175-Group Structure : : : : : : : : : : 16 17. IGG=2...CSEWG 94-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : 16 18. IGG=3...LANL 12-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : : 16 19. IGG=4...Steiner 21-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : 17 20. IGG=5...Straker 22-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : 17 21. IGG=6...LANL 48-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : : 18 22. IGG=7...LANL 24-Group Structure : : : : : : : : : : : : : : : 18 23. IGG=8...VITAMIN-C 36-Group Structure : : : : : : : : : : : 19 24. IGG=9...VITAMIN-E 38-Group Structure : : : : : : : : : : : 19 25. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 20 Appendix B. WEIGHT FUNCTIONS : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 1. Neutron Weight Functions in GROUPR : : : : : : : : : : : : : 1 2. Shape of the Fusion Peak : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4 3. Photon Weight Functions in GAMINR : : : : : : : : : : : : : 6 4. References : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 7 Appendix C. TEST PROBLEMS : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 1. Test Problem 1 : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 1 2. Test Problem 2 : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 4 3. Test Problem 3 : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 7 4. Test Problem 4 : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 8 5. Test Problem 5 : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 9 6. Test Problem 6 : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 10 7. Test Problem 7 : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : : 12

Index