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1 Einleitung

Abfallstoffe, die ein erhebliches Geféhrdungspotential fur die Gesundheit von Mensch
und Tier aufweisen, bedlrfen eines dauerhaften, sicheren und nachsorgefreien Ab-
schlusses von der Biosphére. Fir eine Reihe von chemisch-toxischen Reststoffen sieht
die TA Abfall [1] die Ablagerung in untertdgigen Deponien im Salinar vor. Das Salzge-
stein flhrt aufgrund seiner Kriecheigenschaften im Lauf der Zeit zum EinschluB3 der Ab-
falle und damit im Idealfall zur vollsténdigen Isolierung gegen zutretende Laugen. Fur
die Art dieser Untertagedeponien (UTD) werden zwei grundsétzlich verschiedene Mog-
lichkeiten diskutiert:

- Die Einlagerung von Abfallgebinden in bergméannisch erstellte Hohlrdume im Salz-
gebirge (UTD-Typ 1). Hierfir bieten sich stillgelegte Gewinnungsbergwerke oder
Teilbereiche davon an.

- Die Einbringung entsprechend konditionierter Abfélle in gesolte Kavernen (UTD-
Typ 2). Diese Technik ist vornehmlich fiir Massenabfélle (z.B. Filterstaube) geeig-

net.

Die Regelungen der TA Abfall verlangen eine standortbezogene Sicherheitsbeurteilung
fur jede geplante Untertagedeponie. Neben Stand- und Betriebssicherheitsnachweisen
gehdrt hierzu auch ein Langzeitsicherheitsnachweis. Dieser hat zu belegen, daB wah-
rend der Nachbetriebsphase eine Beeintréchtigung der Biosphére mit hinreichender Si-
cherheit auszuschlieBen ist. Dabei miissen auch Stérfalle in Betracht gezogen werden,
deren Eintritt, insbesondere angesichts der strengen Regelungen der TA Abfall bezlig-

lich Standortauswahl und Errichtung, als unwahrscheinlich anzusehen ist.

Abbildung 1.1 vermittelt einen Eindruck von den prinzipiellen Vorgéngen, die im Fall ge-
wisser, von der ungestérten Entwicklung abweichender Ereignisabldufe in der Nachbe-
triebsphase einer Kavernendeponie zur Freisetzung von Schadstoffen in die Biosphére
fuhren kénnen. Grundsatzlich wird bei derartigen Szenarien von einem Kontakt des Ab-
fallkérpers mit Flussigkeit ausgegangen. In Salzformationen auftretende Flissigkeiten
werden allgemein als Laugen bezeichnet. Diese kénnen entweder aus dem Deckge-

birge Uber den Verschluf3 oder Gber Anhydritbédnder zutreten, oder aber aus einem Lau-




Abbildung 1.1: Gestérte Entwicklung in der Nachbetriebsphase einer Deponieka-

verne. Schwarze Pfeile bezeichnen unkontaminierte, wei3e Pfeile -
kontaminierte Lauge. Die offenen Pfeilspitzen symbolisieren den

Konvergenzprozel3

geneinschluB3 im Salz, einer sogenannten Laugentasche stammen. Steinsalz zeigt auf-
grund seiner Kriechfahigkeit die Tendenz, Hohlrdume zu schlieBBen. Dieser Vorgang wird
als Konvergenz bezeichnet. Dadurch kann schadstoffbelastete Lauge aus dem Kaver-
neninnern in das Deckgebirge ausgepreBt werden und zur Kontamination der Biosphére
fuhren.

FOr den Nachweis der Langzeitsicherheit von Untertagedeponien kann aufgrund der
langen zu betrachtenden Zeitrdume nur in sehr begrenztem MafB3e auf Erfahrungsdaten
und experimentelle Ergebnisse zuriickgegriffen werden. Hierflr sind theoretische Mo-
delle erforderlich, die imstande sind, die Schadstoffausbreitung sowie die daraus resul-
tierende Gefahrdung zukunftiger Generationen fiir bestimmte angenommene Stérfall-
szenarien rechnerisch zu simulieren. Derartige Modelle unterstellen gewisse geolo-
gische und physikalische Randbedingungen und setzen mangels besseren Wissens

deren Unverénderlichkeit bis in alle Zukunft voraus. Dementsprechend kénnen die Er-




gebnisse solcher Rechnungen, insbesondere bei sehr langen Modellzeiten (z.B. 1 Mio.
Jahre), nur als Anhaltspunkte genommen sowie zu Vergleichszwecken herangezogen

werden, sollten aber nicht als genaue quantitative Prognosen mi3verstanden werden.

Fir die Langzeitsicherheitsanalyse von salinaren Endlagern fiir radioaktive Abfalle steht
mit dem seit mehr als 10 Jahren am Institut fir Tieflagerung der GSF und spéter bei der
GRS entwickelten Programmpaket EMOS ein vielfach erprobtes, leistungsféhiges
Werkzeug zur Verfiigung [2]. Dieses gliedert sich in Teilprogramme (Module) fir den
Nahbereich, das Deckgebirge und die Biosphére. Das Nahbereichsmodul REPOS be-
schreibt die Schadstoffausbreitung im gesamten Grubengebdude mit seinen Kammern,
Schéchten und Strecken. Das Deckgebirgsmodul CHET berechnet die Schadstoffaus-
breitung zwischen dem Grubengebdude und der Erdoberflache lber definierte eindi-
mensionale Wege. Das Biospharenmodul EXPOS schlie3lich bestimmt die Belastung

zukiinftiger Menschen unter Zugrundelegung typischer Verzehrsgewohnheiten.

Zur Langzeitsicherheitsanalyse flir eine UTD-Typ 1, also ein bergméannisches Gruben-
gebdude mit chemisch-toxischen Abféllen kann das Paket EMOS, evtl. mit geringflgi-
gen Modifikationen, ohne weiteres verwendet werden. Da es jedoch fiir radioaktive Ab-
félle entwickelt wurde und die Moglichkeit der Endlagerung in Salzkavernen fiir solche
bis heute nicht erwogen wird, stellt es flr eine UTD-Typ 2 bislang kein effektives sicher-

heitsanalytisChes Instrumentarium zur Verfligung.

Zwischen einem Grubengebdude mit eingelagerten Abfallgebinden und einer mit toxi-
schem Material verfiillten Kaverne bestehen einige Unterschiede, die eine abweichende
programmtechnische Behandlung erforderlich oder im Interesse von Effektivitat und Be-
dienungsfreundlichkeit sinnvoll machen. So besteht das Bergwerk aus einer gro3en An-
zahl baum- oder sogar schleifenartig verbundener, zumeist in mehreren Sohlen ange-
ordneter Hohlrdume von z.T. sehr versChied_ener Geometrie und GroB3e. Eine Kaverne
bildet dagegen einen einzigen, meist anndhernd rotationssymmetrischen Hohlraum mit
im allgemeinen geringer horizontaler aber sehr grof3er vertikaler Ausdehnung. Weiterhin
erfolgt die Mobilisierung von in Gebinden mit Barrierewirkung fixierten Schadstoffen in

grundsatzlich anderer Weise als im Fall einer anndhernd homogenen Schadstoffbele-




gung des Verflllmaterials. SchlieBlich befindet sich in einer Kaverne stets eine gewisse
Laugenmenge, da die Sollauge aus technischen Griinden nicht vollstandig abgepumpt

werden kann.

Im Rahmen eines von der Niederséchsischen Gesellschaft zur Endablagerung von Son-
derabfall (NGS) durchgefihrten Verbundprojekts [3] wurden am Institut fir Tieflagerung
der GSF bereits frilher detaillierte Uberlegungen zur Langzeitsicherheit von Deponieka-

vernen mit chemisch-toxischen Abféllen durchgefiihrt [4].

Ziel des hier beschriebenen Forschungsprojekts war die Entwicklung eines Modells fir
den Nahbereich einer Deponiekaverne mit chemisch-toxischen Abféllen. Das Modell
tragt den Namen KACTOS (Kaverne mit chemisch-toxischen Schadstoffen). Es be-
schreibt die Mobilisierung und Ausbreitung von Schadstoffen aus einer mit kontaminier-
tem Material verflllten, dem Konvergenzprozef3 unterliegenden Kaverne. Mégliche Stor-
fallszenarien sind der begrenzte Laugenzutritt aus einem Laugeneinschiuf3 im Salz so-
wie der Ausfall des Kavernenverschlusses. Das Modell wurde als eigenstédndiges
Programm konzipiert und entwickelt. Dabei wurden aber die in EMOS glitigen Konven-
tionen und Strukturen eingehalten, so daf3 das Programm nahtlos als Modul in dieses
Paket einzugliedern ist. Auf diese Weise kdnnen z.B. direkte AnschluBBrechnungen mit

dem Deckgebirgsmodul CHET durchgefiihrt werden.

Im Rahmen des Projektes wurdén zwei Unterauftrage an Fremdinstitutionen vergeben.
Der erste hatte eine allgemeine Zusammenstellung von Daten und Informationen aus
dem Bereich des Kavernenbaus zum Thema, die sowohl fiir die Entwicklung als auch fiir
die Anwendung des Programms KACTOS erfordetlich waren. Er wurde von der Firma
KAVERNEN BAU- UND BETRIEBS-GMBH (KBB) in Hannover ausgefiihrt [N1]. Der
zweite umfaBte Konvergenzberechnungen nach der Methode der Finiten Elemente fiir
verschiedene Testfalle zum Zweck des Vergleichs mit Ergebnissen von KACTOS. Diese

Rechnungen wurden am Institut fir Statik der TU Braunschweig durchgefthrt [N2].

Der vorliegende AbschluBbericht gliedert sich in drei Teile. Im ersten Teil werden die
physikalischen Grundlagen dargestellt und ihre programmtechnische Umsetzung erlau-
tert. Dieser Teil enthélt auch die zur Anwendung erforderlichen Informationen ber den

Programmaufbau sowie die Struktur der Ein- und Ausgabedateien. Im zweiten Teil wird




ein Vergleich der vom Institut fir Statik durchgefihrten Berechnungen zur Kavernen-
konvergenz nach der Finite-Elemente-Methode mit den von KACTOS gelieferten Resul-
taten durchgefiihrt. Dieser Vergleich kann als eine Art Validierung des in KACTOS und
REPOS verwendeten Konvergenzansatzes angesehen werden. Der dritte Teil beinhaltet
exemplarische Anwendungsrechnungen fir den Nahbereich einer hypothetischen De-

poniekaverne sowie die Interpretation der Ergebnisse.




2 - Komponenten des Nahbereichs einer Deponiekaverne

Zunéchst sollen die fir Langzeitsicherheitsanalysen relevanten Teile des Nahbereichs
einer mit der TA Abfall konformen Kavernendeponie kurz beschrieben und beziglich ih-
rer Einbeziehung in das Modell bewertet werden. Die Ausfuhrungen in diesem Kapitel
stitzen sich auf die von KBB erstellte Studie [N1].

2.1 Salzstock

Die Salzformation muB im fir die Deponie ausgewéhlten Bereich eine hinreichende
Machtigkeit besitzen. Da fur Deponiezwecke aus verflllungstechnischen Griinden nur
vertikal langgestreckie Kavernen in Frage kommen, bieten sich daflir hauptséchlich
Salzstdcke an. Das Salz soll dicht gegeniber Flussigkeiten und Gasen sein, dement-
sprechend wird man mdglichst reines und damit kriechfédhiges Steinsalz bevorzugen.
Andererseits muB3 ausreichende Stabilitdt unter Atmosphéarendruck gewéhrleistet sein,
was filr eine geringere Kriechfahigkeit spricht. Uber die Salzqualitat an einem potentiel-

len Standort 1Bt sich demnach pauschal wenig aussagen.

22 Sumpf

Nach [N1] kann mit einem Volumenanteil von ca. 3,6% unldslicher Mineralien (haupt-
sachlich Anhydrit CaSOQy,) in einer typischen Salzformation gerechnet werden. Beim
SolprozeB lagern sich diese im unteren Bereich der Kaverne als Sumpf ab. Die Porosi-
tat kann dort bis etwa 50% betragen. Die in diesem Porenraum enthaltene Sollauge ist
prinzipiell nicht abzupumpen. Aus technischen Grinden liegt der Flissigkeitsspiegel
nach der Soleentleerung etwa 1 bis 2 Meter Uber der festen Sumpfoberflédche. Mit der
Einbringung von Abfall steigt er entsprechend dessen Porositét an. Uber eine eventuelle
konvergenzbehindernde Stitzwirkung des Sumpfmaterials ist wenig bekannt. Konser-
vativ kann man annehmen, daf3 das Material wie Salzgrus kompaktiert und die Sumpf-

lauge in den Abfall ausgepref3t wird.




23 Abfall

Der Abfall wird in geeignet konditionierter Form in das Kaverneninnere eingebracht.

Hierbei werden zwei grundséatzlich verschiedene Konzepte diskutiert, namlich:

- Hydraulische Férderung eines mit Wasser und Bindemittel versetzten pastdsen
schadstoffhaltigen Dickstoffes. Dieser hartet in der Kaverne aus und bildet einen
festen Abfallkérper von geringer Porositat und relativ hoher Steifigkeit. Ein derarti-
ges Material wird nur wenig kompaktierbar sein und kann somit als inkompressi-
bel modelliert werden. Ein Nachteil dieses Verfahrens liegt in der Gefahr, daf3 die

Zugangsbohrung verstopft.

- Trockene Schuttung brikettierter, pelletierter oder granulierter Abfélle tber eine
Freifalleitung. Der so entstehende Abfallkérper besitzt eine hohe Porositat bis zu
50% und eine geringe Anfangssteifigkeit. Mit zunehmender Kompaktion wird er
jedoch der Konvergenz einen erheblichen Widerstand entgegensetzen. Das
mechanische Verhalten eines solchen Materials kann ndherungsweise als nichtli-

near-elastisch modelliert werden.

2.4 VerschluBB

Die TA Abfall schreibt die Errichtung eines dauerhaft dichten Verschlu3bauwerks nach
Abschiuf3 der Betriebsphase vor. Der VerschluB wird im langgestreckt gesolten oberen
Bereich der Kaverne, dem sogenannten Kavernenhals untergebracht, der fir diesen
Zweck etwas grof3ziigiger ausgelegt wird als bei Speicherkavernen. Der VerschiuB3 soll
einerseits in seinen Eigenschaften denen des umgebenden Salzgesteins mdglichst
nahe kommen und andererseits sofortige Dichtigkeit sicherstellen. Es werden Einkom-
ponenten-Konzepte (z.B. mit Salzbeton) sowie Mehrkomponenten-Konzepte aus Kurz-
zeitdichtung (z.B. Bitumenschichten) und Langzeitdichtung (Salzgrus) diskutiert. Fiir die
Modellierung gentgt jedoch in erster Ndherung die Annahme eines homogenen inkom-

pressiblen VerschluBmaterials mit konstanter geringer Porositat und Permeabilitat.




25 Zugangsbohrung

Der erste Schritt bei der Kavernenerstellung ist die Niederbringung einer Bohrung von
der Erdoberflache bis in den Salzstock hinein. Durch diese wird wahrend der Solphase
Frischwasser ein- und Lauge abgepumpt, spater dient sie zur Beschickung. Die Boh-
rung wird verrohrt und nach Ende der Betriebsphase zementiert. Diesem Bereich wird
jedoch keine Barrierewirkung zugeschrieben, insofern ist er als Bestandteil des Deckge-

birges anzusehen und fallt damit nicht in die Zusténdigkeit des Nahbereichsmodells.

2.6 Auflockerungszone

Erzeugt man einen Hohlraum im Salz, bildet sich in dessen Umgebung aufgrund von
Entspannungseffekien stets ein Bereich erhdhter Permeabilitét, die sogenannte Auf-
lockerungszone aus. In diese kann Lauge eindringen. Als Laugenwegsamkeit wird sie
jedoch nur dort Bedeutung erlangen, wo der direkte Weg einen gréBeren Stromungswi-
derstand aufweist. Dies kann vorwiegend in der Umgebung des Verschlusses der Fall
sein. In ein eindimensionales Modell 1aB3t sich die Auflockerungszone nur schwer einbe-
ziehen, weil zum einen die Permeabilitat stark von der radialen Entfernung zum Hohl-
raum abhéngt und zum anderen die Bericksichtigung von Parallelwegsamkeiten ein an-
deres Programmkonzept erfordert, als es in KACTOS verwirklicht wurde. Als Ersatz sind
numerische Hilfskonstrukte vorstellbar, die allerdings in die vorliegende Programmver-
sion nicht integriert sind. Behelfsweise kann durch Annahme einer etwas erhéhten Ver-

schluBpermeabilitat Konservativitat erreicht werden.

2.7 Laugentaschen

Im Steinsalz kénnen kleinere oder gréBere Laugeneinschliisse vorhanden sein. Liegen
solche im unmittelbaren Bereich der Kaverne, werden sie bereits beim Solprozef3 mit
ausgespllt, ohne Uberhaupt aufzufallen. Soweit sie sich jedoch in gréBerer Entfernung
befinden, bleiben sie unentdeckt. Aus diesen Griinden ist relativ wenig ber Haufigkeit
und GréBe derartiger Laugentaschen bekannt. Relevanz fir die Langzeitsicherheit er-

langen sie dann, wenn sie sich zu irgendeinem Zeitpunkt in der Nachbetriebsphase,




z.B. aufgrund geologischer Stérungen, zur Kaverne hin 6ffnen. Dies bewirkt einen
Druckausgleich; der Konvergenzprozef3 flihrt dann zu einem Auspressen der Lauge und
eventuell zur Aussplilung von Schadstoffen aus der Kaverne. Hierin besteht ein wichti-

ges Storfallszenario.

2.8 Anhydritschichten

In Salzstécken werden haufig Schichten oder Bander aus Anhydrit angetroffen. In die-
sen Bereichen ist die Permeabilitdt unter Umstanden stark erhoht, sie kénnen daher
Laugenwegsamkeiten bilden. Sollte sich eine derartige Wegsamkeit im Verlauf der
Nachbetriebsphase aufgrund geologischer Ereignisse zur Kaverne hin 6ffnen, kann da-
durch sowohl Lauge aus dem Deckgebirge eindringen, als auch in der Kaverne befindli-
che Lauge ausgepreB3t werden. Einen &hnlichen Effekt wiirde der Ausfall des Verschius-
ses haben. Diese beiden Stérfallszenarien werden daher von KACTOS in gleicher
Weise behandelt.

29 Deckgebirge und Biosphiére
Im Deckgebirge findet der Grundwassertransport statt, die Biosphdre umfal3t die ver-
schiedenen Kontaminationspfade bis zum Menschen. Diese beiden Bereiche gehdren

definitionsgeman nicht zum Nahbereich der Kaverne. Sie werden daher vom Programm
KACTOS nicht behandelt
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|  Funktion und Aufbau
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3 Modellannahmen

Die Modellierung der Laugen- und Schadstoffausbreitung in der Kaverne stltzt sich auf
eine Reihe von vereinfachenden Annahmen und Vorgaben. Diese werden im folgenden
aufgefiihrt und erlautert:

- Die Kaverne ist rotationssymmetrisch zur vertikalen Achse. Zur Diskretisierung
wird sie in kreiszylindrische Abschnitte eingeteilt, die als Segmente bezeichnet

werden.

- Jedes Segment hat maximal einen Ein- und einen Ausgang. Parallelwegsamkei-
ten werden nicht berticksichtigt.

- Startzeitpunkt fur die Rechnung ist das Ende des Solprozesses.

- Die Segmente sind mit Ausnahme des Sumpfes zu Beginn der Rechnung offen,
d.h. unverfillt. Flr jedes Segment ist ein Zeitpunkt festzulegen, von dem ab

jeweils homogene Verfillung angenommen wird.

- Zu Beginn der Rechnung befindet sich eine bestimmte Anfangslaugenmenge als
Restlauge aus dem Solprozef3 in der Kaverne. Sie fullt das zur Verfigung ste-

hende (Poren-)Volumen von unten nach oben auf.

- Im Verlauf der Rechnung wird der Laugenspiege! durch den Konvergenzprozef3,
das Verfillen von Segmenten mit Abfalimaterial sowie durch Laugenzutritte
ansteigen. Die Segmente werden von unten nach oben geflutet. Das Segment, in
dem sich der Laugenspiegel jeweils befindet, ist teilgeflutet. Es wird durch den
Flutungsgrad G, der zwischen O und 1 liegt, gekennzeichnet und erfordert pro-

grammtechnisch eine besondere Behandlung.

- Die Laugendichte ist zeitlich und raumlich konstant.

- Zu Beginn der Rechnung ist der Laugendruck rein hydrostatisch.

13




Die Konvergenz findet nur in horizontaler Richtung statt. Fir jedes Segment wird
eine Uber einen Zeitschritt konstante zweidimensional-isotrope Konvergenzrate

tiber einen materialabh&ngigen Ansatz bestimmt.

Die Konvergenzrate héngt auBer vom Kompaktionsverhalten des Abfallmaterials
vom Laugendruck ab. Hierflr wird der arithmetische Mittelwert der Dricke an der
Ober- und der Unterseite des Segments verwendet. Die Kriechfahigkeit des
umgebenden Steinsalzes wird durch den auch in REPOS verwendeten Ansatz
modelliert, Uber den die Teufenabhéngigkeit ins Spiel kommt. Der EinfluB des

geothermischen Gradienten bleibt unberiicksichtigt.

Flr jedes Segment wird ein Uber einen Zeitschritt konstanter Strémungswider-

stand nach einer materialabhéngigen GesetzmaBigkeit berechnet.

Der Laugenstrom S ist immer aufwérts gerichtet. Randbedingung ist $ = 0 am
Kavernenboden.

Aus den Werten fir den Laugenstrom und den Strémungswiderstand ergibt sich
der hydrodynamische Druck p. Randbedingung ist p = 0 am Laugenspiegel. Bei
Kontakt mit grundwasserflihrenden Schichten steigt der Druck um den hydrosta-

tischen Wert bis zur Erdoberflache an.

Es wird maximal eine Laugentasche mit einer als widerstandsfrei angenommenen
Wegsamkeit zur Kaverne berucksichtigt, welche sich zu einem vorgebbaren Zeit-
punkt 6ffnet. Der Druck in der Laugentasche ergibt sich als Summe des Laugen-
drucks im Zutrittssegment und des hydrostatischen Anteils aufgrund der Héhen-

differenz.

Zu einem vorgebbaren Zeitpunkt kann sich eine als widerstandsfrei angenom-
mene Wegsamkeit zwischen einem beliebigen Segment und dem Deckgebirge
6ffnen. Dies fuhrt zur instantanen Flutung der gesamten Kaverne mit Friéchlauge.
AnschlieBend kann kontaminierte Lauge durch die Wegsamkeit ausgepref3t wer-

den.
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Das Schadstoffinventar ist homogen im Abfallmaterial jedes Segmentes verteilt.
Die Schadstoffbelegung (= gebundenes Inventar/Volumen) kann segmentweise
vorgegeben werden. Bei Anwesenheit von Lauge werden die Schadstoffe bis zum
Erreichen der Loslichkeitsgrenze herausgeldst (= mobilisiert). Durch den Mobili-

sierungsproze verringert sich die Schadstoffbelegung.

Der Schadstofftransport erfolgt eindimensional durch Advektion, Dispersion und

Diffusion. Konvektive Effekte werden nicht bericksichtigt.
Die Ruckhaltung wird als linearer Proze3 nach dem K ;-Konzept behandelt.

Die Schadstoffe haben keinen EinfluB auf die physikalischen Eigenschaften der

Lauge, insbesondere deren Strémungsverhalten.
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4 Laugendruck- und -stromberechnung

Aufgrund der letzten Modellannahme im vorangegangenen Kapitel kann die Laugenbe-
wegung unabhéngig vom Schadstofftransport gerechnet werden. Die sich ergebenden
Laugenstrome werden anschlieBend in jedem Zeitschritt zur Berechnung des Schad-
stofftransports herangezogen. Druck und Strom miissen dagegen zusammen bestimmt
werden, weil sie miteinander verkoppelt sind. Der Rechnung liegt das folgende Prinzip
zugrunde: Zunachst werden mit den Driicken aus dem vorangegangenen Zeitschritt
segmentweise von unten nach oben Konvergenzraten bestimmt, woraus sich mit der
Randbedingung S = 0 am Kavernenboden unmittelbar die Strdome ergeben. Aus diesen
werden anschlieBend segmentweise von oben nach unten neue Driicke ermittelt. Da die
Driicke aus dem vorhergehenden Zeitschritt im allgemeinen zu klein sind, erhalt man so
zu groBe Konvergenzraten und Laugenstréme. Daraus ergeben sich wiederum zu groBe
Drucke. Durch ein modifiziertes Newton-Iterationsverfahren, welches in jedem Zeitschritt
durchlaufen wird, werden schlieBlich Werte ermittelt, die den Genauigkeitsanforderun-
gen geniigen. Zuletzt werden mit den Konvergenzraten neue Porositdten berechnet.
Diese beeinflussen wieder direkt den Strémungswiderstand und den Laugenstrom im

néchsten Zeitschritt. Das Prinzip der Rechnung ist in Abbildung 4.1 grafisch dargestelit.

‘---------I--.----.-.----.-

Zeitschritt

modifizierte
Newton-
Schleife

Abbildung 4.1:  Prinzip der Laugendruck- und -stromberechnung
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4.1 Zugrundeliegende Gleichungen

Im folgenden soll zunachst das zur Bestimmung der Laugenauspressung zu ldsende
Differentialgleichungssystem aufgestellt werden. Die (vertikale) Ortskoordinate wird mit
Z bezeichnet, Bezugspunkt ist der Kavernenboden. Zur Beschreibung der eindimensio-

nalen Laugenauspressung werden folgende Gréf3en verwendet:

Q(z) Kavernenquerschnitt,
k Konvergenzrate,

o Porositéat,

R  Strdmungswiderstand,
S Laugenstrom,

p Laugendruck,

p; Laugendichte,

h;  Laugenspiegelhéhe.

Folgende Gleichungen liegen dem AuspreBBvorgang im eindimensionalen Modell zu-

grunde:
k= fi,(z,9,p) Konvergenzrate, (1)
oR . . " .

= 8_z = gy () differentieller Stromungswiderstand, (2)
0z, 1) - (1 =0(z, 1)) = ygese(2) Inkompressibilitat des Feststoffs, (3)
aa_? = —k-Q(z, 1) Konvergenz, (4)
aS 0
— = ——Q+Z(z, 1) =k-Q(z,t)+Z(z, 1)
9z ot

Kontinuitétsgleichung, (5)
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g_p = -p.8—S(z,t)r(z,t) Darcy- Gleichung. (6)
Z

Der Index M in den Gleichungen ( 1) und ( 2 ) bezeichnet die Abhangigkeit der Funktio-
nen fund g vom jeweiligen Verfilimaterial in der Hohe z, er bedeutet also eine explizite,
i.a. unstetige z-Abhangigkeit. Der Quellterm Z(z,¢) in Gleichung ( 5 ) beschreibt den Zu-
strom aus der Laugentasche. Der Feststoffanteil O - (1 —¢) wird gemai (3 ) in jeder
Hoéhe als inkompressibel angenommen, so daf3 die Volumenverringerung vollstandig zu

Lasten des Porenvolumens geht. Es gilt

9.0. 9 _py_0. 2

ﬁ(g (1-9)) = at(l ¢)-0 at—O (7)
und daher mit (4 )

09 _ 190 \ o= k.-

3 oo (I-9) = -k-(1-9). (8)

Zu jedem Zeitpunkt ¢ bilden die Gleichungen (5) und (6 ) ein System von gewdhnli-
chen Differentialgleichungen in z, welche Uber ( 1) nichtlinear gekoppelt sind. Sie mis-

sen jeweils folgende Randbedingungen erflillen:

S(0) = 0, p(h) = py, (9)

wobei p, = 0 gilt, solange der Laugenspiegel die VerschluBoberkante noch nicht er-
reicht hat, danach ist p, auf den hydrostatischen Druck der Laugensaule bis zur Ra-
senhangebank zu setzen (bei Vernachlassigung der Luftkompression erfolgt der Druck-
anstieg unstetig). Die Zeitabhangigkeit des Systems wird durch die Gleichungen (4 )
und ( 8 ) beschrieben. Als Anfangsbedingungen werden die Funktionen ¢(z, 0) und

Q(z, 0) vorgegeben.
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4.2 Diskretisierung und L6sungsalgorithmus

Die Ortsdiskretisierung wird durch die Segmenteinteilung bestimmt. Die Zeitdiskretisie-
rung wird durch eine vorzugebende maximale Zeitschrittweite sowie durch das Krite-
rium festgelegt, daf3 der Laugenspiegel innerhalb eines Zeitschritts nicht mehr als eine
Segmentgrenze Uberschreiten darf. Darliberhinaus wird gefordert, daf3 sich wahrend ei-
nes Zeitschritts das Volumen jedes Segments um nicht mehr als einen vorgebbaren
Bruchteil verandern darf. Ein weiteres Kriterium wird durch den Schadstofftransport ge-
liefert (s. Kap. 5.3).

421 Zeitabhédngiger Anteil

Unter der Annahme, daf3 sich alle GréBen zeitlich nur langsam &ndern, werden die Teil-
systeme (4 ) und (8) bzw. (5) und ( 6 ) entkoppelt geldst, d.h. es wird in jedem Zeit-
schritt zunachst das System (5), ( 6 ) unter Verwendung der Werte fur ¢ und Q aus
dem vorhergehenden Zeitschritt geldst, und anschlieBend werden mit der daraus resul-
tierenden Konvergenzrate k nach (4 ) und ( 8 ) neue Werte fir die Porositat ¢ und den

Querschnitt Q berechnet. Letzteres erfolgt flr jedes Segment nach den Vorschriften

O(t+ A7) = 0(2) —k(2)Az- (1 -¢(2)), (10)
_ 0@
Q(r+41) = ———— TR (11)

Damit bleibt das Produkt Q - (1 —¢) auch in der diskretisierten Form der Gleichungen

(4) und ( 8) streng konstant, wodurch die Erhaltung der Matrixmasse sichergestellt ist.
422 Orisabhangiger Anteil

Zum Losen des Teilsystems ( 5), ( 6 ) ist wegen der nichtlinearen Kopplung dieser Glei-
chungen Uber die Konvergenzrate ( 1) ein gréBerer Aufwand erforderlich. Die Zeitab-

héngigkeit spielt innerhalb dieses Teilsystems keine Rolle und wird daher im folgenden
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unterdriickt (allerdings geht die Zeitschrittweite als Parameter ein). Zu bestimmen sind
somit die Funktionen p(z) fir den Laugendruck und S(z) fiir den Strom. Dies geschieht
in einem lterationsprozef3: Zunachst werden aus einer Naherungsfunktion pO(z) fur den
Druck neue Naherungsfunktionen S"(z) und p"(z) berechnet. Mittels eines geeigneten
Verfahrens ist dann aus po(z) und p"(z) eine verbesserte Naherungsfunktion pl(z) zu
bestimmen, die als Startfunktion fir den néchsten lterationsschritt verwendet werden

kann. Dies wird solange wiederholt, bis eine vorgegebene Genauigkeit erreicht ist.

Die einzelnen Berechnungsschritte werden im folgenden detailliert erldutert. Das Argu-
ment z wird dabei durch den Segmentindex i ersetzt, wobei i = 0 das unterste undi = N
das oberste Segment bezeichnet. Mit p; ist jeweils der Druck an der Untergrenze des
Segments i gemeint.

4.2.2.1 Stromberechnung

Flr jedes Segment wird der mittlere Druck p,, ; bestimmt:

0 0
Pt Py -
Poi= ——H (12)

Mit diesen Werten wird geméaB ( 1) fir jedes Segment die Konvergenzrate mit der fir

das jeweilige Matrixmaterial M; gultigen Funktion berechnet:
ki = fMi(zm, i q)i’ pm’ i) ’ (13)

wobei z_ . die Hohe der Segmentmitte iber dem Kavernenboden bezeichnet.

Bei der Stromberechnung sind die Segmente nach ihrem Flutungszustand zu unter-

scheiden.
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Fur geflutete Segmente ergibt sich der Ausstrom S, als Summe von Einstrom S, _,
Zustrom S, und Konvergenzstrom AS,. Letzterer errechnet sich aus der Abnahme des
Porenvolumens dividiert durch die Zeitschrittweite At gemaB (10 ) und (11 ):

AS. = Qi(t) ) ¢i(l‘)— Qi(t"' At) - ¢i(t+At)A _ Qi(t) ’ klA 14
5 = At 4 = 1+ k;At % (14)

Damit lautet die diskretisierte Form von ( 5)
S. =38, +——tAZ-+Sz- (15)

Das teilgeflutete Segment kann einen von Null verschiedenen Ausstrom haben. Wird
der Flutungsgrad, d.h. der Anteil der am Beginn des Zeitschritts im Segment vorhande-
nen Lauge am Gesamtporenvolumen mit G bezeichnet, gilt fir die am Ende des Zeit-

schritts daraus ausgeflossene Laugenmenge

4

AV, = (S;_1+SpAt + Q00,()Az;-Gx — O,(t+Ano,(t+ADAL]6)

v

zugeflossene vorher vorhan- zur Verfligung ste-
Lauge dene Lauge hendes Volumen

Falls AV, negativ ist, gibt es keinen Laugenausstrom, es ist also

AV.

— for AV, 20

S, = At (17)

0 fur AV,<0

S, in (15) und (17) ist der Zustrom aus der Laugentasche. Der Zuflu3 erfolgt nur in
einem Segment und wird dementsprechend auch nur dort beriicksichtigt. Solange die
Laugenzutrittsstelle oberhalb des Laugenspiegels liegt, ist dies das teilgeflutete Seg-

ment, danach dasjenige Segment, welches die Zutrittsstelle enthalt.
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Leere Segmente besitzen grundsatzlich keinen Ausstrom, fur sie gilt

S. =0, (18)

[

Zur Berucksichtigung der Randbedingung (9 ) wird S, = 0 gesetzt. Die Gleichungen
(12) - (17 ) werden anschlieBend in einer Segmentschleife von unten nach oben, d.h.
far i = 1,...,N bearbeitet.

4.2.2.2 Druckberechnung

Der Laugendruck am Segmentboden wird als Summe aus dem hydrostatischen und
dem durch den Laugenstrom verursachten hydrodynamischen Druck berechnet. Dies
geschieht segmentweise von oben nach unten, d.h. fir i = N,...,1, damit die Druckrand-
bedingung ( 9 ) bequem bericksichtigt werden kann. Es ist wieder nach dem Flutungs-

zustand der Segmente zu unterscheiden.

In leeren Segmenten kann der Druck nicht einfach auf Null gesetzt werden, wenn ein
positiver Laugeneinstrom aus dem ggf. darunterliegenden teilgefluteten Segment vor-
handen ist. In diesem Fall wird die uber den Zeitschritt gemittelte Laugenspiegelhdhe im

Segment bestimmit:

S;_ At

[

h = —_— 19
Lm = 24,02, (19)

(hierin bleibt die Konvergenz unberiicksichtigt, wodurch aber das Ergebnis kaum beein-
fluBt wird).

Der Stromungswiderstand R; fir jedes Segment ist gegeben durch

Ri = gMi(q)i) 'AZi . (20)
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Damit ergibt sich der Druck durch analytische Integration der Darcy-Gleichung ( 6 ):

h
o S 20k &, d 21
3 J l—1+1+klAt A_'Zi-'—pLg Z ( )

0

h i S +1% +
Lm Az i-1T 2 Takar T PLE ]

Fir das teilgeflutete Segment ist die Vorgehensweise ahnlich, jedoch ist zu beachten,

=
I

daB der Laugenspiegel im Verlauf des Zeitschritts die Segmenigrenze Uberschreiten
kann; in diesem Fall ist nach ( 21 ) fur das darlberliegende Segment bereits ein positi-
ver Druck berechnet worden, als mittlere Laugenspiegelhéhe wird dann hL, m=
(1 + Gg)Az,/2 verwendet. Andernfalls ist h. m = GgAz;/2. Dann errechnet sich der

neue Druck nach

R. Q.k.h

n i 12¢%"L,m n

Pi = hL’m(Az.(Si‘1+§1+k.AtJ+png+pi+1' (22)
i i

Falls i = N gilt, sich also der Laugenspiegel im obersten Segment befindet, entfallt der

letzte Summand, damit ist die Randbedingung erfllt.

Bei gefluteten Segmenten sind Werte fir Ein- und Ausstrom, S; _, und S, bekannt.

Bei Annahme eines linearen Anstiegs sowie homogener Verhaltnisse im Segment gilt
nach (6)

Az,

n_ on l P Si=5;i 1\ & p 23
p,-—p,-+1+.(f) e T (23)

n 1
= Pip1t 50548, DR +pghz

Falls i = N gilt, ist die Kaverne vollstandig geflutet, in diesem Fall wird fir p? +1 derhy-

drostatische Druck der Laugenséaule bis zur Rasenhangebank eingesetzt.
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Fir jedes Segment gibt es einen maximalen Druck, der nicht Uberschritten werden
kann. Er errechnet sich aus dem Gebirgsdruck am Kavernenboden verringert um den
hydrostatischen Druck der Laugensaule vom Kavernenboden bis zur Segmenthdhe.
Sollte die Strom- und Druckberechnung nach ( 12) - (23 ) im Verlauf der Iteration in ir-
gendeinem Segment einen gréBeren Druck ergeben, wird p;.l auf diesen Maximalwert

gesetzt.

4.2.2.3 Rerationsverfahren

Die nach den Gleichungen (12) bis (23 ) berechneten “neuen” Werte flr Druck und
Strom missen nicht unbedingt bessere Naherungen fiir die Funktionen p(z) und S(z)
sein, als die alten. Setzt man p? far p? ein und durchlduft damit die Neuberechnung
nach ( 12) - ( 23 ) erneut (Fixpunktiteration), so ergibt sich eine sehr langsame oder gar
keine numerische Konvergenz. Grof3e numerische Schwierigkeiten treten insbesondere
dann auf, wenn sehr hohe Strdomungswiderstdnde vorkommen (nahezu dichter Ver-
schluB3), denn diese verursachen hohe Laugendriicke und in der Ndhe des Gebirgs-
drucks hangt die Konvergenzrate nach (1) sehr stark vom Druck ab. In diesem Fall
kébnnen p(i) und p’; um mehrere GréBenordnungen auseinanderliegen. Um schnelle nu-
merische Konvergenz zu erreichen, miissen mittels eines geeigneten Algorithmus aus
p(i) und p? verbesserte Naherungswerte p; als Startwerte fir den nachsten lterations-
schritt bestimmt werden. Als effektiv und robust hat sich das im folgenden beschriebene
Verfahren erwiesen, welches eine Kombination aus Suchverfahren und modifiziertem
Newton-Verfahren darstellt, dabei aber ohne Berechnung von Ableitungen auskommt

(dies ware wegen der Materialabhéngigkeit der Funktion f problematisch).

Die Stromwerte S? treten bei der Druckneuberechnung nur als ZwischengréBBen auf
und brauchen daher nicht explizit betrachtet zu werden. So ergibt sich aus einem Druck-
vektor (p(;, oo p?v) ein neuer Druckvektor (p'i, ooy p’]lv) = ‘I’(p(;, s p?v). Die Funk-
tion ¥ ist in jeder Komponente monoton fallend, denn je gréBer der Innendruck ist, de-
sto kleiner wird die Konvergenzrate und damit der Strom, daraus ergibt sich dann ein
kleinerer neuer Wert fir den Druck. Allenfalls sind Bereiche mdglich, in denen die Funk-

tion waagerecht verlauft. Die Monotonieeigenschaft ist fir das Verfahren erforderlich.
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Das Prinzip des lterationsverfahrens wird in Abbildung 4.2 grafisch veranschaulicht. Es
wird im folgenden anhand einer einkomponentigen Funktion ¥ erlautert, funktioniert

aber ebenso bei mehreren Komponenten (= Segmenten).

A=(p,y,)
4
y
0.8
0.61
0.4
0.2
G) 032 0

Abbildung 4.2: Iterationsverfahren zur Druck- und Stromberechnung

Gesucht wird der Schnittpunkt der beiden Kurven y = W(p) und y = p, denn dort ist
Y(p) = p. Gegeben sind zwei Punkte A und B auf der Kurve y = ¥(p), so daBB A
links und B rechts vom Schnittpunkt liegt. Es wird der Schnittpunkt der durch A und B

verlaufenden Kurvensekante mit der Gerade y = p ermittelt. Dafiir gilt

Ya—CPg . Yo=Y
p. = mit c¢ = .
* l-c Pp—P,

(24)

Auf diesen Wert wird die Funktion ¥ angewandt; der Punkt (p,,¥ (p,)) wird mit X be-
zeichnet. Dann sind zwei Falle zu unterscheiden:
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1. W(p,) 2 p, . Aufgrund der Monotonieeigenschaft liegt der Punkt X links von oder
héchstens auf dem gesuchten Schnittpunkt. In diesem Fall wird der Punkt A flr den

néchsten lterationsschritt durch X ersetzt.

2. ¥(p,) <p, -DerPunktX liegt rechts vom Schnittpunkt. In diesem Fall wird B far den
néchsten lterationsschritt durch X ersetzt.

So wird in jedem Iterationsschritt entweder der Punkt A oder der Punkt B neu festgelegt.

Als ein Startpunkt fur die Iteration wird der Druck p_,. aus dem vorangegangenen Zeit-

1
schritt (bzw. im ersten Zeitschritt der hydrostatisch: tAnfangsdruck) mit dem zugehdri-
gen Funktionswert W (p a1t) verwendet. Abhangig davon, ob dieser Punkt die Bedingung
1. oder 2. erfilllt, wird als zweiter Startpunkt entweder der Punkt (0,p_. ) oder
(Ppaxe 0) verwendet. Die lteration wird so lange fortgesetzt, bis die relative Abwei-
chung des Wertes p, von p oder p,, bezogen auf den Druck am Kavernenboden,
eine vorgebbare Genauigkeitsgrenze unterschreitet. Dabei ist zu beachten, daf3 der re-
lative Fehler des Stromes sehr viel gréBer sein kann, wenn hohe Strémungswiderstande
vorliegen und der Druck in der Néhe des Gebirgsdrucks liegt. In diesem Fall sollte die
Genauigkeitsgrenze so klein gewéhlt werden, dal3 sich auch der Strom mit zufrieden-

stellender Genauigkeit ergibt.

4.3 Ausfall von Segmenten

Mit dem beschriebenen Verfahren kann die Laugenbewegung im Fall der ungestorten
Entwicklung der Kaverne berechnet werden. Stérfallszenarien gehen jedoch zumeist
vom Aufbrechen einer Wegsamkeit zum Deckgebirge zu einem bestimmten Zeitpunkt
aus. Durch diese kann sowohl Frischlauge in die Kaverne eindringen, als auch kontami-
nierte Lauge ausgepreft werden. Im allgemeinen kdnnen sich dadurch komplizierte
Verhéltnisse ergeben, wenn die Laugenaustrittsstelle unterhalb des Verschlusses liegt.
In diesem Fall wird sich die Durchstrébmungsrichtung im oberen Teil der Kaverne umkeh-
ren. Da KACTOS jedoch aufgrund der Programmtechnik einen eindeutigen Strémungs-
weg benétigt, wird zur Behandlung von Stérféllen dieser Art das folgende vereinfachte

Modell verwendet:
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Ein beliebiges Segment oberhalb des Zutrittssegments kann als Ausfallsegment ge-
kennzeichnet werden. Zu einem vorgegebenen Zeitpunkt fallen dann alle Segmente
vom Ausfallsegment an aufwarts aus, d.h. sie stellen keinen Widerstand mehr fiir die
Laugenbewegung dar. Dadurch tritt eine instantane Flutung samtlicher Segmente mit
Frischlauge ein. Die ausgefallenen Segmente nehmen fortan am Konvergenzprozef3
nicht mehr teil, der Strdmungswiderstand fiir diese Segmente wird auf null gesetzt. Da-

durch wird eine widerstandsfreie Wegsamkeit zum Deckgebirge simuliert.
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5 Schadstofftransport

Im Abfalimaterial kbnnen verschiedene Schadstoffe in beliebiger, segmentabhéngiger
Belegungsdichte vorhanden sein. Bei Anwesenheit von Lauge werden sie herausgeldst
und mit der Laugenstrdmung nach oben transportiert. Die modellmafige Berechnung

dieser Vorgéange wird im folgenden beschrieben.

5.1 Zugrundeliegende Gleichungen

Die eindimensionale Transportgleichung fir einen Schadstoff s lautet [5]

d d deg
= (00R c,) = a—z((q)QDm, S+ oS- Scs) +6,0 (25)

mit
(26)

Dabei bedeutet

(0} Porositéat,

[0 Querschnittsflache,

R Retardationsfaktor des Schadstoffs s,

g (geloste) Konzentration des Schadstoffs s,

Dm, s Mmolekulare Diffusionskonstante des Schadstoffs s,
o Dispersionslénge,

S Laugenstrom,

o, spezifische Quellrate fir den Schadstoff s,

Py Massendichte des Matrixmaterials (Korndichte),
K as Verteilungskoeffizient des Schadstoffs s.
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Als Rand- und Anfangsbedingungen fir ( 25 ) dienen

¢,(z,¢=0) =0 und c(z=0,1) = 0. (27)

5.2 Diskretisierung und Lésungsalgorithmus

Die Schadstoffausbreitung wird mit dem Laugentransport zusammen in einer Zeit-
schleife berechnet. Fur die Zeitschrittweite liefert sie ein weiteres Kriterium, welches.
spater erlautert wird. Die Ortsdiskretisierung stimmt ebenfalls mit derjenigen fur den
Laugentransport, also der Segmenteinteilung Uberein. Zur Lésung der Transportglei-
chung ( 25 ) wird das in CHET [6,7] bewahrte Schema verwendet: die Zeitableitung wird
durch eine Vorwértsdifferenz, die erste Ortsableitung durch eine Rickwartsdifferenz er-
setzt (im folgenden wird i als Segmentindex verwendet, der Zeitpunkt 7 + At = ¢' wird

durch einen hochgestellten Strich gekennzeichnet; der Schadstoffindex s wird wegge-

lassen):
) (¢QRC),-'—(¢QRC),~
5;(¢QRC) - A , (28)
S.c.—S. c;_
a%(Sc)—) i A’Z.l o (29)

1

Die zweite Ortsableitung wird durch eine zentrale Differenz ersetzt. An den Segment-
grenzen wird die GréBe P = ¢QOD_+ oS harmonisch gemittelt. Dazu wird diese

Gro3e zunédchst fur jedes Segment am Eingang (E) und am Ausgang (A) definiert:

Pp,=0,0,D ,+0sS; 4, (30)

P, i=00D, ;+0;:5;. (81)
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Am Segmentiibergang i — 1 — i soll der diffusiv-dispersive Schadstoffstrom stetig sein,
d.h.

dc dc
Py = Pz (32)

Fir die Numerik wird der harmonische Mittelwert f’,-_ 1, eingeflhrt:

dc _ (c;—¢;_1)
PE,i(a—Z).=Pi-1,i1 — : (33)
[
E(Azi_ 1 +Az)

Nach dem Satz von Taylor gilt fir die Konzentration Cg an der Segmentgrenze in erster

Néherung
oc Az;_4 ac\ Az
=c. ,+|— = C,— | | —. 34
%~ G-t (aZ)i—l 2 ‘i (az)i 2 (34)
d
Durch Auflésen von ( 32 ) nach (a—c) und Einsetzen folgt daraus
Z/)i-1
dc ¢~C%-1
Py, i(a—z) = : (35)

i i(Az_, Az
- + —
2\ P P

Als harmonisches Mittel an der Grenze zwischen den Segmenten i - 1 und i ergibt sich
damit nach (33)

_ Az, | +Az
Pi_1,i= : (36)
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Die diskretisierte Form der zweiten Ortsableitung ist dann

_ C, 1—C; _ c.—c,
E(Pa—c)ﬁi P i1 il ! —Pi_1,i SR (37)
SN B EVN | iaz,_ +A

5(Az;+ 4z, ) 5(Az;_y+Az)
1 2(¢; 4 1—¢) 2(e;=¢;_y)
Azl Az, . Az; Az, 4 N Az,
P . P P P

Al E,i+1

Zur Vereinfachung werden die HilfsgréBen

2
HAi=————-undHE.=——2——— (38)
’ Az; Az b Az Ag
—_—  —
P . P P P

A, E,i+1

eingefihrt. Sie bezeichnen die durch Diffusion und Dispersion getragenen Schadstoff-
strome am Segmentaus- bzw. -eingang. Es gilt immer H_ , , = H, ,. Damit lautet
die diskretisierte Form von ( 25 ) fur die inneren Segmente

A
(0QRe); = (OQRe)+ ={H, (c;y1=c)—Hy (6;=¢;_)) (39)

_Sici"'Si—lci—l} +GiQiAt.

Programmtechnisch wird die GréBe (¢QRc) fir jedes Segment als eigenstandige Va-
riable behandelt. Sie reprédsentiert das gesamte mobilisierte (d.h. geldste + sorbierte)
Schadstoffinventar bezogen auf die Langeneinheit (Segmenthéhe). In jedem Zeitschritt
werden zuerst die Konzentrationen zu Beginn des Schrittes aus den aktuellen Werten
fur (¢QRc), ¢, O und R ermittelt, anschlieBend werden nach ( 39 ) neue Werte fir
(0QRc) berechnet. Die Konzentration hinkt im Programm also stets um einen Zeit-

schritt hinterher.

32




5.2.1 Behandlung der Randsegmente

Unter der Annahme, daf3 kein Schadstoffaustausch durch den Kavernenboden méglich
ist, kann das unterste Segment mit derselben Gleichung gerechnet werden, wenn man
formal HE’1 = 0 und zur Beriicksichtigung der Randbedingung Sy = 0 setzt. Ist die
Kaverne vollstandig geflutet, schlieBt sich an das oberste Segment (i = N) die Schnitt-
stelle zum Deckgebirge an. Diese wird wie ein nachgeschaltetes Segment der Lénge
Azy .1 = 0 behandelt. Nach (38 ) bedeutet das H AN = (2PA, N/ (Azy,). Weiter
wird angenommen, daf3 die Schadstoffe im Deckgebirge so schnell abtransportiert wer-
den, daf3 die Konzentration dort keinen EinfluB auf den Ausstrom hat, das bedeutet
¢y +1 = 0. Mit diesen Vorgaben kénnen auch die Randsegmente nach ( 39 ) gerech-
net werden. Als UbergabegréBe wird der Schadstoffausstrom Sgg aus dem obersten -

Segment bestimmt:

Sss = (H, y+Syey - - (40)

5.2.2 Behandlung des teilgefluteten Segments

Solange die Kaverne nicht vollsténdig geflutet ist, wird der Schadstofftransport nur bis
zu demjenigen Segment gerechnet, welches auf das teilgeflutete (i = T) folgt, denn letz-
teres kann einen von Null verschiedenen Ausstrom haben. Der Transport von T nach
T + 1 wird aber als rein advektiv angesehen, d.h. H, . = 0. Das teilgeflutete Segment
wirkt bei der Transportrechnung wie ein Segment vo’n zeitlich veranderlicher GroBe, da
sich die wirksame Segmenthdhe durch Multiplikation der tatsdchlichen Segmenthéhe
mit dem Flutungsgrad ergibt. Bei der Berechnung der Schadstoffkonzentration im teilge-
fluteten Segment ist daher zu beachten, daB3 die GréBe (¢QRc), die das gesamte mo-
bilisierte Inventar (geldst + sorbiert), dividiert durch die Segmenthéhe, beschreibt, au-
Ber durch ¢ QR auch durch den Flutungsgrad Gy geteilt werden muB. Die so berech-
nete Konzentration ET gilt fur die Mitte des gefluteten Bereiches. Da die Konzentratio-
nen bei der Datenausgabe jedoch stets auf die Segmentmitte bezogen werden, wiirden
sich bei starker Ortsabhéngigkeit der Konzentration scheinbare Abweichungen erge-
ben. Aus diesem Grund wird der Konzentrationswert cp fur das teilgeflutete Segment

durch lineare Extrapolation auf die Segmentmitte berechnet:
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Azp_{+Azg

cp = cp_y+(Cp—cr_y) (41)

' Azp_+ GFAzT'

Falls sich bei der Extrapolation negative Werte oder Werte oberhalb der Loslichkeits-
grenze flr den jeweiligen Schadstoff ergeben, wird ¢,. auf 0 bzw. auf die Loslichkeits-

grenze gesetzt.

Es besteht die Mdglichkeit, den diffusiv-dispersiven Schadstoffaustausch zwischen dem
teilgefluteten und dem vorhergehenden Segment erst von einem bestimmten vorgebba-
ren Flutungsgrad an einzuschalten. Dies wird realisiert, indem PA’T_1 auf 0 gesetzt
wird, solange dieser Flutungsgrad noch nicht erreicht ist. Im Abschnitt 5.3 wird deutlich,
daB durch eine solche MaBnahme ein Rechenlauf u. U. erheblich beschleunigt werden
kann. Andererseits kann dadurch jeweils zu Beginn der Flutungsphase eines Segments
ein gewisses scheinbares Aufstauen von Schadstoffkonzentration vor der Segment-
grenze bewirkt werden. Dieser Effekt gleicht sich aber nach dem Zuschalten der Diffu-

sion schnell wieder aus.

Abgesehen von den erwdhnten Modifikationen wird das teilgeflutete Segment wie ein
gewohnliches behandelt. Bei der Berechnung der HilfsgréBen nach ( 38 ) wird bewuf3t
auf eine Berlcksichtigung der um den Faktor Gy, reduzierten Segmenthdhe verzichtet,
denn hierdurch lassen sich offenbar diskretisierungsbedingte Scheineffekte abschwé-

chen. Bei der Transportberechnung wird die extrapolierte Konzentration c¢.. anstelle von

T
ET eingesetzt, so daf sich der korrekte Gradient ergibt.

Das dem teilgefluteten nachfolgende Segment wird ebenfalls mit dem Algorithmus nach

( 39 ) gerechnet, wobei H = 0 gesetzt wird.

AT+1
Der Schadstofftransport wird mit demjenigen Flutungsgrad gerechnet, der zu Beginn
des Zeitschrittes gilt. Da dieser sich jedoch tatséchlich wahrend des Zeitschrittes er-
héht, wird der diffusiv-dispersive Transport in das teilgeflutete Segment systematisch
geringfligig unterbewertet, was sich in einer leichten Abflachung des Konzentrationsver-

laufs wahrend der Flutungsphase jedes Segments bemerkbar macht.
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5.3 Zeitschrittsteuerung

Die Zeitschrittsteuerung dient der Optimierung des Programmablaufs bezliglich Genau-
igkeit einerseits und Geschwindigkeit andererseits. Im Interesse der Rechenzeit sind
moglichst gro3e Zeitschritte anzustreben, jedoch legen die nachfolgend beschriebenen

Stabilitatsanforderungen hierfir jeweils eine gewisse Obergrenze fest.

Waéhrend eines Zeitschritts darf sich der Konzentrationsgradient weder an irgendeiner
Stelle umkehren, noch darf sich eine negative Konzentration ergeben, andernfalls wiirde
das Verfahren numerisch instabil werden. Dieser Forderung tragen die Kriterien nach
Courant und Neumann Rechnung [5]. Ersteres beriicksichtigt den advektiven, letzteres
den diffusiv-dispersiven Transport. Kombiniert man beide, ergibt sich fur die gefluteten

Segmente

2
(Az)*(0CR),
At<min] —— | (42)
i=1.T1 2PA i+SiAzi

Die Erfahrung zeigt, daf3 numerische Instabilitat bereits auftreten kann, wenn die
Schrittweite in die Nahe des durch (42 ) gegebenen Wertes kommt [6]. Um dies zu ver-
meiden, wird er noch mit dem global zu definierenden Parameter frzpp (2.B. 0,9)
multipliziert. Auf diese Weise liefert jedes Segment einen Maximalwert fur die Zeit-
schrittweite. Der kleinste dieser Werte findet bei der Festlegung des folgenden Zeit-

schritts Beruicksichtigung.

Das teilgeflutete Segment (i = T) erfordert bei der Schrittweitensteuerung eine beson-
dere Behandlung. Weil am Ausgang dieses Segments im allgemeinen kein Transport
stattfindet, missen die Grof3en P, . und S, durch die entsprechenden Werte am Ein-

gang, P, - und S ersetzt werden. Da die Schadstoffkapazitat durch die GréBe des

T-1’
gefluteten Bereiches bestimmt wird, ist die Segmenthéhe Az mit dem Flutungsgrad Gg

zu multiplizieren. Damit lautet das Schrittweitenkriterium fir das teilgeflutete Segment

2
(GpAzp) (OQR),
A< . (43)
2PE, r+ ST_ 1GFAzT
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Falls der Flutungsgrad sehr kiein ist, kdnnen aufgrund der quadratischen Abhangigkeit
extrem kurze Zeitschritte notwendig werden. Da sich in einem solchen Zeitschritt der
Flutungsgrad wiederum nur wenig &ndert, wird unter Umsténden, jeweils nachdem der
Laugenspiegel eine Segmentgrenze Uberschritten hat, eine sehr groBe Anzahl von kur-
zen Zeitschritten ausgefiihri. Diese Zahl hangt insofern vom Zufall ab, als der Anfangs-
flutungsgrad nach einer Segmentgrenzentberflutung nicht vorhersagbar ist. Um durch
diesen Effekt bedingte, unnétig lange Rechenzeiten zu vermeiden, kann der Parameter
GE .in festgelegt werden. Solange der Flutungsgrad kleiner ist als dieser Grenzwert,
wird kein diffusiv-dispersiver Transport in das teilgeflutete Segment gerechnet, d.h. es
wird PE, r = 0 gesetzt. Nach (43) wird damit die Abhangigkeit der maximalen Zeit-
schrittweite vom Flutungsgrad linear und auBerdem auf den fir die Schrittweitensteue-
rung meist weniger relevanten advektiven Transport verlagert. Dadurch kann die Zahl

der Zeitschritte ggf. erheblich reduziert werden.

Die Kriterien (42 ) und ( 43 ) flr die Zeitschrittsteuerung kénnen aus programmtechni-
schen Griinden jeweils erst fir den folgenden Zeitschritt wirksam werden. Uberschreitet
der Laugenspiegel aber innerhalb eines Zeitschritts eine Segmentgrenze, so wird die-
ses Ereignis erst im darauffolgenden Schritt erkannt und somit erst bei der Festlegung
der Uibernéchsten Schrittweite berlicksichtigt. Um hierdurch begriindete numerische In-
stabilitaten zu vermeiden, wird unmittelbar nach jeder Verschiebung des teilgefluteten
Segments ein Zeitschritt mit der vorgebbaren Anfangsschrittweite AT, ausgefihrt. Aus
ahnlichen Griinden kann es unmittelbar nach dem Ausfall des Verschlusses zu Instabili-
taten kommen. Daher wird der vorgegebene Ausfallzeitpunkt genau angesteuert und im
Anschluf3 daran ebenfalls ein Schritt mit der Schrittweite AT, ausgefiihrt, die ggf. hinrei-

chend klein zu wahlen ist.

5.4 Mobilisierung und chemische Reaktionen

Der Quellterm &,0,At in (39) gestattet die Berlicksichtigung der Schadstoffmobilisie-
rung aus der kontaminierten Matrix sowie die Zu- oder Abnahme der Konzentration auf-
grund chemischer Reaktionen. Letztere stellt die einzig mdgliche Kopplung zwischen
verschiedenen Schadstoffspezies dar. In diesem Fall wird im allgemeinen die Abnahme

eines oder mehrerer Schadstoffe mit der Zunahme eines oder mehrerer anderer ver-
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bunden sein. Zur Modellierung ist eine detaillierte Kenntnis der Schadstoffchemie erfor-
derlich. Diese Mdglichkeit ist in der Programmversion KACTOS1.1 vorgesehen, aber
noch nicht verwirklicht. Die TA Abfall [1] schlieBt allerdings auch die gemeinsame Abla-

gerung miteinander reaktionsfahiger Schadstoffe aus.

Fir die Mobilisierung wird das folgende Modell verwendet: Die spezifische, d.h. auf das

Feststoffvolumen bezogene Quellrate ¢_ . fur einen Schadstoff wird als proportional

mob

zur aktuellen Schadstoffbelegung B der Matrix und zur Porositit angesehen:
Omop = My @B (44)

wobei m,, eine schadstoff- und materialabhéngige Mobilisierungskonstante bezeich-

net. Weiterhin wird eine durch chemische Reaktionen bedingte Quellrate ¢ berick-

chem
sichtigt, die jedoch in der vorliegenden Programmversion grundséatzlich gleich null ge-
setzt wird. Im teilgefluteten Segment werden beide Quellraten mit dem Flutungsgrad

multipliziert.

Die im Zeitschritt maximal mobilisierbare Gesamtschadstoffmenge in einem Segment
ist zum einen durch die noch vorhandene Restbelegung und zum anderen durch die
Léslichkeitsgrenze des Schadstoffs begrenzt. Durch Division durch die aktuelle Zeit-
schrittweite ergibt sich daraus eine maximale Mobilisierungsrate. Falls die Quellrate

nach ( 44 ) diesen Wert Uibersteigt, wird sie entsprechend herabgesetzt.

Zur Verwendung in (39) ist eine auf das tatsachliche Segmentvolumen bezogene

Quellrate erforderlich. Sie ergibt sich fir das Segment i durch

c. = (o

i i, mob

+0, . ) (1-®). , (45)

i, chem

Mobilisierung und chemische Reaktionen werden in jedem Zeitschritt auBBerhalb der ei-
gentlichen Schadstofftransportschieife berechnet. Es erweist sich im Interesse numeri-
scher Stabilitét als vorteilhaft, hierbei fir Porositat, Segmentquerschnitt und Flutungs-
grad die Werte am Ende des Zeitschritts zu verwenden, wohingegen beim Schadstoff-

transport diejenigen vom Beginn des Zeitschritts eingesetzt wurden. Es wird also in
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jedem Zeitschritt zuerst der Transport (inklusive Konzentrationsbestimmung) gerechnet,
dann werden die mechanischen Segmentdaten aktualisiert und zuletzt die Quellterme
bestimmt. Um in der Nahe der Léslichkeitsgrenze Fehlberechnungen der Mobilisierung
zu vermeiden, wird zuvor ein Zwischenwert fir die Schadstoffkonzentration bestimmt
(nach dem Transport aber vor der Mobilisierung), der jedoch nur fir die Bestimmung der

maximalen Mobilisierung bis zur Léslichkeitsgrenze herangezogen wird.

Einhergehend mit der Schadstoffmobilisierung verringert sich die Restbelegung der
Segmente. Diese ist auf das konstant bleibende Feststoffvolumen bezogen. Die ent-

sprechende Differentialgleichung lautet daher

dB

’Z; = ~Opmob » (46)
oder in diskretisierter Form

B, = B;-0; At (47)

Im Fall des teilgefluteten Segments ist zu beachten, daf3 die Quellirate S} mob mit dem
Flutungsgrad multipliziert wurde. Die Verringerung der Restbelegung erfolgt also so, als
ob sie gleichmaBig lUber das gesamte Segment verteilt wére. Tatsdchlich findet sie je-
doch nur im gefluteten Bereich statt, daflr aber in erheblich starkerem MaBe. Da die
Restbelegung in die Berechnung der Mobilisierungsrate nach ( 44 ) eingeht, wirde dies
zu einer systematischen Uberbewertung der Mobilisierung in der Flutungsphase jedes
Segments fihren. Aus diesem Grund wird fur das teilgeflutete Segment eine scheinbare
Restbelegung B, bestimmt, die einem gemittelten Wert im gefluteten Bereich ent-
spricht. Dazu wird die Tatsache herangezogen, dai3 die Belegung im trockenen Bereich

durch die Anfangsbelegung B, gegeben ist:

B—(1-Gy)- B,

B=Gg B+ (1-Gy) By= B, = -
F

(48)
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Diese scheinbare Restbelegung wird nur bei der Bestimmung der Mobilisierungsrate
verwendet.

Unter Umstanden kann ein und derselbe Schadstoff in verschiedenen Formen in die Ma-
trix eingebunden sein. Diese Formen kdnnen ggf. erheblich in der Mobilisierungsrate dif-
ferieren, sind aber im geldsten Zustand nicht mehr unterscheidbar. Um derartige Félle zu
berlicksichtigen, kénnen Schadstoffe als Nebenformen eines Hauptschadstoffs gekenn-
zeichnet werden. Solche Nebenformen wandeln sich unmittelbar nach der Mobilisierung
spontan in den Hauptschadstoff um, d.h. die gelésten Inventare werden aufaddiert. So-
mit unterliegen auch alle Formen eines Schadstoffs einer gemeinsamen Ldslichkeits-

grenze. Die Restbelegungen werden dagegen flr jede Form getrennt berechnet.

5.5 Ausgefallene Segmente

Wie bereits erwdhnt, werden Wegsamkeiten zum Deckgebirge, ebenso wie das Versa-
gen des Verschlusses, dadurch modelliert, daB3 alle Segmente oberhalb der Zutritts-
stelle als defekt betrachtet werden, d.h. der Laugenbewegung keinen Widerstand mehr
entgegensetzen. Solche Segmente werden als ausgefallene Segmente bezeichnet. Sie
werden bezlglich des Schadstofftransports genauso behandelt wie intakte Segmente.
Es werden lediglich die Werte fiir die Diffusionskonstante und die Dispersionslange auf
null gesetzt und der Retardationsfaktor auf eins; es findet somit ein rein advektiver, riick-
haltefreier Transport statt. Da der tatsdchliche Transport im allgemeinen nicht durch
diese Segmente erfolgt, ist die Berechnung der Schadstoffmobilisierung fir ausgefal-
lene Segmente nicht sinnvoll, sie wird daher (ibergangen. Chemische Reaktionen kon-

nen dagegen auch auB3erhalb der kontaminierten Matrix stattfinden.

Es bleibt anzumerken, daf die vereinfachte Modellierung von durch Stérfélle gebildeten
Wegsamkeiten zum Deckgebirge nicht in jedem Fall konservativ sein muB3. Sollten sich
gréBere Schadstoffbelegungen im oberen Teil der Kaverne, d.h. oberhalb des festgeleg-
ten Ausfallsegments befinden, so bleiben diese nach Eintritt des Stdrfalls unberiicksich-
tigt. Tatséchlich werden diese Schadstoffe jedoch mobilisiert und in umgekehrter Rich-
tung durch die Wegsamkeit ausgepre3t werden. Wenn aber nur nicht kontaminierte

Segmente ausfallen (VerschluB), ist das Modell als konservativ anzusehen.
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6 Programmaufbau

Der Ablauf eines Rechenlaufs wird organisiert von dem Hauptprogramm RUNKACTOS.
Darin werden Ein- und Ausgabedateien geéffnet und geschlossen und die Einleserouti-
nen KAIN, KADAIN, KALDIN und KALEMASS sowie die eigentliche Rechenroutine
KARECH aufgerufen.

Die Routine KARECH steuert die gesamte zeitabhangige Rechnung. Zunéachst werden
im Unterprogramm KAOP optionale Ausgabedateien eréffnet sowie in KAVOR verschie-
dene RechengréBen mit Anfangswerten belegt. AnschlieBend wird die Zeitschleife be-

gonnen, die bis zum Erreichen des vorgegebenen Endzeitpunkts fortgesetzt wird. Fur

die Schrittweite wird jeweils zunéchst ein Vorschlag von der Routine KAZEIT eingeholt,

der alle erlauterten Kriterien beriicksichtigt. Da aber nicht ausgeschlossen werden
kann, daB damit ein unzuléssiges Ergebnis erzielt wird (Uberflutung von mehr als einem
Segment), wird innerhalb der Zeitschleife noch eine Adaptionsschieife solange durch-
laufen, bis dies nicht mehr der Fall ist. Innerhalb dieser Schileife wird die Routine
KADRUS zur Druck- und Stromberechnung aufgerufen. In jedem Durchlauf der Adapti-
onsschleife wird die Schrittweite halbiert. Dies geschieht gemeinsam mit der Ergebnis-
prafung im Unterprogramm KAPRUEF. Bei negativem Ausgang der Ergebnisprifung
werden die Ergebnisse der Druck- und Stromberechnung verworfen. Andernfalls wer-
den die Routinen KASTRA zur Schadstofftransportrechnung und KAMOCH fiir Mobili-
sierung und chemische Reaktionen aufgerufen. Der Schrittweitenvorschlag aus dem
Schadstofftransport findet erst fiir den folgenden Zeitschritt Berlicksichtigung. Anschlie-
Bend werden alle erhaltenen Ergebnisse endgtiltig gespeichert und ggf. im Unterpro-
gramm KAOUT in die optionalen Dateien ausgegeben. Jeder Zeitschritt wird mit der

Ausgabe einiger Informationen abgeschlossen.

Das Unterprogramm KADRUS fiihrt die Druck- und Stromberechnung nach dem in Ka-
pitel 4 beschriebenen Algorithmus durch. Innerhalb der lterationsschleife wird zuerst die
Stromschleife von unten nach oben und anschlieBend die Druckschleife von oben nach
~unten durchlaufen. Innerhalb der Stromschleife werden tber die Routine KAMOD Mo-
dellprogramme fur die verschiedenen Matrixmaterialien in den einzelnen Segmenten

aufgerufen, welche die Konvergenzrate und den Strémungswiderstand berechnen.
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Diese Modellprogramme werden weiter unten beschrieben. Das Unterprogramm
KALAU, das ebenfalls in der Stromschleife aufgerufen wird, berechnet den Zustrom aus

der Laugentasche.

Die Routine KASTRA fiihrt die Schadstofftransportrechnung nach Kapitel 5 durch. Fir
die in der Kaverne tatséchlich existierenden Schadstoffe wird eine Schadstoffschleife
und darin eine Segmentschleife durchlaufen. Vor Beginn der Segmentschlieife werden
die Konzentrationen und HilfsgréBen fur das unterste Segment, danach jeweils fir das
nachsthéhere, abhéngig von dessen Art (inneres Segment, Randsegment, teilgeflutetes
Segment), berechnet. Zuletzt wird in der eigentlichen Transportrechnung die Variable
(0 QRc) neu bestimmt.

Im Anschluf3 an den Schadstofftransport werden in einer Segmentschleife die mechani-
schen GréBen Porositat und Segmentquerschnitt neu berechnet. Dies geschieht direkt
in KARECH.

Die Routine KAMOCH ruft innerhalb einer Segmentschleife die Unterprogramme
KAMOB und KACHEM auf. An diese wird jeweils der volistdndige Schadstoff-Konzen-
trationsvektor des Segments (bergeben. Sie errechnen daraus Quellvektoren durch
Mobilisierung bzw. chemische Reaktionen. In einer anschlieBenden Schadstoffschleife
werden fiir jedes Segment die Werte fir (0QRc) sowie die Schadstoffbelegung des

Matrixmaterials aktualisiert.

In der gegenwaértigen Programmfassung verwendet KAMOB den in 5.4 beschriebenen
Ansatz; KACHEM ist derzeit ohne Funktion.

Abbildung 6.1 zeigt die Hierarchie der Unterprogramme von KACTOS1.1. In Abbildung

6.2 ist ein grobes FlieBschema des Programms mit den Ein- und Ausgabedateien dar-

gestellt. Die Struktur dieser Dateien wird weiter unten erlautert.
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RUNKACTOS
TIME
DATE
KAIN
HRSTOP
KADAIN
HRSTOP
KALDIN
HRSTOP
KALEMASS
HRSTOP
'KARECH
KAOP
HRSTOP
KAVOR
HRSTOP
KAZEIT
KADRUS
HRSTOP
KAMOD
KAOFF
KASALZ
KAHART
KAPELL
KALAU
KASTRA
KAPRUEF
KAMOCH
KAMOB
KACHEM
KAOUT
HRSTOP

Steuerung des Rechenlaufs

Zeit

Datum

Lesen des .in-Files

Programmabbruch

Lesen der Kavernendaten
Programmabbruch

Lesen der allgemeinen Datenbasis
Programmabbruch

Lesen der Material- und Schadstoffdaten
Programmabbruch

Hauptréchenschleife

Offnen der Ausgabedateien
Programmabbruch

Vorbelegung von RechengréfBen
Programmabbruch

Vorschlag fur Zeitschrittweite
Laugendruck- und -stromberechnung
Programmabbruch

Aufruf des Modellprogramms

Modell fir offene Segmente

Modell fir salzgrusversetzte Segmente
Modell fir nicht kompaktierbaren Versatz
Modell fiir pelletierte Abfélle

Ausstrom aus der Laugentasche
Schadstofftransport

Ergebnispriifung

Mobilisierung und chemische Reaktionen
Quelivektor durch Mobilisierung
Quellvektor durch chemische Reaktionen
Ergebnisausgabe

Programmabbruch

Abbildung 6.1:  Programmstruktur KACTOS1.1
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7 Die Modellprogramme

Aus Grinden der Bedienungs- und Wartungsfreundlichkeit werden die materialabhéangi-

gen RechengréBen Konvergenzrate und Strémungswiderstand in jedem Zeitschritt und

jedem Segment von eigenen Modellprogrammen fir die verschiedenen Verfillmateri-

alien berechnet. Neue Modellprogramme kénnen leicht erstellt werden, wenn die ent-

sprechenden GesetzméaBigkeiten fur die Materialien bekannt sind; sie sind dann in

KAMOD einzutragen. An die Modellprogramme werden die folgenden GréBen Gberge-

ben:

Laugendruck (in Pa),

Vertikalabstand der Segmentmitte zum Kavernenboden,
Segmenthéhe,

Porositét,

Segmentquerschnitt.

Dariiberhinaus wird ein Schalter mit der Information, ob das Segment teilgeflutet ist, so-

wie ein Vektor mit materialspezifischen physikalischen Daten Ubergeben. AuBBerdem

greifen die Programme auf folgende Daten aus einer alilgemeinen Datenbasis zurtck:

Erdbeschleunigung,

Referenzkonvergenzrate,

Exponent fir sekundéares Kriechen,
Gebirgsdruck in Referenzteufe (Kavernenboden),
Dichte des Salzgesteins,

dynamische Zahigkeit der Lauge.

Der Gebirgsdruck pg = pg ,— pshg wird innerhalb der Modellprogramme berechnet.

Die Programme liefern den Strdmungswiderstand R in (kg - a)/(s® - m*) = (Pa - a)/m® und

die Konvergenzrate k in 1/a zurtck. Im folgenden werden die derzeit vorhandenen Mo-

dellprogramme beschrieben.
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71 Modellprogramm KAOFF fiir offene Segmente

Das Modell KAOFF wird fur offene, d.h. nicht verfillte Segmente benutzt. AuBerdem
wird es fir alle Segmente automatisch aufgerufen, solange der Verflllzeitpunkt T noch
nicht erreicht ist. Es berechnet die Konvergenzrate nach dem Potenzgesetz flir sekun-
déres Kriechen; falls der Innendruck den lokalen Gebirgsdruck erreicht oder Ubersteigt,

wird sie auf 0 gesetzt (negative Konvergenzraten sind daher nicht méglich):

k = kreffl’

o far prG

f1=< pG—pm (49)
sonst.
pG,r

\

Der Strdmungswiderstand wird nach der Formel von Hagen-Poiseuille fur eine laminare

Rohrstrémung bestimmt:

R = Snufz. (50)
Qo

Dieser Ansatz mag zwar nicht sehr realistisch sein, bewirkt aber eine starke Zunahme
des Widerstandes beim Erreichen sehr kleiner Segmentquerschnitte, so daB er das Ver-
halten wenigstens qualitativ richtig wiedergibt, was flr die Anwendung ausreicht. Das
Modell benbtigt keine physikalischen Materialdaten.

7.2 Modellprogramm KASALZ fiir salzgrusversetzte Segmente

Das Modell KASALZ benutzt denselben Konvergenzansatz, der auch in REPOS Ver-
wendung findet [2]:

k = kreffl(p)fz(q))a
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(0 fur p=p; oder ¢ <o

sonst
pG,r

.

1 fir ¢>0,

O T

.

(51)

Der phanomenologische Parameter ¢, bezeichnet diejenige Versatzporositét, bei der
eine Stltzwirkung eintritt. Liegt ¢ oberhalb dieser Referenzporositat, konvergiert der ver-

fullte Hohlraum ebenso wie ein offener.

Eine direkte Temperaturabhéngigkeit der Konvergenzrate wird in diesem Ansatz nicht
beriicksichtigt. Insofern besteht Ubereinstimmung mit friiheren Versionen von REPOS,
in denen lediglich die Differenz zwischen Versatz- und Gebirgstemperatur in den Konver-
genzansatz Eingang fand. Diese beiden Werte sind bei der Deponiekaverne aber stets
gleich, da nicht von der Einlagerung warmeerzeugender Abfalle ausgegangen wird. Die
Vernachlassigung der Abh&ngigkeit vom geothermischen Gradienten macht sich in einer

gewissen Uberbewertung der Konvergenzrate im oberen Kavernenbereich bemerkbar.

Die Endporositat ¢y bezeichnet denjenigen Wert, unterhalb dessen keine weitere Kom-
paktion mehr stattfindet. Dieser Grenzwert ist aus numerischen Grinden erforderlich.
Im Unterschied zu REPOS ist mit dem Erreichen der Endporositat jedoch kein Abschal-

ten des Segments bezuglich der Durchstréomung verbunden.

Fir die Permeabilitdt in salzgrusversetzten Segmenten gilt

f, falls teilgeflutet
ko = c¢q-{ , (52)

1 sonst

daraus errechnet sich der Strdmungswiderstand als
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Az
R=—. 53
0 (53)

12
kO
Der Faktor fp dient zur pauschalen Beriicksichtigung einer erhéhten Permeabilitat wah-

rend der Flutungsphase aufgrund von Benetzungs- und Kapillareffekten. Dem Modell

werden folgende funf GréBen als physikalische Materialdaten Gbergeben:

(1) ¢, Referenzporositat [-1,
2 ¢ Faktor flir Permeabilitats-Porositats-Beziehung [m?],
3 f p Permeabilitdtserh6hung in der Flutungsphase [,
4) q Exponent in der Permeabilitits-Porositats-Beziehung [-1,
(5) ¢ Endporositat [-]-

7.3 Modellprogramm KAHART fiir nicht kompaktierbare Abfille

Harte, d.h. nicht kompaktierbar versetzte Segmente werden mit dem Modell KAHART
behandelt. Dieses setzt die Konvergenzrate auf O und nimmt einen konstanten Wert fiir

die Permeabilitét an, der lediglich in der Flutungsphase erhéht sein kann:

k_.

0=

f, falls teilgeflutet
Ko, { _ (54)

1 sonst
Daraus errechnet sich der Strémungswiderstand nach ( 53 ).
Als physikalische Materialdaten werden zwei Werte Uibergeben:

(1) kO , konstante Permeabilitat [m2],
2) fp Permeabilitatserhéhung in der Flutungsphase [-]-
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74 Modellprogramm KAPELL fiir pelletierte Abfille

Fiir pelletierte Abfalle wird ein nichtlinear-elastisches Materialverhalten angenommen’.
Nach Laboruntersuchungen kann davon ausgegangen werden, daf3 der Kompressions-
 modul K ungefahr exponentiell von der totalen Volumenkompaktion € des Materials ab-
hangt [N1]:

d
K=2eo 4. .52 (55)
de

Daraus kann durch Integrieren der elastische Gegendruck p, des Materials berechnet

werden:
8 1
p(e) = [a-" de = A -1) mit A= g—. (56)
0

Zur Bestimmung der totalen Volumenkompaktion ist die Kenntnis der Anfangsporositéat
¢, erforderlich, denn es gilt

¢g—0
€ = —— (57)
1-¢

Die Konvergenzrate wird schlieB3lich wieder nach dem Potenzansatz fir sekundéres
Kriechen bestimmt, wobei als Innendruck die Summe aus Laugendruck und elasti-

schem Gegendruck einzusetzen ist:

k= kreffl’

1 Dies ist firr eine lockere Schiittung aus Pellets eine starke Vereinfachung, da irreversible Kompaktions-

vorgange wie Briiche oder Komverschiebungen unberiicksichtigt bleiben. Zu derartigen Vorgéangen lie-
gen jedoch keine belastbaren experimentellen Resultate vor, daher wird hier behelfsweise das elastische
Verhalten einer homogenen Materialprobe auch fir die Kornschiittung angenommen.
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(0 fir p+p, 2 pg

f1=<[pe—p—peJ’" (58)
— sonst.
pG,r

Zur Berechnung der Permeabilitat wird mangels besseren Wissens ein Potenzansatz

wie beim Salzgrus verwendet:

; (59)

f, falls teilgeflutet
ky = co’ {

1 sonst

woraus sich der Strémungswiderstand nach ( 53 ) ergibt.

Als physikalische Materialdaten werden fiinf GréBen an das Modell Ubergeben:

(1) A Parameterin (56),

(20 B  Parameterin (56),

(3) fp Permeabilitdtserhéhung in der Flutungsphase,

4) g¢g Exponent in der Permeabilitdts-Porositats-Beziehung,

B) ¢ Faktor fir die Permeabilitdts-Porositéts-Beziehung.
7.5 Modellprogramm KAX fiir ausgefallene Segmente

Das Modell KAX dient zur Behandlung von Segmenten nach ihrem Ausfall, d.h. nach
dem Aufbrechen einer Wegsamkeit von einem tieferliegenden Segment zum Deckge-
‘birge. Es wird im Bedarfsfall automatisch aufgerufen und setzt die Konvergenzrate und

den Stromungswiderstand auf null. Es benétigt keine physikalischen Materialdaten.
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8 Beschreibung der Eingabedateien

Jeder KACTOS-Rechenlauf wird Uber eine Datei mit der Erweiterung .in gesteuert, in
der die Pfadnamen der Eingabedateien und verschiedene Steuerparameter enthalten
sind. Die eigentlichen Eingabedaten werden in Dateien abgelegt, die die Namenszu-
satze KADA (Kavernen- und Geometriedaten), KALD (allgemeine Daten), KAMA (Mate-
rialdaten) und KASS (Schadstofidaten) tragen. Die Struktur dieser Dateien wird im fol-
genden beschrieben.

8.1 Das .in-File

Die erste Zeile enthalt einen beliebigen Kommentar. In den Zeilen 2 - 5 werden die voll-
stdndigen Pfadnamen der Eingabedateien eingetragen. Die sechste Zeile enthalt die
KontroligréBen fiir die Zeitschrittsteuerung:

TE: Ende des Rechenlaufs [a],
DTMAX: maximale Zeitschrittweite [a],
DTO: Anfangsschrittweite [a],
DVRELMAX: maximale relative Volumenédnderung eines Segments [-]

FDTRED: Reduktionsfaktor fir Schrittweite aus Schadstofftransport  [-],
DTSTOP: Intervall fir anzusteuernde Zeitpunkte (fir Ausgabezwecke) [a].

Die siebte Zeile enthalt den Parameter GENAU, der die geforderte Genauigkeit fiir den
lterationsabbruch in KADRUS angibt, sowie den Parameter FSTEIN (z.B. 0.1), der den
Flutungsgrad Ggg;, bezeichnet, bei dem der diffusiv-dispersive Schadstofftransport in

das teilgeflutete Segment eingeschaltet wird (s. Kap. 5.3).

In der achten Zeile stehen Laugendaten:

VLATO: Anfangsvolumen der Laugentasche [m3)],
DZRL: Vertikalabstand der Laugentasche vom Kavernenboden [m],
TL: Zeitpunkt der Offnung der Wegsamkeit [a],
VLO: Anfangslaugenvolumen in der Kaverne : [m?)]
TX: Zeitpunkt des Segmentausfalls [a].

51




Die neunte Zeile enthéalt den Schalter IRET, der das zu verwendende Sorptionskonzept
festlegt. Zur Zeit kann nur 0 (keine Sorption) oder 1 (K - Konzept) angegeben werden.
In der zehnten Zeile steht der Schalter IOUT, der die Ausgabe-Option (s. Kapitel 9) be-
inhaltet. Derzeit sind die Werte 0,...,5 erlaubt. AuBerdem werden hier sechs Vorgabe-
zeitpunkte TVX eingetragen. Diese werden bei der Rechnung jeweils genau getroffen.
Sie werden vom Programm in bestimmte Ausgabedateien geschrieben und kénnen ggf.

von Postprozessoren weiterverwendet werden.

Die .in-Datei hat folgende Struktur:

1. Zeile Kommentarzeile Format: *

2. Zeile FHRAKXIRADA Pfadname Format: A10,2X,A60
3. Zeile *E*kF*RATLD Pfadname Format: A10,2X,A60
4. Zeile *okkx*FRAMA Pfadname Format: A10,2X,A60
5. Zeile  ******KASS Pfadname Format: A10,2X,A60
6.Zeille  ******ZETT TE,DTMAX,DTO,DVRELMAX,

FDTRED,DTSTOP Format: A10,2X,6E10.0
7.Zeile  *****GENAU GENAU,FSTEIN Format: A10,2X,2E10.0
8.Zeile  *****LAUGE VLATO,DZRL,TL,

VLO,TX Format: A10,2X,5E10.0
9.Zeile  ****RETARD  IRET Format: A10,2X,13

10. Zeile ******x*xQyuT IOUT, TVX(1),...,TVX(6)
Format: A10,2X,13,6E10.0

8.2 Kavernenstruktur

In der KADA-Datei wird die Segmentstruktur der Kaverne festgelegt. Die erste Zeile ent-
hélt einen beliebigen Kommentar. Jede der folgenden Zeilen jede reprasentiert entwe-
der ein Segment oder eine Anzahl von zu Beginn identischen Segmenten. Diese Zahl
wird durch einen Wiederholfaktor festgelegt. Dadurch kdnnen gréBere Bereiche ohne
viel Aufwand feiner unterteilt werden. Die Segmente werden in der Reihenfolge von un-

ten nach oben, d.h. vom Sumpf bis zum VerschluB3 aufgefiihrt. Fiir jedes Segment wird
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der Name eines Verfilllmaterials angegeben. Diese Namen werden in der KAMA-Datei
definiert (s.Abschnitt 8.4). Genau ein Segment ist als Laugenzutrittssegment zu kenn-

zeichnen. Diesem mufB3 der Wiederholfaktor 1 zugewiesen sein.

In jeder Zeile stehen folgende GréBen:
MULT: Wiederholfaktor flr gleichartige Segmente,
CMAS: Name des Materials,
CL: L fur das Laugenzutrittssegment, X fur das

unterste Ausfallsegment, sonst Blank,

PHIO: Anfangsporositéat [-1,

RADO: Anfangsradius [m],
DZ: Segmenthdhe [m],
TS: Verfllizeitpunkt des Segments [a].

Die KADA-Datei hat folgende Struktur:

1. Zeile Kommentarzeile Format: *

2.- letzte Zeile  MULT,CMAS,CL,PHIO,RADO, Format: 15,A10,2X,A1,2X,4E12.0
DZ,TS

8.3 Allgemeine Datenbasis

In der KALD-Datei werden einige allgemeine Daten gespeichert, die fur die Rechnun-
gen bendtigt werden. Diese Datei entspricht der globalen Datenbasis (GODA) von

EMOS und ist ebenso aufgebaut.

Es bedeuten:
| Nummer des alilgemeinen Datums,
RAK(I) allgemeines Datum,

CAK(I) Kommentar zur Erlduterung.
Die KALD-Datei hat folgende Struktur:

1. Zeile Kommentarzeile Format: *
2.- letzte Zeile  1,RAK(l),CAK(l) Format: 15,E10.0,A60
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Zur Zeit sind folgende Daten eingetragen:

RAK(1)
RAK(2)
RAK(3)
RAK(4)
RAK(5)
RAK(6)
RAK(7)
RAK(8)
RAK(9)

Erdbeschleunigung

Laugendichte

hydrostatischer Druck an VerschluBoberkante
Referenzkonvergenzrate

Exponent fiir sekundéres Kriechen
Gebirgsdruck in Referenztiefe (Kavernenboden)
Dichte des Salzgesteins

dynamische Z&higkeit der Lauge

8.4 Materialdaten

[m/s?],
[kg/m?],
[Pa],
[1/a],

-1,

[Pa],
[kg/m®],
-1,
[kg/(m-s)].

In der KAMA-Datei werden alle vorkommenden Materialien definiert. Die erste Zeile ist

_ein beliebiger Kommentar. In den Folgezeilen wird jedem Material ein Name, ein Satz

von schadstoffunabhéngigen Materialdaten und ein Modellprogramm (s. Kapitel 7) zu-

gewiesen. Die von letzterem bendtigten physikalischen Daten werden hier eingetragen.

Es bedeuten:
CMAS:
RHOMAS:
DLMAS:
CMOD:
NMAP:
IMAP:
RMAP:
CMD:

Materialname,

Dichte

Dispersionslange

Name des Modellprogramms,

Anzahl der erforderlichen physikalischen Daten,
Zahler fur physikalische Daten,

physikalische Daten,

Kommentar zur Erlauterung.

Die KAMA-Datei hat folgende Struktur:

1. Zeile Kommentarzeile Format: *

2.Zeile  CMAS,RHOMAS,DLMAS
3.Zeille  CMOD,NMAP '
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[kg/m?3],

[m],

Format: A10,2X,2E10.0
Format: A10,2X,15




4. Zeile = IMAP,RMAP(IMAP),CMD Format: X,12,2X,E10.0,A60
(Wiederholung der 4. Zeile fur IMAP = 1,...,NMAP)

(Wiederholung der Zeilen 2 - 4 fir alle Materialien)

8.5 Schadstoffdaten

In der KASS-Datei werden alle vorkommenden Schadstoffe definiert. Die erste Zeile
enthalt einen beliebigen Kommentar. In der Folge wird jedem Schadstoff ein Name, ein
Satz von materialunabhdngigen Schadstoffdaten und flr jedes relevante Material ein
Satz von materialabhdngigen Schadstoffdaten zugewiesen. Relevante Materialien sind
alle, in deren Porenraum der Schadstoff im Verlauf der Ausbreitungsrechnung auftreten
kann, also auch solche, die nicht mit dem Schadstoff belegt sind. Alle mit einem X ge-
kennzeichneten Schadstoffe werden als Nebenformen des vorangegangenen nicht ge-
kennzeichneten Schadstoffes aufgefaBt. Der Hauptschadstoff sollte immer diejenige
Form mit der gréBten Mobilisierungskonstante sein. Ansonsten ist die Reihenfolge der
Eintréage beliebig.

Es bedeuten:
CSs: Schadstoffname,
CcX: X, wenn der Schadstoff eine Nebenform des
vorhergehenden darstellt, sonst Blank,
NMAS: Zahl der relevanten Materialien,
RSMU: materialunabhangige Schadstoffdaten:

(1) = Laslichkeitsgrenze [mol/m3],
(2) = Diffusionskonstante in freier Lauge Im2/s],
(3), (4) =frei
CMAS: Materialname,
RSSBO:  Anfangsbelegung [mol/m?3],
RSMA: materialabhéngige Schadstoffdaten:
(1) = Verteilungskoeffizient K4 [m%kg],
(2) = molekulare Diffusionskonstante D, [m2/s],
(3) =frei, |
(4) = Mobilisierungskonstante [1/a].
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Die KASS-Datei hat folgende Struktur:

1. Zeile
2. Zeile

3. Zeile

Kommentarzeile Format: *

CSS,CX,NMAS,RSMU(1,...,4) Format:
A10,2X,A1,X,15,4E10.0

CMAS,RSSB0,RSMA(1,...,4) Format: 2X,A10,5E10.0

(Wiederholung der 3. Zeile fur alle relevanten Materialien)
(Wiederholung der Zeilen 2 - 3 flr alle Schadstoffe)
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9 Beschreibung der Ausgabe-Dateien

Je nach Setzung des Schalters |OUT ist die Ergebnisausgabe in unterschiedlicher Form
méglich. In jedem Fall erfolgt eine Ausgabe in das .out-File. Hier werden auBBer einigen
Endresultaten auch Informationen Uber den Rechenlauf, z.B. die Zeitschrittsteuerung,
ausgegeben. Abhangig vom Schalter IOUT werden optionale Dateien mit den Erweite-
rungen .kkd, .kok, .kob, .kvs, .kad sowie .koz erzeugt. Mit Hilfe des Postprozessors
POSTKOZ kann aus dem .koz-File noch eine Datei mit der Erweiterung .kpv erzeugt
werden, welche zur animierten Bilderzeugung dient.

Folgende Ausgabe-Optionen sind mdéglich:
0: .out,
1: .out + .kkd + .kvs,
2,5: .out + .kkd + .kok + . kob + .kvs,
3: .out + .kad,

4. .out + .koz.

Option 0 ist fur Testlaufe vorgesehen, bei denen keine detaillierte Ausgabe von Ergeb-
nissen bendtigt wird. Die Optionen 1, 2 und 5 erzeugen Ausgabedateien, die von dem
Programm EMOSKACTOS aus der Serie der EMOS-Postprozessoren gelesen und in
grafische Kurvendarstellungen umgesetzt werden kénnen. Option 1 wird verwendet,
wenn lediglich mechanische Kavernendaten wie Druck, Strom, Porositat oder Radius
dargestellt werden sollen. Werden auch Schadstoffkonzentrationen und -restbelegun-
gen bendtigt, ist Option 2 oder 5 zu wéahlen. Diese unterscheiden sich nur durch die An-
zahl der ausgegebenen Zeitpunkte: Wahrend bei Option 2 die Daten fir alle gerechne-
ten Zeitpunkte ausgegeben werden, geschieht dies bei Option 5 nur fir ausgewahlte
Zeitpunkte, und zwar:
- alle Zeitpunkte unterhalb TVX(1)
- die Vorgabezeitpunkte TVX(1) bis TVX(6),
- abhangig vom Verhéltnis der erreichten Modellzeit TA zur Zeitschrittweite DT:

* jeden 10. Zeitpunkt, falls TA/DT < 108,

« jeden 100. Zeitpunkt, falls TA/DT < 10%,

* jeden 1000. Zeitpunkt, falls TA/DT > 104,
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- jeden Zeitpunkt, der auf eine Verkleinerung der Zeitschrittweite um mehr als 10%
folgt.

Durch Wahl der Option 5 statt 2 wird neben einer Entlastung der Speichermedien eine

erhebliche Beschieunigung sowohl des Rechenlaufs selbst (aufgrund verminderter 1/O-

Aktivitat) als insbesondere auch des Postprocessings erreicht.

Die Option 3 ist flir spezielle Anforderungen bezuglich der Ergebnisdarstellung vorgese-
hen. Die Ausgabe erfolgt dabei fur aquidistante Zeitpunkte, die bei der Rechnung je-
weils genau getroffen werden. Option 4 dient in Verbindung mit dem Postprozessor

POSTKOZ zur Erzeugung einfacher animierter Darstellungen der Kavernenentwicklung.

Die Ausgabedateien werden im folgenden genauer beschrieben.

9.1 Daten zur Kavernengeometrie und Laugenbewegung (.kkd)

Die Datei mit der Erweiterung .kkd enthalt fir jeden Ausgabezeitpunkt die Daten zur Ka-
vernengeometrie und zum aktuellen Stand der Laugenauspressung. Zur Weiterverwen-
dung durch den Postprozessor EMOSKACTOS werden die 6 Vorgabezeitpunkte TVX
aus der 10. Zeile des .in-Files (Abschnitt 8.1) eingetragen.

Es bedeuten:
NSEG: Zahl der Segmente,

TVX: 6 Vorgabezeitpunkte [a],
TA: aktueller Zeitpunkt [al,
AKTL: aktuell vorhandene Laugenmenge [m3],
HLAUGE: aktuelle Laugenspiegelhdéhe [m],
HSO: Hohe Segmentoberkante [m],
RAD: aktueller Segmentradius [m],
PHI: aktuelle Porositat [-1,
PL: Laugendruck [Pa],
SL: Laugenstrom [m%al.
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Die .kkd-Datei hat folgende Struktur:

1. Zeile Datum und Zeit des Rechenlaufs Format: 2A10
2.Zeile  NSEG, TVX(1),...,TVX(6) Format: 15,6E10.3
3.Zeile TA Format: E12.5
4.Zeile  AKTL,HLAUGE Format: 2E12.5
5.Zeile  HSO,RAD,PHI,PL,SL Format: 5E12.5

(Wiederholung der 5. Zeile fur alle Segmente)
(Wiederholung der Zeilen 3 - 5 fir alle Zeitpunkte)

9.2 Schadstoffkonzentrationen und -restbelegungen (.kok, .kob)
Die Dateien mit den Erweiterungen .kok und .kob enthalten die ortsabhangigen Schad-
stoffkonzentrationen bzw. -restbelegungen fiir alle gerechneten Schadstoffe und alle

Zeitpunkte.

Es bedeuten:
NSEG: Zahl der Segmente,

NSS: Zahl der Schadstoffe,

CSS: Schadstoffname,

TA: aktueller Zeitpunkt [a],
TA-DT: vorhergehender Zeitpunkt [a],
RKONZ:  Schadstoffkonzentration [mol/m3),
RSSB:  Schadstoffbelegung ' [mol/m3].

Die Files .kok und .kob haben folgende Struktur:

1. Zeile  Datum und Zeit des Rechenlaufs Format: 2A10
2. Zeile  NSEG,NSS Format: 215
3.Zeile  CS§(1,...,NSS) Format: 8A10
4. Zeile  TA (.kob) bzw. TA-DT (.kok) Format: E12.5
5.Zeile = RKONZ(1,...,NSS)

bzw.:  RSSB(1,...,NSS) Format: 8E12.5

(Wiederholung der 5. Zeile fir alle Segmente)
(Wiederholung der Zeilen 4 und 5 fir alle Ausgabezeitpunkie)
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9.3 Vorspanndaten fiir das Postprocessing (.kvs)

Die Datei mit der Erweiterung .kvs dient als Vorspannfile fir den Postprozessor
EMOSKACTOS. Sie enthélt die Orte der Segmentmittelpunkte sowie allgemeine Anga-
ben zum Rechenlauf.

Es bedeuten:

NSS: Zahl der Schadstoffe,

CssS: Namen der Schadstoffe,

NT: Zahl der Ausgabezeitpunkte,

NSEG: Zahl der Segmente,

DZR: Hohe des Segmentmittelpunktes Uber Kavernenboden  [m].

Das .kvs-File hat folgende Struktur:

1. Zeile Datum und Zeit des Rechenlaufs Format: 2A10

2.Zeile  NSS Format: I8

3.Zeile  CSS(1,...,NSS) Format: 8A10
(ggf. Fortsetzungszeilen)

4.Zeile  NT | Format: 18

5. Zeile NSEG Format: I8

6. Zeile  DZR(1,...,NSEG) Format: 8E10.3

(gdf. Fortsetzungszeilen)

9.4 Ausgabedaten zur universellen Verwendung (.kad)

Die Datei mit der Erweiterung .kad enthélt Informationen Uber Laugenspiegel, Segment-
radius, Porositat, Druck, Strom und Schadstoffkonzentrationen an Unter- und Ober-
kante jedes Segments. Sie dient speziell zum Variablenimport durch Datenvisualisie-
rungsprogramme wie PV-Wave P&C? zur Erzeugung zwei- und dreidimensionaler Dia-
gramme. Um eine korrekte Darstellung der Zeitachse zu erméglichen, werden die Daten
zu Aquidistanten Zeitpunkten ausgegeben, deren Abstand durch den Parameter
DTSTOP aus der 6. Zeile des .in- Files festgelegt ist. Diese Zeitpunkte werden bei der

Rechnung jeweils genau getroffen.

2 geschiitztes Markenzeichen von Visual Numerics, Inc.
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Es bedeuten:

CSS: Schadstoffname,

NSS: - Zahl der Schadstoffe,

TA: aktueller Zeitpunkt [a],
HLAUGE: Laugenspiegelhdhe [m],
HSU: Hoéhe Segmentunterkante (iber Kavernenboden [m],
HSO: Hoéhe Segmentoberkante (iber Kavernenboden [m],
RAD: Segmentradius [m],
PHI: Porositéat -1,

PL: Laugendruck [Pa],
SL: Laugenstrom Im%a],
RKONZ: Schadstoffkonzentration [mol/m?3].

Die .kad-Datei hat folgende Struktur:
1. Zeile Datum und Zeit des Rechenlaufs Format: 2A10
2. Zeile Variablennamen: ZEIT, LGSP, ORT, RAD, POR, DRUCK, STROM,

CSS(1,...,NSS) Format: 10A10
3.Zeile  TA, HLAUGE, HSU, RAD, PHI, SL, PL,

RKONZ(1,...,NSS) Format: 12E10.3
4.Zeile  TA, HLAUGE, HSO, RAD, PHI, SL, PL,

RKONZ(1,...,NSS) Format: 12E10.3

(Wiederholung der Zeilen 3 und 4 fir alle Segmente)

(Wiederholung der Zeilen 3 und 4 flr alle Ausgabezeitpunkte)

9.5 Daten zur Erzeugung animierter Darstellungen (.koz, .kpv)

Die Datei mit der Erweiterung .koz enthéalt Informationen lber Segmentradien und
Schadstoffkonzentrationen zu den durch DTSTOP festgelegten Ausgabezeitpunkten.
Diese werden jedoch nicht segmentweise angegeben, sondern flr &quidistante z-
Werte. Daflr werden die Werte jedes Segments so oft wiederholt, wie es der auf volle
Meter gerundeten Segmenthdhe entspricht. Die Anzahl der eingetragenen Zeilen pro

Zeitpunkt ist daher gleich der gerundeten Kavernenhéhe in Metern.
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Es bedeuten:

CSS: Schadstoffname,

NSS: Zahl der Schadstoffe,

TA: aktueller Zeitpunkt, [al,
RAD: Segmentradius, [m],
RKONZ: Schadstoffkonzentration. [kg/m3).

Das .koz- File hat folgende Struktur:

1. Zeile Datum und Zeit des Rechenlaufs Format: 2A10
2. Zeile Variablennamen: ZEIT, RADIUS, CSS(1,...,NSS) Format: 8A10
3. Zeile  TA, RAD, RKONZ(1,...,NSS) Format: 12E10.3

(Wiederholung der 3. Zeile entsprechend Segmenthéhe in Metern)
(Wiederholung der 3. Zeile flr alle Segmente)
(Wiederholung der 3. Zeile fir alle Ausgabezeitpunkte)

Der Postprozessor POSTKOZ liest das .koz-File und erzeugt daraus eine Datei mit der
Erweiterung .kpv. Diese kann von PV-Wave P&C zeilenorientiert als dreidimensionale
Variable gelesen und zur Erzeugung einer animierten grafischen Darstellung des Kon-
vergenzprozesses und der Schadstoffausbreitung verwendet werden. Dazu wird der
maximale Anfangsdurchmesser der Kaverne in 64 gleiche Teile unterteilt. Die .kpv-Datei
enthalt fir jeden der &quidistanten Ausgabezeitpunkte und jeden Meter Kavernenhéhe
eine Zeile mit 64 Real-Positionen, die entweder den Wert 0.0 enthalten, oder die Schad-

stoffkonzentration im jeweiligen Segment (es wird nur ein Schadstoff berucksichtigt).

Es bedeutet:
BILD: 0.0 wenn auBerhalb des aktuellen Segmentradius,

Konzentration des festgelegten Schadstoffs andernfalls  [mol/m3].

Die .kpv-Datei hat folgende Struktur:
1. Zeile  BILD(1,...,64) Format: 64E10.3
(Wiederholung der 1. Zeile flir jeden Meter Kavernenhéhe)

(Wiederholung der 1. Zeile fiir alle Ausgabezeitpunkte).
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10 Die COMMON-BIl6cke

Alle wahrend eines Rechenlaufs veranderlichen GréBen werden programmtechnisch

als Parameter an die verschiedenen Unterprogramme (ibergeben. Diejenigen GrdBen,

die Uber den gesamten Rechenlauf konstant bleiben, werden dagegen in COMMON-

Blécken abgelegt. Die Benennung der COMMON-Blécke orientiert sich an dem in

EMOS tblichen Schema, d.h. die Namen beginnen mit einem W, darauf folgt je nach

Variablentyp ein C (Character), L (Logical) oder Z (Real und Integer), danach ein Buch-

stabe zur Identifikation und schlieBlich ein K fir KACTOS. Im folgenden wird der Inhalt
aller COMMON- Blocke beschrieben.

/WZAK/: allgemeine Daten
Schreibzugriff:
RAK(LAK):

NAK:

/WZLK/: Laugendaten
Schreibzugriff:
DZRL:

VLO:
VLATO:
TL:
KZSEG:
KXSEG:

KALDIN
allgemeine Real- Daten aus dem KALD-File

Anzahl der allgemeinen Real-Daten.

KAIN, KADAIN

relative Héhe der Laugentasche Giber Kavernenboden
Anfangs- Laugenmenge in der Kaverne

Anfangs- Laugentaschenvolumen
Laugenzutrittszeitpunkt

Nummer des Laugenzutrittssegments

Nummer des untersten Ausfallsegments

/WCSK/: Segment-Characterdaten

Schreibzugriff:
CMAS(LSEG):
CMOD(LSEG):
CL(LSEG):

KADAIN, KALEMASS

Name des Materials inklusive Schadstoffmixtur
Modellname

‘L fur Zutrittssegment, ‘X’ fUr unterstes Ausfallsegment,
sonst Blank
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/WZSK/: Segmentdaten
Schreibzugriff:
PHIO(LSEG):
RADO(LSEG):
FSF(LSEG):
DZ(LSEG):
DZR(LSEG):
DZM(LSEG):
TS(LSEG):
PLMAX(LSEG):
RHOMAS(LSEG):
DLMAS(LSEG):
RMAP(LMAPLSEG):
KMAS(LSEG):
NMAP(LSEG):
NSEG:

KADAIN, KALEMASS, KAVOR
Anfangsporositat

Anfangsradius

Feststoffflache

Segmenthéhe

HOhe Uber Kavernenboden
gemittelte Segmenthéhe
Verfullzeitpunkt

maximal méglicher Laugendruck
Dichte des Materials
Dispersionsldnge des Materials
physikalische Materialdaten
Nummer des Materials

Zahl der physikalischen Materialdaten

Zahl der Segmente

/WCVKY/: verschiedene Character-Daten

Schreibzugriff:
CKA(LCKA):
CTIMEX:
CDATEX:

MWZVK/: verschiedene Daten
Schreibzugrifi:
TVX(LVX):

IOUT:
IRET:

RUNKACTOS, KAIN
Pfadnamen der Eingabedateien
Zeit des Rechenlaufs

Datum des Rechenlaufs

KAIN
Vorgabezeitpunkte
Schalter flir Output-Optionen

Schalter fur Sorptionskonzept

/WCXK/: Character-Schadstoffdaten

Schreibzugriff:
CSS(LSS):
CMK(2,LMAS):
ISS1(LSS):

KALEMASS
Schadstoffname

Materialname und Modellprogramm

Nummer des zugehérigen Hauptschadstoffes
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/WLXK/: Logische Schadstoffdaten
Schreibzugriff: KALEMASS
LDEF(LMAS,LSS): Daten fur Schadstoff im Material vorhanden ja/nein

MWZXK/: Schadstoffdaten
Schreibzugriff: KALEMASS
RSMU(LSMU,LSS): materialunabhéngige Schadstoffdaten
RSMA(LSMA,LSS,LMAS):materialabhéngige Schadstoffdaten
RSSBO(LSS,LMAS): Anfangs- Schadstoffbelegung
NSS: Zahl der Schadstoffe

MWZZK/. Zeitschritt-SteuergréfBen

Schreibzugriff: KAIN

TE: Endzeitpunkt

TX: Zeitpunkt fir Segmentausfall

DTMAX: maximale Zeitschrittweite

DTO: Anfangsschrittweite

DTSTOP: Abstand der anzusteuernden Zeitpunkte
DVRELMAX: maximale relative Volumenénderung eines Segments

in einem Zeitschritt
GENAU: relative Genauigkeit der Druckberechnung .
FDTRED: Zeitschritt-Reduktionsfaktor.
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I Konvergenz von Salzkavernen:
Vergleich von Berechnungen |
mit vereinfachtem Konvergenzansatz
und mit der Finite-Elemente-Methode

Rechencodes zur Langzeitsicherheitsanalyse des Nahbereichs von salinaren Unterta-
gedeponien sind auf eine zeitsparende und bezlglich unterschiedlicher Geometrien fle-
xible Berechnung der Hohlraumkonvergenz angewiesen. Die Programme REPOS (fir
Endlagerbergwerke) und KACTOS (fir Deponiekavernen) verwenden hierflir einen ein-
fachen Volumenkonvergenzansatz, d.h. die Verkleinerung eines Hohlraumes je Zeitein-
heit wird als proportional zu seinem Volumen angesehen, wobei die Konvergenzrate von
verschiedenen auBeren EinfluBgréBen (Gebirgsdruck, Versatz, Temperatur,...), jedoch
nicht von der Form des Hohlraumes abhéngt. Diesem Verfahren gegeniiber steht die im
Untertagebau-Ingenieurwesen tbliche Berechnung der Hohlraumkonvergenz nach der
Finite-Elemente-Methode (FE). Dabei wird flr die Umgebung des zu betrachtenden
Hohlraums ein FE-Netz entworfen, welches bis in groBe Entfernungen von diesem
reicht und mehrere tausend Knoten haben kann. Die kriecherzeugenden Spannungen
werden dann zeitschrittweise fir jedes einzelne Element unter Beriicksichtigung der
Nachbarelemente nach géngigen Stoffgesetzen bestimmt und in Deformationen umge-
rechnet. Der numerische und bedienungstechnische Aufwand verbietet jedoch einen
Einsatz dieses genauen, aber zeitintensiven Verfahrens bei der Langzeitsicherheitsana-

lyse, bei der die Berechnung der Konvergenz nur einen kleinen Teilbereich darstellt.

Im folgenden sollen die mit beiden Methoden erhaltenen Ergebnisse fir zwei Modellka-
vernen mit unterschiedlicher Geometrie verglichen werden. Die FE-Berechnungen wur-
den am Institut fur Statik der TU Braunschweig durchgefiihrt [N2]. Zum Vergleich wur-
den die Kavernen aus zylindrischen Segmenten volumentreu nachmodelliert und die
verschiedenen Testfalle mit dem Programm KACTOS berechnet. Dabei wurden die in
Kapitel 7 beschriebenen Modellprogramme KAOFF, KASALZ und KAHART eingesetzt,

die den dort erlauterten Konvergenzansatz benutzen.




11 Definition der Testfille

Fur die Vergleichsrechnungen werden zwei hypothetische Kavernen etwa gleichen Ge-
samtvolumens (ca. 85.000 m3) herangezogen. Kaverne 1 besitzt eine schlanke, Ka-
verne 2 eine eher gedrungene Gestalt. Die Kavernen haben einen Maximaldurchmes-
ser von 23 m bzw. 45 m und eine Gesamthdhe von 206 m (davon 190 m zylindrisch)

bzw. 65 m (45 m zylindrisch).

Kaverne 1 Kaverne 2
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Abbildung 11.1: Testkavernen fir Vergleichsrechnungen. Die Kavernen sind rur fir
Vergleichszwecke nebeneinander dargestellt, in den FE-Rechnun-

gen werden sie als isolierte Einzelkavernen betrachtet.
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Die Mitten beider Kavernen liegen in einer Teufe von 800 m. Der Salzspiegel wird bei
500 m Teufe angenommen, das dartberliegende Deckgebirge soll dieselbe Gesteins-
dichte (2243 kg/m®) besitzen, wie das Salz. Abbildung 11.1 zeigt beide Kavernen maB-
stabsgerecht im Vergleich.

Bei den FE-Rechnungen wurden folgende Félle untersucht:

- Kaverne 1 unverfillt,

- Kaverne 2 unverfiillt,

- Kaverne 1 laugegefulit unter hydrostatischem Druck,

- Kaverne 2 laugegefillt unter hydrostatischem Druck,

- Kaverne 1 mit Salzgrusversatz,

- Kaverne 1 mit Salzgrusversatz und Lauge unter hydrostatischem Druck,
- Kaverne 1 teilverfalit mit Beton.

Far die Vergleichsrechnungen mit KACTOS wurden die Kavernen in kreiszylindrische
Segmente von maximal 5 m Hohe eingeteilt. Die Radien wurden dabei so bestimmt,
daf3 das Volumen jedes Segments mit dem tatsachlichen Volumen des entsprechenden
Abschnitts der Kaverne Ubereinstimmt (volumentreue Modellierung). Die verschiedenen
Testféillé wurden jeweils mit mehreren Parameterkombinationen (Spannungsexponent,
Referenzkonvergenzrate, Referenzporositat) durchgerechnet, um die bestmdgliche An-

passung an die FE-Ergebnisse ermitteln zu kdnnen.
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12 Unverfiillte Kavernen

Bei den Berechnungen nach der FE-Methode wurde im Interesse realistischer Verhélt-
nisse unterstellt, daB die Kavernen nach der Erstellung im Solverfahren noch flr zwei
Jahre mit Lauge gefiillt bleiben, bevor sie instantan entleert werden. Dadurch wird die
hohe Anfangskriechrate etwas verringert. Bei den KACTOS-Rechnungen wurde auf die
Modellierung dieses Details verzichtet, da im verwendeten Konvergenzansatz die er-

héhte Anfangskriechrate ohnehin nicht zum Ausdruck kommt.

In den FE-Rechnungen wurde ein Spannungsexponent m = 5 angenommen. Bei den

Vergleichsrechnungen wurde dagegen zwischen m = 5 und m = 4 variiert.

Fur die Referenzkonvergenzrate wurden jeweils verschiedene Werte eingesetzt. Es ist
zu beachten, daf3 sich dieser Wert auf den Kavernenboden bezieht und deshalb fiir die
beiden Kavernen wegen der unterschiedlichen Teufenlage nicht direkt verglichen wer-

den kann.

Der untersuchte Zeitraum betragt 250 Jahre.

121 Kaverne 1

Far die KACTOS-Rechnungen wurden die Parameterkombinationen
- m=5, kes=1,82104a,

- m=4, ke=1,7010%a,

- m=4, ke=1,5010%4a

betrachtet.

Die Abbildungen 12.1 bis 12.3 zeigen die horizontale Verschiebung des Kavernenran-
des fur vier Zeitpunkte, jeweils im Vergleich zwischen den FE-Ergebnissen (durchgezo-
gene Linien) und den Resultaten einer KACTOS-Rechnung (gepunktete Linien). Fiir die
FE-Rechnungen sind nur die Randverschiebungen des zylindrischen Mittelbereichs dar-
gestellt. Die Kurven sind jeweils von rechts nach links den in der Legende angegebenen

Zeitpunkten zuzuordnen.
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Abbildung 12.1: Kaverne 1: Randverschiebung, Parameter: m =5, k,¢=1,8210%/a
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Abbildung 12.2: Kaverne 1: Randverschiebung, Parameter: m = 4, k.¢=1,70-10%a
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Abbildung 12.3: Kaverne 1: Randverschiebung, Parameter: m =4, k¢=1,50-10%a

Offenbar ist mit m = 4 eine bessere Ubereinstimmung der Kurvensteigung zu erzielen,

als mit m = 5, obwohl letzterer Wert bei den FE-Rechnungen verwendet wurde.

Die im oberen und unteren Bereich wirksame und bei den FE-Kurven an einer Verringe-
rung der Randverschiebung erkennbare Abstltzung durch das Kavernendach bzw. den
Kavernenboden wird bei den KACTOS-Rechnungen nicht sichtbar, da hier die einzelnen

Segmente als unabhéngig voneinander angesehen werden.

Man erkennt, daB3 die FE-Kurven von den KACTOS-Kurven mit der Zeit sozusagen
Uberholt werden. Dies ist darauf zurlickzufihren, daB3 die erhdhte Anfangskonvergenz

im verwendeten Ansatz nicht beriicksichtigt wird.
Aus den Abbildungen 12.1 bis 12.3 ist nur die horizontale Verformung der Kaverne ab-

zulesen. Tatsachlich findet im Dach- und Bodenbereich auch eine vertikale Deformation

statt. Diese wird jedoch von KACTOS vollstandig vernachléssigt. Um einen Eindruck
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von der Gesamtverformung der Kaverne zu vermitteln, zeigt Abbildung 12.4 ihre Gestalt
(nicht maBstabsgerecht) nach 250 Jahren, berechnet nach der FE-Methode bzw. durch

KACTOS mit zwei verschiedenen Parameterkombinationen.
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Abbildung 12.4: Kaverne 1: Gestalt nach 250 Jahren

Man erkennt kleine vertikale Deformationen im Dach- und etwas stéarkere im Bodenbe-
reich, welche durch die KACTOS-Resultate nicht wiedergegeben werden. Diese Verfor-
mungen sind aber so gering, daf ihre Vernachlassigung gerechtfertigt erscheint.

Abbildung 12.5 zeigt die zeitliche Entwicklung des Gesamtvolumens der Kaverne, be-
rechnet nach den verschiedenen Verfahren. Innerhalb der gerechneten 250 Jahre blei-

ben die Abweichungen stets unter 4%.
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Abbildung 12.5: Kaverne 1: Zeitliche Entwicklung des Gesamtvolumens

12.2 Kaverne 2

Da die Kaverne 2 eine gedrungenere, d.h. der Kugelform nédherkommende Gestalt be-
sitzt als Kaverne 1, sind hier gréBere Abweichungen des ausschlieBlich zylindrisch-ra-
diale Verformung beriicksichtigenden Konvergenzmodells von den FE-Resultaten zu er-
warten. Um vergleichbare Ergebnisse zu erhalten, missen die bei Kaverne 1 verwende-
ten Referenzkonvergenzraten, die sich auf eine Teufe von 903 m beziehen, auf die
Bodenteufe der Kaverne 2 (832,5 m) umgerechnet werden. Da die Gesteinsdichte bis

zur Erdoberflache als konstant angenommen wird, geschieht dies nach der Gleichung

32, 5ym
k 8’)

ref, 2 = kref, 1 ( 903 ( 60)

Damit ergeben sich folgende Entsprechungen:
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m=5: ke =18210% o kepy=1,2110%a
kg1 =17010%a = kesy=1,23107a

3
I
N

Dariiberhinaus wird noch die Parameterkombination k¢ o = 0,70-1 0'%/a, m = 4 betrachtet.

Die Abbildungen 12.6 bis 12.8 zeigen die Horizontalverschiebungen des Kavernenran-

des.
I T
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-200 0
Randverschiebung in cm

Abbildung 12.6: Kaverne 2: Randverschiebung, Parameter: m =5, k.¢=1,21-10/a

Offenbar sind die anhand der Kaverne 1 ermittelten Referenzkonvergenzraten fiir die
Kaverne 2 viel zu groB3. Dies ist auf die Tatsache zurtickzufiihren, daf3 bei der Kaverne 2
die Abstiitzung durch Kavernendach und -boden lber ihre gesamte Héhe in erhebli-
chem Maf3 wirksam ist. Eine gewisse Anpassung ist durch Verkleinern der Referenz-
konvergenzrate zu erzielen. In diesem Zusammenhang sei auf das theoretische Ergeb-
nis hingewiesen, wonach ein kugelférmiger Hohlraum um einen Faktor in der GréBen-
ordnung von 2 (genau (2/ «/§)m+1) langsamer konvergiert als ein langgestreckter
Zylinder [8].
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Abbildung 12.7: Kaverne 2: Randverschiebung, Parameter: m = 4, k¢=1,2310%a
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Abbildung 12.8: Kaverne 2: Randverschiebung, Parameter: m =4, k= 0,70-10%a
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In deutlich starkerem Maf3 als bei der schianken Kaverne wirkt sich hier auch die verti-
kale Verformung aus. Dies zeigt die Abbildung 12.9, in der die Gestalt der Kaverne 2
nach 250 Jahren, berechnet nach der FE-Methode sowie durch KACTOS mit zwei ver-

schiedenen Parameterkombinationen, dargestellt ist. Die durch die Beschrénkung auf

1 11 | | N I P | | I S | | LY OO IO I { 1

-780

Teufein m

-800 - ;‘ -

-820

—— Anfangsgestalt i

T T 1 | T 1T | T 1T 1T 1 l T 3 1 | LI

0 5 10 15 20
Radius inm

Abbildung 12.9: Kaverne 2: Gestalt nach 250 Jahren

radiale Konvergenz vernachlassigten Verformungen im Dach- und Bodenbereich ma-
chen hier schon einen erheblichen Anteil der gesamten Volumenkonvergenz aus. Deut-
lich wird dies auch in der Abbildung 12.10, die die Entwicklung des Gesamtvolumens
zeigt. Die Kurve der Parameterkombination (k¢ = 0,7-10"%/a, m = 4), die beziiglich der
Radialkonvergenz die beste Naherung ergibt, bleibt gegentiber der FE-Kurve erheblich

zuruck.
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Abbildung 12.10: Kaverne 2: Zeitliche Entwicklung des Gesamtvolumens

123 Vergleich beider Kavernen

Die geometriebedingten Unterschiede im Konvergenzverhalten der beiden Kavernen
lassen sich durch eine direkte Gegenuberstellung verdeutlichen. Zu diesem Zweck wird
die relative Flachenkonvergenz, d.h. die relative Anderung der Querschnittsflache in der
Kavernenmitte betrachtet. Da diese fiir beide Kavernen in der gleichen Teufe (800 m)
liegt, ist ein Vergleich sinnvoll. AuBerdem stellt die Kavernenmitte denjenigen Punkt dar,
an dem das Konvergenzverhalten demjenigen des unendlich langen Zylinders am néach-
sten kommt, der also durch das rein radiale Modell, welches von KACTOS verwendet

wird, am besten beschrieben werden sollte.
~ Abbildung 12.11 stellt die relative Querschnittsflachenkonvergenz in der Mitte beider

Kavernen, berechnet nach den verschiedenen Methoden, Uber der Zeit dar. Die diinn

gezeichneten Kurven gelten fiir Kaverne 1, die fett gezeichneten fir Kaverne 2. Die Kur-
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ven fiir Kaverne 1, k¢ = 1,70-10°%a, m = 4, sowie fiir Kaverne 2, ks = 1,22.10%a,
m = 4 sollten theoretisch zusammenfallen, die geringe Abweichung ist auf Rundungs-

fehler bei der Berechnung der Referenzkonvergenzrate geméan ( 60 ) zuriickzufiihren.

Rel. Konvergenz in 800 m Teufe

1,0

0,8

Kav.1, FE

Kav.1, kref=1 ,82, m=5
Kav.1, kref=1 ,70, m=4
Kav.1, kref=1 ,50, m=4

Kav.2, FE N
Kav.2, k_=1,23, m=4 ~3

Kav.2, k =0,70, m=4

i T T 1

0 200
Zeit in Jahren

Abbildung 12.11: Relative Querschnittsflaéchenkonvergenz in der Mitte beider Kaver-

nen (800 m Teufe)

Man sieht hier deutlich, welchen Einflu3 die Kavernengeometrie auf die nach der FE-
Methode bestimmte Konvergenzrate hat. Diese Abhangigkeit kann in KACTOS nur be-
helfsmaBig Uber eine modifizierte Referenzkonvergenzrate beriicksichtigt werden. Au-
Berdem ist wieder das anféngliche “Vorauseilen” der tatsédchlichen Konvergenz gegen-

Uber der nach dem vereinfachten Ansatz berechneten erkennbar.
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13 Laugegefiillte Kavernen unter hydrostatischem Druck

Befindet sich Lauge in den Kavernen, so wird die Konvergenz durch den Innendruck in
erheblichem Maf3 behindert. Im folgenden wird der Fall untersucht, daf3 die Kavernen
von Beginn an bis zur Gelédndeoberflaiche mit Lauge gefiillt sind. Fir die Laugendichte
wird der Wert 1223 kg/m® angenommen. Es wird ein Zeitraum von 1000 Jahren nach

Erstellung der Kavernen betrachtet.

Um diesen Fall fir KACTOS zu modellieren, wurde ein VerschluBausfall nach 0,1 Jah-
ren unterstellt. Dies flihrt zu einem sofortigen unbegrenzten Laugenzutritt aus dem
Deckgebirge und zugleich zum VerschluBwiderstand 0, so daf3 sich kein hydrodynami-

scher Druck aufbauen kann.

Im Interesse der Ubersichtlichkeit werden im folgenden nur noch KACTOS-Rechnungen

mit m = 4 betrachtet.

13.1 Kaverne 1

Die Abbildungen 13.1 und 13.2 zeigen die horizontale Randverschiebung der Kaverne 1
fir zwei Parameterkombinationen im Vergleich mit den FE-Ergebnissen zu vier Zeit-
punkten. Die Verschiebungen sind um etwa einen Faktor 10 geringer als im unverfillten
Fall (vgl. Abbildungen 12.2 und 12.3). Ansonsten gelten dieselben Uberlegungen wie in
Abschnitt 12.1.

In Abbildung 13.3 ist die Volumenentwicklung der Kaverne 1 dargestellt. Da der unter-
suchte Zeitraum hier langer ist als im unverfiillten Fall, laufen die nach den verschiede-
nen Verfahren berechneten Kurven hier starker auseinander als dort. Daraus kann man
folgern, daB es unter Umstanden sinnvoll sein kann, bei l&angeren Modellzeiten eine klei-

nere Referenzkonvergenzrate zu wéhlen.
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Abbildung 13.1: Kaverne 1 mit Lauge: Randverschiebung, Parameter: m = 4,
kees = 1,70-10%/a
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Abbildung 13.2: Kaverne 1 mit Lauge: Randverschiebung, Parameter: m = 4,

keep = 1,50-10%/a
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Abbildung 13.3: Kaverne 1 mit Lauge: zeitliche Entwicklung des Gesamtvolumens

13.2 Kaverne 2

Bei der Kaverne 2 sind die Abweichungen von den FE-Ergebnissen ebenso wie im un-
verflillten Fall deutlich groBer als bei der schlanken Kaverne. Die Abbildungen 13.6 bis

13.5 zeigen die horizontale Randverschiebung bzw. die Volumenentwicklung.
Es bestatigt sich, daB3 die fur die Kaverne 1 giiltige Referenzkonvergenzrate fir die Ka-

verne 2 zu grof3 ist. Im Ubrigen sind aber mit dem Wert, der sich bei der unverfiillten Ka-

verne bewahrt hat, auch hier befriedigende Ubereinstimmungen zu erzielen.
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Abbildung 13.5: Kaverne 2 mit Lauge: Randverschiebung, Parameter: m = 4,
ker = 0,70-10%/a
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Abbildung 13.6: Kaverne 2 mit Lauge: zeitliche Entwicklung des Gesamtvolumens

13.3 Vergleich beider Kavernen

Wie bei den unverfillten Kavernen soll auch fiir den Fall des hydrostatischen Laugen-
drucks die relative Querschnittsflaéchenkonvergenz beider Kavernen gegenibergestellt
werden. Abbildung 13.7 zeigt die zeitliche Entwicklung des Querschnitts in der Mitte bei-
der Kavernen bezogen auf den jeweiligen Anfangswert. Die Gesamtkonvergenz nach
1000 Jahren betragt hier nur ca. 2-3% gegeniiber 20-25% nach 300 Jahren bei den un-
verfullten Kavernen. Ansonsten haben die Kurven eine qualitativ &hnliche Gestalt wie in
Abbildung 12.11, und das dort gesagte gilt hier entsprechend. Die scheinbar weiter
vorne liegenden Kreuzungspunkte zwischen den FE-Kurven und den KACTOS-Kurven

sind eine Folge der langeren Modellzeit.
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14 Weitere Testfalle

14.1 Kaverne 1 mit Salzgrusversatz

Lockerer Salzgrus besitzt anfangs nur eine geringe konvergenzbehindernde Stitzwir-
kung. Diese baut sich jedoch mit zunehmendem Kompaktionsgrad schnell auf. Dieses
Verhalten wird im Konvergenzansatz durch die Referenzporositat ¢, in (51 ) zum Aus-
druck gebracht. Solange die Porositat gréBer ist als ¢, wird die Funktion f, auf den
Wert 1 gesetzt. Die Kaverne konvergiert dann so, als sei sie unverfillt. Bei weiterer

Kompaktion setzt eine zunehmende Stitzwirkung ein.

Bei den FE-Berechnungen wurde ein Stoffansatz nach Zhang et al. [9] zugrunde gelegt.
Da das Konvergenzverhalten der unverfillien Kaverne durch beide Rechenverfahren,
wie im Kapitel 12 gezeigt, einigermaBen (bereinstimmend beschrieben wird, sind die
folgenden Vergleiche im wesentlichen als eine Gegenliberstellung der verschiedenen

Kompaktionsansatze zu sehen.

Die Berechnungen wurden nur an der schlanken Kaverne 1 durchgefihrt. Dazu wurde
diese in acht Teilbereiche von jeweils ca. 25 m Hbéhe gegliedert, die mit Salzgrus von
nach unten hin abnehmender Anfangsporositat (von 40,5% auf 35,5%) verfllit sind. Die
KACTOS-Rechnungen wurden mit zwei verschiedenen Werten fiir die Referenzporosi-
tat (30% und 40%) durchgefiihrt.

Die Abbildungen 14.1 bis 14.4 zeigen die horizontale Randverschiebung fir die ver-
schiedenen Parameterkombinationen jeweils fur vier Zeitpunkte bis zu ca. 400 Jahren.
Die Springe in den Kurven sind auf die unstetig angesetzte Anfangsporositét zurlickzu-

fuhren.

Es zeigt sich, daB die Ubereinstimmung fiir ¢, = 0,4 deutlich besser ist als fiir ¢, = 0,3.
Insofern kann von einer recht frith einsetzenden Stlitzwirkung beim Stoffansatz nach [9]
ausgegangen werden. Im ibrigen scheint die kleinere Referenzkonvergenzrate ks =
1,50-10"%a die stimmigeren Resultate zu liefern, wohingegen im Fall der unverfiliten

Kaverne eher dem Wert 1,70-10"%/a der Vorzug zu geben war.
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Abbildung 14.2: Kaverne 1 mit Salzgrus: Randverschiebung, Parameter: m = 4,

kees=1,50-10%a, ¢,=0,3
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14.2 Kaverne 1 mit Salzgrusversatz und Lauge unter hydrostatischem Druck

Im folgenden wird die Kombination von Salzgrusversatz mit Lauge im Porenraum unter-
sucht. Zu der Stutzwirkung durch den Versatz kommt damit noch die durch den hydro-
statischen Laugendruck. Dabei wurde angenommen, daf3 das Kriechverhalten gegen-
Uber dem trockenen Salzgrus durch die Lauge nicht verdndert wird. Die Anfangsporosi-
tdt wurde hier in vier Stufen nach unten abnehmend angesetzt. In den KACTOS-
Rechnungen wurde wieder ein VerschluBausfall nach 0,1 Jahren unterstellt, um hydro-

statischen Laugendruck zu erreichen.

Die durch den Konvergenzprozef3 verursachte Laugenstrémung bewirkt durch den Stré-
mungswiderstand des Salzgrusversatzes eine hydrodynamische Erhéhung des Laugen-
drucks. Dieser Effekt wird von KACTOS berticksichtigt, wurde bei den FE-Rechnungen
jedoch vernachlassigt. Bei den im Verlauf der Rechnung auftretenden Porositéten bleibt
der Strédmungswiderstand aber so gering, daf sich der hydrodynamische Druck (weni-
ger als 1 Pa gegenuber hydrostatischen Driicken im MPa-Bereich) nicht bemerkbar

macht.

Die Abbildungen 14.5 bis 14.8 zeigen die Horizontalverschiebung des Kavernenrandes
far verschiedene Parameterkombinationen im Vergleich mit den FE-Ergebnissen flir je-
weils drei Zeitpunkte bis zu 245 Jahren. Die Verschiebungen liegen hier nur noch im Be-

reich weniger Zentimeter.

14.3 Kaverne 1 mit Teilverfiillung aus Beton

Beton im Kaverneninnern verhindert nahezu jegliche Konvergenz. Wenn nur die untere
Hélfte der Kaverne verfillt ist, kann die obere Halfte konvergieren, die Stitzwirkung des
Betons macht sich aber auch hier noch bemerkbar. Da der von KACTOS verwendete
Konvergenzansatz keine vertikale Kopplung beriicksichtigt, sind im offenen Bereich in
der Nahe der Grenzflache verfalschte Ergebnisse zu erwarten. Dieser Effekt wird im fol-

genden anhand der Kaverne 1 untersucht.
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Abbildung 14.5: Kaverne 1 mit Salzgrus und Lauge: Randverschiebung, Parameter:

Teufe inm

m=4, kee=1,7010%a, ¢,=0,3

. | 1 1 . |

00 54,108,245, FE i
4 - 54, 108, 245 J., KACTOS B
-750 — R
-800 —| N
-850 — R
Q00 [t -
-10 -8 0

Randverschiebung in cm

Abbildung 14.6: Kaverne 1 mit Salzgrus und Lauge: Randverschiebung, Parameter:

m=4, kes=15010%a, ¢,=0,3
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Abbildung 14.7: Kaverne 1 mit Salzgrus und Lauge: Randverschiebung, Parameter:
m=4, kes=1,7010%a, ¢, =04
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Abbildung 14.8: Kaverne 1 mit Salzgrus und Lauge: Randverschiebung, Parameter:
m=4, kes=1,5010%a, ¢,=04
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Fir die KACTOS-Rechnungen wird die untere Halfte der Kaverne als inkompressibel
modelliert. Die geringen Verformungen, die sich dort nach der FE-Methode bei genaue-
rer Modellierung der Betoneigenschaften ergeben, liegen im Millimeterbereich und kon-
nen ohne weiteres vernachlassigt werden. Die obere Kavernenhélfte wird als unverfulit

angenommen.

Die Abbildungen 14.9 und 14.10 zeigen die horizontale Randverschiebung fir vier Zeit-
punkte. In Abbildung 14.11 ist die nach 390 Jahren erreichte Kavernengestalt und in Ab-
bildung 14.12 die Volumenentwicklung, jeweils flr zwei Parameterkombinationen, im

Vergleich mit den FE-Ergebnissen dargestelit.

Man erkennt, daB in unmittelbarer Nahe der Trennflache zwischen den Kavernenhdlften
die von KACTOS berechnete Konvergenz des offenen Bereichs die nach der FE-Me-
thode bestimmte bei weitem Ubersteigt. Mit einigem Abstand von der Trennflache ist die

Ubereinstimmung jedoch wieder zufriedenstellend.

Beim Vergleich der Abbildungen 12.4 und 14.11 wird deutlich, daB die Gestalt der teil-
weise betonverfiillten Kaverne durch die KACTOS-Resultate schlechter wiedergegeben
wird als diejenige der unverflliten Kaverne. Dies ist zum Teil auf die unterschiedliche
Modellzeit zurlickzufUhren, in erster Linie aber auf die von KACTOS nicht berlicksich-
tigte vertikale Kopplung, durch die die Abstlitzung durch den Betonkdrper auch im obe-
ren, unverfillten Bereich wirkt. Gut erkennbar ist dies auch beim Vergleich der Volumen-
entwicklung (Abbildungen 12.5 und 14.12). Wahrend die relative Volumenabnahme
nach den KACTOS-Resultaten bei der teilweise betonverfiillten Kaverne erwartungsge-
maB knapp halb so groB ist wie bei der unverfiliten Kaverne, ergibt sich nach der FE-

Methode eine deutlich geringere Gesamtkonvergenz.
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Abbildung 14.9: Kaverne 1 mit teilweiser Betonverfiillung: Randverschiebung, Para-

Teufe in m

meter: m=4, kee=1,7010%a
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Abbildung 14.10: Kaverne 1 mit teilweiser Betonverfiillung: Randverschiebung, Para-

meter: m=4, kee=1,50-10%a
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Abbildung 14.11: Kaverne 1 mit teilweiser Betonverfilllung: Gestalt nach 390 Jahren
(die scheinbaren Abweichungen im unteren Bereich sind auf Diskreti-

sierungseffekte zuriickzuflihren)
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Abbildung 14.12: Kaverne 1 mit teilweiser Betonverfiillung: zeitliche Entwicklung des

Gesamtvolumens
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15 Zusammenfassung und SchiluBfolgerungen

Sofern man die Ergebnisse der FE-Rechnungen als ausreichend gute Beschreibung
des tatsachlichen Konvergenzverhaltens ansieht, kann man die KACTOS-Resultate und
damit das verwendete Konvergenzmodell fiir die meisten Falle in zufriedenstellendem
MaB als bestétigt ansehen. Die Ubereinstimmung ist bei schlanken, vertikal-zylin-
drischen Kavernen besser als bei eher kugelférmigen. Abweichungen treten vor allem
im Dach- und Bodenbereich auf, verursacht durch die Vernachlassigung der Stitzwir-
kung sowie der vertikalen Verformungen. Wenigstens bei der schlanken Kaverne blei-
ben diese Abweichungen und ihre Auswirkungen auf das Gesamtvolumen aber in ei-
nem akzeptablen Rahmen. Bei der gedrungenen Kaverne kénnen die Ergebnisse durch
Annahme einer kleineren Referenzkonvergenzrate verbessert werden. Insbesondere im
Hinblick auf die oft groBen Unsicherheiten anderer Parameter bei Langzeitsicherheits-

analysen kann man von guter Ubereinstimmung sprechen.

Betrachtet man die zeitliche Entwicklung der konvergenzbedingten Randverschiebun-
gen, so ist allgemein zu beobachten, daf3 die durch KACTOS berechneten Verschiebun-
gen die nach der FE-Methode bestimmten mit der Zeit “lberholen”. Dieser Effekt ist dar-
auf zurtickzufiihren, daf3 der in der vorliegenden Version von KACTOS verwendete Kon-

vergenzansatz das anfangliche, schnelle primére Kriechen nicht bericksichtigt.

Die KACTOS-Rechnungen liefern, verglichen mit den FE-Rechnungen, im Dach- und
Bodenbereich meist eine zu gro3e Volumenabnahme. Dies gilt allerdings nicht immer,
wenn starke vertikale Konvergenzen méglich sind. GroBe Abweichungen ergeben sich
auch bei starken Inhomogenitaten des Versatzes, wie z.B. im Fall einer Teilverfullung mit
Beton. Da keine vertikale Kopplung berlcksichtigt wird, kann die Konvergenz eventuell
stark Uberschéatzt werden. Falls im konkreten Fall eine wesentliche Beeinflussung der
Ergebnisse zu efwarten ist, sollte eine Vertikalkopplung zwischen den Segmenten in

den Konvergenzansatz implementiert werden.

In den hier dargestellten Vergleichsrechnungen wurden nur Modellzeiten bis 1000 Jahre
betrachtet. Da fir die bis zu diesem Zeitpunkt aufgetretenen Gesamtkonvergenzen von
KACTOS i.a. groBere Werte berechnet werden als nach dem FE-Verfahren, kann der

Ansatz, insbesondere fir noch groBere Zeiten, als konservativ angesehen werden.
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Il Modellrechnungen
fur eine hypothetische Deponiekaverne

Im folgenden sollen die Fahigkeiten des Programms KACTOS anhand eines méglichst
realititsnahen Beispiels getestet und demonstriert werden. Dazu werden sicherheits-
analytische Modellrechnungen fiir den Nahbereich einer hypothetischen Deponieka-
verne durchgefiihrt, die weitgehend den heute akzeptierten Vorstellungen tber die Aus-
fuhrung einer derartigen Kaverne entspricht. Neben der ungestérten Entwicklung wer-
den verschiedene Stérfallszenarien betrachtet. Um den EinfluB unterschiedlicher
Salzqualitaten zu untersuchen, werden die Rechnungen mit zwei verschiedenen Refe-

renzkonvergenzraten durchgefiihrt. Die Modellzeit betragt jeweils eine Million Jahre.




16 Festlegung der Ausgangssituation

Bis heute stehen keine Daten Uber existierende oder konkret geplante Deponiekaver-
nen zur Verfligung. Im Rahmen des von der KBB bearbeiteten Unterauftrags [N1] wur-
den jedoch Daten zur Geometrie und Konstruktion mdglicher Deponiekavernen sowie
zum Abfallmaterial zusammengestellt. Basierend auf diesen Daten wurde fiir die Test-
rechnungen eine hypothetische Kaverne konstruiert, die in diesem Kapitel beschrieben

wird.

16.1 Geometrie

Es wird eine Kaverne mit einem Gesamtvolumen von ca. 357 000 m? betrachtet (Abbil-
dung 16.1). Der Kavernenboden befindet sich in einer Teufe von 1200 m. Die Gesamt-
héhe der Kaverne bis zum 133/8”-Casingschuh betragt 450 m, dariiber liegt noch 50 m
Steinsalz. Der zylindrische Kavernenkdrper hat 40 m Durchmesser, der Kavernenhals
10 m. Fur den Dach- und Sumpfbereich wird jeweils die Form eines Rotationsparabo-

loids angenommen.

Die Stelle, an der Lauge aus der Laugentasche in die Kaverne gelangen kann, liegt
60 m Uber dem Kavernenboden, entsprechend einer Teufe von 1140 m. Die Laugenta-
sche selbst befindet sich in 1000 m Tiefe. Weiter wird angenommen, daf sich im Dach-
bereich eine Wegsamkeit zum Deckgebirge 6ffnen kann. Diese Defekistelle liegt 295 m

Uber dem Kavernenboden, d.h. bei einer Teufe von 905 m.

16.2 Sumpf |

Die GroBe des Sumpfbereiches ist so bemessen, dal3 er gerade die beim Solprozef an-
gefallenen unléslichen Salzbestandteile aufnehmen kann, wobei die Anfangsporositat
aufgrund einer gewissen Vorkompaktion zu 30% angenommen wird. Das entspricht ei-
nem Volumenanteil der unléslichen Bestandteile im Salz von etwa 3,7%. Fur die Dichte
dieses Feststoffs wird der Wert 3000 kg/m® angenommen. Das mechanische Verhalten

des Sumpfmaterials wird ebenso wie das von Salzgrus modelliert. Programmtechnisch
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Abbildung 16.1: hypothetische Deponiekaverne
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bedeutet das die Berechnung mit dem Modell KASALZ (s. Kap. 7). Fir die Referenzpo-

rositat wird 30%, fur die Endporositat 1% angesetzt. Die Konstante in der Permeabili-

tats-Porositats-Beziehung betragt ¢ = 4,4-10°m?, der Exponent g = 4,5.

Das Porenvolumen des Sumpfes ist vollstédndig mit Lauge geftillt. Es wird davon ausge-

gangen, daf3 die Sollauge nur bis zu einer Héhe von 1 m (iber dem Sumpf in der offenen

Kaverne abgepumpt werden kann. Daraus resultiert eine Anfangslaugenmenge von

6900 m3.
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16.3  Abfall

Der Kavernenkdrper ist bis zur Spitze des Daches mit homogenem Abfallmaterial mit ei-
ner Anfangsporositat von 50% verfillt. Fir das mechanische Verhalten des trocken ein-
gebrachten Schittguts wird ein nichtlinear-elastisches Gesetz angenommen, wie es
durch das Modell KAPELL beschrieben wird (s. Kap. 7, vgl. FuBnote auf Seite 43). Der
von einem solchen Material als Antwort auf die relative Volumenkompaktion € erzeugte

elastische Druck errechnet sich nach

p, = A= 1). (61)

Anhand von MeBkurven fir ein typisches Abfallmaterial, die im Rahmen der KBB-Studie

[N1] zur Verfigung gestellt wurden, wurden folgende Werte ermittelt:

A =4,76-10% Pa,
B=151.

Fur die Konstante in der Permeabilitits-Porositats-Beziehung wurde der Wert ¢ =
1,5-109 m? eingesetzt, fiir den Exponenten g = 4,5. Eine Erhéhung der Permeabilitat in

der Flutungsphase wurde nicht berticksichtigt.

Bezlglich der chemischen Zusammensetzung wurde der Abfall 96 nach [10] zugrunde
gelegt. Das Matrixmaterial besteht zu einem groBen Teil aus Natriumsulfat, daher wurde
dessen Dichte (2700 kg/m®) als Korndichte fiir das Abfallmaterial angenommen. Der
Abfall enthélt verschiedene Schadstoffe, von denen vier fur die Rechnung ausgewahlt
wurden. Diese liegen jeweils in einer schnell und einer langsam mobilisierbaren Form
vor. Die Daten der Schadstoffe sind in Tabelle 16.1 aufgefiihrt.

Sorption am Matrixmaterial wurde nicht bericksichtigt. Da genaue Diffusionsdaten nicht
vorliegen, wurde in allen Bereichen und fir alle Schadstoffe die Diffusionskonstante
10 m?/s angenommen. Die Dispersionslange wurde im Sumpf und VerschluB mit
1 cm, im Abfall mit 10 cm angesetzt. Als Mobilisierungskonstanten wurden einheitlich

die Werte 1,0 a™' bzw. 1,0-10™* a™ fiir die schnell und langsam mobilisierbaren Schad-
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Zink Cadmium Blei Arsen
Léslichkeitsgrenze oo oo 1,0 : 0,5
[mol/m3 Hy0]
Grenzwert laut
Trinkwasserverordnung 7,65-102 4,410 1,93.10" 1,33.10°
[mol/m3 H,0]
Anfangsbelegung
(schnell mobilisierbar) 32,4 0,57 95 148
[mol/m?3]
Anfangsbelegung
(langsam mobilisierbar) 105 1,92 383 592
[mol/m?3]
Massenanteil im Abfall 0,15% 0,0044% 1,45% 0,90%

Tabelle 16.1:  Schadstoffdaten (Zink und Cadmium sind praktisch unbegrenzt Islich)

stofformen verwendet. Die schnell mobilisierbaren Formen wurden jeweils als Haupt-
schadstoffe behandelt und die zugehdérigen langsam mobilisierbaren Formen als Ne-
benschadstoffe, d.h. die letzteren wandeln sich - programmtechnisch gesehen - nach

der Mobilisierung instantan in ihre Hauptformen um.

Zum Vergleich unterschiedlicher Aufbereitungsarten wurde als Variante ein Rechenlauf
durchgeflhrt, in dem die Abfallmatrix als inkompressibel modelliert wurde. Ein Material,
das sich anndhernd so verhalt, diirfte sich bei Einbringung eines mit Wasser und Binde-
mitteln versetzten schadstoffhaltigen Dickstoffs ergeben. Dieses besitzt nach [N1] nur
eine geringe Porositét, die flr die Rechnung mit 5% veranschlagt wurde. Die Permeabi-
litat wurde auf den konstanten Wert von 10°1° m? festgelegt. Fur die Korndichte des Ma-
terials wurde ebenfalls der Wert 2700 kg/m® verwendet3. Allerdings ist die Schadstoff-
belegung aufgrund der Zusatzstoffe geringer anzusetzen. Unter der Pramisse, daf3 das-
selbe Gesamtinventar abzulagern ist, wurden die Belegungswerte im Vergleich zum
trocken eingebrachten Schittgut, dessen Anfangsporositat 50% betrug, mit dem Faktor

50/95 = 0,526 multipliziert. Ansonsten wurden dieselben Werte wie dort benutzt.

3 Dieser Wert st fiir das betonahnliche Material sicherlich zu hoch. Dies hat jedoch fiir die hiesigen Ergeb-
nisse keine Relevanz, da die Matrixdichte - abgesehen von der Umrechnung massebezogener Bele-
gungsdaten auf volumenbezogene - nur bei der Berechnung des Retardationsfaktors eine Rolle spielt;
im vorliegenden Fall wird aber keine Sorption beriicksichtigt. Die Angabe einer Matrixdichte erfolgt inso-
fern lediglich aus Griinden der Volistandigkeit.
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16.4 Verschlu

Im Halsbereich der Kaverne befindet sich der Verschlu3. Auf eine detaillierte Modellie-
rung seiner Komponenten wie Kurz- und Langzeitdichtung wurde verzichtet, da hier-
durch kaum ein nennenswerter EinfluB auf die Ergebnisse zu erwarten ist. Die Aufgabe
des Verschlusses besteht darin, einerseits der Lauge aus dem Innern der Kaverne ei-
nen groBen Strémungswiderstand entgegenzusetzen und andererseits Wasser aus
dem Deckgebirge am Eindringen in die Kaverne zu hindern. Um dies zu simulieren, wird
der VerschluB als Bereich aus inkompressiblem Material mit der konstanten Permeabili-
tat von 2,0-10777 m? und einer Porositét von 1% modelliert. Diese Werte bedeuten fiir
den VerschluB3 eine relativ hohe Durchlassigkeit und sind insofern unter Konservativi-

tatsaspekten zu sehen. Schadstoffe sind im Verschluf3 nicht enthalten.

16.5 Diskretisierung

Fir die Rechnungen wurde die Kaverne in 130 zylindrische Segmente von zumeist 5 m
oder 1 m Héhe gegliedert. In der Nahe der Grenzflachen zwischen Sumpf, Abfall und
VerschluBB wurde eine feinere Diskretisierung gewaéhlt. Der Verschluf3 selbst wurde, ab-
gesehen von seinen Randbereichen, sehr grob diskretisiert (37 m-Segmente), da hier
weder Konvergenz noch Schadstoffmobilisierung erfolgt, und somit in diesem Bereich
wenig interessante Effekte zu erwarten sind. Dadurch ergibt sich allerdings eine erhéhte
numerische Dispersion, die sich in einem (als konservativ anzusehenden) beschleunig-

ten Durchgang der Schadstoffe durch den Verschlu3 bemerkbar macht.

Die Radien der Segmente in den nichtzylindrischen Sumpf- und Dachbereichen der Ka-
verne wurden so bestimmt, daB sie die Volumina jeweils korrekt wiedergeben.

16.6 = Weitere Parameter

Fur die allgemeinen Daten wurden folgende Werte eingesetzt:

Erdbeschleunigung: 9,81 m/s?,
Laugendichte: 1200 kg/m?,
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hydrostatischer Druck an VerschluBoberkante: = 7,5 MPa,

Referenzkonvergenzrate: 0,5 bzw. 2,0%/a,
Spannungsexponent: 4,0,

Gebirgsdruck am Kavernenboden: 28 MPa,

Dichte des Salzgesteins: 2200 kg/m?3,
dynamische ZAhigkeit der Lauge: 5,61-10° kg/(m-s).

Fur die Steuerparameter (s. Kap. 8) wurden folgende Werte verwendet:

Maximale Zeitschrittweite: DTO =0,02 a,
Maximale Volumenanderung im Zeitschritt: DVRELMAX =0,05,
Zeitschritt-Reduktionsfaktor: FDTRED =0,9,
Abbruchgenauigkeit bei der Druckberechnung  GENAU =104,
Einschaltflutungsgrad flir Schadstofftransport:  FSTEIN =0,1.

Die auf den ersten Blick sehr klein erscheinende Anfangsschrittweite DTO ist aus nume-
rischen Grinden erforderlich, um ein instabiles Verhalten nach dem VerschluBausfall zu

vermeiden.

16.7 Szenarien

Es wurden verschiedene Szenarien untersucht, wobei sehr groBe Laugentaschen von
20 000 m® bzw. 100 000 m® angenommen wurden. Der Laugenzutritt beginnt jeweils
nach 200 Jahren. Zusatzlich wurde in einigen Féallen der Ausfall des Verschlusses nach
20 000 Jahren angenommen, was gleichbedeutend ist mit der Offnung einer Wegsam-
keit zwischen dem Kavernendach und dem Deckgebirge, durch die ein ungehinderter -
Laugenaustausch in beiden Richtungen erfolgt. Im einzelnen wurden folgende Szena-

rien betrachtet:

- ungestoérte Entwicklung,

. Laugentasche 20 000 m®,

- Laugentasche 100 000 m3,

- Laugentasche 20 000 m? und VerschluBausfall,

- Laugentasche 100 000 m® und VerschluBausfall,

- Laugentasche 20 000 m® bei inkompressiblem Abfall.
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17 Darstellung und Interpretation der Ergebnisse

17.1 Ungestdrte Entwicklung

Im Fall der ungestdrten Entwicklung kdbnnen Schadstoffe nur durch die Sumpflauge ge-
I6st werden, welche durch die Konvergenz im Lauf der Zeit nach oben gepreBt wird.
Aufgrund der elastischen Eigenschaften des Abfallmaterials kommt dieser ProzeB je-
doch friher oder spéter zur Ruhe, namlich dann, wenn die Summe aus elastischem
Stutzdruck und Laugendruck im Gleichgewicht mit dem Gebirgsdruck steht. Bei den ver-
wendeten Materialparametern ist das bei einer Porositat von ca. 15 - 17 % der Fall. Der
Endstand des Laugenspiegels ist damit unabhéngig von der Geschwindigkeit der Kon-
vergenz. Dies ist zu erkennen an den Abbildungen 17.1 und 17.2. Sie zeigen den Zeit-
verlauf der Porositat am unteren (31 m) und am oberen Ende (298 m) des mit Abfallma-
terial verfillten Bereiches sowie die Laugenspiegelhdhe, bereéhnet mit zwei verschie-
denen Referenzkonvergenzraten. Man erkennt, daB der Konvergenzproze3 nach ca.
200 bzw. 1000 Jahren schon nahezu abgeschlossen ist. Danach steigt der Laugenspie-
gel nur noch um ca. 10 m an. Sein Endstand nach 10° Jahren liegt jeweils etwa 95 m
Uber dem Kavernenboden und befindet sich damit noch 205 m unterhalb des Verschlus-

Ses.

Die in den Abfallbereich eindringende Lauge l6st Schadstoffe aus der Matrix heraus.
Hierbei besteht ein deutlicher Unterschied zwischen Schadstoffen mit einer relevanten
Léslichkeitsgrenze, wie Arsen und Blei, und solchen, die sich in praktisch unbegrenzter
Menge l6sen, was auf Zink und Cadmium zutrifft. Bei den ersteren wird die Sattigungs-
konzentration durch Auflésung des schnell mobilisierbaren Schadstoffanteils nahezu in-
stantan erreicht. Weitere Mobilisierung ist dann nur noch in dem MaBe mdéglich, wie
Frischlauge aus dem Sumpf nachgepreBt wird. Da schnell mobilisierbares Inventar in
gentigender Menge zur Verfliigung steht, ist die Lauge praktisch im gesamten Abfallbe-
reich uhd zu jeder Zeit schadstoffgeséttigt. Abbildung 17.3 zeigt den Konzentrationsver-
lauf von Arsen fiir sechs Zeitpunkte von 50 bis 1 Mio. Jahren. Als Referenzkonvergenz-
rate wurde 0,5%/a zugrunde gelegt. Man erkennt das Vordringen des gelésten Schad-
stoffs mit dem zeitlichen Anstieg des Laugenspiegels sowie das allméahliche Eindringen

von Schadstoff in den Sumpf aufgrund der Diffusion.

107




0.40 -
$ 030
= B
o 7
<) -
o .
0.20
0104 ———  Porositat (31 m) :— 20
3 e Porositét (298 m)
1 - - - Laugenspiegel i
0.00 | : | ; ; - 0
10° 102 10* 10°

Zeit [a]
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Abbildung 17.2: Ungestorte Entwicklung: Laugenspiegel und Porositat. k¢ = 0,5%/a
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Konzentration [mol/m?]

Il

50.0 ARSEN1 Konz.
102.7 ARSEN1 Konz.
1033.9 ARSEN1 Konz.
10636.0 ARSEN1 Konz.
102940.0 ARSEN1 Konz.

1000000.0 ARSENT Konz.

|
40

Hoehe ueber Kavernenboden [m]

|
60

Abbildung 17.3: Ungestorte Entwicklung: Konzentrationsverlauf von Arsen nach ca.
50, 100, 105, 10%, 10° und 108 Jahren. k¢ = 0,5%/a

Anders verhalt es sich bei Schadstoffen ohne erreichbare Léslichkeitsgrenze. In den Ab-

bildungen 17.4 und 17.5 ist der Konzentrationsverlauf von Zink zu den sechs Zeitpunk-

ten flr zwei verschiedene Referenzkonvergenzraten dargestellt. Die Kurven erreichen

ihr Maximum jeweils unmittelbar am Laugenspiegel. Dies ist darauf zurlickzufiihren,

daf3 die bereits kontaminierte Lauge beim Eindringen in trockene Bereiche jeweils zu-

nachst den schnell mobilisierbaren Schadstoffanteil auflést und dadurch die Konzentra-

tion weiter ansteigt. Ab 10 000 Jahren wird ein deutlicher Ausgleichseffekt aufgrund von

Diffusion sichtbar. Da der Laugenspiegel zu diesem Zeitpunkt seinen Endstand schon

fast erreicht hat, ist der fur die Lauge zugéngliche schnell mobilisierbare Schadstoff be-

reits nahezu verbraucht, der weitere Konzentrationsanstieg ist auf das Auflésen der

langsam mobilisierbaren Form zurtckzufihren.
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Abbildung 17.4: Ungestérte Entwicklung: Konzentrationsverlauf von Zink nach ca. 50,

Konzentration [mol/m3]

100, 103, 104, 10° und 108 Jahren. k¢ = 0,5%/a
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Abbildung 17.5: Ungestérte Entwicklung: Konzentrationsverlauf von Zink nach ca. 50,

100, 108, 10, 10° und 10° Jahren. k¢ = 2%/a
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17.2 Begrenzter Laugenzutritt

Im folgenden wird angenommen, daB sich ein gréBerer unentdeckter Laugeneinschiuf3
im Salz befindet, der sich zweihundert Jahre nach Beginn der Nachbetriebsphase zur
Kaverne hin &ffnet. Dadurch erfolgt ein Druckausgleich zwischen der Kaverne und der
Laugentasche, so daf3 diese zu konvergieren beginnt und ihren Inhalt in die Abfallmatrix
preBt. Damit steht mehr Lauge flr die Mobilisierung von Schadstoffen zur Verfligung.
Wenn die gesamte zutretende Laugenmenge das in der Kaverne im Endzustand vor-
handene Porenvolumen Ubersteigt, mu3 auch mit einer Freisetzung von Schadstoffen
Uber den VerschluB3 gerechnet werden. Bei den im folgenden dargestellten Rechnungen
wurden Laugentaschenvolumina von 20 000 bzw. 100 000 m® angenommen. Als Refe-

renzkonvergenzrate wurde jeweils der Wert 2%/a verwendet.

Den zeitlichen Anstieg des Laugenspiegels sowie des Laugendruckes am Kavernenbo-
den zeigen die Abbildungen 17.6 bis 17.8. Im Fall der kleineren 20 000 m3-Laugenta-
sche verlaufen die beiden Kurven tiber den gesamten Zeitbereich praktisch proportional.

Das bedeutet, daB der hydrodynamische Druck hier aufgrund der geringen Strdmungs-

Laugenspiegelhoehe [m]
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Abbildung 17.6: Begrenzter Laugenzutritt (V;, = 20 000 m?3): Laugenspiegel und Lau-
gendruck am Kavernenboden. '
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geschwindigkeit keine Rolle spielt. Nach 1 Million Jahren befindet sich der Laugenspie-
gel immer noch deutlich unterhalb des Verschlusses (Beginn bei 300 m). Offenbar ist der
Konvergenzprozef3 hier bereits weitgehend zur Ruhe gekommen, so da auch in der

weiteren Zukunft kein Austreten von Lauge Uber den VerschluB3 zu erwarten ist.

Ein anderes Verhalten zeigt das System, wenn die Laugentasche wesentlich gréBer ist
(Abbildungen 17.7 und 17.8). Man erkennt zunachst ebenfalls ein proportionales Ver-
halten von Druck und Laugenspiegel, bis letzterer nach ca. 235 Jahren den VerschiuB
erreicht. Aufgrund von dessen geringer Permeabilitit herrscht dort ein groBer Stro-
mungswiderstand, der in einer fast sprunghaften hydrodynamischen Druckerhéhung re-
sultiert. Der hohe Innendruck bewirkt eine Abnahme der Konvergenzrate, trotzdem
steigt der Laugenspiegel mit anfangs sogar erhéhter Geschwindigkeit weiter an, da im
Verschlu3 nur wenig Porenraum vorhanden ist. Nach knapp 300 Jahren hat die Lauge
die Oberkante des Verschlusses und damit das Deckgebirge erreicht. Der Kontakt mit
dem unter hydrostatischem Druck stehenden Grundwasser bewirkt einen weiteren
Druckanstieg. Von nun an herrschen fiir etwa 100 000 Jahre nahezu stationare Verhalt-
nisse. Wahrend dieser Zeit findet ein konstanter, von der Konvergenz der Laugentasche
angetriebener Laugenausstrom statt. Dann ist das Laugenreservoir aufgebraucht, der

Strom kommt zur Ruhe, und der Druck fallt auf den rein hydrostatischen Wert ab.

Beziiglich der raumlichen Verteilung und zeitlichen Entwicklung der Schadstoffkonzen-
tration besteht qualitativ kein wesentlicher Unterschied zwischen dem ungestérten Fall
und dem Stérfallszenario mit einer 20 000 m3-Laugentasche. In den Abbildungen 17.9
und 17.10 sind exemplarisch fur schlecht und gut I6sliche Schadstoffe die Konzentrati-
onsverldufe von Blei und Cadmium flr sechs Zeitpunkte dargestellt. Das schiecht 16sli-
che Blei erreicht nahezu instantan die Loslichkeitsgrenze, so daB auch die Zufuhr von
Frischlauge die Konzentration nicht wesentlich &ndert, weil genligend schnell 16sliches
Blei zur Verfligung steht. Beim Cadmium wird der Verdiinnungseffekt durch die Frisch-

lauge am Zutrittspunkt (60 m Giber Kavernenboden) sichtbar.

Noch auffélliger ist der Verdiinnungseffekt im Fall der gréBeren Laugentasche (Abbil-
dung 17.11), da diese einen entsprechend gréBeren Frischlauge-Zustrom bewirkt. Man
erkennt, daf3 dabei auch Schadstoffe bei 300 m Hbhe in den Verschlul3 eindringen und

durch diesen aus der Kaverne austreten.

112




I : ! ) I B
4 e Laugendruck -
4 ——— Laugenspiegel @ [tctttrrrotirretoeeeeee-ell E
201107 F- 400
] - E
S 1.5410" - 3002
¥ e -2
o | o D
2 ] - 8
[0] - [o%
2 1.0010" —2002
o - - [0)]
| i C g)
= [
_d - |
5.0010° ; =100
0 oo I ------------ ; ------------ I- _ T ’ : O
10° 102 10* 108
Zeit [a]

Abbildung 17.7: Begrenzter Laugenzutritt (V; = 100 000 m3): Laugenspiegel und

Laugendruck am Kavernenboden.
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Abbildung 17.8: Gestreckter Ausschnitt aus Abbildung 17.7
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Abbildung 17.9: Begrenzter Laugenzutritt (V;, = 20 000 m3): Konzentrationsverlauf
von Blei nach ca. 50, 250, 102, 104, 105 und 10° Jahren

Im Fall der gréBeren Laugentasche ist es aufschluBreich, die zeitliche Entwicklung der
Konzentration im Detail zu betrachten. Dies geschieht anhand der Abbildungen 17.12
und 17.13 fur Cadmium und Blei jeweils an drei Orten, ndmlich knapp Uber der Laugen-
zutrittsstelle (60,5 m), im Bereich des Kavernendaches (292 m) und an der Oberkante
des Verschlusses (450 m), also der Ubergangsstelle zum Deckgebirge. Dargestellt ist
jeweils die Schadstoffkonzentration in der Lauge sowie die Restbelegung der Matrix mit
den beiden verschieden schnell mobilisierbaren Schadstofformen (der Zusatz 1 kenn-
zeichnet die schnell mobilisierbare, der Zusatz 2 die langsam mobilisierbare Form; bei
der Konzentration ist diese Unterscheidung jedoch ohne Bedeutung). Der Ablauf der Er-

eignisse ist wie folgt zu interpretieren:
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Abbildung 17.10: Begrenzter Laugenzutritt (V;, = 20 000 m3): Konzentrationsverlauf

Konzentration [mol/m?]

von Cadmium nach ca. 50, 250, 103, 104, 10° und 10° Jahren

PR S T VO T T R T T T R T S T T S T NN ST S S ST SN YUY S SO SN [ SN S ST SO SO SN M S S OO SN SO S N

—— 51.2 CADMIUM1 Konz. B
-------- 251.0 CADMIUM1 Konz. RN

— — —  1010.4 CADMIUM1 Konz. : \
————— 10116.0 CADMIUM1 Konz. :

—---— 100000.0 CADMIUM1 Konz. i ' -
— — 999990.0 CADMIUM1 Konz. ! -

—_ =T

—~—

'
LA R Y I B N L B O N B B B R Y D B B B B A L L L Y L B B

100 200 300 400
Hoehe ueber Kavernenboden [m]

Abbildung 17.11: Begrenzter Laugenzutritt (V. = 100 000 m3): Konzentrationsverlauf

von Cadmium nach ca. 50, 250, 103, 104, 10° und 10° Jahren
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Abbildung 17.12: Begrenzter Laugenzutritt (V. = 100 000 m?3): zeitliche Entwicklung
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Abbildung 17.13: Begrenzter Laugenzutritt (V1 = 100 000 m?3): zeitliche Entwicklung der

Cadmiumkonzentration und -restbelegung an drei Orten. k¢ = 2%/a
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Die Sumpflauge erreicht den Zutrittsort in 60 m Héhe, Laugenzutritt von au3en er-
folgt noch nicht. Die schnell mobilisierbaren Schadstofformen werden geldst, beim
Blei nur bis zur Loslichkeitsgrenze. Das schnell mobilisierbare Cadmiuminventar
ist bald verbraucht. Danach erfolgt eine Verdiinnung durch nachgepref3te Sumpf-

lauge.

Die Laugentasche 6ffnet sich, und ein massiver Zutritt von Fremdlauge beginnt.
Die Cadmiumkonzentration wird auf nahezu null verdiinnt. Die Frischlauge [6st
schnell mobilisierbares Blei aus der Abfallmatrix und verringert damit die Restbe-

legung. Dieser Prozef3 wird durch die Léslichkeitsgrenze gesteuert.

Der Laugenspiegel erreicht die Hohe von 292 m (ber Kavernenboden. Da die
Lauge bereits kontaminiert ist, kann eine weitere Konzentrationszunahme durch
Aufldsen des schnell mobilisierbaren Inventars nur beim Cadmium erfolgen. Die

Bleikonzentration ist aufgrund der Léslichkeitsgrenze Uberall konstant.

Der Laugenspiegel erreicht den VerschluB3 (300 m {iber Kavernenboden). Durch
dessen groBen Stromungswiderstand nimmt der Nachstrom von Frischlauge stark
ab. Die weitere Aufldsung von schnell mobilisierbarem Blei, erkennbar an der Ver-
ringerung der Restbelegung in 60 m Héhe, erfolgt nur noch sehr langsam. Die

Cadmiumkonzentration nimmt wieder zu.
Die kontaminierte Lauge erreicht das oberste VerschluBsegment in 450 m Héhe.

Die Lauge erreicht das Deckgebirge. Durch den Kontakt mit dem Grundwasser
wird die Lauge im obersten Segment verdiinnt. Da von unten kontaminierte Lauge

nachgepreft wird, nimmt die Konzentration anschlieBend wieder zu.

Uber einen Zeitraum von ca. 100 000 Jahren wird die Kaverne nahezu konstant
durchstrémt. Dadurch wird das schnell mobilisierbare Cadmiuminventar allméh-
lich ausgespult, die aus der Laugentasche nachdrangende Frischlauge bewirkt
eine Verdiinnung im oberen Abfallbereich und im Verschlu3. Im unteren Abfallbe-
reich ist dagegen ein Anstieg der Cadmiumkonzentration aufgrund der in zuneh-
mendem MaBe wirksam werdenden Mobilisierung der langsam mobilisierbaren
Schadstofform zu verzeichnen. Die Bleikonzentration hélt sich in allen Bereichen
der Kaverne an der Loslichkeitsgrenze. Lediglich im obersten VerschluBsegment

liegt sie aufgrund des standigen Kontaktes mit dem Grundwasser knapp darunter.
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8:  Das schnell mobilisierbare Bleiinventar ist verbraucht. Erst jetzt kann mit der Auf-
Idsung der langsam mobilisierbaren Form begonnen werden. Dies wurde zuvor

durch die Loslichkeitsgrenze verhindert.

9:  Das schnell mobilisierbare Cadmium ist praktisch vollstédndig ausgesptilt. Durch
Auflésung der langsam mobilisierbaren Form steigt die Konzentration an. Mit der
Abnahme der Restbelegung sinkt jedoch die Mobilisierungsrate, so daf3 die Kon-

zentration schlieBlich wieder fallt.

10: Die Laugentasche ist aufgebraucht, und der Strom fallt schnell auf nahezu null ab.
Die Konzentration im obersten VerschluBsegment gleicht sich durch Diffusion dem
Wert im Deckgebirge an, der Uber die Randbedingung zu null definiert wurde. Im
VerschluB3 ergibt sich ein konstanter Gradient. Beim Blei stellt sich ein stationarer
Zustand ein, bei dem die Konzentration im Kaverneninnern an der Ldslichkeits-
grenze liegt und im VerschiuB3 linear auf null abféllt. Weitere Mobilisierung findet
nicht statt. Die Cadmiumkonzentration steigt dagegen im unteren Bereich so lan-

ge weiter an, bis das langsam mobilisierbare Inventar vollstandig gelost ist.

11: Das Ende der Rechnung ist erreicht. Durch Diffusionsprozesse hat sich die Kon-
zentration aller Schadstoffe (ber das gesamte Kaverneninnere ausgeglichen. Im

VerschluB fallt die Konzentration linear auf null ab.

Abbildung 17.14 zeigt den Schadstoffausstrom ins Deckgebirge fir die vier ausgewéhl-
ten Schadstoffe. Aus Griinden der besseren Ubersichtlichkeit wurde ein logarithmischer
MaBstab gewahlt. Der Ausstrom beginnt jeweils nach knapp 300 Jahren mit dem Kon-
takt zwischen kontaminierter Lauge und Grundwasser, danach bleibt er fir mehr als
100 000 Jahre ungeféhr konstant (innerhalb einer GréBenordnung) und fallt dann, nach
dem Erliegen des Laugenstroms, auf einen Wert ab, der durch die Diffusion bestimmt
ist. Man erkennt, wie im Fall von Cadmium und Zink zunéchst die schnell mobilisierbare
und spéter die langsam mobilisierbare Schadstofform ausgespult wird. Bei Arsen und

Blei wird der Ausstrom durch die Ldslichkeitsgrenzen bestimmt.
Um eine grobe Beurteilung der Gefahrdung zukinftiger Generationen zu erméglichen,

sei angenommen, im EinfluBbereich der Deponiekaverne werde von Menschen, die Gber

keine schadstoffanalytischen Méglichkeiten verfiigen, ein Brunnen gebohrt. Aufgrund
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Abbildung 17.14: Begrenzter Laugenzutritt (V;, = 100 000 m3): Schadstoffausstrom.
kref =2%/a

des Laugenausstroms aus der Kaverne wird das dort gewonnene Trinkwasser eine ge-
wisse Versalzung aufweisen. Hierfiir gilt ein Wert von ca. 1 g NaCl pro kg Wasser als
Grenzwert, der geschmacklich als stérend empfunden wird. Es kann daher unterstellt
werden, daf3 die zukiinftigen Menschen keinen hoheren Salzgehalt akzeptieren werden.
Da gesattigte Lauge etwa 358,5 g NaCl pro kg Wasser enthélt, wird der Faktor, mit dem
die kontaminierte Lauge verdiinnt wird, mindestens ca. 350 betragen. Werden die um
diesen Faktor reduzierten Schadstoffkonzentrationen in der freigesetzten Lauge auf ihre
heute glltigen Grenzwerte (laut Trinkwasserverordnung, s. Tabelle 16.1) normiert, erge-
ben sich die Zeitverldufe nach Abbildung 17.15. Man sieht, daB3 wahrend der ersten
200 000 Jahre die Konzentrationen von Arsen, Blei und Zink ihren jeweiligen Grenzwert
um ca. eine bis eineinhalb GréBenordnungen Ubersteigen. Beim Cadmium liegt sogar
eine Uberbelastung um einen Faktor bis zu 1000 vor. Nachdem die Laugentasche aus-

gepref3t ist, féllt die Konzentration aller Schadstoffe unter den Grenzwert ab.
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Abbildung 17.15: Begrenzter Laugenzutritt (V, = 100 000 m?3): auf den Grenzwert nor-
mierte Schadstoffkonzentrationen in der verdiinnten freigesetzten

Salzlauge

Es sollte allerdings darauf hingewiesen werden, daB die hier dargestellten Freisetzungs-
verlaufe unter der Annahme einer unrealistisch groBen Laugentasche erhalten wurden
und nur zur Verdeutlichung der Zusammenhénge dienen sollen. Bereits bei einem im-
mer noch als sehr gro anzusehenden Laugentaschenvolumen von 20 000 m® erfolgt

kein Austritt von Lauge und damit auch keine Schadstofffreisetzung.

173 Begrenzter Laugenzutritt und VerschluBausfall

Im folgenden wird ein Kombinationsszenario betrachtet, welches aus einem begrenzten
Laugenzutritt wie im vorangegangenen Abschnitt und zuséatzlich dem Ausfall des Ver-
schlusses nach 20 000 Jahren besteht. Unter VerschluBausfall ist hierbei die Offnung ir-
gendeiner Wegsamkeit zwischen dem Dachbereich der Kaverne und dem Deckgebirge
zu verstehen, durch die Lauge sowohl ein- als auch austreten kann. Bei einem derarti-

gen Szenario ist die Betrachtung der gréBeren Laugentasche nicht sinnvoll, weil es be-
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reits durch den Ausfall des Verschlusses zu einer Freisetzung von Schadstoffen kommt.
Aus diesem Grund wird im folgenden stets eine Laugentasche von 20 000 m® zugrunde

gelegt. Als Referenzkonvergenzrate wird wieder der Wert 2%/a verwendet.

In der Abbildung 17.16 ist die Entwicklung des Laugendrucks am Kavernenboden und
der Anstieg des Laugenspiegels Uber der Zeit dargestellt. Zum Zeitpunkt des Verschiuf3-
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Abbildung 17.16: Begrenzter Laugenzutritt (V;, = 20 000 m3) und VerschluBausfall:

Laugenspiegel und Laugendruck am Kavernenboden.

ausfalls steigt der Laugendruck instantan auf den hydrostatischen Wert, die hydrodyna-
mische Druckerhéhung aufgrund der Durchstrémung der Matrix bleibt bedeutungslos.

Der Laugenspiegel stellt sich sofort auf den Maximalwert von 450 m ein.

Die Abbildungen 17.17 und 17.18 zeigen den zeitlichen Verlauf der Schadstoffkonzen-
trationen von Blei und Cadmium an drei Orten. Bezlglich der Interpretation der Kurven
gelten bis zum Zeitpunkt des VerschluBausfalls dhnliche Uberlegungen, wie sie im vor-
angegangenen Abschnitt angestellt wurden. Der wesentliche Unterschied besteht darin,
daf bereits nach etwa 1000 Jahren kein nennenswerter Antrieb fir das Auspressen der

Lauge mehr vorhanden ist, weil die Laugentasche aufgebraucht und der Konvergenz-
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Abbildung 17.17: Begrenzter Laugenzutritt und VerschluBausfall: zeitliche Entwicklung
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Abbildung 17.18: Begrenzter Laugenzutritt und VerschluBausfall: zeitliche Entwicklung

der Cadmiumkonzentration und -restbelegung an drei Orten
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prozeB3 aufgrund der Stutzwirkung der Matrix weitgehend zur Ruhe gekommen ist.
Wenn sich die Wegsamkeit nach 20 000 Jahren 6ffnet, wird die Kaverne instantan voll-
standig geflutet. Von diesem Zeitpunkt an werden im gesamten Abfallbereich die Schad-
stoffe aufgeldst, soweit ihre Léslichkeitsgrenze dies zulaBt (im Fall des Bleis ist das
nicht der Fall). Nachdem das Inventar verbraucht ist, gleichen sich Konzentrationsunter-

schiede durch Diffusion aus.

Es fallt auf, daB3 die Cadmiumkonzentration im Dachbereich nach ca. 150 000 Jahren
ein lokales Maximum annimmt und danach wieder abféllt. Dies ist darauf zurlckzufih-
ren, daB3 wahrend der AuspreBphase der Laugentasche Schadstoffe aus tieferen in hé-
here Regionen der Kaverne gespllt wurden, wodurch sich ein nach oben gerichteter
Konzentrationsgradient ergeben hat, der so lange ‘erhalten bleibt, wie der Mobilisie-

rungsprozef3 andauert. Danach baut er sich durch Diffusion wieder ab.

Weiterhin ist bemerkenswert, daB der Konzentrationsausgleich. auf einem deutlich hé-
heren Niveau erfolgt, als beim Szenario mit der groBen Laugentasche (s. Abbildung
17.13). Dies liegt daran, daB3 in jenem Fall der gré3te Teil der Schadstoffe ausgesplilt
wurde, wahrend diese in der vorliegenden Variante weitgehend, wenn auch in geléster
Form, in der Kaverne verbleiben. Die Freisetzung von Schadstoffen erfolgt nur durch
Diffusion. Entsprechend gering bleibt die Konzentration im obersten VerschluBsegment.
Dies wird auch deutlich an der Abbildung 17.19, die den Verlauf der auf den jeweiligen
Grenzwert normierten Konzentration in der auf Trinkwasserqualitdt verdinnten freige-
setzten Salzlauge zeigt. Man sieht, daB alle Schadstoffe auBer Cadmium zu jeder Zeit
deutlich unterhalb ihrer Grenzwerte bleiben, beim Cadmium liegt eine Uberbelastung

um etwa den Faktor 3 vor.

174 Begrenzter Laugenzutritt bei inkompressibler Abfalimatrix
Im Fall eines inkompressiblen Abfalimaterials wird der Laugenstrom ausschlieBlich

durch die Konvergenz der Laugentasche angetrieben. Da das Material mit konstant 5%

eine weitaus geringere Porositat besitzt als eine trocken eingebrachte Abfallmatrix, wie
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Abbildung 17.19: Begrenzter Laugenzutritt und VerschluBausfall: auf den Grenzwert

normierte Schadstoffkonzentrationen in der verdlinnten freigesetzten

Salzlauge

sie in den vorangegangenen Abschnitten betrachtet wurde, steht weniger Porenvolu-
men zur Aufnahme der Lauge zur Verfigung, und es ist schon bei geringeren Zuflu3-

mengen mit einer Freisetzung zu rechnen.

Im folgenden wird das Szenario mit einer 20 000 m3-Laugentasche ohne VerschluBaus-

fall betrachtet. Als Referenzkonvergenzrate wurde der Wert 2%/a verwendet.

Abbildung 17.20 zeigt die zeitliche Entwicklung des Laugendrucks am Kavernenboden
sowie des Laugenspiegels. Der Druck nimmt nach ca. 10 Jahren zunéchst ein kleines
lokales Maximum an und fallt dann bis zum Zeitpunkt des Laugenzutritts wieder ab. Die
Begriindung hierfur liegt im anfénglich hohen Laugenstrom aufgrund der Kompaktion
des Sumpfes. Dieser erzeugt im geringpermeablen Abfallkérper einen merklichen hy-
drodynamischen Druckaufbau. Nach Beginn des Zustroms nach 200 Jahren steigt der
Laugenspiegel schnell bis zum VerschluB3 und weiter bis zu dessen Oberkante an. Nach
etwa 30.000 Jahren ist die Laugentasche aufgebraucht, und der Druck fallt auf den hy-
drostatischen Wert ab.
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Abbildung 17.20: Begrenzter Laugenzutritt (V;, = 20 000 m3) bei inkompressiblem

Abfall: Laugenspiegel und Laugendruck am Kavernenboden

In den Abbildungen 17.21 und 17.22 ist der Orts- bzw. Zeitverlauf der Cadmiumkonzen-
tration dargestellt. Bezlglich der Interpretation dieser Kurven gelten qualitativ &hnliche
Uberlegungen, wie sie in den vorangegangenen Abschnitten angestellt wurden. Es fallt
jedoch auf, daB3 die Konzentration erheblich héhere Werte erreicht als in den bisherigen
Varianten. Dies hat seine Ursache darin, daf3 die Lauge, bedingt durch die geringere
Stromungsgeschwindigkeit, viel langer in der Kaverne und damit in Kontakt mit den
Schadstoffen bleibt. Die Lauge gelangt demnach zwar mit geringerer Ausstromrate, da-

far aber mit hdherer Schadstoffbelastung in das Deckgebirge.

Zur Verdeutlichung sind in Abbildung 17.23 wieder die auf den Grenzwert normierten
Konzentrationen aller vier betrachteten Schadstoffe im obersten VerschluBsegment dar-
gestelit. Die Kurven zeigen einen noch ungunstigeren Verlauf als beim Szenario mit ei-
ner 100 000 m3-Laugentasche im Fall des trocken eingebrachten Abfalls (Abbildung
17.15). Bei den nicht I6slichkeitsbegrenzten Schadstoffen Zink und Cadmium ist gegen

Ende des Modellzeitraums sogar eine Zunahme der Konzentration aufgrund eines diffu-
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Abbildung 17.21: Begrenzter Laugenzutritt bei inkompressiblem Abfall: Konzentrations-
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Abbildung 17.22: Begrenzter Laugenzutritt bei inkompressiblem Abfall: zeitliche Ent-

wicklung der Cadmiumkonzentration und -restbelegung an drei Orten
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Abbildung 17.23: Begrenzter Laugenzutritt bei inkompressiblem Abfall: auf den Grenz-
wert normierte Schadstoffkonzentrationen in der verdiinnten freige-

setzten Salzlauge

siven Nachstromes aus dem Kaverneninnern zu verzeichnen, wo weiterhin Schadstoffe
mobilisiert werden. Die Cadmiumkonzentration liegt vom Beginn des Ausstroms an

wéahrend des gesamten Restes der Modellzeit oberhalb ihres Grenzwertes.

175 Relative Gesamtfreisetzung

In Tabelle 17.1 sind flr diejenigen der untersuchten Szenarien, die zu Schadstofffreiset-
zung flihren, die nach 10° Jahren freigesetzten Anteile des Gesamtinventars gegen-
Ubergestellt. Wahrend diese bei Zink und Cadmium erheblich sind, liegen die Werte der
I6slichkeitsbegrenzten Schadstoffe Blei und Arsen jeweils um einige GréBenordnungen
darunter. Obwohl der inkompressible Abfall bezuglich der Schadstoffkonzentration in
der austretenden Lauge schlechter abschneidet als das hochpordse Schittgut, ist die
Gesamtfreisetzung bei diesem Szenario deutlich geringer als dort. Dies ist einerseits

auf auf die geringere angenommene Laugenmenge und andererseits auf den hydrody-
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Szenario Zink | Cadmium Blei Arsen
100 000 m® 84% 84% 0,09% 0,03%
20 000 m® + VerschluBausfall ~1073 ~1073 ~107 ~10%
20 000 m3, inkomp. Abfall 27% 26% 0,01% 0,004%

Tabelle 17.1:

Relative Gesamtfreisetzung

namischen Widerstand der inkomressiblen Matrix zurlickzufiihren. Dadurch strémt die

Lauge mit deutlich gefingerer Geschwindigkeit, aber héherer Schadstoffkonzentration

aus.

Im Fall des Szenarios mit einer 20 000 m3-Laugentasche und zusatzlichem VerschluB-

ausfall erfolgt die Schadstofffreisetzung nahezu ausschlieBlich uber Diffusion. Daher

sind die freigesetzten Anteile durchweg sehr gering, sie wurden hier nur grob abge-

schétzt.
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18 Zusammenfassung und SchluBfolgerungen

In Teil lll dieses Berichtes wurde flr eine hypothetische Abfallkaverne mit realitdtsnahen

Abfalldaten die Schadstofffreisetzung unter verschiedenen Stérfallszenarien berechnet.

Fir den Fall der ungestdrten Entwicklung wurde gezeigt, daB die im Kavernensumpf
enthaltene Restlauge von dem in der Kaverne vorhandenen Porenvolumen vollsténdig
aufgenommen wird. Im Innern der Kaverne werden zwar zum Teil sehr hohe Schadstoff-
konzentrationen erreicht, diese gelangen jedoch zu keiner Zeit in Kontakt mit grundwas-
serfiihrenden Schichten. Hierfar genligt schon die konvergenzbehindernde Stiitzwir-
kung der Abfallmatrix. Der Verschluf3 hat dabei nur sicherzustellen, daB3 keine Lauge
von oben in die Kaverne eindringt, er stellt also eine Abdichtung nach oben dar. Drama-
tische Konsequenzen sind selbst dann nicht zu erwarten, wenn der Verschlu3 komplett
ausfallt, sofern dies zu einem Zeitpunkt erfolgt, zu dem der Konvergenzprozef3 bereits

zur Ruhe gekommen ist.

Auch ein nicht zu groBBer begrenzter Laugenzutritt bewirkt keine Freisetzung, solange
~ das gesamte zugeflossene Volumen das im Endzustand verfligbare Porenvolumen nicht
Ubersteigt. Erst erhebliche konvergenzgetriebene Laugenzuflisse von mehr als
20 000 m® Gesamtvolumen sind in der Lage, die Resthohlrdume auszufillen. In diesem
Fall kdnnen die Schadstoffe in hoher Konzentration ausgespult werden. Die Konver-
genzrate hat dabei nur einen geringen EinfluB auf die Schadstofffreisetzung. Eine klei-
nere Konvergenzrate bewirkt zwar einen langsameren Laugenausstrom, flhrt aber da-
fr zu hdheren Konzentrationen. Ahnlich diirfte sich eine Verringerung der VerschluB-
permeabilitat auswirken, denn dadurch wird der hydrodynamische Druckabfall im

Verschluf3 gréBer und damit die Konvergenzgeschwindigkeit der Laugentasche kleiner.

Laugeneinschlisse der in den Szenarien betrachteten GréBenordnung sind in der Rea-
litdt nicht zu erwarten. Die Beispiele dienen lediglich der lllustration des “worst case”,
d.h. sie sollen eine Diskussion des Falles ermdglichen, daB Uberhaupt eine Schadstoff-

freisetzung in die Geosphare erfolgt.
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Im Vergleich der Aufbereitungsarten fir den Abfall schneidet die trockene Schittung
besser ab, als der abbindende Dickstoff. Beim letzteren ergeben sich schon im Fall ge-
ringerer konvergenzgetriebener Laugenzutritte erhebliche Freisetzungen. Dies ist auf
die geringe Porositat und die damit verbundene geringe Laugenkapazitat des Abfallkor-
pers zurtckzufihren. Die Vorteile einer inkompressiblen Matrix machen sich nur so
lange bemerkbar, wie die Konvergenz der Kaverne selbst der Hauptantrieb fir die Lau-
genbewegung ist. Dies ist aber auch beim trocken eingebrachten Material bereits nach
ca. 1000 Jahren nicht mehr der Fall. Die Konvergenz des Sumpfes bewirkt nur geringe

Laugenstromungen.

Wesentlich fir das Verhalten des Gesamtsystems in allen Szenarien sind die elasti-
schen Eigenschaften der Abfallmatrix, die im Fall des trocken eingebrachten Materials
zu einer verhéaltnismanig groBen Endporositat von ca. 17% flhren. Ein weicheres oder
sogar kriechfahiges Abfallmaterial kénnte eine erheblich kleinere Endporositat errei-
chen und damit schon bei geringeren Laugenzutritten Freisetzungen bewirken. Ande-
rerseits wird mit abnehmender Porositat auch die Mobilisierungsrate kleiner, wodurch

die Freisetzung weiter in die Zukunft verschoben wird.

Wird als Szenario das Versagen des Verschlusses angenommen, so dringen zwar
groBe Laugenmengen in die Kaverne ein, diese werden aber nur in geringem Maf3e
wieder ausgepref3t, sofern der VerschluBausfall zu einem Zeitpunkt erfolgt, zu dem der
Kompaktionsprozef3 der Matrix bereits weitgehend zur Ruhe gekommen und eine even-
tuell vorhandene Laugentasche entleert ist. Die Schadstofffreisetzung erfolgt dann

hauptsachlich durch Diffusion.

Folgende Konsequenzen kdnnen aus den Rechnungen fiir die Konstruktion einer Depo-

niekaverne gezogen werden:

- Das Abfallmaterial sollte elastisch und mdglichst hart sein sowie eine grof3e Poro-
sitét besitzen, um eventuell zutretende Lauge aufnehmen zu kdnnen. Wenn mit
Laugeneinbriichen aus dem Deckgebirge nicht vor Ende der Kompaktionsphase
zu rechnen ist, ist dem hochpordsen, trocken eingebrachten Schittgut der Vorzug

vor abbindendem Dickstoff zu geben.

130




- Leichtlésliche Schadstoffe hoher Toxizitat wie z.B. Cadmium sind gegebenenfalls

in geringerer Belegungsdichte in das Abfallmaterial einzuarbeiten.

- Da sehr groBe Zutritte untertagiger, d.h. durch Konvergenzprozesse getriebener
Laugen als unwahrscheinlich angesehen werden kénnen, dient der VerschluB3 vor-
nehmlich zur Abdichtung gegen Lauge von oben; entsprechend ist er zu konstru-
ieren. Besonderer Wert ist auf die Kurzzeitdichtung zu legen, da ein Verschluf3-
ausfall wahrend der ersten 1000 Jahre der Nachbetriebsphase wegen des noch
nicht abgeschlossenen Konvergenzprozesses weitaus gréBere Freisetzungen

nach sich ziehen wirde als zu einem spéteren Zeitpunkt.

Selbstverstandlich handelt es sich bei den hier dargestellten Ergebnissen um Demon-
strationsbeispiele, die lediglich ein Geflhl fir die Schadstofftransportvorgange in der
Kaverne vermitteln sollen, aber keine allgemeingiltigen Aussagen erlauben. Die Lang-
zeitsicherheitsanalyse fiir ein konkretes Deponieprojekt wiirde weitaus detaillierteres
Datenmaterial erfordern, als es hier zur Verfligung stand. Insbesondere das mechani-
sche Verhalten des Abfallmaterials Ubt einen entscheidenden EinfluB auf die Freiset-
zungsverlaufe aus und muBte im konkreten Fall eingehenden Laboruntersuchungen un-

terzogen werden.
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