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Vorwort

Der vorliegende Bericht enthalt neben der Bereitstellung der wissenschaftlichen Grund-
lagen eine Ableitung einer fir die Sicherheit des Endlagers glinstigen Temperatur flr
das Wirtsgestein Tongestein aus Sicht der Langzeitsicherheit des Endlagersystems.
Eine Festlegung der Grenztemperatur nach § 27 Abs. 4 StandAG ist ebenso wenig das
Ziel dieses Berichtes, wie die Vorgabe einer Temperatur fir die Auslegung eines Endla-

gers im Tongestein.

Wahrend der Erstellungsphase wurden einzelne Arbeitsstdnde auf Foren und Work-
shops der Offentlichkeit prasentiert. Es bleibt anzumerken, dass Temperaturwerte, die
auf den entsprechenden Veranstaltungen gezeigt wurden, lediglich einen Zwischen-

stand dargestellt haben.



Kurzfassung

Beim Standortauswahlverfahren zur Endlagerung hochradioaktiver Abfalle wird nach
Vorgabe des § 27 Abs. 4 StandAG in den vorlaufigen Sicherheitsuntersuchungen bisher
vorsorglich von einer maximalen Temperatur von 100 °C an der Oberflache der Abfall-
behalter ausgegangen, um mdgliche negative Konsequenzen fur die Funktionalitat der
Komponenten des Endlagersystems (ELS) auszuschliel3en. Dieser Grenzwert wird un-
abhangig vom jeweiligen Wirtsgestein angenommen, solange noch ausstehende For-
schungsarbeiten keine Festlegung der Temperaturgrenze erlauben. Die Entsorgungs-
kommission /ESK 22/ empfiehlt hingegen, die Anforderungen hinsichtlich der
Temperaturverteilung und -entwicklung in einem ELS wirtsgesteins- bzw. standortspezi-

fisch zu formulieren.

Ziel des Berichtes ist es, Grundlagen bereitzustellen, um eine Entscheidung, welche
wirtsgesteinsspezifischen Grenztemperaturen (bzw. bei der Auslegung festzulegenden
Auslegungstemperaturen) in den rvSU zu berlcksichtigen sind, zu unterstitzen. Diese
Entscheidung ist fur das Standortauswahlverfahren wichtig, damit potenziell geeignete
Standorte nicht aufgrund von § 27 Abs. 4 StandAG aus dem Standortauswahlverfahren
ausscheiden. Der Bericht enthalt neben der Bereitstellung der wissenschaftlichen
Grundlagen eine Ableitung einer fir die Sicherheit des Endlagers gunstigen Temperatur
fur das Wirtsgestein Tongestein. Diese Auswertung ist als Beitrag der Autoren zur Dis-
kussion zu den Grenztemperaturen zu verstehen. Die Bewertung wird dabei aus Sicht
der Langzeitsicherheit des Endlagersystems durchgefiihrt und bezieht alle im Endlager

ablaufenden Prozesse mit ein
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1 Einleitung

Der vorliegende Bericht beschreibt die Methodik zur Ableitung der Temperaturvertrag-
lichkeiten von Endlagerkomponenten bei der Einlagerung hochradioaktiver Abfélle im
Wirtsgestein Tongestein. Zusatzlich zu diesem Bericht zum Wirtsgestein ,Tongestein®
wurden ebenfalls Temperaturvertraglichkeiten von Endlagerkomponenten fir die Wirts-
gesteine ,Kristallingestein“ /CZA 24a/ und ,Steinsalz“ /CZA 24b/ abgeleitet.

1.1 Motivation

Basierend auf den Diskussionen und den Empfehlungen der Kommission Lagerung
hoch radioaktiver Abfallstoffe /KOM 16/ enthalt § 27 Abs. 4 StandAG eine Vorgabe fir
die in den vorlaufigen Sicherheitsuntersuchungen (vSU) zugrunde zu legenden Annah-
men hinsichtlich der Temperaturvertraglichkeit der Wirtsgesteine: ,Solange die maxima-
len physikalisch mdglichen Temperaturen in den jeweiligen Wirtsgesteinen aufgrund
ausstehender Forschungsarbeiten noch nicht festgelegt worden sind, wird aus Vorsor-
gegrunden von einer Grenztemperatur von 100 Grad Celsius an der Aul3enflache der

Behalter ausgegangen.”

Die Kommission hatte diese Eingrenzung empfohlen, da durch die Temperaturerhéhung
aus den hochradioaktiven Abfallen in den technischen und geotechnischen Barrieren
sowie dem umgebenden Gebirge Prozesse mit unterschiedlichen negativen oder positi-
ven Konsequenzen fur die Endlagersicherheit ausgeldst, beschleunigt oder verstarkt
werden konnen. Diese Auswirkungen gilt es auf Basis des Standes von Wissenschaft
und Technik zu prufen, bevor — begrindet auf dieser Prifung — eine Abweichung von
den 100 Grad Celsius an der AuRenflache der Behalter festgelegt werden kann. Diese
Abweichung soll laut Kommissionsbericht einen Sicherheitsabstand zwischen der sich
tatsachlich einstellenden Temperatur und der Temperatur, bei der kritische Zustande wie
schadliche Mineralumwandlungen oder langfristige Schadigungen auftreten kénnen, be-

inhalten.

Die Entsorgungskommission (ESK) sieht die Festlegung einer wirtsgesteinsunabhangi-
gen Grenztemperatur als nicht zielfiihrend hinsichtlich der sicherheitsrelevanten Auswir-
kungen des Warmeeintrages in ein Endlager an und empfiehlt flr die Durchflihrung der
reprasentativen vorlaufigen Sicherheitsuntersuchungen (rvSU) auf der Grundlage des

jeweiligen  vorlaufigen  Sicherheitskonzepts  Anforderungen hinsichtlich  der



Temperaturverteilung und -entwicklung im Endlagersystem wirtsgesteinsspezifisch bzw.
standortspezifisch zu formulieren und das Endlager entsprechend auszulegen /ESK 22/.
Werden bei der Auslegung Temperaturen festgelegt, die nicht Uberschritten werden duir-

fen, werden diese auch als Auslegungstemperaturen bezeichnet.

Ziel des Berichtes ist es, Grundlagen bereitzustellen, um eine Entscheidung, welche
wirtsgesteinsspezifischen Grenztemperaturen (bzw. bei der Auslegung festzulegenden
Auslegungstemperaturen) in den rvSU zu berucksichtigen sind, zu unterstitzen. Diese
Entscheidung ist fir das Standortauswahlverfahren wichtig, damit potenziell geeignete
Standorte nicht aufgrund von § 27 Abs. 4 StandAG aus dem Standortauswahlverfahren
ausscheiden. Der Bericht enthalt neben der Bereitstellung der wissenschaftlichen
Grundlagen eine Ableitung einer flr die Sicherheit des Endlagers giinstigen Temperatur
fur das Wirtsgestein Tongestein. Diese Auswertung ist aber als Beitrag der Autoren zur

Diskussion zu den Grenztemperaturen zu verstehen.

Eine Festlegung der Grenztemperatur nach § 27 Abs. 4 StandAG ist ebenso wenig
das Ziel dieses Berichtes, wie die Vorgabe einer Temperatur fur die Auslegung
eines Endlagers im Tongestein. Die Begriffe ,Grenztemperatur und ,,Auslegungstem-
peratur werden daher bei der Analyse der Temperaturvertraglichkeiten nicht verwendet.
Es ist bei dieser Analyse von einer im Hinblick auf die Temperaturvertraglichkeiten der
Endlagerkomponenten ,glinstigen Temperatur® die Rede. Temperaturvertraglichkeit wird
dabei im Sinne des Kriteriums zur Bewertung der Temperaturvertraglichkeit (gemaf
§ 24, Anlage 8 Stand AG) verstanden. Dort wird unter diesem Begriff definiert, dass die
von Temperaturanderungen infolge der Einlagerung der radioaktiven Abfalle betroffenen
Gesteinsformationen so beschaffen sein sollen, dass dadurch bedingte Anderungen der
Gesteinseigenschaften sowie thermomechanische Gebirgsspannungen nicht zu einem
Festigkeitsverlust und einer Bildung von Sekundarpermeabilitdten im Endlagerbereich
fuhren. Dieses fir die geologische Barriere definierte Verstandnis von Temperaturver-
traglichkeit wird im Folgenden auf alle Komponenten in einem Endlagersystem (ELS)
Ubertragen. Eine sicherheitsgerichtete Diskussion glinstiger Temperaturen in einem ELS
ist nur bei Kenntnis des Wirtsgesteins und des Endlagerkonzeptes mdglich /ESK 22/. Im
nachfolgenden Unterkapitel wird daher die zugrunde gelegte technische Auslegung und
der geplante Betrieb des Endlagers in einer Tongesteinsformation detaillierter beschrie-

ben.

Will man aus den Ergebnissen der Diskussion der Temperaturvertraglichkeiten zu ge-

eigneten Temperaturen fur die Auslegung eines Endlagers kommen, ist nicht nur die
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Langzeitsicherheit des Endlagers von Bedeutung, sondern es ist auch ein sicherer Bau
und Betrieb des Endlagers im Blick zu behalten. Zudem muss auch berucksichtigt wer-
den, dass die in der EndISiAnfV geforderte Rickholbarkeit (§ 13) und die geforderte
Ermdglichung einer Bergung der eingelagerten Endlagergebinde (§ 14) bei den sich ein-
stellenden Temperaturen im ELS umgesetzt werden kénnen. Da es nicht zielfihrend ist,
langzeitrelevante Temperaturvertraglichkeiten mit Fragen der Betriebssicherheit der
Ruckholung bzw. Bergung innerhalb einer Analyse zu verzahnen, wird die in diesem
Bericht vorgestellte Vorgehensweise zur Ableitung von Temperaturvertraglichkeiten Fra-

gen zur Betriebssicherheit, der Rickholung oder der Bergung nicht berlcksichtigen.

1.2 Anforderungen und Vorgehen

Damit die Ableitung guinstiger Temperaturen im Sinne des § 1 Abs. 2 StandAG in einem
partizipativen, wissenschaftsbasierten, transparenten, selbsthinterfragenden und ler-
nenden Verfahren eingesetzt werden kann, sollte die Methodik folgende grundsatzliche

Anforderungen erfullen:

1. Vollstandigkeit: Der Nachweis einer ,Vollstandigkeit® einer Analyse ist fur ein
komplexes System grundsatzlich nicht moglich. Ziel einer Analyse muss es aber
sein, eine nach Stand von Wissenschaft und Technik umfassende Analyse aller
bekannten Prozesse durchzufihren.

2. Transparenz und Nachvollziehbarkeit: Diese Forderung ist dann umgesetzt,
wenn die gewahlte Vorgehensweise fir Aullenstehende a) zuganglich, b) ver-
standlich, und c) selbst veranderbar/ausflhrbar ist.

3. Flexibilitat: Die technische Auslegung ist ein wesentliches Element der Optimie-
rung des Endlagersystems (§ 12 EndISiAnfV). Gerade zu Beginn des Standort-
auswahlverfahrens ist eine flexible Methode von groRer Bedeutung, die Ande-
rungen in der technischen Auslegung relativ einfach und schnell beriicksichtigen
kann.

4. ldentifizierung von Forschungs- und Entwicklungsbedarf: Im Rahmen der
Ableitung einer ginstigen Temperatur sind gemaf § 12 EndISiUntV Forschungs-
und Entwicklungsbedarfe zu identifizieren und darzustellen sowie hinsichtlich ih-

rer Sicherheitsrelevanz zu bewerten.

Die Ableitung glnstiger Temperaturbereiche in einem ELS erfolgt unter Berucksichti-

gung dieser Anforderungen in vier Schritten:



1. Relevanzprifung (Kap. 3): Zerlegung des ELS in seine Komponenten und Eigen-
schaften sowie die darauf wirkenden Ereignisse und Prozesse (engl. features,
events and processes, kurz FEP). Auswahl und Bewertung von sowohl tempera-
turabhangigen als auch fur die thermischen Eigenschaften des ELS bedeutsa-
men FEP fir alle temperaturbeeinflussten Komponenten des zugrunde gelegten
Endlagerkonzeptes.

2. Priorisierung (Kap. 4): Bewertung der fir eine Bestimmung der Temperaturver-
traglichkeiten der Komponenten des ELS relevanten Prozesse (bzgl. integritats-
relevanten Eigenschaften der Komponente sowie Auswirkungen auf die radio-
nuklidtransportrelevanten (RN-transportrelevanten) Eigenschaften)

3. Uberfiihrung der priorisierten Prozesse in Temperaturunvertraglichkeitsfunktio-
nen (TUF) (Kap. 5). Durch Minimierung einer Gesamttemperaturunvertraglich-
keitsfunktion (GTUF) ergibt sich flr jede Komponente ein ginstiger Temperatur-
bereich (Kap. 6).

4. Synthese (Kap. 7): Verbal-argumentative Zusammenfiihrung der Ergebnisse und

Begriindung eines glinstigen Temperaturbereichs fir das zugrunde gelegte ELS.

Im ersten Schritt wird der Stand von Wissenschaft und Technik zu sicherheitsrelevanten
temperaturabhangigen Prozessen im Endlager (insbesondere basierend auf den Ergeb-
nissen aus /BRA 19/) durch die Analyse einer FEP-Liste in Beziehung zu einem Endla-
gerkonzept gesetzt. Fur die relevanten Prozesse wird im zweiten Schritt festgestellt, wie
wichtig der Einfluss auf die Temperaturvertraglichkeit der Komponenten des ELS ist und
wie die tendenzielle Auspragung der Temperaturabhangigkeit priorisierter Prozesse aus-
sieht (vergleichbar mit dem Vorgehen in /BRA 19/, Kap. 6). Die im dritten Schritt ge-
nannte Vorgehensweise beinhaltet eine quantitative Einschatzung der Temperaturab-
hangigkeit priorisierter Prozesse und erweitert damit die Erkenntnisse aus /BRA 19/.
Durch Einfihrung von Temperaturunvertraglichkeitsfunktionen (TUF) wird die Ermittlung
glnstiger Temperaturen als (mathematisches) Entscheidungsproblem formuliert. Dabei
ist unter dem Begriff der Temperaturunvertraglichkeitsfunktion eine skalare nichtnega-
tive Funktion der Temperatur 9 zu verstehen, die je nach Prozess und betrachtetem
Aspekt bei glinstigen Temperaturen kleine Funktionswerte und bei ungtinstigen Tempe-
raturen grof3e Funktionswerte annimmt. Jeder Prozess bzw. seine TUF beschreibt dabei
eine Dimension des Entscheidungsproblems. Um unter Berilicksichtigung aller relevanter
Prozesse eine glinstige Temperatur zu finden, wird eine Gesamttemperaturunvertrag-

lichkeitsfunktion (GTUF) als gewichtete Summe der TUF ermittelt, woraus sich eine



gunstige Temperatur bzw. ein gunstiger Temperaturbereich bzgl. Integritat sowie RN-

Transport fur jede Komponente ergibt.

Als Definitionsintervall der TUF wird der Temperaturbereich zwischen 35 °C und 250 °C
betrachtet. Die untere Grenze von 35 °C wird als Gebirgstemperatur interpretiert, welche
im ELS (unter Ausschluss von Frostprozessen) nicht unterschritten werden kann. Bei
der Wahl der oberen Grenze wurden im ELS Prozesse berlcksichtigt, die bei sehr hohen
Temperaturen auftreten und integritatsrelevante Eigenschaften des ewG beeintrachti-
gen, d. h. die Grenze von 250 °C wurde aufgrund der Kristallwasserfreisetzung von Po-
lyhalit, welche oberhalb von 230 °C beginnt /JOC 81/, /ROT 86/, /KUH 13/ festgelegt.
Diese obere Grenze wurde flr das Wirtsgestein Steinsalz abgeleitet, wird aber zur Wah-
rung eines konsistenten Ansatzes Uber alle Wirtsgesteine auch auf Ton- und Kristallin-

gestein Ubertragen.

Insgesamt ermdglicht das vorgestellte Verfahren eine transparente und adaptive Festle-
gung gunstiger Temperaturen in den Komponenten eines ELS. Die Methode wurde im
Rahmen dieses Projektes in ein computergestitztes Rechenprogramm umgesetzt, so
dass innerhalb kurzer Zeit durch begrindete Anpassungen von TUF und Gewichten die
glnstigen Temperaturbereiche prazisiert werden kdnnen. Dies ermdglicht insbesondere
eine Berucksichtigung neuer Erkenntnisse zu relevanten Prozessen oder geanderter

Auspragungen der Prozesse in Abhangigkeit vom jeweiligen Endlagerkonzept.

Die detaillierte Vorgehensweise wird in den folgenden Unterkapiteln beschrieben.






2 Priufungsgrundlage

Im Allgemeinen umfasst die Prifungsgrundlage ein Einlagerungskonzept, die FEP-Liste
und verschiedene Randbedingungen und Pramissen. Im Gegensatz zu der FEP-Liste
sind das Einlagerungskonzept und die Randbedingungen sowie Pramissen wirtsge-

steinsspezifisch.

21 Einlagerungskonzept fiir das Wirtsgestein Tongestein

Die der Analyse einer glnstigen Temperatur zugrunde liegende technische Auslegung
des Endlagers basiert auf dem Konzept der Streckeneinlagerung von POLLUX-
Behaltern. Die Ausfuhrungen zur Auslegung und zum Betrieb des Endlagers sind aus
/IBGE 22/ Gbernommen. Aufgrund von Einschrankungen hinsichtlich der Warmeabgabe
der Behalter bei der Einlagerung im Tongestein kénnen kleinere Behaltertypen mit redu-
zierter Beladung wie der POLLUX-3-Behalter /JOB 15/ verwendet werden /BGE 22/". In

/BER 21/ wurden hierzu Abschirmberechnungen durchgefihrt.

Der POLLUX-Behalter besteht aus einem Innen- und einem Auflenbehalter. Der Innen-
behalter besteht aus Feinkornbaustahl (Werkstoff 1.6210), hat eine Wandstarke von 160
mm und wird durch einen geschraubten Primardeckel und einen geschweil}ten Sekun-
dardeckel dicht verschlossen. In den POLLUX-3-Behalter konnen 3 DWR-BE, 9 SWR-
BE oder 7,5 WWER-BE eingesetzt werden. In Abb. 2.1 ist ein POLLUX-3-Behalter mit
Beladung dargestellt. Der aufldere Abschirmbehalter ist wie der Primar- und Sekundar-
deckel aus Spharoguss (Werkstoff 0.7040) hergestellt und hat eine Wandstarke von ca.
270 mm. Dieser Abschirmbehalter hat keine Dichtfunktion zu Gbernehmen und wird mit
einem verschraubten Deckel verschlossen. Im Mantel sind in radial verteilten Bohrungen

Stabe aus Polyethylen zur Verringerung der Neutronendosisleistung eingesetzt.

' Fir die Endlagerauslegung im Rahmen der rvSU besteht die Notwendigkeit, Annahmen zu Behaltern zu
treffen, auch wenn derzeit keine konkreten Behalterkonzepte vorliegen. Diese Annahmen sind insbeson-
dere auf die verwendeten Materialien und die Behaltergeometrien bezogen. Sie beeinflussen damit geo-
metrische Aspekte des Endlagerbergwerks und flieRen in die thermische Endlagerauslegung zur Einhal-
tung der Auslegungstemperatur ein. Das POLLUX-Behaltersystem wird im Rahmen der rvSU als
Grundlage fur die Annahme von geometrischen GroRen und Materialparametern fur Endlagerbehalter fur
Endlagersysteme im Tongestein verwendet /BGE 22/.
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Abb. 2.1 POLLUX-3-Behalter, mit gezogenen Brennstaben aus 3 DWR-BE
/BER 21/

Die Einlagerungsfelder liegen in homogenem Tongestein. Einflisse durch sandige und

karbonatische Anteile sind vernachlassigbar (siehe Kap. 2.3).

Grubenraume mit langeren Standzeiten wie dem Infrastrukturbereich, Richtstrecken
oder Querschlagen erfordern einen betonbasierten Vollausbau. Je nach Bedingungen
kann dieser auch mehrschalig und mit Nachgiebigkeitselementen umgesetzt werden.
Der Ausbau muss eine geringe chemische Reaktivitat aufweisen sowie dem erwarteten
Gebirgs- und Fluiddruck mindestens fir die Dauer der Betriebszeit standhalten. Fir den
Streckenausbau ist eine 30 cm dicke Spritzbetonschicht vorgesehen. Einlagerungsstre-
cken mit kurzen Standzeiten kdnnen mit einem starren Ausbau geringerer Dicke stabili-
siert werden. Alternativ ist hier der Einsatz eines Anker-Stahinetzsystems bei sehr guns-
tigen Bedingungen denkbar. Dem Ausbau wird in der Nachverschlussphase keine

Sicherheitsfunktion zugewiesen. Folglich ist seine Integritat nicht mehr von Bedeutung.

Endlagergebinde werden auf einem Sockel aus Formsteinen mit hohem Tonmineralan-
teil eingelagert, um einen direkten Kontakt des Endlagergebindes zum Betonausbau

oder Fahrbahnmaterialien zu vermeiden (Abb. 2.2).
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Abb. 2.2  Querschnittsprofil der Einlagerungsstrecke mit Ausbau und Gebinde mit be-
strahlten Brennelementen flr die Streckenlagerung warmeentwickelnder
Abfalle /BGE 22/

Nach der Einlagerung erfolgt die Verflllung des Hohlraumes mit einem Versatz aus
quellfahigen Tonmineralen, damit der Behalter allseitig von Ton umgeben ist. Der Ver-
satz erfolgt sukzessive: innerhalb der Einlagerungsstrecken wird der Hohlraum um ein
Endlagergebinde herum direkt nach dessen Einlagerung verflllt. Querschlage und Ab-
schnitte der Richtstrecken werden verfillt, sobald sie flir den Betrieb des Endlagers nicht
mehr notwendig sind. Auch in den Richtstrecken wird ein tonhaltiger Versatz verwendet
IBGE 22/. Bis zur Festlegung des genauen Materials werden durch /BGE 22/ die Mate-
rialkennwerte von Bentonit angenommen. Das Verfullmaterial besteht Uberwiegend aus
arteigenem Ausbruchsmaterial mit Beimischungen von quellfahigen Tonmineralen wie
dem Calcium-Bentonit (Ca-Bentonit), um eine mdglichst hohe Homogenitat der Versatz-

materialien zu gewahrleisten.

Der Betrieb des Endlagers beginnt mit der ersten Anlieferung radioaktiver Abfalle. Im
Wesentlichen bestehen die untertagigen Tatigkeiten im Betrieb aus der Auffahrung von
Einlagerungsstrecken, der Einlagerung von Endlagergebinden und der anschlieRenden

Verfullung von Einlagerungsstrecken, Querschlagen und nicht weiter genutzten Teilen



der Richtstrecken. Der Betrieb beginnt im schachtfernsten Einlagerungsfeld. Die Auffah-
rung der Einlagerungsstrecken, die Einlagerung und die Verfillung schreiten von dort
aus in Richtung der Schachte fort. Zwischen jedem Querschlag und der Richtstrecke des
Einlagerungsbetriebs werden Wetter- und Zugangsbauwerke errichtet. Nach vollstandi-
ger Errichtung eines Einlagerungsfeldes mit Einlagerungsstrecken wird fir dieses Feld
das Wetterbauwerk zum Ubergang vom Querschlag zur Richtstrecke des Auffahrungs-
betriebs verschoben. Diese Bauwerke dienen der Trennung des Endlagerbergwerks in

Kontrollbereich und Uberwachungsbereich sowie der Regulierung der Wetterstrome.

Nach der Ubergabe des ersten Einlagerungsfeldes an den Einlagerungsbetrieb beginnt
die Auffahrung des nachsten Feldes vom benachbarten Querschlag aus. Der Auffah-
rungsbetrieb, bestehend aus dem Bergbauschacht, der Richtstrecke des Auffahrungs-
betriebs und den in Auffahrung befindlichen Einlagerungsfeldern, wird aufgrund der
bergbaulichen Téatigkeiten dem Uberwachungsbereich zugeordnet. Samtliche damit in
Zusammenhang stehenden Transporte von Gestein, Ausbau, Material und Personen er-
folgen daher im Regelfall Gber diese Verbindung. Auf dem gleichen Weg stromen frische
Wetter in das Endlager. Vom Hauptwetterstrom im Querschlag aus werden die Einlage-
rungsstrecken Uber Wetterlutten und Lifter sonderbewettert. Die Abwetter strémen in
den Querschlag zurlck, wo sie vom Hauptwetterstrom erfasst, verdinnt und in Richtung
Kontrollbereich abtransportiert werden. Am Ubergang zur Richtstrecke des Einlage-
rungsbetriebs gehen sie Uber ein entsprechendes Wetter- und Zugangsbauwerk in den
Kontrollbereich Gber und werden durch den Endlagergebindetransportschacht aus dem

Endlager geleitet.

Der Einlagerungsbetrieb transportiert die Endlagergebinde Uber den Endlagergebin-
detransportschacht in das Endlager und dann, gleisgebunden, (ber die Richtstrecke des
Einlagerungsbetriebs in das jeweilige Einlagerungsfeld. Im Querschlag vor der jeweili-
gen Einlagerungsstrecke nimmt die Einlagerungsvorrichtung den Behalter auf und trans-
portiert ihn in die Einlagerungsstrecke. Hier legt sie ihn zentral in der Strecke auf dem
Sockel aus Formsteinen ab und verlasst die Einlagerungsstrecke. Das Verfillmaterial
der Einlagerungsstrecke wird Uber den gleichen Weg von Uber Tage in das Einlage-

rungsfeld transportiert.

Der Streckenabschnitt um ein Endlagergebinde herum wird direkt nach dessen Einlage-
rung vollstandig mit Bentonit oder quellfahigem Tonmaterial verfillt und ggf. jeweils mit
einem Streckenverschluss verschlossen. Im Anschluss kann der nachste Einlagerungs-

vorgang beginnen. Wie bei der Auffahrung beginnt auch die Einlagerung angrenzend zur
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Richtstrecke des Einlagerungsbetriebs und setzt sich dann bis zur Richtstrecke des Auf-
fahrungsbetriebs fort. Die Wetter gelangen dann aus dieser Richtstrecke Uber ein Wet-
ter- und Zugangsbauwerk in den Kontrollbereich im Querschlag. Wie im Auffahrungsbe-
trieb wird dem durchgehenden Hauptwetterstrom fiur die Sonderbewetterung der

Einlagerungsstrecke ein Teil entnommen.

Sind alle Einlagerungsstrecken eines Einlagerungsfeldes mit Endlagergebinden beladen
und verfullt, folgt schlieBlich auch die Verfillung des zugehdrigen Querschlages und der
Richtstrecken bis etwa zum nachsten Querschlag. Der Querschlag und die Richtstrecke
des Einlagerungsbetriebs, die vollstandig dem Kontrollbereich zugeordnet sind, werden
durch den Einlagerungsbetrieb geflllt. Die Verfillung beginnt am Wetterbauwerk des
Einlagerungsfeldes zur Bergbaustrecke und setzt sich im Ruckbau fort. Hierfur ist eine
starke Sonderbewetterung einzusetzen. Die Verflllung des Abschnitts der Richtstrecke
des Auffahrungsbetriebs kann mit Gestein aus dem aktuellen Auffahrungsbetrieb oder
auch Uber den Bergbauschacht erfolgen. Auf diese Weise muss der Kontrollbereich nicht
erweitert werden und Gestein aus der Auffahrung kann mit geringem Aufwand genutzt
werden. In den Richtstrecken zwischen den Einlagerungsbereichen und dem Infrastruk-
turbereich werden Streckenverschlisse aus je zwei Betonwiderlagern und zwei Ben-
tonit-Dichtelementen installiert an die sich ein weiteres Bentonit-Dichtelement, ein As-
phaltdichtelement und ein erneutes Betonwiderlager anschliel3en. Streckenverschliisse
in den Einlagerungsbereichen werden ebenso oder mit nur einem Bentonit-Dichtelement

umgesetzt.

Fur Verflllsdulen (Schacht) und Widerlager kénnen Hartgesteinsschotter aus Basalt
oder Quarzsand eingesetzt werden. Dichtelemente bestehen aus Bentonit oder aus
wechselnden Bentonit- und Sandelementen (Bentonit mit Aquipotenzialsegmenten). Die
Sandelemente sorgen hierbei fir eine gleichmafigere Verteilung von Lésung und damit
fur ein gleichmafigeres Quellen der Tonminerale. Genauso sind Dichtelemente aus Bi-
tumen und Asphalt oder Beton méglich /BGE 22/. Der Aufbau des Schachtverschlusses
ist abhangig vom standortspezifischen geologischen Profil. Ein mdgliches Konzept flr

einen Schachtverschluss kann /JOB 15/ oder /HER 20/ entnommen werden.

2.2 FEP-Liste

Die Analyse einer FEP-Liste wird gemaf Begrindungstext der EndISiAnfV zu § 3 /BUN

20/ als wichtiges Element eines systematischen Vorgehens nach dem internationalen
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Stand von Wissenschaft und Technik gesehen. Grundidee einer FEP-Analyse ist die
Fragmentierung des ELS in seine Bausteine, den Komponenten und Eigenschaften
(Features) sowie den einwirkenden Ereignissen (Events) und Prozessen (Processes).
Die Fragmentierung des ELS erlaubt eine einfachere Analyse zur Entwicklung dieser
Prozesse im ELS. Aus der Analyse der einzelnen Bausteine des ELS kénnen Ruck-

schlisse zum Gesamtsystem gezogen werden.

Als Standard wird international die abgestimmte FEP-Liste der OECD/NEA anerkannt
INEA 19/. Im Vergleich zu der FEP-Liste der OECD/ NEA bietet die in /FRE 20/ erstellte
FEP-Matrix ein nachvollziehbareres System zur Identifikation der verschiedenen FEP
sowie zu jedem individuellen FEP eine Auflistung assoziierter Prozesse?, die eine Be-
wertung der zugrunde liegenden Prozesse in einem ELS in grofierer Detailtiefe erlaubt
(Abb. 2.3). Die gréRere Detailtiefe ermoglicht auch eine bessere Bewertung von Kopp-
lungen zwischen den Prozessen. Es muss hier angemerkt werden, dass im Rahmen
dieses Vorhabens ausschliellich dieses Systems zur Identifikation der FEP nach
/IFRE 20/ verwendet worden ist. Das System ordnet alle FEP in der Matrix gemaf fol-

gendem Schema:

KK.XX.PP.YY.a

KK: Bezeichnung der Ubergeordneten ELS-Komponente

XX: Identifikationsnummer der ELS-Komponente

PP: Bezeichnung der Ubergeordneten Eigenschafts-, Ereignis-, Prozessgruppe
YY: Identifikationsnummer der Eigenschaft-, Ereignis, Prozessgruppe

a: Assoziierter Prozess

Dieses Nummerierungssystem erlaubt die schnelle Zuordnung der Eigenschaften, Er-
eignisse und Prozesse anhand der FEP-Nummern. Die Abkirzungen kdénnen Abb. 2.3
entnommen werden. Beispielsweise steht ,BB“ fur Buffer and Backfill (Buffer und Ver-
satz) und , TM* fir mechanische und thermomechanische Prozesse. Diese Abklirzungen
werden in den Tabellen in Kapitel 3.1 verwendet. Es muss an dieser Stelle angemerkt
werden, dass eine ,00“ aufweisende Identifikationsnummer zwar mehrere ELS-

Komponenten, allerdings nur selten alle dazugehorigen Gbergeordneten Eigenschafts-,

2 Prozesse und Ereignisse werden in diesem Bericht nicht unterschieden. Sie werden gemeinsam unter
dem Begriff ,,Prozesse” subsumiert. Eine Unterscheidung ist fiir die Ableitung einer glinstigen Temperatur
in einem ELS ohne Bedeutung.
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Ereignis- und Prozessgruppen umfasst. Beispielsweise sind in der ELS-Komponente
~Wirtsgestein“ (HR.00) biologische und thermo-biologische Prozesse (TB.) aufgelistet,
welche allerdings nicht in weiteren wirtsgesteinsbezogenen Komponenten, wie der Auf-
lockerungszone (HR.01) oder dem einschlusswirksamen Gebirgsbereich (HR.02) be-
rucksichtigt worden sind. Es wurde daher entschieden, diese FEP in die jeweiligen Uber-

geordneten Prozessgruppen zu kopieren und sie an diesen Stellen zu analysieren.
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(GD) General Definitions

Waste and Engineered Barriers Region

(WF) Waste Form

(01) SNF and Cladding

(02) Vitrified HLW

(05) Other HLW

(06) Metal Parts from
Reprocessing

(WP) Waste Package and
Internals

(01) SNF

(02) Vitrified HLW

(05) Other HLW

(06) Metal Parts

(BB) Buffer/Backfill

(01) Waste Package Buffer
(02) Drift/Tunnel Backfill
(MW) Mine Workings

(01) Drift/Tunnel/Room Supports
(02) Liners

(03) Open Excavations/Areas
(04) Emplacement Boreholes
(SP) Seals/Plugs

(01) Drift/Tunnel Seals

(02) Shaft Seals

(03) Borehole Plugs

Geosphere and Natural Barriers Region

(HR) Host Rock

(01) Excavation Disturbed Zone
(EDZ)

(02) Emplacement Unit(s)

(03) Other Host Rock Units
(OU) Other Geologic Units
(01) Overlying / Adjacent Units
(including Caprock, Aquifers)
(02) Underlying Units

Surface Region

(BP) Biosphere

(01) Surface and Near-Surface
Media and Materials

(02) Flora and Fauna

(03) Humans

(04) Food and Drinking Water

System Region

(RS) Repository System
(01) Assessment Basis

(02) Preclosure/Operational
(03) Other Global

Abb. 2.3  Allgemeine FEP-Matrix fir ein Endlager flr radioaktive Abfalle /FRE 20/

Insgesamt enthalt die der FEP-Matrix zugrundeliegende FEP-Liste 500 individuelle FEP,

welche mit Uber 600 individuellen assoziierten Prozessen kombiniert werden konnen.
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Die Kombination aus den FEP und den verschiedenen assoziierten Prozessen resultiert
in einer Gesamtzahl von Uber 2.000 verschiedenen Datensatzen /FRE 20/. Diese Da-
tensatze sind in einer MS-Excel®-basierten Datenbank zusammengestellt und bilden die
Grundlage der Relevanzprufung und der Priorisierung. Es muss angemerkt werden,
dass die Datensatze einer Konsistenzprifung unterzogen worden sind, um die Vollstan-
digkeit der Datensatze sicherzustellen. Die Prufung bestand zunachst in einem Ver-
gleich, ob die assoziierten Prozesse in einem FEP in einer Komponente gleich oder ahn-
lich in einem gleichlautenden FEP in einer anderen Komponente aufgelistet sind.
Fehlende assoziierte Prozesse sind in den entsprechenden Komponenten hinzugefiigt
worden. Zudem umfasst die Prifung den Vergleich mit anderen FEP-Katalogen
/BRA 19/, /IJAH 13/, [IJAH 16/, um ganzlich fehlende assoziierte Prozesse (z.B. Pyrolyse,

Quarzzementation) zu identifizieren und hinzuzufugen.

23 Randbedingungen und Pramissen

Fur die Durchfihrung der Untersuchungen ist es notwendig, einige Randbedingungen
bzw. Pramissen festzulegen. Die Pramissen unterscheiden sich teilweise fur die ver-
schiedenen Wirtgesteine, sie sind daher nicht in jedem Fall allgemeingdltig. Im folgenden
Kapitel werden fir das Endlagersystem im Wirtsgestein Tongestein die wesentlichen
Pramissen eingeordnet und erlautert; beziiglich der umfassenden Auflistung der Pramis-
sen fUr die Endlagersysteme in den Wirtsgesteinen Steinsalz und Kristallingestein wird

auf die jeweiligen Berichte verwiesen.

Die Notwendigkeit, Pramissen aufzustellen, resultiert aus verschiedenen Ursachen:

dem konzeptuellen Modellansatz fir das Endlagersystem,
Detaillierungsgrad der Einlagerungskonzepte,

Kenntnis der Standortbedingungen und

o o T o

Bewertung von Prozessbeschreibungen.

Die Pramissen (b) und (c) sind zurtickzufiihren auf die noch geringe Detaillierung der
vorlaufigen Einlagerungskonzepte und den fehlenden Standortbezug. Die Pramissen
wurden vor allem formuliert, um die Variabilitdt der Endlagersysteme einzugrenzen. Die
Pramissen (d) folgen dem Ausschliel3en bzw. der geringen Einwirkung eines Prozesses

oder Prozessablaufes.
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Eine der Pramissen fir den konzeptuellen Modellansatz betrifft die Abgrenzung der
Komponenten Auflockerungszone (ALZ) und einschlusswirksamer Gebirgsbereich
(ewG): Die ALZ wird als Zone definiert, welche sich im Gebirge um die bergmannisch
aufgefahrenen Hohlrdume ausbildet, und dessen hydraulischen sowie mechanischen
Eigenschaften sich bedeutend von denen des intakten Tongesteins - insbesondere
durch eine mobile Gasphase im Porenraum und eine um mehrere Magnituden erhdhte
Permeabilitdt — unterscheiden. Dementsprechend kann Tongestein als ewG definiert
werden, welches durch einen gesattigten Porenraum und eine geringe Permeabilitat
charakterisiert ist. Im ewG sind weder Losungsbewegung noch advektiver und konvek-

tiver Stofftransport von relevantem Einfluss. Diffusion findet statt.

Eine weitere solche Pramisse schliel3t eine separate Komponente flir eine Opferschicht

zwischen Behalteroberflache und Versatz bzw. ALZ (vorerst) aus.

Pramissen fir die Standortbedingungen im Wirtsgestein Tongestein betreffen beispiels-

weise die Gesteinsformation fur die Ausweisung des ewG:

- Es wird unterstellt, dass die Machtigkeit der ungestdrten Tonformation hinrei-
chend grof} ist, um die Einwirkung von sandigen bzw. karbonatischen Schicht-
gliedern der Tonformation oder tonformationsfremden Gesteinseinschlissen

(z.B. Sandlinsen, Pyritknollen) als vernachlassigbar einzustufen.

- Es wird unterstellt, dass Mutationen von Mikroben nicht grundsatzlich ausge-
schlossen werden kdnnen, aber die Systemeinwirkungen eines kleinen Anteils
mutierter Mikroben im Vergleich zu denen durch nicht mutierte Mikroben als ver-

nachlassigbar eingeschatzt werden.

- Es wird unterstellt, dass im ewG keine freie Gasphase existiert, vgl. /JJAH 16/,
Kap. 4.11. Die thermochemische Sulfatreduktion findet zwar statt, beeinflusst je-
doch weder das Gesamtsystem (z. B. den Gasdruck) noch die Integritat des

ewG.

Pramissen fir das Einlagerungskonzept im Wirtsgestein Tongestein betreffen auch den

Versatz aus Bentonit oder quellfahigem Ton:

Es wird unterstellt, dass Ausbruchsmaterial — sofern dieses zuséatzlich zu einem Bentonit
als Streckenversatzmaterial eingesetzt wird — aus der Auffahrung des Endlagerberg-

werks stammt und nach dem Einbau die mittlere Luftfeuchtigkeit in der Grube aufweist.
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— Fur den Versatz wird eine anhaltend formschlussige Anbindung an die Kontur

der Grubenrdume unterstellt.

— Der Ausbau wird dem Gebirgs- und Fluiddruck mindestens fir die Dauer der
Betriebszeit standhalten. In der Nachverschlussphase wird ihm keine Funktion

mehr zugewiesen, weshalb seine Integritat nicht von Relevanz ist.

Die prozessspezifischen Pramissen umfassen u. a. Prozessablaufe in Komponenten
vom Behalter bis zum ewG, die bei der Bewertung der Temperatur(un)vertraglichkeit
entweder uneingeschrankt berlcksichtigt werden oder aber keine Berlcksichtigung fin-

den:

— Fur die Komponente Behalter(oberflache) wird die aerobe Metallkorrosion fiir die
integritatsrelevanten Eigenschaften vernachlassigt, da die aeroben Redoxbe-
dingungen nur einen kurzen Zeitraum (Wochen bis Monate) unmittelbar nach
dem Verschlie®en eines Einlagerungsorts aufgrund des Sauerstoffverbrauchs
anhalten /GIR 18/; fur RN-transportrelevante Eigenschaften werden die Einwir-

kungen in benachbarten Komponenten (Versatz, ALZ) berlcksichtigt.

— Es wird eine uneingeschrankte Verfligbarkeit von Wasser bzw. Lésung an der
Behalteroberflache unterstellt, sieche unten. Die Wasser bzw. Lésungen weisen

relevante Salzgehalte auf, u. a. Sulfat und Chlorid.

— Fur die Komponente Versatz wird unterstellt, dass aufgrund einer hohen initialen
Saugspannung im Bentonit oder im quellfahigen Ton die Lésung sehr schnell
(innerhalb der Bergungsfrist) vordringen kann und Kapillareffekte danach ver-
nachlassigbar sind. Damit wird fir die Korrosion der Behalteroberflache Lésung

in ausreichendem Malde zur Verfligung stehen.

— Es wird unterstellt, dass der Versatz durch vordringende Lésung nicht erodiert

wird.

— Es wird unterstellt, dass die Auswirkungen einer Betonschale (Ausbau) auf das
geochemische Milieu in der ALZ auf wenige cm begrenzt werden und damit nicht

relevant sind.

— Es wird unterstellt, dass Konvektion den RN-Transport in allen Komponenten

aulRer dem ewG beeinflusst.
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Die Pramissen finden sich bei den Begrundungen der Relevanzprifung und Priorisie-

rung der Prozesse aus der FEP-Liste wieder.
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3 Relevanzpriufung

Die Relevanzprifung umfasst vier Teilprifungen: die komponentenspezifische Prifung,
die prozessgruppenspezifische Prifung, die einlagerungskonzeptspezifische Prifung
und die prozessspezifische Prifung. Die Teilprufungen sind hierarchisch angeordnet.
Dies bedingt, dass sich die Anzahl der als relevant bewerteten FEP, einschlief3lich derer
assoziierten Prozesse, nach jeder Teilprifung reduziert. Das Ablaufschema in Abb. 3.1
zeigt nochmals den hierarchischen Charakter der Relevanzprifung in Verbindung mit
der Priorisierung (Kap. 4) und der Ableitung von TUF (Kap. 5). Es zeigt auch die Vorge-
hensweise der Bearbeitung der Datensatze in der MS-EXCEL®-basierten Datenbank
auf. Das Ziel der Relevanzprifung ist die Auswahl und Bewertung aller FEP, welche (1)
in vom Warmeeintrag beeinflussten Komponenten stattfinden (Komponentenspezifische
Prifung), (2) sich auf die Temperaturabhangigkeit der Prozessgruppe bzw. der assozi-
ierten Prozesse bzw. auf die temperaturabhangigen Eigenschaften der Komponente be-
ziehen (Prozessgruppenspezifische Prifung), (3) potenziell in der ELS-Komponente
stattfinden (Einlagerungskonzeptspezische Prifung), oder (4) einen potenziell bedeut-

samen Einfluss auf die Komponente aufweisen (Prozessspezifische Prufung).

Relevanzprifung Priorisierung

Ableitung
integritatsrele -
vanter TUF
Daten- i
bank v
: : i : Ableitung
! ! ! ! transportrele -
v v v v vanter TUF
i
" v
e Positiv
-—--> Negativ
1:  Komponentenspezifische Prifung 4:  Prozessspezifische Prifung
2:  Prozessgruppenspezifische Prifung 5:  Priorisierung integritatsrelevanter
Prozesse
3: Einlagerungskonzeptspezifische Priifung 6: Priorisierung RN-transportrelevanter
Prozesse

Abb. 3.1  Ablauf der Relevanzprifung und Priorisierung
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31 Komponentenspezifische Priifung

Die komponentenspezifische Prifung beabsichtigt festzustellen, ob eine ELS-
Komponente von dem Warmeeintrag, der wahrend des radioaktiven Zerfalls von den

Abfallen emittiert wird, betroffen ist.

Abb. 3.2 zeigt die in einem ELS zu berticksichtigenden Komponenten. Es muss hier an-
gemerkt werden, dass die Komponenten in der Abbildung gemaf der internationalen
FEP-Liste (IFEP) der OECD/NEA /NEA 00/ und nicht gemaR der im Kapitel 2.2 beschrie-
benen Liste nummeriert sind. Eine Temperaturerh6hung ausgeldst durch den radioakti-

ven Zerfall in den Abféllen betrifft naturgemal nicht alle Komponenten gleichermalien.

Abb. 3.2 Komponenten und einwirkende Prozesse in einem Endlagersystem
/FRE 20/

Berechnungen zur Warmeausbreitung in Tongesteinsformationen geringer Machtigkeit
wurden z.B. in /ALF 20a/ und /ALF 20b/ durchgeflihrt (Abb. 3.3). Diese Berechnungen
decken im Detail nicht die Verhaltnisse im direkten Umfeld der Behalter (<10 m) ab und
kénnen auch im Fernfeld nicht 1:1 auf alle Tongesteinsformationen Ubertragen werden.

Sie zeigen jedoch, dass

— die signifikante Abweichung von der urspringlichen Temperatur im ungestorten
Wirtsgestein im ELS nach ca. 1.000 Jahren abnimmt und nach ca. 20.000 bis
30.000 Jahren dem urspriinglichen Temperaturgradienten innerhalb des ewG

entspricht;
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eine Erhdhung der Auslegungstemperatur von 100 °C (Abb. 3.3, oben) auf
150 °C (Abb. 3.3, unten) noch in 60 m Entfernung von den Abfallen eine Erho-

hung des Temperaturmaximums von etwa 15 °C mit sich bringt;

mit zunehmenden Abstanden zu den Abfallen das Maximum deutlich niedriger
ausfallt und damit auch die Unterschiede zwischen Auslegungstemperaturen

von 100 °C und 150 °C deutlich geringer ausfallen.
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Abb. 3.3  Zeitliche Entwicklung der Temperatur an ausgewahlten Bereichen im ELS
in Tongesteinsformationen, oben: Auslegungstemperatur 100 °C /ALF 20a/,
unten: Auslegungstemperatur 150 °C /ALF 20b/
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Fur die Festlegung einer ginstigen Temperatur werden die Komponenten in Tab. 3.1 als
Komponenten mit einer signifikanten Temperaturerhéhung durch die Zerfallswarme der
hochradioaktiven Abfélle angesehen. In Tab. 3.1 sind neben den Komponenten auch
deren Bezeichnung bzw. Identifikationsnummer in der FEP-Matrix (Abb. 2.3) angege-
ben. Bei der Bewertung der Temperaturrelevanz werden in der FEP-Matrix prinzipiell nur

Komponenten mit Barrierewirkung berticksichtigt.

Tab. 3.1  Temperaturbeeinflusste Komponenten und deren Bezeichnungen in /FRE

20/ fir Tongestein

Komponente Bezeichnung in FEP-Matrix ID in FEP-Matrix
Behalter Waste Package WP.00
Versatz Buffer/Backfill BB.00

BB.01
Streckenausbau Mine Workings MW.00
Auflockerungszone (ALZ) Excavation Damaged Zone (EDZ) | HR.01
Wirtsgestein (insb. Emplacement Unit(s) HR.02
konturnaher ewG)

Die Komponenten innerhalb des Behalters werden nicht betrachtet. Der innere Aufbau
des Endlagerbehélters und voraussichtliche Konditionierungsmoglichkeiten der Abfalle
lassen den Schluss zu, dass die Abfallmatrix innerhalb eines Behalters Temperaturen
Uber 200 °C vertragen kann, auch wenn die Temperatur Einfluss auf die Korrosion der
Glasmatrix in den Wiederaufarbeitungsabfallen hat /FRE 85/. Es wird in den weiteren
Betrachtungen vorausgesetzt, dass die Behalter so ausgelegt werden kénnen, dass die
Abfallmatrix (WF.00 — WF.04) der Temperatur standhalten kann, die die glinstige Tem-
peratur flr das Wirtsgestein bedingt.

Im hier betrachteten Einlagerungskonzept sind keine Verschlisse im Einlagerungsbe-
reich vorgesehen (Kapitel 2.1), so dass die Komponente (SP.01, SP.03) fur die weitere
Analyse entfallt. Dartuber hinaus wurden die Komponenten MW.01 bis MW.04 ebenfalls

nicht betrachtet.

3.2 Prozessgruppenspezifische Priifung

Die prozessgruppenspezifische Prifung beabsichtigt festzustellen, ob eine Prozess-
gruppe temperaturabhangig ist bzw. die Eigenschaften einer ELS-Komponente, ein-

schlieBlich die ihrer Bestandteile, temperaturabhangig sind. Dieser Ansatz wurde
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ausgeweitet, um auf der Ebene der assoziierten Prozesse komponentenunspezifisch de-

ren Temperaturabhangigkeit festzustellen.

Die folgenden Prozessgruppen sind per Definition temperaturabhangig bzw. kénnen die

thermischen Eigenschaften von Komponenten verandern und werden in der Analyse be-

rucksichtigt:

TL: Thermische Prozesse

TM: Thermo-mechanische Prozesse
TH: Thermo-hydraulische Prozesse
TC: Thermo-chemische Prozesse
TB: Thermo-biologische Prozesse
TT: Transportprozesse

RA: Radiologische Prozesse?

Folgende Prozessgruppen aus /FRE 20/ werden nicht ausgewertet:

Langzeitliche geologische Prozesse (LG): Die relevante Warmeentwicklung
durch hochradioaktive Abfalle liegt in der GréRenordnung von ca. 30.000 Jah-
ren. Langzeitlich wirkende geologische Prozesse (z.B. Hebung/Senkung des
Standorts) wirken sich in diesem geologisch gesehen kurzen Zeitraum nicht aus,
so dass sie fur die Ableitung einer glnstigen geologischen Temperatur keine

Rolle spielen sollten.

Klimatische Prozesse (CL): Die relevante Warmeentwicklung durch hochradi-
oaktive Abfalle liegt in der Grélienordnung von ca. 30.000 Jahren. Klimatische
Prozesse (z.B. glaziale Erosion/Rinnenbildung) werden aber erst mit Einsetzen
der nachsten Kaltzeit (frihestens in 50.000 Jahren erwartet /GAN 16/) wirksam
werden, so dass sie fur die Ableitung einer guinstigen geologischen Temperatur

keine Rolle spielen sollten.

3 Radiologischen Prozesse sind keine thermischen Prozesse, konnen jedoch mit diesen Prozessen gekop-
pelt sein.
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Zukiinftige menschliche Aktivitaten (HP, HE): Zuklnftige menschliche Aktivi-
taten, die im Zusammenhang mit dem ELS stehen, kénnen aus heutiger Sicht
nicht zuverlassig prognostiziert werden. Fur die Ableitung einer optimalen Tem-

peratur werden diese nicht bertcksichtigt.

Sich selbst tragende Kettenreaktion (NC): Den nationalen Regularien gemaf
sind sich selbst tragende Kettenreaktionen auszuschlielen (EndISiAnfV § 8).
Somit kommt dieser Prozessgruppe flr die Ableitung einer glinstigen geologi-

schen Temperatur keine Relevanz zu.

Seismische Ereignisse (SM): Im deutschen Auswahlverfahren sind groRere
seismische Ereignisse auszuschlief3en. Ein Ausschluss aufgrund der heutigen
Beobachtungslage ist zwar kein abschlieRender Beweis fir das Auftreten star-
kerer Ereignisse in den nachsten eine Million Jahren. Dennoch kann unterstellt
werden, dass ein starkeres seismisches Ereignis eine sehr niedrige Eintrittser-
wartung hat. Der Einfluss der Temperatur auf seismische Ereignisse ist zusatz-

lich als gering einzustufen.

Magmatische Ereignisse (IG): Im deutschen Auswahlverfahren sind groRere
magmatische Ereignisse auszuschliefen. Auf Grund der geologischen Randbe-
dingungen ist dies in Deutschland fur die in Frage kommenden Regionen auch

in den nachsten eine Million Jahren als gegeben anzusehen.

Friihes Versagen (EF): Ein mdgliches frihes Versagen von Barrieren resultiert
vor allem durch menschliche Fehler / begrenzte Detektion bei der Fertigung
technischer oder geotechnischer Barrieren. Der Einfluss der Temperatur auf sol-

che Ereignisse ist grundsatzlich als gering einzustufen.

Wie oben angesprochen wurde auch die Temperaturabhangigkeit der 600 individuellen

assoziierten Prozesse komponentenunspezifisch im Rahmen der Prifung festgestellt.

Es sind folgende Bewertungskategorien definiert worden: , Temperaturabhangig (Ja),

»1emperaturunabhangig (Nein)“, ,Bertcksichtigt, ,Nicht berlicksichtigt®. Die verwende-

ten Bewertungskategorien begrinden sich auf die Sachverhalte, dass der assoziierte

eine Randbedingung der Untersuchung darstellt (z.B. Abfallinventar; Kategorie

.Berucksichtigt®)
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— externen Faktoren unterliegt (z.B. Klima, menschliches Eindringen, Kategorie
,Nicht berlcksichtigt®)

Im weiteren Verlauf der Relevanzprifung sind nur die diejenigen assoziierten Prozesse

berlcksichtigt, deren Temperaturabhangigkeit festgestellt worden ist.

3.3 Einlagerungskonzeptspezifische Priifung

Die einlagerungsspezifische Prufung beabsichtigt festzustellen, ob ein assoziierter Pro-
zess unter Bericksichtigung des zugrunde gelegten Einlagerungskonzeptes tiberhaupt
in der ausgewahlten Komponente eintreten bzw. auf die ausgewahlte Komponente ein-

wirken kann.

Die verwendete FEP-Liste wurde zur Analyse und Bewertung eines Endlagers im Salz
entwickelt /FRE 20/. Auch enthalt die FEP-Liste in/FRE 20/ Prozesse, die einen Bezug
zu anderen Endlagerkonzepten haben oder im zugrunde gelegten Einlagerungskonzept
aufgrund verschiedener Aspekte (z.B. anderes Abfallinventar, andere Verschluss- bzw.
Versatzmaterialien) nicht auftreten kdnnen. DarlUber hinaus werden Prozesse in dieser
Prufung als irrelevant eingestuft, wenn diese im Rahmen der Komponentenauslegung
ausgeschlossen worden sind. Pfutzenbildung und turbulente Strémungen sind Beispiele
fur diese Prozesse; das Abbinden von Beton im Versatz sind Beispiele fur Prozesse,
welche aufgrund des zugrunde gelegten Einlagerungskonzepts nicht auftreten kénnen;
Plastische Verformungen und Versagen des Behalters ist ein Beispiel flir Prozesse, die

mittels der Auslegung vermieden werden.

3.4 Prozessspezifische Prifung

Die prozessspezifische Prifung beabsichtigt festzustellen, ob der assoziierte Prozess
unter Berlcksichtigung des zugrunde gelegten Einlagerungskonzeptes einen Einfluss
auf das Verhalten der jeweiligen Komponente haben kann, und zu bewerten, ob dieser
potenzielle Einfluss von Bedeutung flir die Ableitung einer glinstigen Temperatur ist.
Prozesse, die innerhalb der Zeitdauer des Temperaturimpulses vollstandig reversibel

sind, z. B. elastische Prozesse, werden als nicht relevant angesehen.

Im Gegensatz zu der prozessgruppenspezifischen Priifung bericksichtigt die prozess-

spezifische Prifung das zugrunde gelegte Einlagerungskonzept, insbesondere die
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Komponenten, und stellt allgemein heraus, was der assoziierte Prozess unter ansteigen-
den Temperaturen in der Komponente induzieren kann. Beispiele fir wenig bedeuten-
den assoziierten Prozesse sind alle diejenigen, die das Vorhandensein oder den (advek-
tiven bzw. diffusiven) Transport von Gas im einschlusswirksamen Gebirgsbereich
beinhalten. Diese Einschatzung basiert auf der Pramisse, dass keine Gasphase im ein-

schlusswirksamen Gebirgsbereich vorhanden ist.
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4 Priorisierung

Fir diejenigen Prozesse, die in der Relevanzprifung als temperaturabhangig und be-
deutsam fir die Festlegung einer glinstigen Temperatur einer Komponente eingestuft
wurden, findet ein weiterer Eingrenzungsprozess statt. Dazu findet eine Bewertung statt,
ob der Prozess hinsichtlich der integritatsrelevanten Eigenschaften der Komponente
und / oder hinsichtlich der RN-transportrelevanten Eigenschaften innerhalb der Kompo-
nente relevante Auswirkungen aufweist. Nur wenn mindestens eine dieser beiden Be-
dingungen erfullt ist, wird der Prozess ,priorisiert” und in der weiteren Bewertung berick-

sichtigt.

Die Bewertung erfolgt zunachst noch rein qualitativ. Beispielsweise kann der Einfluss
der Temperaturabhangigkeit eines Prozesses auf einen der beiden Aspekte integritats-
relevante oder RN-transportrelevante Eigenschaften als vernachlassigbar eingestuft
werden oder es wird angegeben, ob der Prozess eher bei héheren oder niedrigeren
Temperaturen glnstig hinsichtlich integritatsrelevanter oder RN-transportrelevanter Ei-

genschaften einwirkt.

Eine Bewertung in diesem Stil baut auf den Ergebnissen aus /BRA 19/ auf. Dort sind

auch ausflihrliche Beschreibungen zu den in Kap. 5 aufgeflihrten Prozessen zu finden.
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5 Ableitung von TUF

Allen assoziierten Prozessen, die im Rahmen der Priorisierung als temperaturabhangig
und bedeutsam flr die Festlegung einer glinstigen Temperatur einer Komponente ein-
gestuft wurden, werden primare TUF zugewiesen. Diese TUF werden in Kap. 5.1 darge-
stellt. Eine ausfuhrliche Erlauterung zu den dahinterstehenden Prozessen ist /BRA 19/
zu entnehmen. Im Anschluss wird fir die BilanzierungsgréoRen Porositat, Losungs-
menge, Gasmenge und H>S-Menge die Beitrage verschiedener primarer TUF bestimmt
(Kap. 5.2). Darauffolgend werden abgeleitete TUF generiert (Kap. 5.3). Diese leiten sich
aus den primaren TUF und den Bilanzierungsgréf3en ab, beispielsweise durch Multipli-
kation. Hier findet auch eine Skalierung des Wertebereichs [0,1] statt. Ausschliel3lich die
in Kap. 5.3 abgeleiteten TUF finden dann Verwendung fur die Bestimmung der GTUF

der verschiedenen Komponenten.

51 Primare TUF

Sobald bei der Priorisierung ein in der betreffenden Komponente stattfindender Prozess
oder eine Komponenteneigenschaft identifiziert wird, welche die Temperaturunvertrag-
lichkeit dieser oder benachbarter Komponenten bzw. den RN-Transport beeinflussen
koénnen, erfolgt die Zuordnung dieses Einflusses einer TUF hinsichtlich der integritats-
bzw. RN-transportrelevanten Eigenschaften der Komponente. Unter den primaren TUF
wird die Menge der temperaturabhangigen Einflussgréfien verstanden, mit der alle tem-
peraturbedingten Anderungen in einer Komponente innerhalb des Temperaturimpulses
in der Nachverschlussphase umfassend, wenn auch vereinfacht, abgebildet werden kén-
nen. Es wird z. B. davon ausgegangen, dass mit Hilfe der primaren TUF ,Konsolidie-
rung®, ,Losungsdruck® und ,Gasdruck” die Reaktion der Spannungsverhaltnisse auf die
Temperaturentwicklungen im Nahfeld eines Endlagers abgebildet werden kann. Auf ahn-
liche Weise wird hier davon ausgegangen, dass die primaren TUF ,Viskositat, ,Dichte®,
,Ruckhaltung®, ,Diffusionskoeffizient” und ,RN-Konzentration®“, welche als unabhangige
Parameter bzw. Grofien in die Transportgleichung mit einem Reaktionsterm einflie3en,
die Temperaturabhangigkeit des RN-Transports abbilden kénnen. In diese Transport-
gleichung flie3t aullerdem die temperaturabhangige GroRRe Porositat Uber den effektiven
Diffusionskoeffizienten ein. Die Porositat wird hier allerdings als nicht unabhangig be-
trachtet, weil ihre temperaturbedingten Anderungen durch andere primare TUF, wie
,Quellen®, ,Smektit-lllitisierung®, ,Karbonatzersetzung® u. a., abgebildet werden. Obwohl

der Diffusionskoeffizient fir Losungen aus Viskositat und Temperatur nach der Stokes-
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Einstein-Gleichung hergeleitet wird, wird er trotzdem in der Liste der primaren TUF auf-
gefuhrt, weil der hydrodynamische Radius der diffundierenden Teilchen in dieser Glei-
chung aufgrund verschiedener temperaturabhangiger Prozesse modifiziert werden und
dadurch die Temperaturabhangigkeit des Diffusionskoeffizienten von der Viskositat ab-
weichen kann.

Wenn relevante Einzelprozesse als Teil eines lUibergeordneten Gesamtprozesses iden-
tifiziert werden, kénnen sie einer TUF zugeordnet werden. Dies gilt z. B. fur die Zusam-
menlegung von Korrosionsprozessen. Die Zusammenlegung kann ohne Weiteres zu ei-

nem spateren Zeitpunkt rickgangig gemacht werden.

Einem Prozess kénnen mehr als eine primare TUF zugeordnet werden. Beispielsweise
kénnen dem Prozess ,Flachenhafte Korrosion® hinsichtlich der integritatsrelevanten Ei-
genschaften der Komponente WP.00 (Behalter) die primaren TUF ,Korrosionsrate® und
.Korrosionsrate durch H,S*, zugeordnet werden, weil die Temperaturabhangigkeit der
Rate bzw. der Auspragung dieses Prozesses durch bekannte Korrosionsraten aufgrund
der Wechselwirkungen mit H>S und/oder Wasser abgebildet werden kann. Die mit der
Korrosion einhergehende Bildung von H2 und der Wasserverbrauch werden nicht als
primare TUF betrachtet, weil ihre Raten mit den entsprechenden Korrosionsraten gleich-

gesetzt werden und somit von letzteren nicht unabhangig sind.

Ein und dieselbe primare TUF kann auch mehreren Prozessen zugeordnet werden, die
sie in ihrer Gesamtwirkung — begriindet durch theoretische Uberlegungen und empiri-
sche Rickschliisse — abbildet. Als ein Beispiel bildet die primare TUF ,Smektit-lllitisie-
rung® die Prozesse ,Alteration von Mineralen®, ,Smektit-lllitisierung und andere Mineral-
umwandlungen® sowie ,Spannungsanderung durch Mineralumwandlung“ ab. Kann der
temperaturabhangige Beitrag eines Prozesses zur bereits flr einen anderen Prozess
zugeordneten TUF mit dem aktuellen Kenntnisstand oder bei den vorausgesetzten
Randbedingungen jedoch noch nicht quantifiziert werden, wird diesem Prozess ein po-
tenzieller Beitrag als Vorlage bzw. Merkposten fur eine evtl. Berlicksichtigung zu einem
spateren Zeitpunkt bescheinigt. Beispielsweise kann der Beitrag des Prozesses ,Phy-
sisorption (immobile Phasen)“ zur TUF ,Ruckhaltung® aufgrund seines elementspezifi-
schen Charakters aktuell nicht quantifiziert werden, was aber zu einem spateren Zeit-
punkt nachgeholt werden kann, sobald die fir einen Standort relevante Auswahl an

Radionukliden festgelegt wird.
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Primare TUF werden entweder aus fundamentalen GesetzmaRigkeiten, wie z. B. dem
,Diffusionskoeffizient in Gasen aus der Chapman-Enskog-Theorie, oder aus phano-
menologischen Beobachtungen, wie z. B. ,Karbonatzersetzung®, ,Smektit-lllitisierung®
oder ,Thermochemische Sulfatreduktion, hergeleitet. Dabei kann die funktionelle Tem-
peraturabhangigkeit der primaren TUF allgemein gultig (z. B. ,Diffusionskoeffizient)
oder standort- bzw. einlagerungskonzeptabhangig sein. Zum Beispiel hangt die Form
der standortabhdngen primaren TUF ,Karbonatzersetzung“ und ,Smektit-lllitisierung®
von der mineralischen Zusammensetzung des Versatzmaterials und des Tongesteins
ab. Die Form der einlagerungskonzeptabhangig primaren TUF ,Korrosionsrate“ hangt

wiederum von der Beschaffenheit des Behalters ab.

Wahrend die durch eine fundamentale Gesetzmaligkeit vorgegebene Temperaturab-
hangigkeit bei der Herleitung einer primaren TUF mit dieser Skalierung direkt umgesetzt
werden kann, bedarf die Herleitung aus phanomenologischen Beobachtungen einiger
Annahmen, die im unterschiedlichen Mall von Expertenmeinungen festgelegt werden.
Zum Beispiel erfolgte die Herleitung der standortabhangigen primaren TUF ,Konsolidie-
rung“ anhand der in /JJOB 07/ beschriebenen Ergebnisse eines In-Situ-Experiments im
Felslabor Mont Terri (CH). Im Rahmen des HE-D-Experiments wurde ein Bohrloch in die
tonige Fazies des Opalinuston abgeteuft und mit fiberoptischen Sensoren zur Langen-
und Temperaturanderungsmessung ausgestattet. Das Erhitzen des Systems flihrte zu-
nachst zur Langenexpansion und ab einer Temperatur von 90 °C zu einer Kontraktion.
Das expansive-kontraktive Verhalten der tonigen Fazies unter Temperaturerh6hung
wurde auch von /MON 11/ mittels drainierter triaxialer Kompressionsexperimente ge-
zeigt. Allerdings erreichte die dort ermittelte Expansions-Kontraktionslinie das Maximum
bereits bei einer Temperatur von 68 °C. Da dieses expansive-kontraktive Verhalten von
vielen standortabhangigen Faktoren (Tonmineralgehalt, Schichtung, Drainagebedingun-

gen) beeinflusst wird, orientierte sich die Expertenmeinung an den In-Situ-Messungen.

Im Gegensatz zu den in Kap. 5.3 beschriebenen, abgeleiteten TUF, welche durch Ver-
schiebung und Skalierung den Wertebereich [0,1] erhalten, sind die primaren TUF teil-
weise noch dimensionsbehaftet. Dies ist dadurch begriindet, dass einige primare TUF
durch Einsetzen in physikalische Gesetze oder durch Multiplikation mit Bilanzierungs-
groRen miteinander verknupft werden, um mathematische Beschreibungen von abgelei-
teten TUF zu erzeugen. Insbesondere eine (additive) Verschiebung primarer TUF wiirde
bei anschlieender Multiplikation zu verzerrten Ergebnissen fuhren (wahrend einer Ska-

lierung in diesem Fall kein Problem darstellt).
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Die folgende Tabelle (Tab. 5.1) listet die fir das Wirtsgestein Tongestein identifizierten

primaren TUF zusammen mit den durch sie abgebildeten Prozessen auf.
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Tab. 5.1

Primare TUF fir das Wirtsgestein Tongestein

Primare TUF

Komponente

Beitragende Prozesse

integritatsrelevante TUF

Quellen

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.01.TM.04 A Spannungsanderung durch Quellen von Tonmineralen

HR.01/HR.02.TM.05 B Spannungsanderung durch Quellen von Tonmineralen

Konsolidierung

HR.01/ HR.02

HR.01./HR.02.TM.06 A/C Konsolidierung

Smektit-lllitisierung

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 A Alteration von Mineralen
BB.01.TM.04 B Smektit-lllitisierung und andere Mineralumwandlungen
HR.01/HR.02.TM.05 C Spannungsanderung durch Mineralumwandlung

Wasserdampfeinwirkung

BB.01

BB.01.TC.02 | Wasserdampfeinwirkung auf Bentonit

Quarzzementation

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 J/G Quarzzementation

Mikrobielle Eisenreduktion

BB.01/ HR.01/
HR.02/ MW.00

BB.01/HR.01/HR.02.TB.01 L Sulfatreduktion
BB.01/HR.01/HR.02.TB.01 M Eisenreduktion
MW.00.TB.01 M Eisenreduktion

Karbonatzersetzung

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.01.TC.02 K Zersetzung von Karbonatmineralen

Mineralumwandlung

BB.01/ HR.01/
HR.02/ MW.00

BB.01/HR.01/ MW.00.TC.01 H Lésungsinteraktion mit Behalter und Ausbau
BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 C Mineralauflésung und -auslaugung
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Primare TUF

Komponente

Beitragende Prozesse

BB.01.TC.02 F Alteration von Mineralen aufgrund des durch die Radiolyse veranderten L6-
sungschemismus

BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 L/I Alteration und Neubildung von Mineralen
BB.01/HR.01/HR.02 M/J Hz-induzierte Pyrit-Reduktion

BB.01/HR.01/HR.02.TC.01 M/L Thermochemische Sulfatreduktion
BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 B/D Redoxprozesse

BB.01.TC.02 F Alteration von Mineralen aufgrund des durch die Radiolyse veranderten L6-

sungschemismus

Lésungsdruck

BB.01/ HR.01/
HR.02/ MW.00

BB.01/HR.01/HR.02.TH.01 A Druckgetriebene Strémung (Lésung)
BB.01/HR.01.TH.01 B Druckgetriebene Stromung (Gas)
BB.01/HR.01.TH.01 D Druckgetriebene Stromung zwischen Kluft und Matrix
BB.01/HR.01.TM.04 C/TM.05 A Spannungsanderung durch Lésungsdruck
MW.00.TM.05 A Lésungsdruck (intern)

MW.00.TM.05 B Lésungsdruck (extern)

Gasdruck

BB.01/ HR.01/
MW.00

BB.01/HR.01.TH.01 A Druckgetriebene Strémung (Lésung)
BB.01/HR.01/MW.00.TH.01 B Druckgetriebene Stromung (Gas)
BB.01/HR.01.TH.01 D Druckgetriebene Strdmung zwischen Kluft und Matrix
BB.01/HR.01/MW.00.TM.04 D/A Spannungsanderung durch Gasdruck
MW.00.TM.04 B Gasdruck (extern)
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Primare TUF

Komponente

Beitragende Prozesse

Thermochemische Sulfatre-
duktion

BB.01/ HR.01/
HR.02/ MW.00

BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TC.01 M/L Thermochemische Sulfatreduktion

Mikrobielle Sulfatreduktion

BB.01/ HR.01/

BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TB.01 H Mikrobielle Gasbildung

HR.02/ MW.00 | BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TB.01 L Sulfatreduktion
Methanogenese BB.01/ HR.01/ | BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TB.01 H Mikrobielle Gasbildung

HR.02/ MW.00 | BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TB.01 K Methanogenese
Fermentation BB.01/ HR.01/ | BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TB.01 H Mikrobielle Gasbildung

HR.02/ MW.00

BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TB.01 O Fermentation

Mechanisch induzierte Ho-Bil-

dung

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 G/E Bildung von Hz in gebrochenen Silikatkérnen

Pyrolyse

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.01/HR.01/HR.02.TC.03 C/D Pyrolyse des Kerogens

Thermolabile Organika

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.01/HR.01/HR.02.TC.03 B/C Pyrolyse des Kerogens

COz-Desorption

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.01/HR.01/HR.02.TC.03 D/E Pyrolyse des Kerogens

Ho-induzierte Pyrit-Reduktion

BB.01/ HR.01

BB.01/HR.01.TC.02 M Hz-induzierte Pyrit-Reduktion

Karbonatisierung

MW.00

MW.00.TC.04 A Betonkorrosion
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Primare TUF

Komponente

Beitragende Prozesse

Betonkorrosion

MW.00

MW.00.TC.04 A Betonkorrosion

Rissbildung im Beton

MW.00

MW.00.TC.04 D Thermochemische Rissbildung
MW.00.TM.06 C Thermomechanische Rissbildung

Korrosionsrate

WP.00/
BB.01/ HR.01

BB.01/HR.01/MW.00.TC.01 H Ldsungsinteraktion mit Behalter und ggf. verbleibenden Me-
tallteilen

BB.01/HR.01/MW.00.TC.01 | Lésungsinteraktion mit Korrosionsprodukten des Behalters
MW.00.TC.03 A Metallkorrosion

WP.00.TC.02 A Gasbildung aus der anaeroben Metallkorrosion

WP.00.TC.03 C Flachenhafte Korrosion

WP.00.TC.03 D Bildung und Stabilitat der Passivierungsschicht

WP.00.TC.04 A/B, WP.00.TC.05 A/B, WP.00.TC.08 A Lokale Korrosionsprozesse*

Korrosionsrate durch H>S

WP.00/
BB.01/ HR.01

BB.01/ HR.01.TC.01 H Ldsungsinteraktion mit Behalter und ggf. verbleibenden Metallteilen
BB.01.TC.01 | Lésungsinteraktion mit Korrosionsprodukten des Behalters

WP.00.TC.02 A Gasbildung aus der anaeroben Metallkorrosion

WP.00.TC.03 C Flachenhafte Korrosion

WP.00.TC.03 D Bildung und Stabilitdt der Passivierungsschicht

WP.00.TC.04 A/B, WP.00.TC.05 A/B, WP.00.TC.08 A Lokale Korrosionsprozesse*

Versprodungsrate

WP.00

WP.00.RA.02 A Versprédung des Behalters durch Strahlung
WP.00.TC.06 A/B/C Wasserstoff-Versprédung
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Primare TUF

Komponente

Beitragende Prozesse

WP.00.TM.02 C Versprodung des Behalters durch lokale Korrosion

RN-transportrelevante TUF

Viskositat

BB.01/ HR.01/
HR.02/ MW.00

BB.01./HR.01./MW.00.TC.01 H Lésungsinteraktion mit Behalter und Ausbau
BB.01. /HR.01. /MW.00.TC.01 | Lésungsinteraktion mit Korrosionsprodukten des Behalters
und Ausbaus

BB.01./HR.01./MW.00.TH.03 A Freie Konvektion

BB.01/HR.01.TH.07 C Dichte- und Viskositatsanderungen der Fluide
BB.01/HR.01./HR.02./MW.00.TT.01 A Advektion (L6sung)
BB.01/HR.01./HR.02/MW.00.TT.01 B Dispersion (L6sung)
BB.01./HR.01./HR.02/MW.00.TT.01 C Diffusion (Lésung)
BB.01/HR.01./HR.02/MW.00.TT.01 D Matrixdiffusion
BB.01/HR.01./MW.00.TT.04 C RN-Transport durch Konvektion
BB.01/HR.01./MW.00.TT.05 A Advektion (Gas)

BB.01/HR.01/MW.00.TT.05 B Diffusion (Gas)

MW.00.TC.03 A Metallkorrosion

MW.00.TC.03 B Auflésung und Auslaugung

MW.00.03. B Infiltration, Abfluss

MW.00.TH.07 C Thermische Dichtednderung

Dichte

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.01/HR.01./HR.02./MW.00.TC.01 C Auflésung
BB.01./HR.01./HR.02./MW.00.TC.01 D Ausfallung
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Primare TUF

Komponente

Beitragende Prozesse

BB.01./HR.01./MW.00.TC.01 H Lésungsinteraktion mit Behalter und Ausbau
BB.01./HR.01./MW.00.TC.01 | Lésungsinteraktion mit Korrosionsprodukten des Behalters
und Ausbaus

BB.01/HR.01./MW.00.TC.01 J Lésungsinteraktion mit eindringenden Lésungen aus ande-
ren Komponenten

BB.01./MW.00.TC.01 L Osmotische Bindungen

BB.01/HR.01./MW.00.TH.03 A Freie Konvektion

BB.01/HR.01./HR.02.TH.07 C Dichte- und Viskositatsanderungen der Fluide
BB.01/HR.01./HR.02./MW.00.TT.01 A Advektion (L6sung)
BB.01/HR.01./HR.02./MW.00.TT.01 B Dispersion (L6sung)
BB.01/HR.01./HR.02./MW.00.TT.01 C Diffusion (Losung)
BB.01/HR.01./HR.02./MW.00.TT.01 D Matrixfiffusion

BB.01/HR.01./MW.00.TT.04 C RN-Transport durch Konvektion
BB.01/HR.01./MW.00.TT.05 A Advektion (Gas)

BB.01/HR.01./MW.00.TT.05 B Diffusion (Gas)

MW.00.TC.02. D

MW.00.T.03 A Metallkorrosion

MW.00.TC.04 C Auflésung und Ausfallung

MW.00.TH.07 C Thermische Dichtednderung

MW.00.TH.07 E Dehydratisierung (als Teilprozess der thermischen Zersetzung)
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Primare TUF

Komponente

Beitragende Prozesse

Ruckhaltung

BB.01/ HR.01/
HR.02

MW.00.TB.01 A Mikrobielle Korrosion

BB.01/HR.01./HR.02./MW.00.TB.01 D Biofilmbildung

BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TB.01 F Aufbau von Biomasse
BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TB.01 G Mikrobielle Bioakkumulation
BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TB.01 L Sulfatreduktion

BB.01/HR.01/HR.02/MW.00.TB.01 M Eisenreduktion
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TC.01 B Redoxprozesse
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TC.01 E Kolloidbildung und -filtration
BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 A Alteration von Mineralen

BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 C Mineralauflésung und -auslaugung
BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 L/I Alteration und Neubildung von Mineralen
BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 B/D Redoxprozesse

BB.01.TC.02 F Alteration von Mineralen aufgrund des durch die Radiolyse veranderten L6-
sungschemismus

MW.00. TC.04 A Alteration von Mineralen aufgrund des durch die Radiolyse veranderten
Lésungschemismus

BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.02 A Physisorption (immobile Phasen)
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.02 B Oberflachenkomplexierung
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.02 C lonenaustausch (mit stationdren Phasen)
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.03 A Physisorption (mobile Phasen)
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Primare TUF

Komponente

Beitragende Prozesse

BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.03 C lonenaustausch (mit mobilen Phasen)
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.03 E Chemosorption
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.06 A Bildung von Eigenkolloiden
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.06 B Bildung von Fremdkolloiden
BB.01/HR.01/HR.02.TT.06 C Sorption an Kolloiden
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.07 E Kolloidstabilitat
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.07 F Filtration (Kolloide)
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.08 A Kolloidfiltration
BB.01/HR.01/MW.00.TT.08 B Gas-/ Lésungsgrenzflachensorption

Diffusionskoeffizient

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.00./HR.01./MW.00.RA.01 C Veranderung der Lésungschemie durch Radiolyse
MW.00.TB.01 A Mikrobielle Korrosion
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TB.01 B Mikrobielle Komplexbildung
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TB.01 C Mikrobielle Kolloidbildung
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TB.01 E Biodegradation
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TC.01 A Speziation
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TC.01 B Redoxprozesse
BB.01/HR.01/HR.02.TC.02 L/I Alteration und Neubildung von Mineralen
BB.01/HR.01.TC.02 M Hz-induzierte Pyrit-Reduktion
BB.01/HR.01/MW.00.TH.05 A Diffusion der Dampfphase
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TH.05 B Diffusion des geldsten Gases
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Primare TUF

Komponente

Beitragende Prozesse

BB.01.TH.06 C Schwellenwertfluss

BB.01/HR.01/HR.02.TT.01 E Komplexbildung

BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.01 F Isotopische Verdinnung
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.03 B Wechselwirkungen mit organischen Komplexbildnern

RN-Konzentration

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.00./HR.01./MW.00. RA.01 C Veranderung des Lésungschemismus durch Radiolyse
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TC.01 B Redoxprozesse
BB.01./HR.01./HR.02./MW.00.TC.01 E Kolloidbildung und -filtration
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TC.01 F Anderung der chemischen Zusammensetzung durch
Sorption

BB.01/HR.01/HR.02.TC.01 G Léslichkeit (RN und andere Spezies)
BB.01/MW.00.TC.01 L Osmotische Bindungen

BB.01./HR.01/.HR.02.TC.02 K/H Zersetzung von Karbonatmineralen
BB.01/HR.01./HR.02./MW.00.TH.03 B Infiltration, Abfluss

BB.00./HR.01./MW.00.TH.04 A Dunnfilmfluss

BB.01/HR.01/HR.02.TH.04 C Immobilisierung der Porenwasser

MW.00.TH.07 D Matrixdiffusion (Kolloide)

BB.01/HR.01./HR.02/MW.00.TT.01 A Advektion (L6sung)
BB.01/HR.01./HR.02/MW.00.TT.01 B Dispersion (Losung)
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.01 C Diffusion (Lésung)
BB.01./HR.01./HR.02./MW.00.TT.01 D Matrixdiffusion
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Primare TUF

Komponente

Beitragende Prozesse

BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.01 H Léslichkeit (von RN und anderen Spezies)
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.02 D Ausfallung/ Auflésung (mit immobilen Phasen)
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.03 D Ausfallung/ Auflésung
BB.01/HR.01./MW.00.TT.04 C RN-Transport durch Konvektion
BB.01/HR.01./MW.00.TT.05 A Advektion (Gas)

BB.01/HR.01/MW.00.TT.05 B Diffusion (Gas)

BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.06 A Bildung von Eigenkolloiden
BB.01/HR.01./HR.02./MW.00.TT.07 A Advektion (Kolloide)
BB.01/HR.01./HR.02/MW.00.TT.07 B Dispersion (Kolloide)
BB.01/HR.01/HR.02./MW.00.TT.07 C Diffusion (Kolloide)

Thermische Osmose

BB.01/ HR.01/
HR.02

BB.01/HR.01/HR.02.TT.04 B RN-Transport durch thermische Osmose

* zusammenfassende Bezeichnung fiir verschiedene Einzelprozesse zur lokalen Korrosion




Die Herleitung der mathematischen Beschreibung der primaren TUF wird im Folgen-

den aufgezeigt.

51.1 Quellen

Die TUF ,Quellen“ bertcksichtigt die temperaturabhangige Porositatsanderung durch
das Quellen von Tonmineralen in Kontakt mit Lésung. Dazu werden die Versuchsergeb-
nisse aus /MEL 23/ verwendet. In den entsprechenden Versuchen wurden u. a. fiir den
Bentonit B25 (Calcigel) und Opalinuston Permeabilitdtsmessungen bei Temperaturen
bis 150 °C durchgeflhrt. Die aus mehrfachen Messungen bei den Versuchstemperatu-
ren 35 °C, 60 °C, 100 °C, 120 °C und 150 °C ermittelten Permeabilitaiten wurden mit
Hilfe der Kozeny-Carman-Beziehung /KOZ 27/

k ¢ (1—¢o)?

ko -2 ¢y &
k [m?]: Temperaturabhangige Permeabilitat
ko [m?]: Permeabilitat bei 35 °C
¢ [-]: Temperaturabhangige Porositat
¢, [-]: Porositat bei 35 °C

in Porositaten umgerechnet. Die zugehdrigen polynomiellen Fit-Funktionen:
9\ 9
P25 () = 1,08637 - 1075 (Q) — 0,001181716 (%) + 0,428450317
¢opa(¥) = 3,35838 - 1076 <%) — 0,000931369 (Q) + 0,130646465

9 [°C]: Temperatur
¢g2s [-]: temperaturabhangige Porositat fur B25

dopa [-]: temperaturabhangige Porositat fir Opalinuston

ergeben die TUF ,Quellen” fur die Komponenten Versatz bzw. ALZ und ewG in einem
Temperaturbereich bis 150 °C. Mangels experimenteller Daten fir héhere Temperaturen
wird angenommen, dass die Porositat und damit die TUF ,Quellen” fir Temperaturen ab
150 °C konstant ist.
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TUF Quellen

1.0
.
0.0 1
T T T T T T T T T T T
50 100 150
v[°C]

— B25 Opalinuston

Abb. 5.1 Temperaturabhangige Porositatsverlaufe errechnet aus den in /IMEL 23/

experimentell bestimmten Permeabilitaten fir B25 und Opalinuston

5.1.2 Konsolidierung

Konsolidierung bezieht sich auf den Prozess der Spannungsumlagerung von dem Po-
renwasser auf das Korngerust eines Gesteins unter Reduktion des Gesamtvolumens
(einschlieRlich der Reduktion des Porenvolumens und der Expulsion des Porenwassers,
siehe hierzu z. B. Unterkapitel A.6 in /BRA 19/). Bei Erhéhung der Temperatur zeigen
Tonsteine entweder kontraktives Verhalten oder expansives-kontraktives Verhalten
/SUL 02/. Es kann allerdings kein allgemeiner Trend angegeben werden, ob sich ein
Tonstein eher kontraktiv oder eher expansiv-kontraktiv verhalt. Beide Verhaltensformen
fUhren zu irreversiblen Verformungen, die sich auf die Porositat auswirken kénnen. Ne-
ben dem Spannungszustand bestimmen die Tonmineralart und der Tonmineralanteil in
dem Tonstein das Verhalten substanziell. Auch haben die Drainagebedingungen einen
groRen Einfluss auf das Verhalten, da sie die Porenwasserexpulsion bzw. Porendruck-
aufbau bestimmen. Darlber hinaus ist die Schichtung relevant, insbesondere fir die
Drainagebedingungen. Um die Anwendung des vorgeschlagenen Ansatzes aufzuzei-
gen, wird die TUF ,Konsolidierung® hier dennoch beispielhaft anhand der In-situ-Ergeb-
nisse fir Opalinuston /JOB 07/ aufgestellt (Abb. 5.2). Die TUF reprasentiert dabei die
volumetrische Deformation, welche als das Dreifache der in Abb. 5.2 dargestellten, uni-

axialen Dehnung angenommen wird. Fur 35 °C wird ein Wert von 0,09 % angesetzt, der
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bis 90 °C quadratisch auf 0,12 % ansteigt und zwischen 90 °C und 112 °C quadratisch
bis auf 0 abfallt. Oberhalb von 112 °C wird der Verlauf in Abb. 5.2 linear approximiert
und zwischen 140 °C und 250 °C linear extrapoliert mit einem Endwert von -1,5 %. Dar-

aus ergibt sich die Funktion

9-90 °C
35°C—-90 °C
9-90°C 2
—) 90°C <9 < 112°C,
112 °C—-90 °C
9-112°C

—0,015  —————= 112°C <Y < 250°C.
250°C-112°C

2
0,0012 - 0,0003 - ( ) 35°Cc<w<90°C, (5.3)

kxonsol(®) =< 0,0012 - (1 _ (

9 [°C]: Temperatur

kxonsol [-]: TUF der Konsolidierung fur Opalinuston

Wie auch bei der mathematischen Beschreibung von anderen standortspezifischen TUF
(siehe Tab. 5.2) ist bei dieser TUF darauf zu achten, dass ihre mathematische Beschrei-
bung hinsichtlich der genauen Temperatur des Expansion-Kontraktion-Uberganges, falls

vorhanden, erst im Standortauswahlverfahren ermittelt werden kann.

0.10 : : : : :
] . ' H Mont Terri -5
0.08 -1 Opalinus Clay [t e o]
5 0% [ Qpalus Clay - g | 4410
o~ 0.08 SNPRSONPEN: JUUNEN S UL NSNS S ropy Sprsm e
_1 1 : : : ALY : : .
3 004- Bk D Bt '_;:A—IT_I:_'_}' N T T 2x1e5 '...
< 1 i T : =
e 002 S >
S S 3 3
0T T T e~ W | %
I_%'O'OZ‘_” {‘;_ I CUN 2
— i :Expansion | Expansion - contraction: [Contraction b % i |- 5
g 004 ; : equilibrium ; : N 2107 >
E : : : : : : Q
- T ) ) : H : —
2010 - ............... T e Pu\seso:f"ﬁ G
1 ! : : : water release from interlayers 5
-0.14 —
0 20 40 60 80 100 120 140

Temperature [°C]

Abb. 5.2 Expansion, Kontraktion und Wasserfreisetzung im Opalinuston als eine

Funktion der Temperatur (vereinfacht nach /JOB 07/)

51.3 Smektit-lllitisierung

Smektite und lllite sind zwei Tonmineralgruppen mit unterschiedlichen Eigenschaften.

Smektite zeichnen sich gegenuber llliten durch eine héhere Kationenaustauschkapazitat
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und Quellfahigkeit aus. Mit steigender Temperatur werden Smektite zunehmend in lllite
umgewandelt, sodass die gunstigen Eigenschaften von Ton und Bentonit mit erhdhter
Temperatur verloren gehen kénnen. Die TUF ,Smektit-lllitisierung" basiert auf dem in
/SUC 93/ gemessenen, temperaturabhangigen Smektit-Anteil in Smektit-lllit-Wechsella-
gerungen einer Bentonit- und einer Tonsteinformation. Die in Abb. 5.3 dargestellten

Messdaten werden dazu durch die beiden Fit-Funktionen

9 —110°C

kSI,Bentonit(ﬁ) x arctan( 30 °C )

(5.4)

9 —85°C

ksiTon(¥) o« arctan (—3 0°C )
9 [°C]: Temperatur

ks Bentonit [-]: TUF der Smektit-lllitisierung fiir Bentonit

ksiton [-]: TUF der Smektit-lllitisierung fir Tonstein

reprasentiert.
Temperatur, °C

8 8
Ele
g 38 ]
< o
T O o
I
Is °
3
58 s

(=% J‘D

Abb. 5.3  Smektit-Anteil der Smektit-lllit-Wechsellagerung einer Bentonit-Formation

bzw. eines Tongesteins in Abhangigkeit von der Temperatur /SUC 93/

51.4 Wasserdampfeinwirkung

Die TUF ,Wasserdampfeinwirkung® berlcksichtigt die starke Reduzierung der osmoti-
schen Quellfahigkeit von Bentoniten durch die Wechselwirkung mit Wasserdampf bei
erhdhten Temperaturen /COU 85/, /OSC 89/, /CUE 01/, /HEU 14/. Dieser Effekt wird

durch einen partiellen oder vollstandigen Verlust des Hydratationswassers der
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austauschbaren Kationen an Tonmineraloberflachen oberhalb von 150 °C erklart

/OUH 10/. Daher wird die Temperaturabhangigkeit durch eine Sprungfunktion bei 150 °C

" (]9)_{0, 35°C <9 < 150 °C
WDLYJ =11, 150°C <9 < 250 °C (5.9)

9 [°C]: Temperatur

kwp [-]: TUF der Wasserdampfeinwirkung auf Bentonit

abgebildet.

5.1.5 Quarzzementation

Im Temperaturbereich 60 — 80 °C fallt das bei der lllitisierung freigesetzte Siliziumoxid
zu mikrokristallinem Quarz aus. Ab Temperaturen von ca. 85 °C wird die Bildung von
Quarzplattchen beguinstigt /THY 11/. Bis ca. 130 °C Uberwiegen noch die Tonmineral-
Tonmineral-Kornkontakte im Tongestein /GOU 16/. Bei Temperaturen tber 150 °C kann
nahezu kontinuierlicher Quarzzement beobachtet werden /THY 11/. Entsprechend sind
Temperaturen bis 85 °C gunstig. Danach steigt die TUF von 85 — 130 °C schwach und

folgend bis 150 °C stark an. Dieser Trend wird durch die Funktion

0, 35°C <9 < 85°C
9—-85°C \* (5.6)
koz(9) = (—) 85°C <9 < 150 °C
0z(?) 150°C—85°C/) ’ =vUs
1, 150°C <9 < 250 °C

9 [°C]: Temperatur

kqz [-]: TUF der Quarzzementation

dargestellt.

5.1.6 Mikrobielle Eisenreduktion

In tonhaltigen Materialien kénnen eine Vielzahl von Mikroorganismen unter anaeroben
Bedingungen aktiv sein. Da hier die scharfe Temperaturgrenze entfallt, die bei hochspe-
zialisierten halophilen Mikroben beobachtet werden kann, werden nachfolgend die Tem-
peraturgrenzen der wesentlichen Stoffwechselwege (Sulfatreduzierung, Eisenreduktion,
Methanogenese, Fermentation) dargestellt (Abb. 5.4). Die mikrobielle Reduktion von

Fe(lll), die im Ton von besonderer Bedeutung ist, resultiert in einer Reduktion der
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Sorptionsfahigkeit. Die mikrobielle Aktivitat von Eisenreduzierern nimmt mit der steigen-
den Temperatur bis ca. 130 °C /KAS 03/, /KAS 08/ stark nichtlinear ab. Zwar konnte bei
130 °C durch /KAS 03/ kein Wachstum der Mikroben beobachtet werden, jedoch setzte
dieser bei Umsiedlung in ein Medium mit 103 °C erneut ein. Ein aktiver Metabolismus
kann daher auch bei 130 °C unterstellt werden. Aufgrund der Wachstumshemmung wird
die mikrobielle Aktivitat bei dieser Temperatur jedoch zeitlich begrenzt sein, weshalb
darlber hinaus keine mikrobielle Aktivitat dieser Spezies zu erwarten ist. Fir die TUF
wird der Verlauf entsprechend einer (invertierten) Normalverteilungsfunktion mit Mittel-

wert u = 95 und Standardabweichung o = 12
(5.7)

¥ —95°C
kIRB(ﬁ) =1- (1 + erf(m)> /2

9 [°C]: Temperatur
kirg [-]: TUF der mikrobiellen Eisenreduktion

erf: Gauldsche Fehlerfunktion

unterstellt. Die TUF reprasentiert die fallende Aktivitat der Mikroben bis auf einen Wert

von nahezu null bei 130 °C (= u + 30).

Mikrobielle Aktivitat

1.0 1
0.5
0.0
T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
50 100 150 200 250
J[°C]
— Eisenreduktion (IRB) Sulfatreduktion (SRB)
— Methanogenese Fermentation

Abb. 5.4  TUF zur mikrobiellen Aktivitat
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5.1.7 Mikrobielle Sulfatreduktion

Grundsatzlich sind Sulfatreduzierer in unterschiedlichen Temperaturbereichen aktiv und
haben speziesabhangige Temperaturoptima. /AME 01/ identifizieren jedoch eine maxi-
male Temperaturtoleranz von 110 °C. Daher nimmt die TUF oberhalb von 110 °C den
Wert 0 an. Flr niedrigere Temperaturen steigt die TUF und nimmt bei Gebirgstemperatur
den Wert 1 an. Fir die TUF wird der Verlauf entsprechend einer (invertierten) Normal-

verteilungsfunktion mit Mittelwert 4 = 75 und Standardabweichung o = 12

ksep(®) = 1 - (1+erf (55725)) /2 (5.8)

9 [°C]: Temperatur
ksrg [-]: TUF der mikrobiellen Sulfatreduktion

erf: Gaullsche Fehlerfunktion

unterstellt. Die TUF reprasentiert die fallende Aktivitdt der Mikroben bis auf einen Wert

von nahezu null bei 110 °C (= u + 30).

5.1.8 Methanogenese

Methanogene Archaeen setzen u.a. CO2 und Hz zu CH4 um /PAR 19/ und kénnen zur
Reduktion des Gasdrucks in einem Endlager beitragen. Die derzeit bekannte hitzeresis-
tenteste Mikrobenart ist ein Methanogen, das unter einem In-situ-Druck von 20 MPa bis
122 °C wachsen und Methan produzieren kann /TAK 08/. Daher nimmt die TUF ab dieser
Temperatur den Wert 0 an. Die Raten der Methanogenese steigen im Temperaturbe-
reich von 0 bis ca. 60 °C exponentiell an /YVO 14/. Fur die TUF wird bis 60 °C der Verlauf
entsprechend einer Normalverteilungsfunktion mit Mittelwert ¢, = 35 und Standardab-
weichung g; = 8 und oberhalb von 60 °C entsprechend einer (invertierten) Normalver-

teilungsfunktion mit Mittelwert u, = 95 und Standardabweichung o, = 9

9-35°C . .
(1+erf(ﬁsoc)>/2 35°C < 9 < 60 °C (5.9)
kMeth(ﬁ) = 9—-95 °C
1- (1 + erf(ﬁgoc))/Z 60°C < 9 < 250 °C

9 [°C]: Temperatur
kwmetn []: TUF der Methanogenese
erf:  GauBsche Fehlerfunktion
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unterstellt. Die TUF reprasentiert die steigende Aktivitat der Mikroben bis auf einen Wert
von nahezu eins bei 60 °C (= p; + 307) und eine anschlielend fallende Aktivitat bis auf

einen Wert von nahezu null bei 122 °C (= p, + 30,).

51.9 Fermentation

Bei der Fermentation werden organische Bestandteile ohne die Einbeziehung externer
Elektronenakzeptoren wie Sauerstoff (O2) oder Sulfat (SO42") umgesetzt, d.h. sie sind
nur von der Anwesenheit organischer Stoffe abhangig. Die Temperaturobergrenze, bis
zu der diese Umsetzung erfolgt, liegt derzeit bei 104 °C /OH 03/. Fur die TUF wird der
Verlauf entsprechend einer (invertierten) Normalverteilungsfunktion mit Mittelwert u =

70 und Standardabweichung o = 12

keerment(@) =1 — (1 + erf(j;(z) 2)) /2 (5.10)

9 [°C]: Temperatur
Krerment [-]: TUF der Fermentation

erf: Gaullsche Fehlerfunktion

unterstellt. Die TUF reprasentiert die fallende Aktivitdt der Mikroben bis auf einen Wert

von nahezu null bei 104 °C (= u + 30).

5.1.10 Karbonatzersetzung

Durch eine temperaturabhangige Reaktion von Tonmineralen und Karbonatmineralen in
tonhaltigen Materialien kommt es zur Freisetzung von CO.. Diese Reaktion erhéht die
Gasmenge im ELS. Die zugehoérige TUF basiert auf dem temperaturabhangigen Anstieg
des Partialdrucks von CO; in Sedimentgesteinen. Eine Parameteranpassung der Mess-
daten in /COU 98/ (Abb. 5.5) flihrt zu dem Zusammenhang

2

9 9
kxarbo () < exp <—8,33333 -107° (—C) + 0,045 (—C) (5.11)

- 3,666666667).

9 [°C]: Temperatur
kxarbo [-I: TUF der Karbonatzersetzung
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raaction S1
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Temperatur

Abb. 5.5 Temperaturabhangigkeit des CO,-Partialdrucks in Sedimentformationen
nach /COU 98/

5.1.11 Mineralumwandlung

Aufgrund der elementspezifischen Auspragung der Temperaturabhangigkeit von Mine-
ralumwandlungen ist die Formulierung einer entsprechenden TUF nur standortabhangig
maoglich. Daher wird diese TUF hier nur als Platzhalter genannt und kann ggf. zu einem
spateren Zeitpunkt im Standortauswahlverfahren und bei Kenntnis der Standortspezifik

erganzt werden.

5.1.12 Thermochemische Sulfatreduktion

Je nach geochemischen Randbedingungen sind Temperaturen von 100 — 140 °C ge-
nauso wie 160 — 180 °C mdglich, um den Prozess zu initieren /MAC 01/, /BRA 19/. Hier
wurden aufgrund der Standortabhangigkeit naherungsweise 120 °C /CAIl 22/ angesetzt.
Fur die thermochemische Sulfatreduktion wird in /TRU 14/ eine Erhdhung der Reakti-

onsgeschwindigkeit nach einem Arrhenius-Gesetz mit der mittleren Aktivierungsenergie

E, =130-103 ﬁ angenommen. Daraus ergibt sich fir die TUF der Zusammenhang

—130~103$
krsr(9) o exp | 7oty ) (5.12)

9 [°C]: Temperatur
krtsr [-]: TUF der thermochemischen Sulfatreduktion

R = 8,314;: universelle Gaskonstante
mol-K
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5.1.13 Losungsdruck

Mit der TUF ,Lésungsdruck® wird die Erhdhung des Druckes von Lésung im ELS in Ab-
hangigkeit von der Temperatur bertcksichtigt. Der funktionale Zusammenhang basiert
auf thermodynamischen Daten von Wasser nach der Formulierung IAPWS-95 der Inter-
national Association for the Properties of Water and Steam /WAG 02/. Mithilfe des Py-
thon-Paketes iapws /GOM 21/ und dem zugehdrigen Modul iapws.iapws95 wurde
der Druck von flissigem Wasser bei einer Dichte von 1000 kg/m?® im betrachteten Tem-
peraturintervall berechnet. Fitting der Daten durch ein Polynom dritten Grades ergibt den

Zusammenhang

p(9) VEAN 9\? 9
— 2 = —1,22469- 10 (—C) +0,00786794<%) 04755552065

MPa ° (5.13)

—13.3122172.

9 [°C]: Temperatur

p [MPa]: Temperaturabhangigkeit des Drucks von Wasser bei konstantem Volumen

5.1.14 Gasdruck

Analog zum Lésungsdruck reprasentiert die TUF ,Gasdruck® die Temperaturabhangig-
keit des Druckes einer konstanten Gasmenge bei konstantem Volumen. Entsprechend

der idealen Gasgleichung ist dieser Zusammenhang linear:
p(9) «x (9 + 273°C). (5.14)

9 [°C]: Temperatur
p [-I: Temperaturabhangigkeit des Drucks eines idealen Gases bei konstantem Volumen (bis

auf einen Faktor)

5.1.15 Mechanisch induzierte H.-Bildung

Durch mechanische Einwirkung auf Silikatminerale, sei es durch die Kataklase in der
geologischen Vergangenheit, durch Auffahrung oder durch eine Zerkleinerung wahrend
der Aufbereitung des Versatzmaterials, entstehen infolge der Spaltung der Si-O-Si-Bin-
dungen freie Si--Radikale, die eine Reaktion mit Wassermolekulen eingehen und diese
unter Bildung von H spalten /STO 22/. Dieser Prozess ist bis ca. 90 °C wirksam, weil

bei hdéheren Temperaturen die bei der mechanischen Einwirkung ebenfalls

54



entstehenden SiO--Radikale aktiviert werden und Hz-Bildung durch eine Reaktion mit

Produkten der Wasserspaltung verhindern.

Bis zu einer Temperatur von 90 °C basiert die TUF auf einem Fit der Versuchsdaten aus
ISTO 22/, Fig. 1

) 3 9 2
en, (9) o 7,30038 - 1078 <_c) 341797106 (_C)

o

+3,14360 - 10~* (%) —232573-1073 (5.15)

9 [°C]: Temperatur

kmu, [-]: TUF der mechanisch induzierten Hz-Bildung

und nimmt flr héhere Temperaturen den Wert 1 an.

5.1.16 Pyrolyse

Die Pyrolyse des Kerogens fiihrt oberhalb von 150 °C zur Freisetzung von COz und tragt
damit zur Gasmenge im ELS bei. Die TUF bildet den Kurvenverlauf der CO2-Produktion
durch Pyrolyse in Abb. 5.6 nach. Zwischen 150 °C und 180 °C wird ein quadratischer
Verlauf mit fallendem Anstieg bis auf null und einem maximalen Wert von 0,45 bei 180 °C
und zwischen 180 °C und 250 °C wird ein quadratischer Verlauf mit steigendem Anstieg

von null beginnend bis auf den Wert eins bei 250 °C angenommen Es ergibt sich die

Funktion
(5.16)
0, 35°C <9 < 150 °C
0,45 <1 ( v —180°C )2> 150°C < 9 < 180 °C
kpyro(9) = ’ 150°C — 180°C/) |’ =

9 —180°C
250°C—180°C

2
o,45+o,55-<1—( )) 180°C < 9 < 250 °C

9 [°C]: Temperatur
kpyro [-]: TUF der Pyrolyse
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Abb. 5.6 Temperaturabhangigkeit der CO2-Produktion durch Kerogenpyrolyse nach
/BRU 12/

5.1.17 Thermolabile Organika

Durch Temperaturzunahme kénnen an Organika gebundene Gase wie CO;2 und H»S
(thermolabile Phase) freigesetzt werden. Untersuchungen durch /BRU 12/ zeigen, dass
die thermolabile Fraktion bei einer Temperatur von 80 °C zur Halfte und bei 100 °C na-
hezu vollstéandig innerhalb von 200 Jahren freigesetzt wird. Fur den Verlauf der TUF wird

folglich ein exponentieller Anstieg bis 100°C mit dem Wert 0,5 bei 80°C entsprechend

100°C—-19
nZ)

Fervo(9) o¢ exp (_ 100°C—80°C

(5.17)

9 [°C]: Temperatur
ktro [-]: TUF der thermolabilen Organika

angenommen. Oberhalb von 100°C erhalt die TUF wegen der erwarteten vollstandigen

Freisetzung der thermolabilen Fraktion den Wert 1.

5.1.18 CO2-Desorption

Tone kénnen CO, das wahrend ihrer geologischen Vorgeschichte absorbiert wurde, bei
Temperaturerhdhung desorbieren. Der Prozess setzt nach /YES 17/ bei etwa 50 °C ein,
erreicht sein Maximum bei etwa 130°C und endet bei etwa 200 °C (Abb. 5.7). Dieser
Verlauf kann ndherungsweise durch die Verteilungsfunktion der Normalverteilung mit
Mittelwert 130 und Standardabweichung 20 beschrieben werden. Die zugehdérige TUF
reprasentiert die dabei insgesamt freigesetzte Gasmenge und wird dementsprechend

durch die zugehdrige kumulative Verteilungsfunktion
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9 —130°C
kpesor(¥) = <1 + erf(m)) 2. (5.18)

9 [°C]: Temperatur
kpesor [-]: TUF der CO2-Desorption
erf: Gaullsche Fehlerfunktion

dargestellt.

—— st cycle
—— 2nd cycle
—— 3rd cycle

CO, M.S. signal (a.u.)

25 100 175 250
Temperature (°C)

Abb. 5.7 Temperaturabhangigkeit der CO,-Desorption nach /YES 17/

5.1.19 Hz-induzierte Pyrit-Reduktion

Bei Temperaturen oberhalb von 90 °C und Hz-Partialdriicken oberhalb von 1 MPa kann
es innerhalb kirzester Zeit durch Hz zu einer Reduzierung von Pyrit (FeSz) in Pyrrhotite
(FeS1+x) mit gleichzeitiger Freisetzung von (1—x) Mol Hydrogensulfid pro Mol Pyrit kom-
men /TRU 13/. Daher wird als TUF die Sprungfunktion

" gy - (0, 35°C<¥<90°C
pyrit(¥) = 1, 90°C <9< 250°C (5.19)

9 [°C]: Temperatur
kpyric [-]: TUF der Hz-induzierten Pyrit-Reduktion

betrachtet.
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5.1.20 Karbonatisierung

Dringt COz in den im Endlager eingebrachten Beton ein, kommt es zur Karbonatisierung.
Dies ist ein diffusiver Prozess, der die Alkalinitat des Betons zunehmend reduziert. Durch
die Bildung von Calcit wird eine Verringerung der Porositat und damit eine Erhéhung der
mechanischen Stabilitat erreicht, die sich allerdings auf die dufere Schicht des Betons
beschrankt /ASH 16/. Diese primare TUF kann zum jetzigen Zeitpunkt aufgrund der feh-
lenden Erkenntnisse zur Temperaturabhangigkeit des abzubildenden Prozesses nicht

mathematisch beschrieben werden.

5.1.21 Betonkorrosion

Die Betonkorrosion ist abhangig von der Zusammensetzung des gewahlten Betons und
der mit ihm in Kontakt tretenden Lésungen (beispielsweise der Gehalt an Magnesium,
Chlorid, Kohlensaure oder Sulfat). Sie nimmt mit steigendem Ldésungsangebot und stei-
gender Temperatur zu. Es kommt zu temperaturabhangigen Mineralumwandlungen
/ILAG 94/. Diese primare TUF kann zum jetzigen Zeitpunkt aufgrund der fehlenden Er-
kenntnisse zur Temperaturabhangigkeit des abzubildenden Prozesses nicht mathema-

tisch beschrieben werden.

5.1.22 Rissbildung im Beton

Diese primare TUF kann zum jetzigen Zeitpunkt aufgrund der fehlenden Erkenntnisse
zur Temperaturabhdngigkeit des abzubildenden Prozesses nicht mathematisch be-

schrieben werden.

5.1.23 Korrosionsrate

Fur die Herleitung der TUF ,Korrosionsrate® werden experimentell ermittelte Korrosions-
raten fir unlegierten Stahl mit einer an NaCl gesattigten Losung betrachtet. In /DIE 88/
wurde dazu eine groRe Menge an Daten ausgewertet, die die Temperaturabhangigkeit
der Korrosionsrate beschreiben. Insbesondere wurde anhand der Daten eine Parame-
teranpassung fur ein Arrhenius-Gesetz durchgefiihrt (Abb. 5.8), woraus sich eine Akti-

vierungsenergie E, = 32 - 103 ﬁ (Anstieg der ,Best-Fit Line* in Abb. 5.8) ergibt. Es folgt

also flur die TUF der Zusammenhang
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9 [°C]: Temperatur

kkorr [-]: TUF der Korrosionsrate
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Abb. 5.8 Daten zur Temperaturabhangigkeit der Korrosionsraten fiir unlegierten
Stahl in Salzlésung mit Arrhenius-Fit aus /DIE 88/.

5.1.24 Korrosionsrate durch H.S

Die TUF ,Korrosionsrate durch H.S* ergibt sich aus Daten zur temperaturabhangigen
Korrosion durch H2S in /Ql 14/ und /GAO 17/. Aus /Ql 14/, Fig. 1 wurden Messwerte fur
die Korrosion eines Stahls in H,S-gesattigter 5 %-iger NaCl-Losung bei 40 °C, 60 °C und
90 °C berucksichtigt und aus /GAO 17/, Fig. 1 Messwerte flr die Korrosion eines Kar-
bonstahls, der sich fir jeweils vier Tage in 0,00385-molarer H.S-Lésung bei Temperatu-
ren zwischen 80 °C und 200 °C befand. Aus diesen Werten wurde fir den Verlauf der
TUF geschlossen, dass sich die Korrosionsrate zwischen 35 °C und 60 °C auf 1/3 des
Anfangswertes, bis 90 °C auf 1/4 des Anfangswertes, zwischen 90°C und 160 °C noch-

mals um die Halfte reduziert und zwischen 160 °C und 200 °C kaum noch eine Anderung
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der Korrosionsrate erfolgt. Eine entsprechende Parameteranpassung dieser Annahmen

an ein Potenzgesetz flhrt zu der TUF

-1,321
kKorrHZS(ﬁ) X 94:428 (_) . (521)

°C
9 [°C]: Temperatur

kxorri,s [-]: TUF der Korrosion durchHzS (bis auf vertikale Verschiebung und Skalierung)

5.1.25 Versprodungsrate

Diese primare TUF kann zum jetzigen Zeitpunkt aufgrund der fehlenden Erkenntnisse
zur Temperaturabhangigkeit des abzubildenden Prozesses nicht mathematisch be-

schrieben werden.

5.1.26 Viskositat

Fur die Temperaturabhangigkeit der Viskositat von Lésung wird eine empirische Funk-
tion flr NaCl-Losung nach /PHI 81/, S. 5f. in der Form

NLos (@) = nw () - (1 + am + bm? + cm® + d9(1 — exp(km)))
(5.22)

9 [°C]: Temperatur
nw [cP]: Viskositat von Wasser
Nss [CP]: Viskositat von NaCl-Lésung

a = 0,0816: empirischer Parameter

b = 0,0122: empirischer Parameter

¢ = 0,000128: empirischer Parameter
d = 0,000629: empirischer Parameter
k = —0,7: empirischer Parameter

m = 0,2: molare Konzentration NaCl [mol NaCl / kg H20]

verwendet. Die Temperaturabhangigkeit der Viskositat von Wasser ny, wurde dabei fiir
den Temperaturbereich [35 °C, 250 °C] aus /PHI 81/, Tab. 1 ermittelt. Eine exponentielle

Datenanpassung ergab hierbei den Zusammenhang

9 —0.942
nw(®) = 0,0204 cP () 5.23)

9 [°C]: Temperatur

nw [cP]: Viskositat von Wasser
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Fir die Viskositat von Gasen wird basierend auf der kinetischen Gastheorie der Zusam-
menhang

9 VO + 273°C
nGas( )OC + (524)

9 [°C]: Temperatur

Ncas - Viskositat des idealen Gases (bis auf einen Faktor)

angenommen.

5.1.27 Dichte

Fir die Temperaturabhangigkeit der Dichte fir NaCl-Losung wird eine empirische Funk-
tion nach /PHI 81/, S. 14f. in der Form

9
x(9) = ¢y - exp(aym) +c; - exp (az %) + c3 - exp(azp), (5.25)

p(®) = (A+B-x(®) +C-x2®) +D -ﬂﬁ))%

9 [°C]: Temperatur

x [-]: empirische Funktion

p [g/cm?]: Dichte von NaCl-Ldsung

¢, = —9,9595: empirischer Parameter

c, = 7,0845: empirischer Parameter

c3; = 3,9093: empirischer Parameter

a; = —0,004539: empirischer Parameter
a, = —0,0001638: empirischer Parameter
a; = 0,00002551: empirischer Parameter
A = —3,033405: empirischer Parameter
B = 10,128163: empirischer Parameter

[
Il

—8,750567: empirischer Parameter

o
Il

2,661307: empirischer Parameter
p = 70: Druck [bar]
m = 0,2: molare Konzentration NaCl [mol NaCl / kg H20]

verwendet.
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5.1.28 Riickhaltung

Diese primare TUF kann zum jetzigen Zeitpunkt aufgrund der fehlenden Erkenntnisse
zur Temperaturabhangigkeit des abzubildenden Prozesses bzw. seines elementspezifi-
schen Charakters nicht mathematisch beschrieben werden. Beispielsweise zeigen Ra-
dionuklide unterschiedlicher Wertigkeit oder Ladung ein deutlich unterschiedliches Sorp-
tionsverhalten, das neben der Temperatur zudem vom pH und vom Sorbenten abhangig
ist. Genauso sind Mineralumwandlungen elementspezifisch und standortabhéangig /BRA
19/.

5.1.29 Diffusionskoeffizient

Die Temperaturabhangigkeit des Diffusionskoeffizienten fur Loésungen hat nach der
Stokes-Einstein-Gleichung /EIN 05/ die Form

9+273°C
nLés(ﬁ) ’ (526)

Dy ss(9) o

9 [°C]: Temperatur
Nss [CP]: Viskositat von NaCl-Lésung

Dy, : Diffusionskoeffizient von Losung (bis auf einen Faktor)

wobei die oben angegebene Temperaturabhangigkeit der Viskositat verwendet wird. Fur
Gase wird wiederum nach der Chapman-Enskog-Theorie /CHA 70/ (und unter Annahme

idealer Gase) der Zusammenhang

3
D (9) w*;%c) o« VO + 273°C (5.27)

9 [°C]: Temperatur
Nss [CP]: Viskositat von NaCl-Lésung

Dq., : Diffusionskoeffizient des idealen Gases (bis auf einen Faktor)

verwendet.
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5.1.30 RN-Konzentration

Diese primare TUF kann zum jetzigen Zeitpunkt aufgrund der fehlenden Erkenntnisse
zur Temperaturabhangigkeit des abzubildenden Prozesses bzw. seines elementspezifi-

schen Charakters nicht mathematisch beschrieben werden.

5.1.31 Thermische Osmose

Diese primare TUF kann zum jetzigen Zeitpunkt aufgrund der fehlenden Erkenntnisse
zur Temperaturabhangigkeit des abzubildenden Prozesses bzw. seines elementspezifi-

schen Charakters nicht mathematisch beschrieben werden.

5.1.32 Bewertung des Wissenstandes zu den primaren TUF

Die Bewertung der primaren TUF flr das Wirtsgestein Tongestein hinsichtlich der Ver-
fugbarkeit einer mathematischen Beschreibung, der Standort- / Einlagerungskonzept-
Abhangigkeit der TUF bzw. des Auftretens eines oder mehrerer zur TUF beitragender
Prozesse, der Verwendung der Expertenmeinung bei der Herleitung der mathemati-
schen Beschreibung der TUF bzw. der Notwendigkeit von Forschungsarbeiten zur Ver-
besserung des Kenntnisstandes Uber die mathematische Beschreibung der TUF wird in
Tab. 5.2 zusammengefasst. Es weist die Aussage ,ja / nein in der Spalte ,Beschrei-
bung/Auftreten Standort- oder ELK-abhangig* fir die primare TUF ,Konsolidierung“ da-
rauf hin, dass die Temperatur des Expansion-Kontraktionsiberganges, welche die ma-
thematische Beschreibung der TUF bestimmt, von der Versenkungsgeschichte des
Tongesteins abhangt und somit standortabhangig ist, wahrend das Auftreten des beitra-
genden assoziierten Prozesses ,Konsolidierung® fir alle Tongesteine vorausgesetzt
wird. Die Aussage ,nein/ ja“ in dieser Spalte fir die primare TUF ,Karbonatzersetzung®
weist hingegen darauf hin, dass die mathematische Beschreibung der TUF, die aus In-
situ-Beobachtungen abgeleitet wurde, an allen Standorten Bestand hat, wobei durch die
Verwendung eines karbonatmineralfreien Bentonits das Auftreten des beitragenden as-
soziierten Prozesses ,Zersetzung von Karbonatmineralen® zumindest in der Kompo-

nente Versatz vermieden werden kann.
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Tab. 5.2  Bewertung der primaren TUF fur das Wirtsgestein Tongestein
Primére TUF Beschrei- | Beschreibung/ Experten- Forschungs-
bung Auftreten meinung bedarf
verfiigbar | Standort- oder | verwendet
ELK*-abhédngig
integritétsrelevante TUF
Quellen ja ja/nein nein nein
Konsolidierung ja ja/ nein nein nein
Smektit-lllitisierung ja nein / nein nein nein
Wasserdampfeinwir- ja nein / nein nein nein
kung
Quarzzementation ja nein / nein nein nein
Mikrobielle Eisenre- ja nein / nein ja nein
duktion
Mikrobielle Sulfatre- ja nein / nein ja nein
duktion
Methanogenese ja nein / nein ja nein
Fermentation ja nein / nein ja nein
Karbonatzersetzung ja nein/ ja nein ja
Mineralumwandlung nein ja/nein nein ja
Thermochemische ja nein / nein nein nein
Sulfatreduktion
Lésungsdruck ja nein / nein nein nein
Gasdruck ja nein / nein nein nein
Mechanisch indu- ja nein/ ja ja nein
zierte Hz-Bildung
Pyrolyse ja nein/ ja nein nein
Thermolabile Orga- ja nein/ ja ja nein
nika
CO2-Desorption ja nein / ja ja nein
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Primére TUF Beschrei- | Beschreibung/ Experten- Forschungs-
bung Auftreten meinung bedarf
verfiigbar | Standort- oder | verwendet

ELK*-abhédngig

Hz-induzierte Pyrit- ja jalja ja nein

Reduktion

Karbonatisierung nein jalja nein ja

Betonkorrosion nein jalija nein ja

Rissbildung im Be- nein jalija nein ja

ton

Korrosionsrate ja ja/ nein ja nein

Korrosionsrate durch ja jal nein nein nein

H2S

Versprédungsrate nein jal nein nein ja

RN-transportrele-vante TUF

Viskositat ja nein / nein nein nein

Dichte ja nein / nein nein nein

Ruckhaltung nein ja/ nein nein ja

Diffusionskoeffizient ja nein / nein nein nein

RN-Konzentration nein ja/nein nein nein

Thermische Osmose nein nein / nein nein ja

*Endlagerkonzept

In der Tab. 5.1 wurde die Aufteilung der primaren TUF in integritatsrelevante und RN-

transportrelevante TUF vorgenommen, die in dieser Form bereits bei der Zuordnung der

TUF anhand der Priorisierungsargumentation und basierend auf der Zugehdorigkeit der

RN-transportrelevanten TUF als unabhangige GréRRen der Transportgleichung (inklusive

des Terms fir thermische Osmose) erfolgte. Eingangs dieses Kapitels wurde aullerdem

erwahnt, dass auch die temperaturabhangige GroRRe Porositat in diese Gleichung tber

den effektiven Diffusionskoeffizienten sowie die Permeabilitat mit einflie3t. Bei der Aus-

arbeitung des vorliegenden Ansatzes wurde festgestellt, dass die temperaturbedingte

Anderung der Porositat ausschlieRlich durch integritatsrelevante TUF abgebildet wird.

Einerseits disqualifiziert — entsprechend der Definition einer TUF — die Abhangigkeit von
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den bestehenden primaren TUF die Porositat als eine primare TUF, andererseits belegt
diese Abhéangigkeit eine indirekte Einflussnahme der integritatsrelevanten TUF auf den
RN-Transport. Der Umgang mit der Porositat und anderen ahnlichen EinflussgréRRen wird

im nachsten Kapitel beschrieben.

5.2 Bilanzierungsgrofen

Wie im vorangehenden Kapitel ausgefihrt, wurden bei der Auswertung der Priorisie-
rungsargumentation und der Zuordnung der primaren TUF die in der Tab. 5.3 zusam-
mengefassten, temperaturabhangigen Bilanzierungsgréf3en identifiziert. Bilanzierungs-
grolRen sind keine primaren TUF, werden jedoch zusammen mit diesen in der
Untersuchung der Temperaturunvertraglichkeit — wie im nachfolgenden Unterkapitel be-
schrieben — eingesetzt und stellen wichtige Bausteine des vorliegenden Ansatzes dar.
Ihre Benennung rihrt daher, dass sie eine Bilanz der beitragenden primaren TUF abbil-
den. Dies ist fir das Erzielen eines quantitativ austarierten Ergebnisses im Rahmen des
Ansatzes sogar Voraussetzung. Insofern stellen die Bilanzierungsgré3en eine Verbin-
dung zwischen diesem zweckgebundenen vereinfachten Ansatz und einer bilanzieren-
den Modellierung der Nahfeldentwicklung wahrend des Temperaturimpulses in einem
Endlager her. Eine der Beobachtungen der bisherigen Anwendung des Ansatzes ist,
dass ausschlief3lich integritatsrelevante primare TUF zu Bilanzierungsgrofien beitragen.
Es ist ferner festzustellen, dass durch eine gezielte Auswahl des Versatzmaterials, wel-
ches z.B. vernachlassigbare Gehalte an adsorbiertem CO,, Organik und Pyrit enthalt,

einzelne Beitrage zu Bilanzierungsgréf3en deutlich reduziert werden kénnen.

Tab. 5.3 Identifizierte BilanzierungsgréRen mit den beitragenden primaren TUF

Bilanzierungs- | Beeinflusste
. Beitragende priméare TUF
groRe Komponente
Porositat BB.01/ HR.01/ | Quellen, Konsolidierung (nur HR.01/ HR.02),

HR.02/ MW.00 | Smektit-lllitisierung, Quarzzementation, Kar-
bonatzersetzung, Mineralumwandlung, Pyrolyse,
H2-induzierte Pyrit-Reduktion, Karbonatisierung
(nur MW.00), Betonkorrosion (nur MW.00), Riss-
bildung im Beton (nur MW.00)

Gasmenge WP.00/ BB.01/ | Korrosionsrate (nur BB.01/ HR.01), Korrosions-
HR.01/ HR.02 | rate durch H2S (nur BB.01/ HR.01),
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Bilanzierungs- Beeinflusste .
. Beitragende priméare TUF
groRe Komponente

Karbonatzersetzung, Thermochemische Sulfatre-
duktion, Mikrobielle Sulfatreduktion, Mikrobielle
Eisenreduktion, Methanogenese, Fermentation,
Mechanisch induzierte Ho-Bildung, Pyrolyse, CO»-
Desorption, Thermolabile Organika, Hz-induzierte
Pyrit-Reduktion, Karbonatisierung (nur MW.00)

H.S-Menge WP.00/ BB.01/ | Thermochemische Sulfatreduktion, Mikrobielle
HR.01/ HR.02 | Sulfatreduktion, Thermolabile Organika, Hz-indu-
zierte Pyrit-Reduktion

5.21 Porositat*

Far die Bilanzierungsgrofie ,Porositat” kann fir das intakte Tongestein (ewG) anhand
der Mittelwerte der effektiven Porositat im Bereich von 7,0 — 15,5 Volumen-% fur die
Schichten Barremium / Hauterivium der Unterkreidetone /JAH 13/ bzw. im Bereich von
5,8 — 7,7 Volumen-% fur Opalinuston aus der Bohrung Benken /JAH 16/ der Anfangs-
und Endwert von 10 Volumen-% angenommen werden. Fir die ALZ kann anhand der
Porositatswerte im Bereich von 12 — 40 Volumen-% /MAR 18/ der Anfangswert von
20 Volumen-% und fiir Bentonit bei einer Trockendichte von 1,6 g/cm?® der Anfangswert
von 40 Volumen-% /GEN 09/, /RUT 14/, /VIL 16/ angenommen werden. Die Ergebnisse
der THM-Simulationen /RUT 14/, /VIL 16/ zeigen, dass sich die mittlere Porositat eines
Bentonitversatzes® aufgrund des Quellens in den behalterfernen Schichten und des aus-
bleibenden Quellens in den behalternahen Schichten innerhalb des thermischen Impul-
ses nicht andert (Abb. 5.9). Daher wird flr den Versatz kein Beitrag der TUF ,Quellen®
zur BilanzierungsgroRRe ,Porositat” ausgewiesen. Die Porositat in der ALZ kann laut /ALC
17/ nach ca. 20.000 Jahren und somit noch innerhalb des Temperaturimpulses 20 %
oberhalb des Anfangswertes liegen. Daher wird fiir die ALZ der maximale Beitrag der

TUF ,Quellen® zur Bilanzierungsgro3e ,Porositat® auf -8 Volumen-% festgelegt.

4 8. Datenblatt ,Berechnungen-Ton* in der Datenbank zur detaillierten Ableitung der Beitrage der einzelnen
TUF zu dieser Bilanzierungsgrofie.

5 Es wird im Folgenden bei der Ableitung der BilanzierungsgroRen angenommen, dass der Versatz aus
einem Bentonit besteht.

67



Porosity (-)

Rock

V2
V1

Waste
Buffer
0 e L ALALL a1

10* 103 102 10! 10° 10! 102 103 10* 10°
(a) Time (yr)

Abb. 5.9 Modellhafte Entwicklung der Porositat in einem Bentonitversatz in einem

Endlager im Opalinuston /VIL 16/

Fir Tongesteine, die wahrend des Temperaturimpulses auf Temperaturen oberhalb der
in ihrer Versenkungsgeschichte erfahrenen maximalen Temperatur — z. B. fur Opalinus-
ton je nach Methode 80 — 90 °C /ELI 08/ bzw. 90 — 105 °C /KNE 23/ — erhitzt werden,
kann die Konsolidierung zu einer Porositatsabnahme in der ALZ und im ewG flhren, wie
in der Abb. 5.2 fiir Opalinuston veranschaulicht (und in der Gleichung (3) approximiert)
wird. Der Wert der linearen thermischen Expansion reduziert sich in diesem Beispiel von
0,0 % bei ca. 112 °C auf ca. —-0,096 % bei 140 °C, woraus sich eine Neigung von
-0,0034 % pro °C errechnet und — in der Annahme einer weiterhin linearen Abnahme
auch oberhalb von 140 °C — ein Wert von -0,51 % bei 250 °C extrapolieren lasst. Die
volumetrische Expansion kann als das Dreifache der linearen Expansion /GEV 81/ auf
den Wert von ca. —1,5 Volumen-% abgeschatzt werden. Dieser Wert stellt den maxima-
len Beitrag der TUF ,Konsolidierung® zur BilanzierungsgroRRe ,Porositat* in der ALZ und

im ewG dar.

In /JJAH 16/ wird der Anteil der lllit-Smektit-Wechsellagerung — der einzigen Smektit-hal-
tigen Mineralphase — im Opalinuston auf 16 % geschatzt. Laut /KNE 23/ betragt der lllit-
Anteil in der lllit-Smektit-Wechsellagerung des Opalinustons etwa 80 %, so dass der
Smektit-Anteil im Opalinuston insgesamt bei 3 — 4 % liegt. Entsprechend der Diskussion
bei /BRA 19/ zur Smektit-lllit-Reaktion in Tongesteinen kann eine weitere Reduktion des
Smektit-Anteils im Opalinuston beim Uberschreiten der zuvor erwahnten, maximalen
Versenkungstemperatur und insbesondere bei der maximalen hier betrachteten Tempe-
ratur innerhalb des Temperaturimpulses nicht ausgeschlossen werden. Unter der An-

nahme, dass der lllit-Anteil in der lllit-Smektit-Wechsellagerung dabei auf 90 % ansteigt,
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kann entsprechend der folgenden Abb. 5.10 eine Abnahme des mit der lllit-Smektit-
Wechsellagerung assoziierten Porenvolumens auf 0 cm?/g abgeleitet werden. Unter ei-
ner weiteren Annahme, dass die mit der lllit-Smektit-Wechsellagerung assoziierte Poro-
sitat im Opalinuston dem Anteil dieser Wechsellagerung entspricht, kann der maximale
Beitrag der TUF ,,Smektit-lllitisierung“ zur Bilanzierungsgrofe ,Porositat” in der ALZ und

im ewG auf ca. —1,5 Volumen-% quantifiziert werden.

(e) . (f) .
- L]

. L
— . . 0 s . .
£ . & . .
g = ? . '
= . = .

. .
DFT pore volume (cm3/g) BJH pore volume (cm?3/g)

Abb. 5.10 Anderung des Porenvolumens mit dem lllit-Anteil in der lllit-Smektit-Wech-

sellagerung in einem Tongestein /HUC 21/

Da flir Bentonite sowohl an einem Standort im Opalinuston als auch in Unterkreidetonen
zwei Einflussfaktoren, die die Smektit-lllit-Reaktion beschleunigen — erhéhte Salinitat
und einlagerungskonzeptspezifisch Alkalinitat /BRA 19/ — greifen werden, kann auch
eine weitgehende Smektit-1llit-Reaktion im Versatz bei erhéhten Temperaturen ange-
nommen werden. Entsprechend der Diskussion bei /BRA 19/ zur Smektit-lllit-Reaktion
in Bentonitformationen kann innerhalb des Temperaturimpulses eine Umwandlung von
50 — 70 % der Smektite in lllit (mit der dann vorherrschenden R1- und R3-Ordnung der
lllit-Smektit-Wechsellagerung) bei der maximalen hier betrachteten Temperatur nicht
ausgeschlossen werden. Aus der Abb. 5.10 Iasst sich ein Porositatsvolumen von ca.
0,05 cm?® pro g Smektit bei 0 % lllit in der lllit-Smektit-Wechsellagerung extrapolieren.
Die Zunahme des lllit-Anteils auf 70 % entspricht dann im Bentonitversatz mit einer
Dichte von 1,6 g/cm? und einem Smektit-Anteil von 70 % einer Abnahme der assoziierten
Porositat von ca. 6 Volumen-% auf ca. 1 Volumen-%. Dementsprechend wird der maxi-
male Beitrag der TUF ,Smektit-lllitisierung“ zur Bilanzierungsgrofde ,Porositat® im Ver-

satz auf -5 Volumen-% quantifiziert.

Der Beitrag der TUF ,Quarzzementation® zur Porositatsabnahme wird durch die TUF
~omektit-lllitisierung” bertcksichtigt, weil die Quarzbildung aus der Smektit-1llit-Reaktion
erfolgt /BRA 19/. Die Beeintrachtigung des Quellverhaltens der verbleibenden quellfahi-

gen Smektite durch die Quarzzementation stellt jedoch einen zuséatzlichen Effekt dar. Da
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allerdings das Quellen des Bentonits die Porositat im Versatz bereits nach wenigen Hun-
dert Jahren nicht mehr verandert (Abb. 5.9), kann der ggf. mégliche indirekte Beitrag der
TUF ,Quarzzementation“ GUber die TUF ,Quellen® zur BilanzierungsgréRe ,Porositat* im
Versatz in erster Naherung vernachlassigt werden. Aufgrund des niedrigen Smektit-An-
teils im Opalinuston, kann diese Annahme auch auf die ALZ und den ewG Ubertragen

werden.

Die Zersetzung der Karbonatminerale im Ton kann zur Porositatszunahme beitragen.
Da der Anteil der Karbonatminerale z. B. im Opalinuston ca. 20 % betragt /JAH 16/,
konnte dieser Prozess einen signifikanten Einfluss auf die Porositat haben. Allerdings
kann angenommen werden, dass dieser Prozess im gesattigten Tongestein, in dem
keine Gasphase vorhanden ist /JAH 13/, /JJAH 16/, durch die CO»-L6slichkeit im Poren-
wasser begrenzt wird. Ausgehend von der CO,-Léslichkeit von ca. 0,4 mol/kg H20 bei
250 °C und einem Fluiddruck von 7 MPa /VUL 08/ sowie von einem Wassergehalt von
10 Volumen-% kann die Auflésung von ca. 0,8 % der Karbonatminerale bzw. eine Poro-
sitdtszunahme um 0,15 Volumen-% errechnet werden, die den maximalen Beitrag der

TUF ,Karbonatzersetzung® zur BilanzierungsgréfRe ,Porositat” im ewG darstellt.

In einer ungesattigten ALZ ergibt sich aus der zuvor angenommenen Anfangsporositat
von 20 Volumen-% und der wassergefilliten Porositat des Tongesteines von 10 Volu-
men-% das Volumen der Gasphase von 10 Volumen-%. Aus der CO--Dichte von ca.
80 kg/m? bei 250 °C und dem Fluiddruck von 7 MPa kann eine Auflésung von ca. 3,8 %
der Karbonatminerale bzw. eine Porositatszunahme um 0,67 Volumen-% aufgrund der
CO2-Akkumulierung in der Gasphase der ALZ errechnet werden. Zusammen mit den
zuvor errechneten 0,15 Volumen-% aufgrund der CO,-Akkumulierung in der Lésungs-

phase ergibt sich fir die ALZ zunachst eine Porositatszunahme von ca. 0,8 Volumen-%.

Im ungesattigten Versatz mit einer zuvor angenommenen Anfangsporositat von 40 Vo-
lumen-% hangt die potenzielle Porositatszunahme von den Annahmen zu Wasser- und
Karbonatgehalt ab. Unter der Annahme der Einbringsattigung des Versatzes von 0,65
IVIL 16/, die einer wassergefullten Porositat von 26 Volumen-% entspricht, und eines
Karbonatgehaltes von 1 %, kann analog zum Rechenweg fir den ewG die Auflésung
von ca. 65 % der Karbonatminerale bzw. eine Porositatszunahme um 0,38 Volumen-%
aufgrund der CO2-Akkumulierung in der Lésungsphase errechnet werden. Die Gasphase
im Versatz betragt entsprechend der getroffenen Annahmen 14 Volumen-% und kann
bei 250 °C und dem Fluiddruck von 7 MPa ca. 160 % der im Versatz vorhanden Karbon-

atminerale aufnehmen. Dementsprechend kann eine weitere Porositatszunahme um
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0,21 Volumen-% aufgrund der Auflésung der restlichen 35 % der Karbonatminerale und
der CO2-Akkumulierung in der Gasphase des Versatzes errechnet werden. Der maxi-
male Beitrag der TUF ,Karbonatzersetzung“ zur BilanzierungsgrofRie ,Porositat® im Ver-

satz betragt entsprechend ca. 0,6 Volumen-%.

Da das Porenvolumen im Versatz mehr CO; speichern als der Versatz aufgrund der
Zersetzung der Karbonatminerale produzieren kann und der Versatz Uber den gasper-
meablen Ausbau im Kontakt mit der ALZ ist, folgt aus den vorangehenden Ausfihrun-
gen, dass sich aufgrund der CO.-Akkumulierung in der Gasphase des Versatzes in der
ALZ ca. 1,5 % der Karbonatminerale bzw. eine Porositatszunahme um 0,27 Volumen-%
ergibt. Zusammen mit den zuvor fur die ALZ errechneten 0,8 Volumen-% ergibt sich der
maximale Beitrag der TUF ,Karbonatzersetzung“ zur Bilanzierungsgrofe ,Porositat* in

der ALZ von ca. 1,1 Volumen-%.

Der maximale Beitrag der TUF ,Pyrolyse” zur Bilanzierungsgrofie ,Porositat® im ewG
und in der ALZ kann ausgehend aus dem Organik-Gehalt von 0,5 % im Opalinuston
/{JAH 16/ und daraus, dass die Gasproduktion durch Pyrolyse im Temperaturbereich von
150-250 °C unterhalb von ca. 20 % der Gesamtgasproduktion durch Pyrolyse des Ke-
rogens liegt /BRU 12/, auf ca. 0,1 Volumen-% geschatzt werden. Fir den Versatz wird —
in Ermangelung der Eckdaten zur mineralogischen Zusammensetzung — der Organik-
Gehalt des Opalinustons von 0,5 % angenommen, aus dem sich der maximale Beitrag
der TUF ,Pyrolyse” zur Bilanzierungsgrolie ,Porositat” im Versatz von 0,1 Volumen-%

ergibt.

Fir den Pyrit im Opalinuston wird der Gehalt von 1,1 % ausgewiesen /JAH 16/, der fir
den ewG und die ALZ Ubernommen werden kann. Pyrit-Umwandlung in Bentoniten ist
eine zu berlcksichtigende Reaktion /KAU 23/, weil einige Bentonite Pyrit zu ahnlichen
Anteilen wie im Opalinuston enthalten kénnen /UFE 08/, /KAU 12/. Da bei der Hz-indu-
zierten Reduktion Pyrit vollstandig umgesetzt wird, kann aus der mittleren Dichte von
5,1 g/cm?® des Pyrits der maximale Beitrag der TUF ,Hz-induzierte Pyrit-Reduktion® zur
Bilanzierungsgrofie ,Porositat im ewG, in der ALZ und im Versatz von jeweils 0,5 und
0,4 Volumen-% abgeleitet werden. Ein Versatz mit einem vernachlassigbaren Pyrit-Ge-
halt ist allerdings im Fall von Bentonit durchaus realisierbar /UFE 08/, /KAU 12/.

Die Mineralumwandlung kann je nach Identitat der Minerale die Porositat ebenfalls be-

einflussen. Allerdings ist dieser Einfluss standortabhangig und, im Fall vom Versatz,
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auch einlagerungskonzeptabhangig und kann in der vorliegenden Analyse nicht quanti-

fiziert werden.

Zusammenfassend ist die Bilanzierung der Porositat in Versatz, ALZ und ewG in
Abb. 5.11 (Versatz ohne Pyrit), Abb. 5.12 (Versatz mit Pyrit), Abb. 5.13 (ALZ) und
Abb. 5.14 (ewG) dargestellt.

Beitrage zur Porositit im Versatz Porositat im Versatz
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Smektit-lllitisierung Karbonatzersetzung
— Pyrolyse

Abb. 5.11 Temperaturabhangige Beitrage der beteiligten Prozesse zur Porositatsan-

derung (links) und resultierende Porositat (rechts) im Versatz (ohne Pyrit)
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Abb. 512 Temperaturabhangige Beitrage der beteiligten Prozesse zur Porositatsan-

derung (links) und resultierende Porositat (rechts) im Versatz (mit Pyrit)
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Abb. 513 Temperaturabhangige Beitrdge der beteiligten Prozesse zur Porositatsan-

derung (links) und resultierende Porositat (rechts) in der ALZ
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Abb. 5.14 Temperaturabhangige Beitrage der beteiligten Prozesse zur Porositatsan-

derung (links) und resultierende Porositat (rechts) im ewG

5.2.2 Losungsmenge

Eine Bilanzierung der flr die Korrosionsreaktion der Behalter notwendigen Lésungs-
menge erfolgt (im Gegensatz zum Wirtsgestein Steinsalz) fir ein Endlager im Tongestein
nicht, da im Versatz und in den weiteren Komponenten von einer dafir ausreichenden
Lésungsverfiigbarkeit am Behéalter ausgegangen werden kann /SEN 08/. In der Tat,
auch bei einem beispielhaft fur das Schweizer Einlagerungskonzept im Opalinuston ma-
ximalen, erwarteten Korrosionsgasdruck von bis zu 15 MPa, wird sich eine minimale
Sattigung des Bentonitversatzes von 85 % und dementsprechend eine minimale relative
Luftfeuchtigkeit von 90 % in Kontakt mit dem Behalter einstellen, die einen Schwellen-
wert fUr die maximale Korrosionsrate darstellt /SEN 08/. Die Lésungsmenge entspricht
grundsatzlich der Bilanzierungsgrofie ,Porositat im ewG und ergibt sich als Differenz
der Bilanzierungsgréfen ,Porositat* und ,Gasmenge® in der ALZ und im Versatz. Es wird
entsprechend /SEN 08/ und der zuvor in diesem Unterkapitel bei der Diskussion des
Beitrags des Quellens zur Porositat erwahnten Arbeiten davon ausgegangen, dass ab
einem bestimmten minimalen Abstand vom Behalter eine durchgehende —d. h. nicht von
einer Gasphase grof3raumlich unterbrochene — Losungsphase im Porenraum des Ver-

satzes und der ALZ existiert.
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5.2.3 Gasmenge®

Ausgehend aus der obigen Diskussion zur Bilanzierungsgrofe ,Porositat* kdnnen flr die
Quantifizierung der BilanzierungsgroRe ,Gasmenge“ die Porositdtsanfangswerte von
20 Volumen-% in der ALZ und 40 Volumen-% im Versatz (laut Pramissen ist im ewG
keine Gasphase vorhanden) als Berechnungsgrundlage verwendet werden. Da die was-
sergesattigte Porositat im Tongestein (ewG) — wie oben angenommen — 10 Volumen-%
betragt, kann das Gasvolumen in der ALZ zunachst auf 10 Volumen-% festgelegt wer-
den. Der Einbringsattigung des Versatzes von 0,65 /VIL 16/ entspricht das Gasvolumen
von 14 Volumen-% im Versatz. Aerobe Bakterien kdnnen innerhalb von einigen Monaten
/GIR 18/ bzw. wenigen Jahren den Sauerstoff, welcher 22 % des Gasvolumens im Ver-
satz und der ALZ beitragt, im ELS verbrauchen /PUI 01/ zudem bildet Bentonit eine wich-
tige Senke fur Sauerstoff /GIR 18/, sodass das danach verbleibende Gas sauerstofffrei
ist und Anfangsvolumina von 11 Volumen-% im Versatz und 7,8 Volumen-% in der ALZ
aufweist. Bezogen auf 1 m® Ton entsprechen diese Werte den Anfangswerten der Bilan-

zierungsgrofle ,Gasmenge“ von 3,1 Mol im Versatz und 4,4 Mol in der ALZ.

Anhand der Berechnungen fur POLLUX-3-Behalter /JJOB 16/ werden entsprechend einer
bei 90 °C ermittelten Korrosionsrate pro Behalter ca. 30 Mol H; pro Jahr bzw. insgesamt
6 x 10° Mol innerhalb der ersten 20.000 Jahre der Nachverschlussphase und ca. 5 Mol
pro Jahr bzw. insgesamt 5 x 10* Mol innerhalb der ndchsten 10.000 Jahre oder insge-
samt 6,5 x 10° Mol bis zum angenommenen Endzeitpunkt des Temperaturimpulses pro-
duziert. Diese Gasmenge entspricht bei einem angenommenen Formationsporendruck

von 7 MPa im Einlagerungsbereich einem Gasvolumen von 281 m? bei 90 °C.

Allerdings kann aufgrund eines hydraulischen Kontaktes zwischen dem Versatz und der
ALZ nicht vom Verbleib dieses Gases im Versatz, sondern von einem anteiligen Ubertrag
in die benachbarte ALZ (entsprechend der Pramisse einer teilweise entsattigten Zone
des Wirtsgesteins) ausgegangen werden, deren Machtigkeit hier bei 1 m angenommen
wird. Um diese Gasmenge auf 1 m® Ton im Versatz und in der ALZ beziehen zu kénnen,
braucht es eine Annahme zum Behalterabstand innerhalb einer Einlagerungsstrecke. Es
steht diesem Gasvolumen im Versatz und in der ALZ bei einem Behalterabstand von

5,5 m ein Porengasraum von ca. 51 m? zur Verfigung. Sollte das gesamte produzierte

6 S. Datenblatt ,Berechnungen-Ton“ in der Datenbank zur detaillierten Ableitung der Beitrage der einzelnen
TUF zu dieser BilanzierungsgroRe.
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Gas im Versatz und in der ALZ verbleiben, wirde der sich ergebende Gasdruck von ca.
38 MPa erheblich Uber dem Schwellenwert fir den dilatanzgesteuerten Gasfluss von
13 — 15 MPa flr Opalinuston /SEN 08/ liegen. Daher wird im Weiteren von einem gro-
Reren Behalterabstand von 27,5 m ausgegangen, bei dem sich im Porengasraum des
Versatzes und der ALZ bei 90 °C ein Gasdruck von ca. 12,6 MPa einstellt. Daraus ergibt
sich ein Versatzvolumen von 851 m? und ein ALZ-Volumen von 369 m? pro Behalter
sowie der Beitrag von jeweils 407 Mol und 126 Mol (bezogen auf 1 m® Ton) der TUF
.Korrosionsrate“ zur BilanzierungsgréfRe ,Gasmenge® im Versatz bzw. in der ALZ bei
90 °C. Wie zur abgeleiteten TUF ,Korrosion® im folgenden Abschnitt (Unterkapitel 5.3.1)
diskutiert wird, wird fir den Bentonitversatz von einer diffusionsgesteuerten Korrosion
ausgegangen, fur die der Anstieg des Diffusionskoeffizienten (Unterkapitel 5.1.29) um
einen Faktor von 1,2 bei einem Temperaturanstieg von 90 °C auf 250 °C bzw. eine Ab-
nahme um einen Faktor von 1,1 bei einer Temperaturabnahme von 90 °C auf 35 °C gilt.
Daraus ergibt sich der maximale Beitrag (bezogen auf 1 m?® Ton) der TUF ,Korrosions-
rate® zur BilanzierungsgroRe ,Gasmenge* von 375 Mol bei 35 °C und 488 Mol bei 250 °C
im Versatz sowie von 116 Mol bei 35 °C und 151 Mol bei 250 °C in der ALZ.

Bei den flr die mikrobielle Sulfatreduktion giinstigen Bedingungen wird die Menge des
zur Behalteroberflache zustromenden Sulfids durch diese maligeblich dominiert
/PEK 19/ und betragt innerhalb von 30.000 Jahren ca. 618 Mol pro Behalter bei einem
Behalterabstand von 0 m entsprechend dem in /PEK 19/ verwendeten 1D-Radialgeo-
metriemodel. Bei einem zuvor diskutierten Behélterabstand von 27,5 m skaliert sich
diese Gasmenge um den Faktor 5 auf 3110 Mol pro Behalter bzw. 2,5 Mol bezogen auf
1 m?®Ton im Versatz und in der ALZ. Da der Verteilungskoeffizient des H>S zwischen der
Gasphase und dem Wasser von ca. 10.000 /FER 03/ einen Ubergang in die Gasphase
erheblich beglinstigt, kann das im Versatz und in der ALZ verfigbare H.S der Gasphase
zugeordnet werden. Daher verteilt sich diese Gasmenge entsprechend den Beitragen
des Porengasraums des Versatzes und der ALZ auf 1,9 Mol bezogen auf 1 m® Ton im
Versatz und 0,6 Mol bezogen auf 1 m® Ton in der ALZ. Diese Gasmenge stellt den ma-
ximalen Beitrag der TUF ,Mikrobielle Sulfatreduktion® dar und kann in erster Naherung
auch als Mal fur den jeweils maximalen Beitrag der TUF ,Mikrobielle Eisenreduktion®,
.Fermentation“ und — mit negativem Vorzeichen — ,Methanogenese” zur Bilanzierungs-
grolke ,Gasmenge” im Versatz (Abb. 5.15) bzw. in der ALZ (Abb. 5.16) angenommen
werden. Falls die maximale Temperatur in einer Endlagerkomponente oberhalb des
Temperaturbereiches der jeweiligen mikrobiellen Prozesse zu einem Zeitpunkt der

Nachverschlussphase liegt, kann flr eine transiente Phase — bis diese Temperatur
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erreicht wird — das Vorhandensein einer mikrobiellen Aktivitat angenommen werden. Al-
lerdings kann diese transiente Phase hochstens einige Jahrhunderte dauern und somit
nur in einem niedrigen einstelligen Prozentbereich der Gesamtdauer von 30.000 Jahren
des Temperaturimpulses liegen. Daher kann fir den Beitrag der mikrobiellen Prozesse
oberhalb des Temperaturbereiches ihrer Aktivitdt hdochstens 1 % ihres Beitrages bei

35 °C angenommen werden.

Beitrage zur mikrobiell produzierten Gasmenge Versatz = Mikrobiell produzierte Gasmenge Versatz
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Abb. 5.15 Temperaturabhangige Beitrage der beteiligten Prozesse zur mikrobiell pro-

duzierten Gasmenge (links) und resultierende Gasmenge (rechts) im Ver-
satz
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Beitrage zur mikrobiell produzierten Gasmenge ALZ Mikrobiell produzierte Gasmenge ALZ
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Abb. 5.16 Temperaturabhangige Beitrage der beteiligten Prozesse zur mikrobiell pro-
duzierten Gasmenge (links) und resultierende Gasmenge (rechts) in der
ALZ

Laut /PEK 19/ betragt die Sulfatkonzentration in der ALZ 0,017 Mol/L und im Versatz
0,1 Mol/L. Bei den zuvor diskutierten Wassergehalten von 10 Volumen-% in der ALZ und
26 Volumen-% im Versatz und unter der Annahme, dass das gesamte Sulfat in diesen
Komponenten innerhalb des Temperaturimpulses in Sulfid thermochemisch reduziert
wird und der Zustrom aus dem ewG, der gemal der Pramisse keine freie Gasphase
enthalt, diesen Verbrauch nicht kompensiert, ergeben sich maximale Beitrage der TUF
»1hermochemische Sulfatreduktion® zur Bilanzierungsgrofie ,Gasmenge® von 1,7 Mol
pro 1 m® Ton in der ALZ (Abb. 5.19) und 26 Mol pro 1 m* Ton im Versatz (Abb. 5.17 und
Abb. 5.18).

Der maximale Beitrag der TUF ,Karbonatzersetzung“ zur BilanzierungsgroRe ,Gas-
menge“ ergibt sich aus den oben — bei der Ableitung der Beitrage der TUF ,Karbonatzer-
setzung“ zur Porositat — errechneten Anteilen an zersetzten Karbonatmineralen (5,3 %
in der ALZ und 35 % im Versatz) zu 182 Mol pro 1 m*® Ton in der ALZ und 129 Mol pro

1 m3 Ton im Versatz des in der Gasphase akkumulierten CO..

Entsprechend dem CO2- und H>S-Gehalt der thermolabilen Organika von bis zu 10 %

bzw. 1,7 % der Kerogenmasse im Ton /BRU 12/ kann fiir den Versatz und die ALZ mit
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dem bei der obigen Diskussion zur BilanzierungsgréfRe ,Porositat* angenommenen Or-
ganik-Gehalt von 0,5 % von einer Uberfiihrung von maximal 0,05 % der Komponenten-
masse als CO2 und 0,0085 % als HS in die Gasphase ausgegangen werden. Aus die-
sen Werten ergeben sich maximale Beitrdge der TUF ,Thermolabile Organika®“ zur
Bilanzierungsgrofie ,Gasmenge“ von 31 Mol pro 1 m® Ton in der ALZ und 26 Mol pro

1 m3 Ton im Versatz.

Wie oben bei der Porositatsbilanzierung angenommen, kann durch die Pyrolyse bis
250 °C ca. 20 % der Kerogenmasse in die Gasphase uberfuhrt werden. Daraus ergeben
sich maximale Beitrage der TUF ,Pyrolyse” zur Bilanzierungsgréfe ,Gasmenge“ von 52

Mol pro 1 m®* Ton in der ALZ und 43 Mol pro 1 m®* Ton im Versatz.

Entsprechend dem oben bei der Porositatsbilanzierung angenommen Pyrit-Gehalt von
1,1 % in der ALZ und im Versatz, kann der maximale Beitrag der TUF ,Hz-induzierte
Pyrit-Reduktion® zur BilanzierungsgrofRe ,Gasmenge* auf 208 Mol pro 1 m*® Ton in der
ALZ und 173 Mol pro 1 m? Ton im Versatz quantifiziert werden. Fir den Versatz wird
bei der Gasmengenbilanzierung (wie schon bei der Porositatsbilanzierung) eine Variante
ohne Pyrit (Abb. 5.17) und eine mit Pyrit (Abb. 5.18) betrachtet. Im ewG wird keine Ha-
induzierte Pyrit-Reduktion erwartet, weil dort entsprechend der Pramisse des Ansatzes
keine freie Gasphase existiert und somit kein fir diesen Prozess notwendiger H.-Parti-

aldruck von mindestens 10 bar hergestellt werden kann.

Falls das Tongestein in der ALZ und der Bentonit des Versatzes in der geologischen
Vorgeschichte CO, adsorbiert haben, kann dessen Gehalt bis zu ca. 0,2 Mol pro kg Ton
betragen /CHE 13/, /BUS 16/, /YES 17/. Aus diesem Wert ergibt sich der maximale Bei-
trag der TUF ,CO,-Desorption” zur Bilanzierungsgrofie ,Gasmenge® von 163 Mol pro
1 m3 Ton in der ALZ und 302 Mol pro 1 m® Ton im Versatz.

Aus der maximalen fir Silikatminerale beobachteten, mechanischen Produktion von
3 umol Hz pro g Gestein /STO 22/ ergibt sich der maximale Beitrag der TUF ,Mechanisch
induzierte H>-Bildung® zur BilanzierungsgréRe ,Gasmenge® von 7 Mol pro 1 m* Ton in

der ALZ und 6 Mol pro 1 m® Ton im Versatz.

Bei der Korrosion des Behalters durch H,S entsteht 1 Mol H, pro 1 Mol verbrauchtes
H.S. Da der Beitrag des H»S zur Gasmenge in den vorangehend diskutierten TUF bereits
berlicksichtigt wurde, erfolgt hier keine gesonderte Ableitung des Beitrages der TUF

,Korrosionsrate durch H>S* zur Gasmenge.
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Beitrdge zur Gasmenge im Versatz Gasmenge im Versatz
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Abb. 5.17 Temperaturabhangige Beitrage der beteiligten Prozesse zur Gasmenge

(links) und resultierende Gasmenge im Versatz (rechts) (ohne Pyrit)
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Abb. 5.18 Temperaturabhangige Beitrdge der beteiligten Prozesse zur Gasmenge

(links) und resultierende Gasmenge im Versatz (rechts) (mit Pyrit)
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Beitrdge zur Gasmenge in der ALZ Gasmenge in der ALZ
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Abb. 5.19 Temperaturabhangige Beitrage der beteiligten Prozesse zur Gasmenge in

der ALZ (links) und resultierende Gasmenge in der ALZ (rechts)

5.2.4 H2S-Menge

Die Bilanzierungsgrofe ,H>S-Menge“ setzt sich aus den Beitragen der primaren TUF
.Mikrobielle Sulfatreduktion®, ,Thermochemische Sulfatreduktion®, ,Thermolabile Orga-
nika“ und ,H2-induzierte Pyrit-Reduktion® zusammen. Die maximalen Beitrage dieser
TUF wurden im vorangehenden Abschnitt abgeleitet und betragen bezogen auf 1 m® Ton
zunachst jeweils 1,9 Mol, 26 Mol, 4,7 Mol und 173 Mol im Versatz (Abb. 5.21) sowie
0,6 Mol, 1,7 Mol, 5,7 Mol und 208 Mol in der ALZ (Abb. 5.22). Fir einen Versatz mit
einem vernachlassigbaren Pyrit-Gehalt entfallt die primare TUF ,H>-induzierte Pyrit-Re-
duktion (Abb. 5.20). Ein Teil dieser HS-Menge — bis zu ca. 0,1 Mol pro kg Bentonit
/PED 17/ bzw. 189 Mol pro 1 m*® Ton im Versatz — kann eine Reaktion mit dem Fe(lll) in
der Mineralstruktur der Smektite eingehen (s. die abgeleitete TUF ,Quellfahigkeit” im
Kapitel 5.3.2) und steht daraufhin nicht mehr der Korrosionsreaktion mit dem Behalter
zur Verfugung. Aufgrund des deutlich geringeren Gehaltes an quellfahigen Smektiten
und Chloriten als im Bentonit von bis zu maximal 10 % /JAH 16/, werden nur 28 Mol H,S
pro 1 m* Ton durch diese Reaktion in der ALZ verbraucht. Es kann daher davon ausge-
gangen werden, dass die restliche H>S-Menge (188 Mol pro 1 m® Ton) den Behalter dif-
fusiv erreichen und eine Korrosionsreaktion eingehen kann /PED 17/, /PEK 19/. Diese

der Korrosion im Versatz zur Verfligung stehende H>S-Menge (s. die abgeleitete TUF
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»Korrosion durch H>S* im Kapitel 5.3.1) betragt bezogen auf 1 m*® Ton dementsprechend
205 Mol und setzt sich aus den Beitragen der primaren TUF ,Mikrobielle Sulfatreduk-
tion“, ,Thermochemische Sulfatreduktion®, ,Thermolabile Organika“ und ,Hz-induzierte

Pyrit-Reduktion” von jeweils 1,9 Mol, 26 Mol, 4,7 Mol und 172 Mol zusammen.

Beitrdge zur H-S-Menge im Versatz H2S-Menge im Versatz
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Abb. 5.20 Temperaturabhangige Beitrage der beteiligten Prozesse zur H.S-Menge

(links) und resultierende H.S-Menge (rechts) im Versatz (ohne Pyrit)
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Beitrdage zur H2S-Menge im Versatz
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Abb. 5.21 Temperaturabhangige Beitrage der beteiligten Prozesse zur H.S-Menge

(links) und resultierende H>.S-Menge (rechts) im Versatz (mit Pyrit)
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Abb. 5.22 Temperaturabhangige Beitrage der beteiligten Prozesse zur H.S-Menge
(links) und resultierende H>S-Menge (rechts) in der ALZ
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5.3 Abgeleitete TUF

Abgeleitete TUF werden entweder (i) direkt bzw. durch Multiplikation mit Bilanzierungs-
grolien aus den primaren integritatsrelevanten TUF oder (ii) durch Einsetzen in physika-
lische Gesetze aus den primaren RN-transportrelevanten TUF, BilanzierungsgrofRen und
den primaren integritatsrelevanten TUF abgeleitet (Tab 5-4). Dabei werden die primaren
TUF, die zwar unterschiedliche Prozesse abbilden, jedoch die gleiche Eigenschaft einer
Komponente beeinflussen (z. B. die Quellfahigkeit im Ton oder die Wandstarke des Be-
halters), in einer abgeleiteten TUF als eine gewichtete Summe zusammengefasst (s.
Tab. 5.4).

Eine kennzeichnende Eigenschaft der abgeleiteten TUF ist, dass sie zwecks Verwen-
dung im folgenden Schritt der hier vorgestellten Methode — der Ableitung der GTUF —
anschlieflend auf einen Wertebereich von 0 bis 1 verschoben und skaliert und als di-
mensionslos betrachtet werden. In dieser Abstraktion besteht eine der entscheidenden
Vereinfachungen, die hier zwecks Ermittlung der Temperaturunvertraglichkeit aus der
komplexen Zusammenwirkung aller in der vorangehenden Priorisierung als relevant er-
achteter Prozesse in den untersuchten Komponenten des Nahfeldes vorgenommen
wurde. Der Wert ,,0“ wird bei der Temperatur angenommen, fur die bezlglich des jewei-
ligen Prozesses die geringste Temperaturunvertraglichkeit erwartet wird. Entsprechend
wird der Wert 1 bei maximaler Temperaturunvertraglichkeit angenommen. Daraus ergibt
sich insbesondere, dass der Wertebereich [0,1] der TUF ,voll ausgeschopft* wird, sodass
ein sinnvoller Vergleich der dimensionslosen TUF méglich wird. Dieses Verfahren ist
notwendig, weil bei der Addition von abgeleiteten TUF in einer GTUF die Temperaturab-
hangigkeiten von untereinander nicht direkt vergleichbaren Eigenschaften (z. B. die
Quellfahigkeit und der Fluiddruck im Ton) erfolgt. Im Gegensatz dazu werden bei einer
gewichteten Addition von primaren TUF zu einer abgeleiteten TUF die Beitrage einzelner
primarer TUF aufgrund der Beeinflussung der gleichen Komponenteneigenschaft an-

hand des Beeinflussungsgrades dieser Eigenschaft in Relation zueinander gesetzt.
Die Art der Ableitung aus primaren TUF und Bilanzierungsgréf3en wird in der folgenden

Tabelle zusammengefasst und die resultierenden abgeleiteten TUF werden in den nach-

folgenden Unterabschnitten in Abbildungen dargestellit.
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Tab. 5.4

Abgeleitete TUF fir das Wirtsgestein Tongestein

Abgeleitete TUF Komponente Art der Ableitung aus primaren TUF
und BilanzierungsgrofRen
Korrosion WP.00 Gewichtete Summe ,Diffusion (Lésung)“

mit Berucksichtigung der temperaturab-
hangigen Beitrage durch ,Mikrobielle
Sulfatreduktion®, ,Methanogenese” und

,Fermentation” und ,H>S Menge*

Quellfahigkeit

BB.01/ HR.01/
HR.02

Gewichtete Summe von ,Smektit-lllitisie-
rung“, ,Quarzzementation®, ,Mikrobielle
Eisenreduktion®, ,Mikrobielle Sulfatreduk-
tion®, ,Thermochemische Sulfatreduk-
tion®, ,H>-induzierte Pyrit-Reduktion®,
»1hermolabile Organika“ und ,Wasser-

dampfeinwirkung® (nur BB.01)

Fluiddruckanderung

BB.01/ HR.01/
HR.02

Summe von ,Lésungsdruck® und dem
Produkt von ,Gasdruck®, ,Gasmenge*

und reziproker ,Porositat*

Advektion / Disper-

sion (L6sung)

BB.01/ HR.01/
HR.02

Multiplikation von Durchlassigkeitsbei-
wert (,Permeabilitat* * ,Dichte” / ,Viskosi-

tat“) mit ,Lésungsdruck®

Advektion / Disper-

sion (Gas)

BB.01/ HR.01/
HR.02

Multiplikation von Durchlassigkeitsbei-
wert (,Permeabilitat* * ,Dichte” / ,Viskosi-

tat“) mit ,Gasdruck® mit ,Gasmenge*

Diffusion (L6sung)

BB.01/ HR.01/
HR.02

Multiplikation von ,Diffusionskoeffizient"

mit ,Porositat”

Diffusion (Gas)

BB.01/ HR.01/
HR.02

Multiplikation von ,Diffusionskoeffizient*

mit ,Porositat* und ,Gasmenge*

Die nachfolgende Tabelle gibt eine Ubersicht der Bertlicksichtigung der primaren TUF in

den bisher aufgefiihrten Bilanzierungsgréf3en und abgeleiteten TUF.
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Tab. 5.5 Beziehungen zwischen den primaren TUF und den Bilanzierungsgréfen
bzw. abgeleiteten TUF
Priméare TUF BilanzierungsgroRe abgeleitete TUF

integritatsrelevante TUF

Quellen Porositat -
Konsolidierung Porositat -
Smektit-lllitisierung Porositat Quellfahigkeit
Wasserdampfeinwirkung - Quellfahigkeit
Quarzzementation Porositat Quellfahigkeit
Mikrobielle Eisenreduktion Gasmenge Quellfahigkeit

Mikrobielle Sulfatreduktion

Gasmenge, H.S-Menge

Korrosion, Quellfahigkeit

Methanogenese Gasmenge Korrosion
Fermentation Gasmenge Korrosion
Karbonatzersetzung Porositat, Gasmenge Quellfahigkeit (Variante 1)

Mineralumwandlung

Porositat

Thermochemische Sulfat-

Gasmenge, H.S-Menge

Quellfahigkeit

reduktion
Lésungsdruck - Fluiddruckanderung, Ad-
vektion / Dispersion (L6-
sung)
Gasdruck - Fluiddrucké&nderung, Ad-

vektion / Dispersion (Gas)

Mechanisch induzierte Ho- Gasmenge -
Bildung
Pyrolyse Porositat, Gasmenge -

Thermolabile Organika

Gasmenge, H.S-Menge

COz-Desorption

Gasmenge

Hz-induzierte Pyrit-Reduk-

tion

Gasmenge, H.S-Menge

Karbonatisierung

Porositat, Gasmenge
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Priméare TUF BilanzierungsgroRe abgeleitete TUF

Betonkorrosion Porositat -

Rissbildung im Beton Porositat -

Korrosionsrate - -

Korrosionsrate durch H.S — —

Versprodungsrate - -

RN-transportrelevante

TUF

Viskositat - Advektion / Dispersion
(Lésung), Advektion / Dis-

persion (Gas)
Dichte - Advektion / Dispersion
(L6sung)
Rickhaltung - -
Diffusionskoeffizient - Korrosion, Mikrobiell be-

einflusste Korrosion, Diffu-
sion (Lésung), Diffusion
(Gas)

RN-Konzentration — —

Thermische Osmose - -

Die Entscheidung Uber die Notwendigkeit der Ableitung der abgeleiteten TUF aus den
primaren integritatsrelevanten TUF zur mikrobiellen Aktivitdt sowie ,Gasdruck® oder
.Korrosionsrate durch H>S* durch Multiplikation mit Bilanzierungsgréften ,Gasmenge®
bzw. ,H>S-Menge* begriindete sich mit dem Argument, dass diese primare TUF nur dann
eine Wirkung entfalten kénnen, wenn der bzw. das durch die entsprechende Bilanzie-
rungsgrofie abgebildete Wirkstoff bzw. -medium zur Verfliigung steht. Z. B. kann eine
.,Gasdruckanderung® (abgeleitete TUF) aus der ,Gasdruck®-Temperaturabhangigkeit
(primare TUF) nur beim Vorliegen des Mediums Gas abgeleitet (Bilanzierungsgréfe

,Gasmenge“) werden.

Auch das Auftreten und die Auspragung der durch die entsprechenden abgeleiteten TUF

abgebildeten RN-Transport-Prozesse Advektion, Dispersion und Diffusion in den RN-
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Transport-Medien L6sung und Gas hangen von der Verflugbarkeit bzw. der Menge dieser
Medien ab. Da die L6sungsmenge, wie in Kapitel 5.2 beschrieben, nicht bilanziert, son-
dern als temperaturunabhangig verfigbar angenommen wird, taucht keine Berlcksich-
tigung der Lésungsmenge bei der Ableitung der entsprechenden TUF auf. Im Fall der
Diffusion findet die Bilanzierungsgrofie ,Porositat® Einzug in den Diffusionsterm der
Transportgleichung Uber den effektiven Diffusionskoeffizienten, der durch die Hinzu-
nahme der primaren TUF ,Diffusionskoeffizient* abgebildet wird. Flr die Advektion wird
die Bilanzierungsgrofie ,Porositat” indirekt berticksichtigt. Dazu wird die ,Permeabilitat”,

die in den Durchlassigkeitsbeiwert einflie3t, aus der Kozeny-Carman-Relation

~_®°
k(@) ~ o (5.28)
ermittelt.

Diese mathematische Ableitung der abgeleiteten TUF aus den primaren TUF und den
BilanzierungsgrofRen bildet effektiv eine Kopplung der Prozesse, die zu diesen Funktio-
nen bzw. GréRen beitragen, ab. Auf diese Weise kann bei einer konsequenten Anwen-
dung des vorgeschlagenen Ansatzes die Abbildung der gesamten THMCB-
Prozessmatrix auf das skalare Problem der Ermittlung eines fir die Vertraglichkeit der
Endlagerkomponenten gunstigen Temperaturbereiches erwartet werden. Der zuvor er-
wahnte Einzug der BilanzierungsgrofRen, die sich ausschlief3lich aus den integritatsrele-
vanten primaren TUF zusammensetzen, in die RN-transportrelevante abgeleitete TUF
verdeutlicht die Bedeutung der gekoppelten Berlicksichtigung der integritatsrelevanten
Prozesse fur die Ermittlung der Temperaturabhangigkeit des RN-Transportes. Die Ab-
leitung der abgeleiteten TUF ,Korrosion“ unten stellt hingegen eine in diesem Ansatz
bisher nicht beobachtete Einflussnahme der Transportprozesse (von nicht-radioaktiven
Stoffen) auf integritatsrelevante abgeleitete TUF dar. Dieses Ergebnis unterstreicht denn
auch die Notwendigkeit einer sorgfaltigen Bertcksichtigung im Arbeitsschritt ,Priorisie-
rung“ dieses Ansatzes nicht nur der integritatsrelevanten Prozesse, sondern auch der

transportrelevanten Prozesse.

5.3.1 Korrosion

Die abgeleitete TUF ,Korrosion“ bezieht sich auf samtliche anaerobe Korrosionspro-
zesse am Behalter, die zur Reduzierung seiner Wandstarke beitragen, d. h. auch die,

die durch Mikroben oder H.S verursacht sind. Die Korrosion wird einerseits wesentlich
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durch die Lésung beeinflusst, fur die im ELS im Ton davon ausgegangen werden kann,
dass sie unabhangig von der Temperatur unbegrenzt zur Verfligung steht. Andererseits
wird die Korrosion in einem pordsen Medium wie Ton durch den langsameren als die
Korrosionsreaktion selbst diffusiven Abtransport ihres Produktes Fe?* (unter anoxischen
Bedingungen) bestimmt, wie in einem 76-monatigen Laborversuch festgestellt wurde
/SCH 19/, /ISCH 21/. Die theoretische Grundlage fiir den Einfluss des diffusiven Abtrans-
portes des Fe?* durch das porose Medium, in welches das korrodierende Metall einge-
bettet ist, wurde in der Arbeit /STE 19/ prasentiert. Diese Arbeit zeigt, dass aufgrund der
Abhangigkeit des reversiblen Potentials der Korrosionsreaktion Fe — Fe?* + 2e” von der
Fe?*-Konzentration in der an Metall angrenzenden Porenldsung, die Rate der Korrosi-
onsreaktion unterhalb eines bestimmten Schwellenwerts der Porositat, der z. B. fur ze-
mentbasierte Materialien bei 18,5 % liegt /STE 19/, durch den langsameren diffusiven
Abtransport des Fe?* deutlich reduziert wird. Oberhalb dieses Schwellenwertes verlauft
die Korrosionsreaktion zunehmend wie in einer Losung. Die abgeleitete TUF ,Korrosion®
gemald Abb. 5.23 wird daher nicht aus der primaren TUF ,Korrosionsrate® (Gleichung
(20)) abgeleitet, sondern aus der abgeleiteten TUF ,Diffusion (Lésung)‘ (siehe das
gleichnamige Unterkapitel 5.3.6). Die Verfugbarkeit des fur diesen Korrosionsprozess
notwendigen Wassers wird als temperaturunabhangig und unbegrenzt angenommen
(siehe hierzu die Diskussion zur Bilanzierungsgrofie ,Lésungsmenge® im Unterkapi-
tel 5.2.2).

Fur die Ableitung der abgeleiteten TUF ,Korrosion* wird — wie vorangehend diskutiert —
nicht die primare TUF ,Korrosionsrate durch H,S* (Gleichung (21)), sondern die abgelei-
tete TUF ,Diffusion (Losung)“ verwendet. Die Korrosion durch H,S setzt allerdings die
temperaturabhangige Verfligbarkeit des H»S voraus. Daher wird die abgeleitete TUF
,Diffusion (Lésung)“ mit der temperaturabhangigen Bilanzierungsgrofle multipliziert. Es
sei angemerkt, dass in diesem Fall nicht nur das Fe?* diffusiv abtransportiert, sondern
zusatzlich das H,S zum Behalter diffusiv transportiert werden missen /PED 17/,
/PEK 19/.

Mikrobiell beeinflusste Korrosionsprozesse hangen von der temperaturabhangigen Ver-
fugbarkeit der mikrobiell produzierten organischen Sauren, Nitrat, H.S, extrazellularen
Polymere oder von einer temperaturabhangigen direkten anaeroben Eisenoxidation ab.
Daher wird hier die abgeleitete TUF ,Diffusion (Losung)“ — wie vorangehend diskutiert
anstelle der primaren TUF ,Korrosionsrate“ — mit den primaren TUF ,Mikrobielle Sulfat-

reduktion“ (Gleichung (8)), ,Methanogenese“ (Gleichung (9)) und ,Fermentation®
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(Gleichung (10)) multipliziert. Es sei angemerkt, dass im Fall einiger mikrobiell beein-
flusster Korrosionsprozesse nicht nur das Fe?* vom Behalter diffusiv abtransportiert, son-
dern zusatzlich u. A. organische Sauren und Nitrat zum Behalter diffusiv transportiert

werden mussen.

Es wurden fir diese abgeleitete TUF, die sich aus den oben genannten primaren TUF
als eine gewichtete Summe zusammensetzt, zwei Varianten betrachtet. In der ersten
wurde keine prozessspezifische Gewichtung vorgenommen, so dass alle Gewichte
gleich 1 sind (Abb. 5.23). In der zweiten Variante entsprechen die Gewichte fur die bei-
tragenden primaren TUF den maximalen Beitragen dieser TUF zur Bilanzierungsgrofie
~,Gasmenge“ (Abb. 5.24), weil der Metallmasseverlust des Behalters und somit die Ab-
nahme seiner Wandstarke in einem direkten Zusammenhang mit dem aufgrund des Kor-
rosionsprozesses produzierten Ho-Gases steht, so dass z. B. 1 Mol H.S bei der Wech-

selwirkung mit dem Metall des Behalters 1 Mol H; produziert.

Beitrage zur Behélterkorrosion Korrosion
1.0 1 1.0 1
0.5 0.5
0.0 —/ 0.0
—r1 r .t 1.1 1 r . 1.1 1 r 1t 1t [ T T T —r1 r 1 r 1 r 1t 1 r [t 1t 1t Tt [ T T T 1T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
0[C] 9" C]
Mikrobiell beeinflusste Korrosion — Korrosion durch Lésung

Korrosion durch HzS

Abb. 5.23 Beitragende primare TUF (Beitrage gleich gewichtet; links) zur abgeleite-

ten TUF ,Korrosion® (rechts)
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Beitrdge zur Behilterkorrosion Korrosion

1.0 1 1.0 1
0.5 0.5
0.0 —/ 0.0
T T T T T T T T T T T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
v[C] v[°C]
Mikrobiell beeinflusste Korrosion (5.7) — Korrosion durch Lésung (488)

Korrosion durch HzS (190)

Abb. 5.24 Beitragende primare TUF (Gewichte in Legende entsprechend der Gas-

mengenbilanzierung; links) zur abgeleiteten TUF ,Korrosion* (rechts)

5.3.2 Quellfahigkeit

Die abgeleitete TUF ,Quellfahigkeit” ergibt sich als gewichtete Summe aller primaren
TUF, die die Quellfahigkeit tonhaltiger Materialien beeinflussen. Eine Zusammenfassung
zu dieser abgeleiteten TUF erfolgte aufgrund der Beeinflussung der gleichen Eigen-
schaft der Tonkomponenten. Dadurch kann die Gewichtung der einwirkenden Prozesse
direkt auf das Merkmal ,Quellfahigkeit” abgestimmt werden. Es wurden bei dieser Ge-

wichtung zwei Vorgehensweisen angewendet.

In der ersten Variante wurde keine prozessspezifische Gewichtung vorgenommen, so
dass alle Gewichte gleich 1 sind, und es wurde angenommen, dass die Quellfahigkeit
durch die Karbonatzersetzung positiv beeinflusst wird (Abb. 5.25, Abb. 5.26, Abb. 5.27).
Diese Annahme griindet auf der allgemeinen Beobachtung, dass sich die Steifigkeit und
die Festigkeit eines Tongesteins mit dem steigenden Karbonatgehalt und der dadurch
steigenden Karbonatzementierung der Tonaggregate andert /VOL 04/, /KLI 09/. Aller-
dings zeigt diese Abhangigkeit keinen eindeutigen Trend, z. B. nimmt die Bruchfestigkeit
des Opalinustons mit dem steigenden Karbonatgehalt ab, wahrend sie fiir den Callovo-
Oxfordian-Ton dabei zunimmt /KLI 09/. Dies wird auf den Einfluss der Korngrofienver-

teilung der Karbonate, der Form der Karbonatkdrner und ihrer raumlichen Verteilung
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zuruckgefuhrt /KLI 09/, /GEN 13/. Auch die Karbonatzementierung selbst wird z. B. nur
in der sandigen Fazies des Opalinustons jedoch nicht in seiner tonigen Fazies beobach-
tet /KAU 13/, /KNE 21/. Da mechanische Eigenschaften von Tongesteinen vom Kar-
bonatgehalt im Allgemeinen abhangen /GEN 13/, kann auch fir ihr Quellverhalten diese
Abhangigkeit angenommen werden. Allerdings konnte in der verfugbaren aktuellen Lite-
ratur nur eine Studie gefunden werden, die das systematisch untersucht und eine ab-
nehmende Quellfahigkeit eines Tons mit steigendem Kalziumkarbonatgehalt nachgewie-
sen hat /AVS 05/. Es wird entsprechend diesen Argumenten in der ersten Variante ein
positiver Einfluss der Karbonatzersetzung auf die Quellfahigkeit des Tongesteins (ALZ
und ewG) sowie des Versatzes (flr den Fall, dass dieser aus Ausbruchsmaterial besteht)

angenommen.

In der zweiten Variante entsprechen die Gewichte flir die beitragenden primaren TUF
.Mikrobielle Sulfatreduktion®, ,Thermochemische Sulfatreduktion®, ,H.-induzierte Pyrit-
Reduktion®, ,Thermolabile Organika“ den maximalen Beitragen dieser TUF zur Bilanzie-
rungsgréfle ,H>.S-Menge“ (Abb. 5.28, Abb. 5.29, Abb. 5.30). Dies begriindet sich darin,
dass H»S, wie zu dieser Bilanzierungsgrofie oben diskutiert wurde, eine Reaktion mit
Fe(lll) in der oktaedrischen Schicht der Mineralstruktur der quellfahigen Minerale einge-
hen und dadurch ihre Quellfahigkeit verringern kann. Um diese Prozesse in Relation zu
den Prozessen, die durch die beitragenden primaren TUF ,Smektit-lllitisierung®, ,Quarz-
zementation“ und ,Wasserdampfeinwirkung® (nur BB.01) abgebildet werden, zu setzen,
werden die Gewichte fur diese drei TUF gleich gesetzt und in erster Naherung als Menge
Fe(lll) in der oktaedrischen Schicht der Mineralstruktur der quellfahigen Minerale (bezo-
gen auf 1 m?® Ton wie auch bei der BilanzierungsgrofRe ,H>S-Menge®) abgeleitet. Dies
begriindet sich darin, dass bei der Smektit-lllitisierung die oktaedrischen Schichten der
Smektite durch Substitutionen Fe(lll) verlieren, so dass die oktaedrischen Kationen der
entstehenden lllite in einem erheblich gréerem Ausmal® durch Al(lll) vertreten sind. In
diesem Sinne stellt die Menge Fe(lll) in der oktaedrischen Schicht der Mineralstruktur
ein Merkmal fur die Quellfahigkeit des Tons dar und kann zur Gewichtung des durch die
primare TUF ,Smektit-lllitisierung” abgebildeten Prozesses herangezogen werden. Der
durch die primare TUF ,Quarzzementation“ abgebildete Prozess resultiert aus der
Smektit-lllitisierungsreaktion und wird daher mit der gleichen Gewichtung versehen. Der
durch die primare TUF ,Wasserdampfeinwirkung“ abgebildete Prozess hangt mit dem
Gehalt an Smektiten zusammen und wird aus diesem Grund ebenfalls mit der Menge

Fe(lll) in der oktaedrischen Schicht der Mineralstruktur gewichtet. Diese Menge betragt
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284 Mol in der ALZ und 15164 Mol im Versatz.” In dieser Variante wird kein Einfluss der
Karbonatzersetzung auf die Quellfahigkeit des Tongesteins angenommen, weil (i) der
Stand des Wissens zum hier fur die ALZ und den ewG beispielhaft betrachteten Opali-
nuston dazu keine begriindete Aussage zulasst und (ii) der Versatz aus dem beispielhaft
betrachteten Bentonit besteht, in dem der Einfluss der Karbonatminerale auf das Quell-
verhalten aufgrund ihres geringen Gehaltes (im niedrigen einstelligen Prozentbereich)
/UFE 08/, /IKAU 12/ vernachlassigt werden kann.

Beitrdge zur Reduzierung der Quellfdhigkeit Versatz Reduzierung der Quellfahigkeit Versatz
1.0 1 = 1.0
0.5 1 0.5
0.0 0.0
A S S e A S S e S S m e
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
?[C] ?[°C]
Smektit-lllitisierung — Quarzzementation
Karbonatzersetzung — Wasserdampfeinwirkung
— Mikrobielle Eisenreduktion — Mikrobielle Sulfatreduktion
— Thermochemische Sulfatreduktion Thermolabile Organika

Abb. 5.25 Beitragende primare TUF (Beitrage gleich gewichtet; links) zur abgeleite-
ten TUF ,Quellfahigkeit* im Versatz (rechts)

7 S. Datenblatt ,Berechnungen-Ton* in der Datenbank zur detaillierten Ableitung der Gewichte.
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Beitrdge zur Reduzierung der Quellfdhigkeit ALZ Reduzierung der Quellfahigkeit ALZ

1.0 1 1.0
0.5+ 0.5
0.0 0.0 1
L B e e B T . L B e e e B T .
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
v["C] v["C]
Smektit-lllitisierung — Quarzzementation
Karbonatzersetzung — Mikrobielle Eisenreduktion
— Mikrobielle Sulfatreduktion — Thermochemische Sulfatreduktion
— Thermolabile Organika — Hz-induzierte Pyrit-Reduktion

Abb. 5.26 Beitragende primare TUF (Beitrage gleich gewichtet; links) zur abgeleite-
ten TUF ,Quellfahigkeit” in der ALZ (rechts)

Beitrage zur Reduzierung der Quellfahigkeit ewG Reduzierung der Quellfahigkeit ewG
1.0+ 1.0
0.5 0.5
0.0 0.0
— T T T — T T T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
?[°C] ?[°C]
Smektit-lllitisierung — Quarzzementation
Karbonatzersetzung — Mikrobielle Eisenreduktion
— Mikrobielle Sulfatreduktion — Thermochemische Sulfatreduktion
— Thermolabile Organika

Abb. 5.27 Beitragende primare TUF (Beitrage gleich gewichtet; links) zur abgeleite-
ten TUF ,Quellfahigkeit” im ewG (rechts)
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Beitrdge zur Reduzierung der Quellfdhigkeit Versatz Reduzierung der Quellfahigkeit Versatz

1.0 1.0
0.5+ 0.5
0.0 0.0 1
L B e e B T . L B e e e B T .
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
v["C] v["C]
Smektit-lllitisierung — Quarzzementation
— Wasserdampfeinwirkung — Mikrobielle Eisenreduktion (1.77/15164)
— Mikrobielle Sulfatreduktion (1.77/15164) — Thermochemische Sulfatreduktion (23.63/15164)
— Thermolabile Organika (4.28/15164) — Hz-induzierte Pyrit-Reduktion (157.16/15164)

Abb. 5.28 Beitragende primare TUF (Gewichte in Legende entsprechend der H,S-
Mengenbilanzierung; links) zur abgeleiteten TUF ,Quellfahigkeit® im Ver-

satz (rechts)

Beitrage zur Reduzierung der Quellfahigkeit ALZ Reduzierung der Quellfahigkeit ALZ
1.0 1 1.0
0.5 0.5
0.0 0.0
A S S e A S S e S S m e
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
?[°C] ?[°C]
Smektit-lllitisierung — Quarzzementation
— Mikrobielle Eisenreduktion (0.08/284) — Mikrobielle Sulfatreduktion (0.08/284)

— Thermochemische Sulfatreduktion (0.22/284) — Thermolabile Organika (0.74/284)
— Hz-induzierte Pyrit-Reduktion (27.19/284)

Abb. 5.29 Beitragende primare TUF (Gewichte in Legende entsprechend der H,S-
Mengenbilanzierung; links) zur abgeleiteten TUF ,Quellfahigkeit* in der
ALZ (rechts)
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Beitrdge zur Reduzierung der Quellfahigkeit ewG Reduzierung der Quellfahigkeit ewG

1.0 1 — 1.0
0.5 0.5
0.0 0.0
T T T T T T T T T T T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
v[C] v[°C]
Smektit-lllitisierung — Quarzzementation
— Mikrobielle Eisenreduktion (0.08/284) — Mikrobielle Sulfatreduktion (0.08/284)
— Thermochemische Sulfatreduktion (0.22/284) Thermolabile Organika (0.74/284)

Abb. 5.30 Beitragende primare TUF (Gewichte in Legende entsprechend der H,S-
Mengenbilanzierung; links) zur abgeleiteten TUF ,Quellfahigkeit im ewG
(rechts)

5.3.3 Fluiddruckdnderung

Die abgeleitete TUF ,Fluiddruckdnderung“ stellt die Beeinflussung des Lésungs- und
Gasdruckes im Endlagersystem durch temperaturbedingte Druckanderung sowie auf-
grund der Porositatsanderung, bei der das Korngertist auf die Porenfluide positiven oder
negativen Druck ausubt, dar. Die Druckanderung der Lésung wird direkt durch die pri-
mare TUF ,Lésungsdruck” (Gleichung (13)) dargestellt. Die Gasdruckanderung wird als
Produkt der BilanzierungsgréfRe ,Gasmenge®, der reziproken Bilanzierungsgrofie ,,Poro-
sitat" sowie der primaren TUF ,Gasdruck® (Gleichung (14)) bestimmt. Die abgeleitete
TUF ,Fluiddruckanderung® ergibt sich im Versatz und in der ALZ als Summe von L6-
sungs- und Gasdruckanderungen (Abb. 5.31, Abb. 5.32, Abb. 5.33). Im Versatz wird
wieder eine Variante ohne Pyrit (Abb. 5.31) und eine Variante mit Pyrit (Abb. 5.32) un-
terschieden, da die bericksichtigten BilanzierungsgréRen ,Gasmenge® und ,Porositat*
davon beeinflusst werden. Da im ewG keine freie Gasphase angenommen wird, bein-
haltet die TUF ,Fluiddruckanderung“ dort nur die Losungsdruckanderung (Abb. 5.34).
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Fluiddruckinderung

1.0
0.5
0.0+
L e e B B S
50 100 150 200 250
V[ C]

Abb. 5.31 Abgeleitete TUF ,Fluiddruck&nderung“im Versatz (ohne Pyrit)

Fluiddruckinderung

1.0
0.5
0.0
—T T T T 1 T T T [ T T T T T T T
50 100 150 200 250
V[ C]

Abb. 5.32 Abgeleitete TUF ,Fluiddruckdnderung® im Versatz (mit Pyrit)
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Fluiddruckinderung
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Abb. 5.33 Abgeleitete TUF ,Fluiddruckanderung® in der ALZ

Fluiddruckinderung
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Abb. 5.34 Abgeleitete TUF ,Fluiddruckdnderung® im ewG

5.34 Advektion / Dispersion (Losung)

Zur Ableitung der TUF ,,Advektion / Dispersion (L6sung)“ werden entsprechend dem Ad-
vektionsterm in der Transportgleichung die primaren TUF ,Dichte” (Gleichung (25)) und
,LOsungsdruck® (Gleichung (13)) mit der aus der Bilanzierungsgrofe ,Porositat* nach
Gleichung (28) abgeleiteten ,Permeabilitat” multipliziert und durch die primare TUF ,Vis-
kositat® (Gleichungen (22) und (23)) dividiert. Aus den unterschiedlichen
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Porositatsbilanzen fir die Komponenten Versatz (ohne Pyrit Abb. 5.11, mit Pyrit
Abb. 5.12), ALZ (Abb. 5.13) und ewG (Abb. 5.14) ergeben sich auch entsprechend an-
dere abgeleitete TUF in Abb. 5.35 — Abb. 5.38.

Advektion / Dispersion (Lésung)
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0.5
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T T T T T T T T T
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Abb. 5.35 Abgeleitete TUF ,Advektion / Dispersion (Losung)“ im Versatz (ohne Pyrit)

Advektion / Dispersion (Lésung)
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Abb. 5.36 Abgeleitete TUF ,Advektion / Dispersion (Losung)“ im Versatz (mit Pyrit)
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Advektion / Dispersion (Lésung)
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Abb. 5.37 Abgeleitete TUF ,Advektion / Dispersion (Losung)“ in der ALZ

Advektion / Dispersion (Lésung)
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Abb. 5.38 Abgeleitete TUF ,Advektion / Dispersion (Losung)“ im ewG

5.3.5 Advektion / Dispersion (Gas)

Zur Ableitung der TUF ,Advektion / Dispersion (Gas)“ wird entsprechend dem Advekti-

onsterm in der Transportgleichung die BilanzierungsgréRe ,Gasmenge” mit der primaren

TUF ,Gasdruck” (Gleichung (14)), der Gasdichte (nach der idealen Gasgleichung darge-

stellt durch das Produkt aus ,Gasmenge®“ und Temperatur) sowie der aus der Bilanzie-

rungsgrolRe ,Porositat” nach Gleichung (28) abgeleiteten ,Permeabilitat” multipliziert und
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durch die primare TUF ,Viskositat“ (Gleichung (24)) dividiert. Aus den unterschiedlichen
Porositatsbilanzen fir die Komponenten Versatz (ohne Pyrit Abb. 5.11, mit Pyrit
Abb. 5.12) und ALZ (Abb. 5.13) ergeben sich auch entsprechend andere abgeleitete
TUF. Aus Abb. 5.39, Abb. 5.40 und Abb. 5.41 wird deutlich, dass die Sensitivitat des

Ergebnisses in Bezug auf die Porositatsbilanz sehr stark ausgepragt ist.

Advektion / Dispersion (Gas)
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Abb. 5.39 Abgeleitete TUF ,Advektion / Dispersion (Gas)“ im Versatz (ohne Pyrit)

Advektion / Dispersion (Gas)
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Abb. 5.40 Abgeleitete TUF ,Advektion / Dispersion (Gas)“ im Versatz (mit Pyrit)
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Advektion / Dispersion (Gas)
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Abb. 5.41 Abgeleitete TUF ,Advektion / Dispersion (Gas)“ in der ALZ

5.3.6 Diffusion (Losung)

Die abgeleitete TUF ,Diffusion (Lésung)“ ergibt sich aus dem Diffusionsterm der Trans-
portgleichung als Produkt aus der BilanzierungsgroRRe ,Porositat* und der primaren TUF
,Diffusionskoeffizient* (Gleichung (26)). Aus den unterschiedlichen Porositatsbilanzen
fur die Komponenten Versatz (ohne Pyrit Abb. 5.11, mit Pyrit Abb. 5.12), ALZ (Abb. 5.13)
und ewG (Abb. 5.14) ergeben sich auch entsprechend andere abgeleitete TUF in
Abb. 5.42 - Abb. 5.45.
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Diffusion (Lésung)
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Abb. 5.42 Abgeleitete TUF ,Diffusion (Losung)® im Versatz (ohne Pyrit)

Diffusion (Lésung)
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Abb. 5.43 Abgeleitete TUF ,Diffusion (Losung)“ im Versatz (mit Pyrit)
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Diffusion (Lésung)
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Abb. 5.44 Abgeleitete TUF ,Diffusion (L6sung)“ in der ALZ

Diffusion (Lésung)
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Abb. 5.45 Abgeleitete TUF ,Diffusion (Losung)” im ewG

5.3.7 Diffusion (Gas)

Die abgeleitete TUF ,Diffusion (Gas)“ ergibt sich aus dem Diffusionsterm der Transport-

gleichung als Produkt aus den BilanzierungsgréRen ,Porositat” und ,Gasmenge” sowie
der primaren TUF ,Diffusionskoeffizient* (Gleichung (27)). Aus Abb. 5.46 (Versatz ohne
Pyrit), Abb. 5.47 (Versatz mit Pyrit) und Abb. 5.48 (ALZ) wird deutlich, dass die Sensiti-

vitat des Ergebnisses in Bezug auf die Porositatsbilanz sehr stark ausgepragt ist.
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Diffusion (Gas)
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Abb. 5.46 Abgeleitete TUF ,Diffusion (Gas)“ im Versatz (ohne Pyrit)

Diffusion (Gas)
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Abb. 5.47 Abgeleitete TUF ,Diffusion (Gas)“ im Versatz (mit Pyrit)
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Diffusion (Gas)
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Abb. 5.48 Abgeleitete TUF ,Diffusion (Gas)“ in der ALZ
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6 Ableitung der GTUF

Die abgeleiteten TUF, die im vorangehenden Arbeitsschritt hergeleitet wurden, werden
in einer gewichteten Summe komponentenweise zusammengefiihrt. Die komponenten-
weise Zusammenfiuhrung, im Unterschied zu einer denkbaren Zusammenflihrung der
abgeleiteten TUF fir das gesamte betrachtete System, ist damit begrindet, dass die
Auswahl der beteiligten TUF und die Auspragung der Bilanzierungsgréfen im vorliegen-
den Ansatz wie oben beschrieben komponentenscharf aufgeldst wurden. Eine feinere
Auflésung ist bei Bedarf und einer entsprechenden Kenntnislage mdglich. Die damit er-
haltenen GTUF fir einzelne Komponenten kénnen wiederum verbal-argumentativ zur
Ableitung des glinstigen Temperaturbereichs flr das Gesamtsystem zusammengefihrt

werden. Diese Arbeitsschritte werden im Folgenden detailliert beschrieben.

6.1 Wichtung

Die Wichtung der abgeleiteten TUF beim komponentenweisen Aufsummieren bietet die
Moglichkeit an, den Beitrag einzelner abgeleiteter TUF bzw. der mit diesen TUF abge-
bildeten Prozesse durch eine héhere Wichtung herauszustellen oder durch eine niedri-
gere Wichtung zu relativieren. Insofern ist die Wichtung ein Werkzeug, welches die Er-
gebnisse der Analyse erheblich beeinflussen kann. Das gilt aber auch fir den Fall, dass
TUF gleichgewichtet werden. Dementsprechend bedarf es immer einer systematischen
Ausarbeitung und sorgfaltig begrindeter Anwendung der TUF. Eine Vergabe der Wich-
tungen anhand der Expertenmeinungen ist ebenfalls sorgfaltig zu dokumentieren, da
diese vom beteiligten Expertenkreis abhangen und damit eine subjektive Verzerrung der
Ergebnisse zur Folge haben kann. Deshalb sollte Uber den Einsatz von Expertenmei-
nungen hinaus eine systematische Ausarbeitung der Vergabe der Wichtungen fir GTUF

aus den folgenden Teilbewertungen bestehen:

(1) Zum einen soll die Qualitat der Daten oder der Untersuchungen, die zur Herleitung
einzelner primarer TUF oder Bilanzierungsgrofien verwendet wurden, qualitativ be-
wertet werden. Z. B. sollen die durch mehrfache und/oder In-situ-Messungen erhal-
tenen Daten héher bewertet werden als Ergebnisse der Einzelmessungen, die in an-
deren Studien nicht reproduziert wurden, oder der Laborversuche, die ggf. eine
unzureichende Ubertragbarkeit der Versuchsbedingungen auf endlagerrelevante
Bedingungen oder des Versuchsmalitabs auf den Endlagerkomponentenmalistab

aufweisen konnen. Dadurch soll insbesondere der Einfluss von moglichen
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Ausreilern oder nicht-reprasentativen Untersuchungen zumindest nicht Giberbewer-
tet und ggf. minimiert werden.

Die Bewertung der Modellierungsergebnisse soll die Qualitat der fir die Herleitung
der Modellparameter verwendeten Annahmen, Datenbasen und Stoffgesetze u. A.
auf ahnliche Weise wie vorangehend beschrieben bertcksichtigen. Unsere Erfah-
rung zeigt, dass z. B. flr Salzgrus vorhandene temperaturabhangige Stoffgesetze
mitunter auf einer sehr dinnen Datenbasis und mit sehr vereinfachenden Annahmen
entwickelt wurden. Diese Ergebnisse sollen auf keinen Fall allein dadurch fur die
Verwendung im vorliegenden Ansatz disqualifiziert werden, weil die Komplexitat der
modellierten Vorgange und die Qualitat der Datenbasis und nicht des Modellwerk-
zeuges dabei sicherlich eine entscheidende Rolle spielt. Dennoch sollte eine dinne
Datenbasis oder nicht-reprasentative Annahmen nicht aufgrund einer hohen Qualitat
der Simulationen bei der Vergabe der Wichtungen Uberbewertet werden.

(2) Zum anderen wurden einige primare bzw. abgeleitete TUF im vorliegenden Ansatz
teilweise oder vollstandig basierend auf der Expertenmeinung wie oben bei der Be-
wertung der primaren TUF zusammengefasst (Tab. 5.2) hergeleitet. Folgendes Bei-
spiel kann die dabei mdglichen Fallstricke verdeutlichen. Fir thermochemische Sul-
fatreduktion ist bekannt, dass sie bei Temperaturen oberhalb von 120 °C stattfindet
ICAI 22/ (siehe Kap. 5.1.12). Die ausschlieRliche Verwendung einer Expertenmei-
nung kénnte zur Folge haben, dass die funktionelle Beschreibung der primaren TUF
»Thermochemische Sulfatreduktion“ durch einen mehr oder weniger scharfen An-
stieg ab 120 °C gekennzeichnet ware. Die Verwendung von gemessenen und an-
hand des Arrhenius-Gesetzes extrapolierten Werten der Raten dieser Reaktion /TRU
14/ im vorliegenden Ansatz resultiert allerdings in einem kaum wahrnehmbaren An-
stieg der TUF ab 120 °C, der erst ab ca. 180 °C einen steilen Charakter zeigt. Daher
sollte aus unserer Sicht eine systematische Ableitung der Wichtungen eine Uberbe-
wertung oder ggf. Hoherwertung der zu einem erheblichen MalRe durch Experten-

meinungen hergeleiteten TUF verhindern kénnen.

Da diese Argumentation im Allgemeinen auf den Grad des Vertrauens zu den experi-
mentellen oder modelltheoretischen Bestimmungen des wahren Wertes einer Mess-
grélRe anhand der beobachteten Messwerte eingeht, bietet sich die Anwendung der
Bayes-Statistik an, in der per Definition die Wahrscheinlichkeit P(A) unter Berucksichti-
gung aller verfugbaren Informationen den Grad des Vertrauens darin ausdruckt, dass A
auftreten wird, bevor das Experiment ausgefihrt wird /MIC 99/. Diese Methode bekam

wie in /MIC 99/ dargestellt den Einzug in die DIN-Normung fur Kernstrahlungs-
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messungen und sollte hinsichtlich der Anwendbarkeit bei der Vergabe der Wichtungen

gepruft werden.

Des Weiteren zeigte eine vorlaufige, auszugsweise durchgefiihrte Analyse der Kopplun-
gen zwischen den in unterschiedlichen Komponenten des Endlagersystems ablaufen-
den assoziierten Prozessen, dass einige assoziierte Prozesse eine deutlich erhdhte
Haufigkeit der kopplungsbedingten Beeinflussung von Prozessen in anderen Kompo-
nenten aufweisen. Diese Haufigkeit kann aus unserer Sicht, im Fall der Weiterentwick-
lung und erfolgreichen Verwendung der Kopplungsanalyse, herangezogen werden, um
neben den vorangehend angesprochenen qualitativen Bewertungen auch eine semi-
quantitative Teilbewertung der Vergabe der Wichtungen vorzunehmen. Im Anbetracht
dieser Argumentation wurde im vorliegenden Ansatz von der Vergabe der Wichtungen
bisher nur sehr eingeschrankt Gebrauch gemacht. Es wurden alle abgeleiteten TUF

grundsatzlich mit einer Wichtung 1 versehen.

6.2 Ableitung der GTUF fiir einzelne Komponenten

Die Ableitung der GTUF erfolgt durch eine komponentenweise Addition von fir jeweilige
Komponenten identifizierten und wie vorangehend beschrieben aufbereiteten und ge-
wichteten abgeleiteten TUF. Die erhaltene gewichtete Summe wird, nachdem sie — wie
auch die abgeleiteten TUF — auf einen Wertebereich von 0 bis 1 verschoben und skaliert,
zu einer GTUF. Eine GTUF hat dementsprechend zumindest einen Punkt mit einem Wert
,0“ (ein GTUF-Minimum). Im vorliegenden Ansatz wird flir die einzelnen Komponenten
ein gunstiger Temperaturbereich gesucht, um die im nachsten Abschnitt beschriebene
Ableitung des giinstigen Temperaturbereichs fiir das gesamte ELS durch eine evtl. Uber-
schneidung der Temperaturbereiche flr einzelne Komponenten zu erleichtern. Diese
Temperaturbereiche werden durch die Temperatur(en) eingegrenzt, bei denen die GTUF
einen Wert von 0,05 annimmt. Dieser Wert wurde willkirlich festgelegt und entspricht
dem auch sonst in der Statistik haufig benutzten Level von 5 %. Falls die GTUF stetig
zu niedrigen oder hohen Temperaturen abfallt, wird sie den Wert 0,05 nur bei einer Tem-
peratur annehmen, die jeweils die rechte oder die linke Grenze des gesuchten Tempe-
raturbereiches ist. Die Gebirgstemperatur bzw. die 250 °C ergibt dann die andere
Grenze des gesuchten Temperaturbereiches. Die folgenden Abbildungen stellen dieses
Verfahren am Beispiel der integritatsrelevanten GTUF fur alle betrachteten ELS-
Komponenten dar. Es ist anzumerken, dass fir die Integritdt des Behalters nur eine ab-

geleitete TUF, die unterschiedliche Korrosionsprozesse vereint (flachige und lokale
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Korrosion), verwendet wurde. Fir den Prozess der Versprédung konnte mangels ma-
thematischer Beschreibung seiner Temperaturabhangigkeit keine abgeleitete TUF auf-
gestellt werden. Sollte die Temperaturabhangigkeit der lokalen Korrosionsprozesse
(z. B. Lochfra®) anders als bei der Priorisierung angenommen nicht durch die Tempera-
turabhangigkeit der primaren TUF ,Korrosionsrate (bzw. der abgeleiteten TUF ,Diffu-
sion (L6sung)“) abgedeckt sein und der Einfluss auf eine weitere Eigenschaft des Behal-
ters — Perforationsgrad — untersucht werden, so muisste fir die Integritat des Behalters

eine weitere abgeleitete TUF, die lokale Korrosionsprozesse abbildet, erganzt werden.

Fir jede Komponente werden im Folgenden die integritatsrelevanten abgeleiteten TUF
sowie die resultierende GTUF in 2zwei Varianten aufgefuhrt. In Variante 1
(Abb. 6.1 — Abb. 6.4) wurden die abgeleiteten TUF ,Korrosion® und ,Quellfahigkeit als
eine einfache (Gewichte gleich 1) Summe der beitragenden primaren TUF aufgestellt.
Des Weiteren wurde in dieser Variante ein vernachlassigbarer Pyrit-Gehalt im Versatz
vorausgesetzt, was im Fall von einem Bentonitversatz durchaus realisierbar ist /UFE 08/,
/KAU 12/. Dadurch werden die TUF ,Quellfahigkeit® und ,Fluiddruckanderung® beein-
flusst. In Variante 2 (Abb. 6.5 - Abb. 6.8) wurden die abgeleiteten TUF ,Korrosion“ und
»Quellfahigkeit* als eine gewichtete Summe der beitragenden primaren TUF aufgestellt,
in der Gewichte entsprechend den Beitragen dieser primaren TUF zu Bilanzierungsgro-
Ren ,Gasmenge® und ,H.S-Menge“ bzw. aus den zu diesen in Relation stehenden Bei-
tragen quantifiziert wurden. Fur den Versatz wurde in dieser Variante ein maximaler Py-
rit-Gehalt entsprechend der Bilanzierung in Kap. 5.2 angenommen, wodurch sich ein

Einfluss auf die TUF ,Quellfahigkeit” und ,Fluiddruckanderung® ergibt.

Ferner sind im Folgenden fur jede Tonkomponenten die RN-Transportrelevanten abge-
leiteten TUF sowie die resultierende GTUF aufgefiihrt, die eine Hilfestellung bei der Be-

stimmung eines gunstigen Temperaturbereiches leisten knnen (Abb. 6.9 — Abb. 6.12).
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Integritatsrelevante TUFs Behilter Integritatsrelevante GTUF Behalter

1.0+ 1.0 1
0.5+ 0.5+
0.0+ 0.0+ @
7T 7T T T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
NS J[°C]
— Korrosion

Abb. 6.1 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur integritatsrelevanten GTUF flr den

Behalter (rechts) Variante 1

Integritatsrelevante TUFs Versatz Integritatsrelevante GTUF Versatz
1.0 1 1.0

0.5 0.5

0.0 0.0 1

T — T T T 1 T T T T [ T T T T [ T T T 1T —r r r T T [ T T T T [ T T T T [ T T T T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
?[°C) ?[*C]

— Quellfahigkeit — Fluiddruck&nderung

Abb. 6.2 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur integritatsrelevanten GTUF flr den

Versatz (rechts) Variante 1
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Integritidtsrelevante TUFs ALZ Integritatsrelevante GTUF ALZ
1.0 1 1.0

0.5 1 0.5 1

0.0 —Q< 0.0 m

50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
?[°C) ?[°C]

— Quellféhigkeit — Fluiddruck&nderung

Abb. 6.3 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur integritatsrelevanten GTUF fir die
ALZ (rechts) Variante 1

Integritatsrelevante TUFs ewG Integritatsrelevante GTUF ewG
1.0 1 1.0

0.5 0.5

MY . A

50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
NS ?["C]

— Quellfahigkeit — Fluiddruckadnderung

Abb. 6.4 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur integritatsrelevanten GTUF flr den

ewG (rechts) Variante 1
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Integritatsrelevante TUFs Behilter Integritatsrelevante GTUF Behalter

1.0+ 1.0+
0.5+ 0.5+
0.0+ 0.0+
7T 7T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
9[°C] V[°C]
— Korrosion

Abb. 6.5 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur integritatsrelevanten GTUF flr den

Behalter (rechts) Variante 2

Integritatsrelevante TUFs Versatz Integritatsrelevante GTUF Versatz
1.0 1 1.0

0.5 0.5

Q68

T T T T T T T 7 T T 1T T T T T T T T 7 T T 1T T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
INe ?[°C]

0.0 0.0 1

— Quellfahigkeit — Fluiddruck&nderung

Abb. 6.6 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur integritatsrelevanten GTUF flr den

Versatz (rechts) Variante 2
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Integritédtsrelevante TUFs ALZ Integritatsrelevante GTUF ALZ

1.0 1.0
0.5 0.5
0.0 0.0
— —
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
NS J[°C]

— Quellféhigkeit — Fluiddruck&nderung

Abb. 6.7 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur integritatsrelevanten GTUF fir die
ALZ (rechts) Variante 2

Integritatsrelevante TUFs ewG Integritatsrelevante GTUF ewG
1.0 1 1.0

0.5 0.5

Q54

T T T T T T T 7 T T 1T T T T T T T T 7 T T 1T T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
NS ?["C]

0.0 1 0.0 1

— Quellfahigkeit — Fluiddruck&nderung

Abb. 6.8 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur integritatsrelevanten GTUF flr den

ewG (rechts) Variante 2
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RN-Transportrelevante TUFs Versatz RN-Transportrelevante GTUF Versatz

1.0 1 1.0 1
0.5 0.5
0.0 0.0 il
— —
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
o] ?["C]

Advektion / Dispersion (L&sung) Advektion / Dispersion (Gas)
Diffusion (Lésung) Diffusion (Gas)

Abb. 6.9 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur transportrelevanten GTUF fir den

Versatz (rechts) Variante 1

RN-Transportrelevante TUFs Versatz RN-Transportrelevante GTUF Versatz
1.0 1.0

0.5 1 0.5 1

Q64

0.0 0.0
—r1 r r r 1.1 1 r 1. 1. [ 1 r 1t 1t [ T T 1T —r1 r r r 1.1 1 r . 1. [ 1 r 1t 1t [ T T 1T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
O C] O C]
Advektion / Dispersion (L&sung) Advektion / Dispersion (Gas)
Diffusion (L6ésung) Diffusion (Gas)

Abb. 6.10 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur transportrelevanten GTUF fir den

Versatz (rechts) Variante 2
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RN-Transportrelevante TUFs ALZ RN-Transportrelevante GTUF ALZ

1.0 1 1.0 1
0.5 0.5
0.0 0.0 1)
— —
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
o] ?["C]

Advektion / Dispersion (L&sung) Advektion / Dispersion (Gas)
Diffusion (Lésung) Diffusion (Gas)

Abb. 6.11 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur transportrelevanten GTUF fir die

ALZ (rechts)
RN-Transportrelevante TUFs ewG RN-Transportrelevante GTUF ewG
1.0 1.0
0.5 1 0.5 1
0.0 1 0.0 1
—r1 r r r 1.1 1 r 1. 1. [ 1 r 1t 1t [ T T 1T —r1 r r r 1.1 1 r . 1. [ 1 r 1t 1t [ T T 1T
50 100 150 200 250 50 100 150 200 250
?[C] ?[°C]
Advektion / Dispersion (Lésung) Diffusion (Lésung)

Abb. 6.12 Beitragende abgeleitete TUF (links) zur transportrelevanten GTUF fir den

ewG (rechts)

116



7 Ableitung des gunstigen Temperaturbereichs fiur das Ge-
samtsystem

Mit den Ergebnissen aus der Relevanzprifung und der Priorisierung steht ein Satz an
relevanten Prozessen fur alle temperaturbeeinflussten Komponenten zur Verfigung, mit
deren Hilfe man die glinstigen Temperaturen und letztlich auch die Festlegung einer
Grenztemperatur fur ein ELS diskutieren kann. Fur die Diskussion steht mit den TUF zu
den relevanten Prozessen und den daraus abgeleiteten GTUF ein mathematisches Hilfs-

mittel zur Verfigung, um eine getroffene Entscheidung nachvollziehbar zu begriinden.

Die Festlegung des gunstigen Temperaturbereiches erfolgt verbal-argumentativ unmit-
telbar aus den Ergebnissen der GTUF. Der Integritédt der Barrieren wird dabei die ent-
scheidende Bedeutung beigemessen, da die Integritat der am sicheren Einschluss be-
teiligten Komponenten die Grundvoraussetzung fiir einen sicheren Einschluss ist. Ist
diese gegeben, sind die Einflisse auf den Transport sekundar. Aus den GTUF zur In-
tegritat wird somit ein Temperaturbereich abgeleitet, der als guinstig angesehen wird. Ist
dieser Bereich zu grof3, kann eine weitere Eingrenzung durch Hinzunahme der GTUF
zum Radionuklidtransport vorgenommen werden. Fuhrt die Hinzunahme der GTUF zum
Radionuklidtransport zu keiner ausreichenden Eingrenzung, kdénnen dariber hinaus
auch andere Argumente in die Diskussion eingebracht werden, insbesondere Fragen zur

Betriebssicherheit oder zum Sicherheitskonzept.
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71 Temperaturvertraglichkeit mit den beschriebenen Pramissen

Die in Kap. 6 abgeleiteten Temperaturvertraglichkeiten fir die betrachteten Komponen-

ten sind in Tab. 7.1 zusammengefasst.

Tab. 7.1 Gulnstige Temperaturbereiche flr die Integritat der Komponenten im Wirts-
gestein Tongestein (Variante 1**)
Komponente Ginstiger Temperaturbereich
Untere Grenze* Minimum GTUF | Obere Grenze*
Behalter 100 112 125
Versatz 70 91 120
Ausbau** — - -
ALZ 35 90 90
Wirtsgestein (ewG) | 80 111 125

* die Werte werden gerundet

**der Ausbau hat keine Funktion fiir die Integritat in der Nachbetriebsphase

***s. Unterkapitel 5.3.1, 5.3.2 und 6.2. Wesentliches Unterscheidungsmerkmal der Variante 1 ist die Gleich-
gewichtung der Beitrage der beteiligten Prozesse. Weitere Merkmale sind (i) positiver Einfluss der Kar-
bonatzersetzung auf die Quellfahigkeit der Tone und (ii) vernachlassigbarer Pyrit-Gehalt im Versatz.

Tab. 7.2  Gunstige Temperaturbereiche fir die Integritdt der Komponenten im Wirts-
gestein Tongestein (Variante 2**)
Komponente Ginstiger Temperaturbereich
Untere Grenze* Minimum GTUF Obere Grenze*

Behalter 35 35 55

Versatz 35 35 70

Ausbau** — - -

ALZ 35 35 60

Wirtsgestein (ewG) | 35 35 55

* die Werte werden gerundet

**der Ausbau hat keine Funktion fir die Integritat in der Nachbetriebsphase

***s. Unterkapitel 5.3.1, 5.3.2 und 6.2. Wesentliches Unterscheidungsmerkmal der Variante 2 ist die Ge-
wichtung der Beitrdge der beteiligten Prozesse entsprechend ihrer Bilanzierung. Weitere Merkmale sind
(i) vernachlassigbarer Einfluss der Karbonatzersetzung auf die Quellfahigkeit der Tone und (ii) die Ver-
fligbarkeit des Pyrits im Versatz.
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Die Ubersicht zeigt, dass fir die Variante 1 im Tongestein nur bei der Temperatur von
100 — 120 °C fur alle Komponenten mit Ausnahme der ALZ eine glnstige Temperatur
vorliegt, d.h. diese Temperatur ist prinzipiell als gunstig einzuordnen. Unter Berucksich-
tigung der vorteilhaften Entwicklung der TUF zur mikrobiellen Korrosion und zur Korro-
sion durch H2S wird als guinstige Temperatur 120 °C gewahlt. Die schnelle Abnahme der
Temperatur mit zunehmendem Abstand von der Behalteroberflache® wird bei der Wahl
der oberen Grenze qualitativ (mangels Warmetransportberechnungen) beriicksichtigt.
Die Integritatsrelevanz der ALZ wird als untergeordnet erachtet. Ein Heranziehen der
glnstigen Temperaturbereiche hinsichtlich des Transports von Radionukliden zur weite-

ren Eingrenzung ist nicht erforderlich.

Fur die Variante 2 wird die Erkenntnis gewonnen, dass fir Tongestein eine von der
Gebirgstemperatur mdglichst gering abweichende Temperatur die héchste Temperatur-
vertraglichkeit gewahrleistet. Eine groflere Abweichung von der Gebirgstemperatur
wlrde demnach eine gréRere Abweichung von der hdchsten Temperaturvertraglichkeit

mit sich bringen.

Generell ist eine der Voraussetzungen des Optimierungsverfahrens mithilfe von TUF das
Vorhandensein eines lokalen Minimums innerhalb des betrachteten Temperaturinter-
valls (und nicht am Rand). Wenn ein solches Minimum gefunden wird, kann ein ginstiger
Temperaturbereich um das Minimum (z.B. mithilfe des in diesem Bericht dargestellten
5%-Kriteriums) angegeben werden, um der Grélke des Anstieges in der Nahe des Mini-
mums Rechnung zu tragen®. Liegt das Minimum jedoch (wie in Variante 2) am linken
Rand des betrachteten Temperaturintervalls und verlaufen die GTUF monoton steigend,
so kann aus diesem Verfahren keine giinstige Temperatur abgeleitet werden. Vielmehr
ist in diesem Fall eine (obere) Grenztemperatur zu ermitteln, die sich aus der niedrigsten
Temperatur ergibt, bei der ein unbedingt zu vermeidender Prozess ablauft. Die Festle-
gung eines solchen Prozesses und dessen niedrigster unginstiger Temperatur muss
dann auch unter Berlcksichtigung anderer Aspekte (bspw. Flachenbedarf und Teufe des
Einlagerungsbereichs) erfolgen, basiert also nicht allein auf Temperaturvertraglichkeit

und geht daher Uber den Rahmen dieser Arbeit hinaus.

8 Die Temperatur an der AuRengrenze eines Bentonitversatzes liegt in einem Abstand von 30 cm von der
Behalteroberflache 30 °C unterhalb der maximalen Behaltertemperatur /HOK 05/.

9 Ein steiler Anstieg in der Umgebung des Minimums fiihrt zu einem schmalen giinstigen Temperaturbe-

reich. Ein flacher Verlauf der TUF in der Nahe des Minimums ergibt einen breiten glinstigen Temperatur-
bereich.
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7.2 Ausblick und weitere Arbeiten

Der Vergleich der Ergebnisse flr diese zwei Varianten stellt insbesondere die Bedeutung
der Quantifizierung der Beitrage der mikrobiellen Prozesse heraus, die in der zweiten
Variante anhand der Ergebnisse der Studie /PEK 19/ vorgenommen wurde. Eine unab-
hangige Bestatigung der Ergebnisse dieser Studie ware flr die Festlegung eines nach
diesem Ansatz abzuleitenden ginstigen Temperaturbereiches entscheidend, weil je
nach Groe der Beitrage der mikrobiellen Prozesse das Minimum der ginstigen Tem-
peraturen entweder bei Temperaturen kleiner 100 °C oder oberhalb von 100 °C liegt.
Um hier Klarheit zu schaffen, kénnten bilanzierende Modellierungen anstelle der hier
vorgenommenen Bilanzierungsschatzungen die Aussagequalitat des Ansatzes verbes-
sern. Zudem sollte untersucht werden, welche Auswirkungen Unterschiede in der ver-
wendeten Grenztemperatur in dem angegebenen Bereich fir die Ermittlung von

Standortregionen durch die rvSU haben.

Die Quantifizierung der Beitrdge der beteiligten Prozesse zur Temperaturunvertraglich-
keit mittels einer Bilanzierung, wie sie in der Variante 2 implementiert wurde, stellt die
konsequente Umsetzung des in diesem Bericht entwickelten Ansatzes dar. Allerdings,
wie vorangehend thematisiert, setzt ihre Verwendung eine Bilanzierung entsprechend
den jeweils herrschenden Standortverhaltnissen voraus. Es ist gegenwartig im Allgemei-
nen zu prifen, inwieweit die fir die Bilanzierung verwendeten Ergebnisse verschiedener
Studien, darunter auch die Studie /PEK 19/, grundsatzlich auf die deutschen Verhalt-

nisse Ubertragbar sind.
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