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Resumen

Una de las metodologias mas utilizadas para resolver las ecuaciones de Bateman, en el
problema de quemado, es el método TTA (Transmutation Trayectory Analysis). En dicho
método se descompone una red de decaimientos en elementos lineales conocidos como
trayectorias, mediante un proceso conocido como linealizacion. En el presente trabajo se
muestra un algoritmo alternativo para encontrar y construir dichas trayectorias, el cual
considera tres aspectos de la linealizacion: la informacion “a priori” sobre los elementos que
integran una red de decaimiento y transmutacion, el uso de una nueva notacion, y en las
funciones para el tratamiento de cadenas de texto (que son comunes en la mayoria de los
lenguajes de programacion). Una de las principales ventajas del algoritmo es que puede
condensar la informacion de una red de decaimientos y transmutacion en sélo dos vectores.
De estos ultimos es posible determinar cuantas cadenas lineales pueden extraerse de lared e
incluso su longitud (en el caso de que no sean ciclicas). A diferencia del método de Blusqueda
en Profundidad (Deep First Search) que es ampliamente utilizado para el proceso de
linealizacion, el método propuesto en el presente trabajo no tiene una rutina de retroceso y
en su lugar ocupa un proceso de complecién, pues completa fragmentos de cadena en lugar
de retroceder hasta el inicio de las trayectorias. El algoritmo desarrollado puede aplicarse de
forma general a la busqueda de informacion y a la linealizacion de las estructuras de datos
computacionales conocidas como arboles. También puede aplicarse a problemas de
ingenieria donde se busque calcular la concentracién de alguna sustancia en funcion del
tiempo, partiendo de ecuaciones diferenciales lineales de balance.

1. INTRODUCCION

Durante la operacion de un reactor nuclear, el combustible experimenta cambios en su composicion
debido a tres procesos principalmente: el de fision, el de captura, y el proceso de decaimiento
nuclear. Debido a que las modificaciones que experimenta el combustible se originan cuando se
produce energia, al estudio de dichos cambios se la ha dado tradicionalmente el nombre de andlisis
del quemado de combustible [1].

Para modelar el cambio en el tiempo de los ntclidos que componen el combustible, se plantea un
conjunto de ecuaciones diferenciales conocido como ecuaciones de Bateman [2]. La solucion mas
simple proviene de dividir el problema de una red de decaimientos y transmutacion, en cadenas
lineales simples, en las que no existan ramificaciones. Estas cadenas simples suelen llamarse
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trayectorias, y constituyen la principal caracteristica del método TTA (Trayectory Transmutation
Analysis).

Dicho método resuelve las ecuaciones para cada trayectoria, y al final realiza una superposicion de
los resultados para cada una, asegurandose de sumar todas las contribuciones para encontrar la
concentracion de un nuclido especifico. Resulta claro que el proceso de linealizacion o de busqueda
de trayectorias es una parte fundamental del método TTA.

En los recientes trabajos [3][4][5][6] que consideran o mencionan el método TTA, no se ha
indagado mucho acerca de la construccion de las trayectorias, y a lo mas se recomienda usar el
método de busqueda en profundidad (Deep First Search, DFS) para la linealizacion de redes de
decaimiento y transmutacion. Esta falta de interés esta justificada debido a que la mayoria de los
codigos definen sus cadenas y trayectorias una sola ocasion, y en base al interés que se tenga sobre
un namero particular de ntclidos, tal como lo hace MCNP [7].

Resulta claro que no pueden considerarse todos los posibles niclidos que surgen en una red de
decaimiento y transmutacion, porque esto afecta de forma considerable el tiempo de cémputo.
Ademas, que muchos nuclidos no tienen un interés o una aplicacion practica que motive su estudio
o0 seguimiento en alguna trayectoria en especifico [1]. Sin embargo, en los ultimos afios ha surgido
un nuevo paradigma sobre los calculos y modelos, que apuesta por dejar los métodos conservadores
o simplificados, para incorporar nuevas técnicas y tecnologias computacionales que pueden hacer
frente al problema del tiempo de computo [8].

Por lo anterior, el presente trabajo tiene como motivacion el presentar un método alternativo que
permita la construccion y linealizacion de las cadenas de decaimiento y transmutacion. Dicho
método propone un formato para representar las redes de decaimiento bajo una notacién de guiones
e indices, que, usando las funciones de ordenamiento estandar en lenguajes de programacion,
permite reducir de forma considerable las operaciones realizadas por otros métodos de busqueda.

Finalmente, el formato para representar las redes es también una contribucion que condensa la
informacion en solo dos lineas de texto (o vectores), de la misma forma en que formatos como el
de Newick lo hacen [9].

El presente trabajo se divide en 6 secciones. En la seccion 2 se discuten de forma general las
ecuaciones de Bateman. En la seccion 3 se describe el proceso de busqueda de trayectorias, y en la
seccion 4 se habla del algoritmo mas usado para realizar dichas busquedas: el DFS. La seccion 5
contiene una descripcion del método propuesto y de su notacion, y la seccion 6 establece posibles
criterios de comparacion entre el método propuesto y el DFS.

2. ECUACIONES DE BATEMAN

En 1910 el matematico Harry Bateman [2] planteé una solucion al problema de una cadena de
decaimiento lineal, como la que se muestra en la Figura 1. Aqui el término lineal no hace referencia
al tipo de ecuacion diferencial resuelta, sino a la estructura de la cadena, donde salvo el elemento
inicial X; y el final, X,;: todos los demas tienen s6lo un sucesor y un solo antecesor.
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Figura 1. Cadena de decaimiento lineal propuesta por Bateman. Los X; representan
los elementos de la cadena, y las 4; son sus constantes de decaimiento.

La solucion de Bateman supone que la tasa de pérdida de un elemento X;, con respecto al tiempo,
es directamente proporcional a la cantidad de dicho elemento en dicho instante de tiempo. Es decir:

d M
ZX(®) = —AXi(0)

Donde A; es la constante de proporcionalidad entre la tasa de pérdida y la concentracion de un
elemento de la cadena. Esta constante también se conoce como constante de decaimiento.

Ademas, considera que la concentracion que pierde un elemento X; en la cadena, se transforma en
la concentracion del elemento sucesor X;, ;. Con ambas suposiciones se puede plantear el siguiente
sistema de ecuaciones diferenciales lineales para la concentracion del naclido X;:

d 2
aXl(t) = —Ale(t) + li_lXi_l(t), con 1<i<n ( )

Existen dos soluciones propuestas por Bateman de acuerdo a las condiciones iniciales utilizadas.
La mas elegante viene de considerar que al tiempo t = 0, inicamente el primer elemento tiene una
concentracion distinta de cero. Es decir:

X((0)#0y X(0)=0 vj=1 3)

La funcion que satisface las condiciones (1), (2) y (3) es:

4
ZH] 1(4 — Ag) @

X@—&mﬂqz
J=1 j*k

Por supuesto, en los problemas de quemado las condiciones de (3) no suelen cumplirse, puesto que
existen bastantes elementos cuya concentraciéon puede ser distinta de cero para un paso
determinado. Sin embargo, aun asi, es posible utilizar la ecuacion (4) mediante un proceso de
superposicion. Este proceso consiste en resolver primero el esquema que se muestra en la Figura 1
usando las condiciones de (3). Después se redefine la cadena lineal removiendo el primer elemento
e iniciando en el primer ndclido cuya concentracion sea distinta de cero. Este proceso se repite
cuantas veces sea necesario, tal como se muestra en la Figura 2. Al final se suman las
concentraciones individuales encontradas.
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Caso inicial X #0,X, #0,X,#0

Primera aplicacion usando que X; # 0,y que X; = 0, con j = 2,3,4,5,6

Cadena definida
Aq A A y Asg
X S| X 3 x 31 x =5 Xs |13 Xe

Segunda aplicacién retirando Xy, y considerando que X, # 0,y X; = 0,con j =3,4,5,6
Cadena definida

As
x, |2 % |8 xn |4 ox |3 X%

Tercera aplicacién retirando X y X3, considerando que X, # 0y X; = 0,conj = 5,6

2
X, |8 x| % X

Figura 2. Ejemplo del proceso de superposicion para un caso donde hay mas de un
nuclido con una concentracion distinta de cero.

Es claro que cuando se publico la solucion propuesta por Bateman, aun no se habia desarrollado ni
estudiado el concepto de ramificacion, y mucho menos se habia generalizado el proceso de pérdida
para incluir a la fisién o a la reaccion de captura. Particularmente las cadenas lineales como la que
muestra la Figura 1 rara vez aparecen en los problemas de quemado. Mas bien se tienen estructuras
complejas debido a las ramificaciones que ocurren cuando un nuiclido se genera o pierde de varias
formas, y se habla de una red de decaimientos o transmutacion como la que se muestra en la Figura
3.

Afortunadamente, las ramificaciones pueden describirse a través de un conjunto de factores
conocidos como razones de ramificacion (branching ratios) que permiten conservar la linealidad
en las ecuaciones diferenciales.

Por ejemplo, para ntclidos que tienen varios tipos de decaimiento (es decir a, 5,7V, etc.), puede
definirse una constante A, parcial para cada una de estas reacciones, de tal forma que la constante
total esté dada por:

A= dg+Ag+ Ay + - )
Esta definicion puede generalizarse de tal forma que se relacionen dos nuclidos i y j, siendo el
primero el “padre” y el altimo el “hijo” en el proceso de decaimiento. Asi, la fraccion de

decaimientos del nuclido i que dan lugar al ntclido j estaria caracterizado por 4;;. Con esto
podemos calcular las razones de ramificacion b; ; como:
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Figura 3. Esquema de una red de decaimiento y transmutacion. Los factores de
ramificacion se muestran en cada bifurcacion de la estructura.

Aij (6)
bi,j = /1i

En la Figura 3 pueden apreciarse estas razones de ramificacion. Particularmente las librerias de
decaimiento proporcionan la constante de decaimiento total A; y los valores de las razones de
ramificacion b; ;, asi que en la ecuacion (4) en lugar de A, y 4;, se debe utilizar el siguiente
producto b;4; ;.Para incluir los procesos de captura y el de fision, puede definirse una constante

efectiva de pérdida, dada por:
W= a+ Yy ¢90f
(7
g k

Donde ¢9 es el flujo para el grupo de energia g, y alf es la constante microscopica de la reaccion
del tipo k y para el grupo de energia g. Asi mismo se debe definir una razén de ramificacion
efectiva, dada por:

beff _ bi.j Ai + Zg Zk yi%,k¢gai?k (8)
B Feii

l

Donde se ha incluido el término yigj x> que hace referencia al nimero promedio de niiclidos del tipo

J, que son producidos por el niclido i en la reaccion del tipo k, para el grupo de energia g. Con
estas modificaciones puede generalizarse la solucion de Bateman, quedando de la siguiente forma:
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= ff eff i ®
e e
Xl(t) =X1(O) Hb]]+1)' Z l (Aeff eff)
i=1 Ay
]i

k

Las unicas dos condiciones para poder aplicar la ecuacion (9) son que la cadena sea lineal (es decir,
que no sea una red) y que no haya elementos repetidos en ella para que de esta forma no se anule
el denominador.

3. LINEALIZACION DE UNA RED DE DECAIMIENTO Y TRANSMUTACION

Tal como se menciono al final de la seccidn anterior, para poder aplicar la ecuacion (9) es necesario
contar con una cadena lineal, como la que aparece en la Figura 1. Asi que se debe descomponer
nuestra red de decaimientos en elementos lineales que no tengan ramificaciones. En otras palabras,
en cadenas que solo tengan un inicio y un final. Tedricamente esto puede hacerse siempre y cuando
no existan cadenas ciclicas. Por ejemplo, si en la Figura 3 luego del elemento X;4 volviese a
aparecer X, entonces tendriamos una cadena del tipo ciclico en la cudl seria imposible encontrar
un final. Esto puede presentarse en las cadenas de decaimiento y transmutacion con reacciones del
tipo (n,y) y (n, 2n) por ejemplo:

235 ("_Vz 2367 (n,2m) 235 (n,2n) 234 (”_7’2 235 (10)

La unica forma de linealizar una cadena ciclica consiste en truncarla. Asi, volviendo al caso de que
después del elemento X4 aparaciera nuevamente el X;, lo mas recomendable seria seguir solo
algunos elementos de esta cadena linea, e ignorar el resto, para de esta manera poder utilizar la
ecuacion (9). En la Figura 4 se muestra la linealizacion de la red de decaimiento y transmutacion
que aparece en la Figura 3. En dicha figura se indican las razones de ramificacion, asi como las
constantes de decaimiento totales. Dado que hay ntclidos que sélo tienen un tipo de reaccion o
decaimiento (por ejemplo, el nuclido X, y X5), esto implica que algunas razones de decaimiento
son iguales a 1.

Cada una de las cadenas lineales se conoce como trayectorias, y pueden resolverse de forma
independiente utilizando la ecuacion (9). Este método recibe el nombre de Anélisis de Trayectoria
de Transmutacion (TTA por el acronimo en inglés), y sigue utilizandose en la actualidad,
considerandose un método complementario [6] del novedoso método matricial CRAM. Finalmente,
para que el proceso de linealizacion funcione, es necesario volver a usar un método de
superposicion y discriminacion que solo tome en cuenta ciertas contribuciones, para evitar que se
esté sobrevalorando el resultado final.

4. ALGORITMOS DE BUSQUEDA DFS PARA LA CONSTRUCCION DE
TRAYECTORIAS

Algunos autores [3] [4] sugieren utilizar el método de busqueda en profundidad DFS para poder
construir las trayectorias de una red de decaimientos y de transmutacion. Dicho algoritmo consiste
en recorrer una red creando vectores, cuyos elementos seran justamente los ntclidos que vayan
encontrandose en la trayectoria.
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Figura 4. Linealizacion de cadenas de la red de decaimientos que se muestra en la Figura 3.

Comienza en el inicio de la red (por ejemplo, el elemento X; de la Figura 3), preguntando si dicho
elemento tiene ramificaciones - es decir, si no es estable. Si la respuesta es negativa, esto implicara
que se trata de una “hoja”, y por lo tanto es el final del algoritmo. Si por el contrario el niclido no
es estable, entonces tendrd un determinado niimero de “hijos” o “ramas” y cada una de éstas ultimas
dard lugar nuevamente a la busqueda.

Si el algoritmo contintia, entonces seleccionard una de las ramas hijas, por ejemplo: el elemento
X,, almacenando a la otra rama X3 al principio de una lista o pila que nos indicard qué elementos
hace falta explorar. Luego, de forma recursiva buscara las ramas hijas de X,. Si resulta que no
existen €stas, entonces el algoritmo termina nuevamente. En caso contrario, vuelve a tomar una de
las ramas hijas y continta hacia adelante o a mayor profundidad, agregando al vector solucion cada
elemento que se encuentre en las paradas que realice.

Cuando el algoritmo termina en una hoja, todos los elementos almacenados en el vector seran una
trayectoria o cadena lineal. Después viene un proceso de retroceso o “backtracking” [10], donde
regresamos en nuestros pasos hasta encontrar una rama que tenga hijos que aun falte explorar. Esta
busqueda se hace en una pila o lista que almacene las “ramificaciones” inexploradas.

Por lo discutido en secciones anteriores sobre las cadenas ciclicas, es facil saber cuando el DFS no
tendra fin. Es otras palabras, el problema de Halting [ 10] se puede resolver facilmente para nuestro
caso, ya que si no existen cadenas ciclicas nuestra busqueda siempre continuard. En caso contrario
es necesario considerar un limite en la profundidad.

Existen una variedad de estudios sobre el DFS que involucran topicos como la eficiencia, la
programacién en paralelo y la redistribucion de grafos [11] [12] [13] [14]. Es claro que otra linea
de investigacion sobre la construccidon de trayectorias puede involucrar la implementacion de las
mencionadas mejoras, asi como de las nuevas técnicas de programacion en paralelo.
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5. DESARROLLO DE UN NUEVO ALGORITMO PARA LA CONSTRUCCION DE
TRAYECTORIAS

Es posible saber “a priori” si un elemento es estable o no. Solo basta construir una lista o diccionario
con la informacion de cada naclido extrayéndola de librerias de datos nucleares como la ENDF o
la JEFF. Por lo tanto, cuando se ocupa el DFS resulta redundante preguntarse en cada paso sobre
la estabilidad o ramificacioén de cada nuclido, puesto que esta informacion puede disponerse desde
el inicio. Ademas, a diferencia de otros problemas sobre grafos o redes, en nuestro caso es la propia
informacion de los nticlidos la que nos permite en primer lugar construir las redes de decaimiento
y transmutacién en la que estemos interesados. Es decir, no contamos originalmente con la red
(como sucede en otros problemas donde se ha transformado un problema de la vida real al campo
de los arboles o los grafos), sino que podemos irla construyendo con la informacion de las librerias
antes mencionadas.

En el presente método se construye un vector con la informacién con la que se cuenta “a priori”, y
se construyen las relaciones entre “padres” e “hijos” a través de una notacion que utiliza guiones y
digitos. Particularmente dicho algoritmo puede ser programado en cualquier lenguaje de
programacion que use variables de clase “string” o cadena, junto con las operaciones o métodos
tales como concatenacion y separacion de dicha clase.

5.1 Colapso de la Informacién y Generacion de Indices.

Se ejemplificara el algoritmo desarrollado con la red de decaimientos y transmutacion representada
en la Figura 3. Comencemos construyendo dos vectores. En el primero de ellos se agrega el primer
nuclido de la red, y en el segundo se agrega una cadena de texto con la forma "P0":

Vectorl = [X,]; Vector2 = ["P0"], (11)

Luego se definen dos funciones: “Agregaindices” y “Agregaelementos”, las cudles se muestran a
en las siguientes paginas. La primera funcidén construird una notacion en la que radicara la mayor
parte del trabajo de la construccion de la trayectoria.

Si aplicamos por primera vez la funcion “Agregaelementos” al Vectorl, el resultado es el siguiente:
Vectorl = [Xq,X,, X3]; Vector2 = ["P0","P0-1","P0-2"] (12)
Notese que a través del Vector2 podremos identificar quiénes son los descendientes o sucesores de
X, . Para ello basta identificar la posicion que tiene X; en Vectorl, y a través de ella considerar el
elemento “notacion” en el Vector2; el cual estard en la misma posicion, puesto que existe una
biyeccion de la forma:
f: Vectorl — Vector2 (13)
Donde la regla de correspondencia sera justamente el indice (o posicion) en cada uno de los

vectores. Una vez identificado el elemento correspondiente en Vector2, el niimero de guiones
indica la “generacion”, y los nimeros indicaran a quién pertenece el descendiente.

8/17 Memorias en Formato Digital, Ciudad de México 2017



XXVIII Congreso Anual de la Sociedad Nuclear Mexicana - 2017 LAS/ANS Symposium
"New Technologies for a Nuclear Power Expansion Program"
Ciudad de México, México, del 18 al 21 de junio de 2017

Agregaindices

La entrada son dos nimeros enteros tomados como indices. Uno denotado por k y otro por j
La respuesta genera una nueva cadena de texto y la almacena en Vector2

PASO 1 Toma el elemento del Vector2 en la posicion k
PASO 2 Crea la cadena de texto “ — j”
PASO 3 Concatena la cadena creada en el PASO 2 al elemento del Vector2 en la posicion k. Es
decir:
Vector2[k] +" —j"

PASO 4 Almacena el resultado del PASO 3 en el Vector2. Es decir:

Vector2 « Vector2[k] + " —j"

Aplicando nuevamente “Agregaelementos”, el resultado serd el siguiente:
Vectorl = [Xl,Xz,X3,X4,,X5]; (14)
Vector2 = ["P0","P0-1","P0-2","P0-1-1","P0-1-2"]
Si nos interesara la trayectoria en la que estuviese un elemento, solo basta obtener su posicion a
través de la funcion (13), luego es posible obtener sus antecedentes y descendientes siguiendo los
guiones e indices. Asi seria relativamente sencillo retroceder y obtener la trayectoria:
("PO") _) (IIPO _ 1") ﬁ ("PO — 1 — 2") (15)
Aplicando una vez mas el procedimiento se obtiene:
VeCtOI'l = [Xl,Xz,X3,X4,X5,X6,X7,X8]; (16)
Vector2 = ["P0","P0-1","P0-2","P0-1-1","P0-1-2","P0-2-1","P0-2-2","P0-2-3"]
Debe notarse que la red de decaimiento no se recorre en profundidad. Particularmente ya aparecen
“descendientes” de la ramificacion X3, pero el Vector2 de indices permite identificarlos claramente.
Aplicando 10 veces el procedimiento obtenemos los siguientes vectores:
Vectorl = [Xq, X5, X5, X4, X5, Xe, X7, Xg, Xo, X10,Fin, X11,Fin, X;5, X135, X14];
Vector2 = (17)
[CCPO”, ‘GPO_I,’, ‘GPO_2”’ GCPO_I_l”, GCPO_l_z”’ GCPO_2_1”’ GCPO_2_2”’ GCPO_2_3”’ C‘PO_I_]_

1”7, “pP0-1-2-17, “P0-2-1-17, “P0-2-2-17, “P0-2-3-1”, “P0O-1-1-1-1", “P0-1-2-1-17,
“P0-1-2-1-2"]
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Agregaelementos

La entrada es el elemento j del Vectorl, donde j es un indice
La respuesta agrega elementos al Vectorl e invoca la funcion Agregaindices

Si Vectorl[j] es distinto de “Fin”:
= PASO 1 Consulta los “hijos” del elemento j del Vectorl
m PASO 2 Cuenta el numero de hijos y define este valor como n
= Si n=0:
m Agrega “Fin” al Vectorl:
Vectorl < "Fin"

m Ejecuta la funcion Agregaindices con valores de entrada j e i:

Agregaindices (j, 1)
m Si n es distinto de cero:

mParai=1,..,n:

m Agrega el hijo nimero i (de un total de n) del elemento j
del Vector1 al Vectorl:

Vectorl « hijoi del elemento Vectorl|j]
m Ejecuta la funcion Agregaindices con valores de entrada j e i:

Agregaindices (j, i)

Por supuesto, se puede detener el algoritmo en el momento en el que se desee, aunque se deben
establecer subrutinas para que el recorrido de la red sea uniforme (y no suceda, por ejemplo, que
una rama se haya explorado en mas detalle con la otra).

Finalmente, el Vectorl y el Vector2 contienen la informacion colapsada de la red. Y como se vera
mas adelante, podran ser utilizados para crear un nuevo formato que permite reconstruir la
estructura y que facilite la linealizacion y la busqueda de trayectorias.

5.2 Ordenamiento y Formato a Base de Guiones.

En ejemplos anteriores se esquematizé como buscar ascendientes y descendientes de un elemento
utilizando el Vector2. El proceso en esencia usa nimeros y guiones para seguir ramificaciones.
Asi, dado un elemento X;, con indice PO-...—n — m — j, el primer paso para encontrar su antecesor
y sucesor inmediato sera buscar en el Vector2 los elementos:
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"PO—--—n—m" y "PO_..-—n—m—j—ln (18)

Una vez que se encuentren estos elementos, a través de sus indices pueden encontrarse sus partes
correspondientes en el Vectorl, lo cual permitira trazar las trayectorias. Sin embargo, este proceso
de busqueda puede volverse lento e inclusive dificil de programar, y quiza no tendria ninguna
ventaja sobre el método de busqueda en profundidad y de hecho careceria de interés como
algoritmo computacional de no existir una forma mas facil y rapida de ordenar los elementos.

La dificultad y el costo en tiempo resultan de la necesidad de descomponer los indices, que son
variables del tipo “string”, separar por guiones, contar elementos y ¢l propio ordenamiento una vez
que se encuentren los antecesores y sucesores. Y es en este punto donde el algoritmo adquiere una
de sus principales ventajas. Sucede que por la forma en como se construyeron los indices, y usando
funciones de ordenamiento y clasificacion del tipo “sort”, es posible ordenar el Vector2 sin
descomponer la cadena, ni contar, ni comparar. Unicamente se necesita ordenar en base a su valor
lexicogréfico que por lo regular hace uso de ordinales bajo la definicion del formato ASCII.

Por ejemplo, la cadena “A” tiene un ordinal de 65, la cadena “4” (es decir, el 4 visto como “string”
y no como namero) tiene un ordinal 54, el guion “- tiene un ordinal 45 y asi sucesivamente. La
mayoria de los lenguajes de programacién [15] utilizan un criterio de producto cartesiano para
realizar esta comparacion.

Asi, si se cuenta con dos conjuntos A y B parcialmente ordenados, el ordenamiento lexicografico
sobre las parejas (a,b) y (a’,b") del producto cartesiano AXB (con a,a’ € Ay b,b' € B) se
define como:

(a,b) < (d',b") siysolosi a<a' 6 (a=a'y b<b") (19)

Por lo anterior, usando una funcién nativa de los lenguajes de programacién, es posible ordenar el
Vector2 (denotandolo como Vector2* bajo el ordenamiento) como:

Vector2* =

[“P0O”, “PO-17, “P0O-1-17, “PO-1-1-1", “P0-1-1-1-17, “P0-1-2”, “P0-1-2-1",” “P0-1-2-1-1", “P0-1-
2-1-2”, “P0-2”, “P0-2-17, “P0-2-1-1”, “P0-2-2”, “P0-2-2-1", “P0-2-3”, “P0-2-3-1"]

Conviene ordenar el Vectorl bajo este esquema, utilizando la funcion definida en (13) y definiendo
una tercera funcion de Acomodo que se muestra en la siguiente pagina. Esta ultima funcion
vincularia el orden de Vector2* proyectandolo al orden de Vector1. Como comentario final en esta
seccion, habria que sefialar que la funcion biyectiva f suele estar definida en términos del indice.
Por ejemplo, en algunos lenguajes de programacion existen funciones como “index” que devuelve
el indice en una sucesion, cadena, lista o secuencia.

5.3 Propiedades de la Notacion y Algoritmo para Construir las Trayectorias
Por la forma en como se construyé la notacion y bajo la definicion (19) del orden lexicogréfico, la
notacion propuesta del Vector2* presenta varias caracteristicas que permiten construir las

trayectorias de una forma mas eficiente:

11/17 Memorias en Formato Digital, CIC CDMX 2017



Carlos Cruz Ldpez et al, Desarrollo de un algoritmo computacional para la linealizacion de cadenas de decaimiento y transmutacion.

1) En una trayectoria, el nimero de guiones que tienen sus elementos es creciente. Asi, Si
existen dos elementos consecutivos con un numero creciente de guiones, entonces estos
pertenecen a la misma trayectoria.

2) Si existen k elementos consecutivos con el mismo nimero de guiones, y consideramos que
el dltimo elemento tiene un indice j, esto implica que se duplicaran k — 1 veces los
segmentos de las trayectorias anteriores a la posicion j.

3) Si el nimero de guiones disminuye entre dos elementos consecutivos j y k, entonces el
elemento j es el ultimo elemento de la trayectoria en curso, y el elemento k es el nodo de
la siguiente trayectoria.

Estas caracteristicas pueden deducirse y demostrarse usando la definicion (19) y la naturaleza de
los sucesores y antecesores de una red de decaimientos y transmutacion. Estas tres propiedades
ofrecen valiosa informacion unicamente al contar el nimero de guiones de los elementos del
Vector2*. Al recorrer este vector se presentan solo 3 casos en cuanto al nimero de guiones entre
dos elementos consecutivos: que éste aumente, que sea el mismo o que disminuya.

Para la propiedad 3), cuando el nimero de guiones entre elementos consecutivos disminuye,
estaremos encontrando “fragmentos de trayectorias”. Estos fragmentos solo estaran completos si

comienzan en "P0".

En nuestro ejemplo anterior, usando el nimero de guiones pueden obtenerse los siguientes
fragmentos de trayectorias que se encuentran en la Tabla I.

Tabla I. Fragmentos de trayectorias.

Fragmento de Trayectoria de Vector2* Equivalente en Vectorl*
11 [“P0”, “PO-17, “P0-1-17, “P0-1-1-17, “P0-1-1-1-1] [X1, X, X4, Xo, X12]
2| [“P0-1-27, “P0-1-2-1"” “P0-1-2-1-1”"P0-1-2-1-2] [Xs, X10, X13, X14]
3| [“P0-2”,“P0-2-17, “P0-2-1-17] [X3, X¢,Fin]
4| [“P0-2-27, “P0-2-2-1"] [X7, X14]

Se puede apreciar que sélo el primer fragmento estd completo. Al resto le hacen falta elementos,
que pueden “integrarse” o “agregarse’” usando los guiones. Es posible identificar los fragmentos
incompletos como aquellos que no comienzan con PO.

La propiedad 2 representa una ventaja sobre el método de busqueda en profundidad. Resulta que
cuando en un fragmento de cadena tenemos guiones repetidos una cantidad k de ocasiones en la
posicion j, esto implica que k — 1 trayectorias pueden generarse, cuyo cuerpo “comun” seran los
elementos de las posiciones menores a j. Por ejemplo, en la segunda fila de la Tabla I se repite el
namero de guiones para los dos Gltimos elementos. Esto significa que estos dos elementos tienen
el mismo “tronco”, es decir:

[“P0-1-27, “P0-1-2-17] (20)
Ahora, para el ultimo de los elementos con el mismo niimero de guiones repetidos (esto es “P0-1-

2-1-2”) pueden presentarse dos casos. El primero es que el elemento que venga a continuacion de
él tenga un nimero mayor de guiones.
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Acomodo

La entrada es el Vector2*
La respuesta genera un Vector1l* que contiene los mismos elementos que Vectorl, pero en el
orden obtenido a través de la notacion de Vector2*

PASO 1 Determina la longitud del Vector2*, y denomina este nimero m
Parai=1,...m:

m Encuentra la posicion del elemento Vector2*[i] en Vector2, y denomina a este indice j

m Utiliza la funcion biyectiva f (Ecuacion (16)) en el elemento Vector2[j], para obtener
de esta forma el elemento Vector1[j]. Es decir:

f (Vector2[j]) = Vectorl[j]

m Agrega este elemento al Vectorl*

El segundo es que tenga un nimero menor. En el primero de los casos, significaria que la trayectoria
a la cual pertenece “P0-1-2-1-2” continta. En el segundo de los casos implicaria que “P0-1-2-1-2”
es el ultimo elemento de la trayectoria. En cualquier caso, los elementos anteriores al Gltimo
generarian trayectorias donde cada uno de los elementos seria el final de la cadena lineal. Aplicando
estas dos propiedades, las trayectorias obtenidas serian las que se muestran en la Tabla II.

Tabla 1. Trayectorias finales

Fragmento de Trayectoria de Vector2* Equivalente en Vectorl*
1] [“P0”, “PO-17, “P0-1-17, “P0-1-1-17, “P0-1-1-1-1] (X1, X0, X4, X, X15]
2| [“PO”, “P0O-17 ,“P0-1-27, “P0-1-2-1",” “P0-1-2-1-1"] [X1, X0, X5, X10, X13]
3| [“PO”, “P0O-17 ,“P0-1-27, “P0-1-2-1",” “P0-1-2-1-2"] (X1, X0, Xz, X10, X14]
4l [“P0”, “P0-2”, “P0-2-1", “P0-2-1-17] (X1, X5, Xs, X10, X13]
5] [“P0”, “P0-2” “P0-2-27, “P0-2-2-17] [Xy, X3, X, Fin]

5.4 Comparacion con el elemento de Busqueda profunda.

En términos computacionales, una adecuada comparacion entre algoritmos suele hacer uso de la
notacion de Bachmann-Landau [10], también conocida como notacion de cota superior asintética
y un analisis matematico-computacional. Dicha notacion se usa para evaluar el tiempo de
ejecucion, asi como para analizar las variables de almacenamiento y espacio en el caso de que los
parametros de entrada crezcan.

También es importante analizar si dicho algoritmo es estable, su recursividad y si es adaptable a la

mayoria de los lenguajes de programacion. Estos topicos estan fuera del alcance de este primer
estudio exploratorio, y a lo mas puede proponerse una comparacion practica (aunque en términos
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de la matematica computacional, poco rigurosa) con base en las operaciones y comparaciones que
realiza. Por ello consideramos este algoritmo como “alternativo” por ahora.

Es claro que una de las primeras ventajas que tiene este algoritmo es la notacion que propone, en
la que se pueden identificar elementos finales de las cadenas, trayectorias que tienen el mismo
tronco, e inclusive el nimero de cadenas lineales generadas. Esto Ultimo se puede obtener de
manera sencilla a partir de las propiedades mencionadas en la seccion anterior. Cuando el niUmero
de guiones disminuya, entonces tenemos trayectorias distintas. Cuando el nimero de guiones se
repita k veces, tendremos k — 1 trayectorias que se generaran.

En computacion existen varios formatos para representar estas estructuras que por lo regular
reciben el nombre de arboles. Uno de los formatos méas populares es el formato de Newick, que
tiene multiples caracteristicas en cuanto a la identificacion de sus elementos [9]. Asi que la presente
notacion también viene a ser alternativa.

Otro resultado que podemos obtener de nuestra notacion y formato es el numero total de cadenas
lineales que podemos extraer. Si denotamos como a el nimero de veces en que los elementos
disminuyen de guiones, y existen m ocasiones en que se repiten los guiones, denotando
my,m,, ..., My, la cantidad en que se repiten estos elementos, entonces el nimero total de cadenas
lineales puede estimarse como:

m (21)

Podemos realizar una comparacion sencilla en cuanto a las operaciones realizadas, contra el método
de busqueda en profundidad. En primer lugar, este Gltimo método de busqueda en profundidad
realiza operaciones del tipo “if”, para determinar si el elemento tiene sucesores o es estable. Esta
operacion es idéntica al algoritmo propuesto, que evalla si el elemento agregado es distinto de
“Fin” (véase el algoritmo de “Agregaelementos™). Sin embargo, el algoritmo propuesto realiza
esta evaluacion de forma lineal, siempre hacia adelante, mientras que el algoritmo de busqueda en
profundidad tiene que regresar y evaluar todos aquellos elementos que tienen ramificaciones, lo
cual consume una mayor cantidad de tiempo.

Adicionalmente, gracias a la propiedad 2, una vez identificados los elementos donde los guiones
se repiten, es posible realizar la “copia” de las trayectorias que comparten el mismo “tronco” de
manera eficiente. Mientras que, con el método de busqueda en profundidad, en cada caso tendria
que evaluarse si cada elemento tiene un sucesor (aun cuando dicha informacion por lo regular ya
se conoce “a priori”). En el proceso de retroceso o “backtracking”, el método de busqueda en
profundidad debe identificar las ramificaciones que ain no se exploran e intentar cada una de ellas.
En el caso del algoritmo desarrollado, esta informacion ya se encuentra resumida una vez que se
ha aplicado el método de ordenamiento lexicografico, que en un primer intento genera los
fragmentos de trayectoria que aparecen en la Tabla I.

Ademas, en este punto el algoritmo propuesto tiene posibles mejoras en cuanto a su velocidad,
considerandose de hecho el corazén del método el ordenamiento. Por ejemplo, si en lugar de usar
una funcion estandar de ordenamiento, se usan las multiples técnicas que se han desarrollado hasta
ahora (por ejemplo el método Quicksort, que tiene un esquema de particion que podria facilmente
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adaptarse a la estructura propuesta), es claro que podria aumentarse la velocidad de manera
significativa.

En las siguientes dos gréficas comparativas se realizaron ejecuciones del algoritmo de busqueda
en profundidad y del algoritmo propuesto para 2 casos particulares, usando el lenguaje de
programacion Python 2.7. NoOtese que no se proponen tiempos de ejecucion, porque esto esta
fuertemente condicionado por el hardware y arquitectura de un equipo, optandose mejor por ciclos
(definidos facilmente como una base normalizada), y dado que la red de decaimientos y
transmutacion puede afectar el resultado segin su topologia, se ha optado por considerar como
variable la extension de las cadenas lineales para una red que comienza en el U-235.

Los casos a) y b) muestran los ciclos en base a la profundidad para cadenas no uniformes (es decir,
cuya longitud no es fija), para el método de busqueda en profundidad y el método propuesto El
caso a), no incluye cadenas ciclicas, el caso b) si. En las comparaciones se aprecia un desempefio
excelente del método propuesto, aunque como se dijo en lineas anteriores, hace falta un analisis
matematico-computacional que incluya la notacién Bachman-Landau, y responda si el método es
estable o no.

Caso a)
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Figura 5. Grafico comparativo entre el algoritmo propuesto y el DFS, para el caso a), donde
no se consideran cadenas ciclicas. Las variables analizadas son los ciclos (tiempo)
empleados y la extension de las cadenas linealizadas.
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Figura 6. Grafico comparativo entre el algoritmo propuesto y el DFS, para el caso b) donde
se incluyen cadenas ciclicas. Las variables analizadas son los ciclos (tiempo) empleados y la
extension de las cadenas linealizadas.

4. CONCLUSIONES

Se desarrolld6 un método alternativo para la construccion de cadenas lineales que parte de
informacion “a priori” obtenida de librerias. El algoritmo presenta caracteristicas que le brindan
ventajas en comparacion con el método de busqueda profunda, entre las que se encuentran: 1) la
ausencia de un proceso de retroceso y por lo tanto una optimizacién en el tiempo de computo, 2)
el uso de una notacién que brinda informacioén sobre la topologia de la red de decaimiento y
transmutacion, y 3) la identificacion de ramificaciones que aceleran el proceso de “repeticion” de
trayectorias. Se realiz6 una comparacion en términos de tiempo de computo (que normalizado se
ha traducido a ciclos), utilizando un ejemplo particular de una red de decaimiento obtenida a partir
del U-235. La comparacion estd en funcion de la extension de las cadenas lineales, sin considerar
cadenas ciclicas para un caso, e incluyéndolas en otra. En ambos casos el método propuesto
muestra una ventaja que es mas pronunciada para el caso donde se incluyen cadenas ciclicas.

Atn es necesario indagar mas, utilizando técnicas de conteo computacionales, y la notacion de cota
superior asintdtica, concluyendo por el momento que este método es alternativo y bajo ciertas
circunstancias mas rapido que el método de busqueda en profundidad.

AGRADECIMIENTOS
Al Consejo Nacional de Ciencia y Tecnologia por brindar el apoyo econdémico a C.A. Cruz para la

realizacion de este trabajo que forma parte de su investigacion doctoral. Los autores agradecen el
apoyo financiero recibido del proyecto estratégico No. 212602: “AZTLAN Platform: Desarrollo

16/17 Memorias en Formato Digital, Ciudad de México 2017



XXVIII Congreso Anual de la Sociedad Nuclear Mexicana - 2017 LAS/ANS Symposium
"New Technologies for a Nuclear Power Expansion Program"
Ciudad de México, México, del 18 al 21 de junio de 2017

de una plataforma mexicana para el analisis y disefio de reactores nucleares”, del Fondo Sectorial
de Sustentabilidad Energética CONACYT - SENER.

10.

11.

12.

13.

14.

15.

REFERENCIAS

Cacucci, Dan Gabriel (Editor); Handbook of Nuclear Engineering; Editorial Springer, Vol. 1;
Karlsruhe, Germany (2010).

Bateman, Harry; “Solution of a system of differential equations occurring in the theory of
radiactive transformations”, Cambridge Philos. Soc., Vol. 15, p.423-427(1910).

Isotalo, Arno; “Computational Methods for Burnup Calculations with Monte Carlo Neutronics”,
Aalto University publications series; Doctoral Dissertation; Aalto University, Finlandia (2013).
Logan J.; Harr; “Precise Calculation of complex radioactive decay chains”; Air Force Institute
of Technology; Master of Science Dissertation; Wright-Patterson Air Force Base, Ohio; Estados
Unidos (2007).

Cetnar, Jerzy; “General solution of Bateman equations for nuclear transmutations”, Annals of
Nuclear Energy, Vol. 33, p. 640-645 (2006).

Huang, Kai; Wu, Hongchun; Cao, Liangzhi; Li, Yunzhao; Shen, Wei; “Improvements to the
Transmutation Trajectory Analysis of depletion evaluation”, Annals of Nuclear Energy, Vol. 87,
p.637-647 (2015).

Pelowitz, Denise B. (Editor); MCNPX USER’S MANUAL, Los Alamos National Laboratory;
Nuevo México, Estados Unidos (2008).

Garcia-Herranz, Nuria; Herrero C., José J.; Cabellos De F., Oscar L.; “Optimization of
multidimensional cross-section tables for few group calculations” Annals of Nuclear Energy,
Vol. 69, p. 226-237 (2014).

Junier, Thomas; Newick Utilities Tutorial, Computational Evolutionary Genomics Group;
Genova, Suiza (2009).

Atallah, Mikhail; Blanton, Marina; Algorithms and Theory of Computation Handbook, CRC
Press, Florida, Estados Unidos (2009).

Holzmann, Gerald J.; Peled, Doron; Yannakakis, Mihalis; “On Nested Depth First Search”,
DIMACS Series in Discrete Mathematics and Theoretical Computer Science. Vol. 32, p.23-31.
(1997).

Cidon, Israel; “Yet another distributed depth-first-search algorithm”, Information Processing
Letters, Vol. 26, p.301-305 (1988).

Makki, S.A.M.; Havas, George, “Distributed algorithms for depth-first search”, Information
Processing Letters, Vol. 60, p.7-12 (1996).

Sharman, Mohan B.; Iyengar, Sitharama S.; “An efficient distributed depth-first-search
algorithm”, Information Processing Letters, Vol.32, p.183-186 (1989).

Harzheim, Egbert; Ordered Sets (Advances in Mathematics), Springer, Germany (2005).

17/17 Memorias en Formato Digital, CIC CDMX 2017



