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1 Einleitung

1.1 Problemstellung

Das Ziel der Endlagerung radioaktiver oder chemisch-toxischer Abfälle ist der langfristige

Schutz von Mensch und Umwelt vor den Auswirkungen der eingelagerten Schadstoffe.

Für die Nachbetriebsphase, also die Zeit nach der Stilegung eines Endlagers, ist durch

eine standortspezifische Sicherheitsanalyse der Nachweis zu erbringen, daß die gesetz-

lichen 8chutzziele eingehalten werden. Wegen der Komplexität des Systems und der

großen zu betrachtenden Zeiträume ist der Nachweis nur mit Hilfe von Computersimula-

tionen zu erbringen.

Die Anforderungen an die für eine Langzeitsicherheitsanalyse eingesetzten Computer-

programme sind vielfältig. Die Codes müssen vor allem flexibel bei unterschiedlichen An-

wendungen einsetzbar sein. Daneben müssen sie aber auch qualitätsgesichert und

leicht bedienbar sein. Das Programmpaket Emos ( 16 J erfüllt diese Anforderungen. Es

ist modular aufgebaut, enthält in der vorliegenden Version bereits eine Reihe von

Rechenprogrammen für unterschiedliche Einsatzzwecke und hat in mehreren Anwen-

dungen bewiesen, daß es flexibel einsetzbar ist (beispielsweise ( 3 J, ( 10 J, ( 15 J).

Das Modul Lopos (Loop structures in repositories) ist als Bestandteil von Emos für End-

lager im Steinsalz entwickelt worden, kann aber auch für andere Wirtsgesteine verwen-

det werden. Steinsalz enthält wenig Wassereinschlüsse, so daß Endlager in dieser For-

mation im Normalfall trocken sind. Es ist aber nicht auszuschließen, daß es nach Been-

digung der Betriebsphase zu einem Laugenzutritt kommen kann. Andere Wirtsgesteine

sind dagegen bereits im Normalfall in geringem Ausmaß wasserführend, so daß die Ab-

fälle in einem Endlager dort stets in Kontakt mit Wässern kommen. Im folgenden wird für

jede Art von Wässern der Begriff Lauge verwendet, unabhängig von deren tatsächlicher

Beschaffenheit.

Im Nahbereich von Endlagern können ringförmige Verknüpfungen auftreten, so daß Lau-

ge zwischen benachbarten Hohlräumen zirkulieren kann. Werden in einem Störfall

Schadstoffe aus den eingelagerten Abfällen mobilisiert, so werden der Schadstoff trans-
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port und die Schadstoffreisetzung aus dem Nahbereich von der Laugenzirkulation be-

einflußt.

1.2 Zielsetzung

Das Rechenprogramm Lopos2 wurde als Modul des Programm pakets Emos entwickelt.

Dadurch ist es in integrierten Sicherheitsanalysen einsetzbar, d.h. nach der Schadstoff-

freisetzung mit Lopos können der Schadstoff transport im Deckgebirge und die Schad-

stoffbelastung in der Biosphäre mit anderen Modulen von Emos berechnet werden. Die

definierten Schnittstellen von Emos erlauben auch Monte-Carlo-Simulationen, mit denen

Unsicherheiten in den Eingangsdaten berücksichtigt werden können. Mit Hilfe von stati-

stischen Verfahren können als Ergebnis der Monte-Carlo-Simulationen die Auswirkungen

der Unsicherheiten quantifiziert werden.

Mit Lopos wird die Schadstoffreisetzung aus dem Nahbereich eines Endlagers im tiefen

geologischen Untergrund unter spezieller Berücksichtigung ringförmiger Verknüpfungen

der Teilbereiche des Nahbereichs berechnet, d.h. die Zirkulation von Lauge innerhalb des

Nahbereichs wird explizit modelliert.

Das Modul ist sowohl für radioaktive als auch für chemisch-toxische Abfälle einsetzbar.

Das Programm ist so gestaltet, daß durch Hinzufügen von Unterprogrammen der Ein-

satzbereich erweitert werden kann. Dies gilt auch für unterschiedliche Konditionierungs-

formen der Abfälle.

Um auch komplexe Grubengebäudestrukturen modelleren zu können, verwendet das

Programm effektive Lösungsalgorithmen, die eine große Anzahl von Segmenten erlau-

ben. Segmente sind Teilbereiche des Grubengebäudes, für die jeweils der Laugen- und

Schadstoff transport unter Berücksichtigung physikalischer und chemischer Effekte be-

rechnet wird.
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1.3 Vorgehensweise

Die Schadstofffreisetzung und der Schadstoff transport werden mit einem Finite-Differen-

zen-Verfahren mit variablen Zeitschrittweiten berechnet. Für einen festen Zeitpunkt wer-

den für jedes Segment und jeden Schadstoff unter Berücksichtigung physikalischer und

chemischer Effekte Übergabeparameter berechnet. Mit Hilfe dieser Parameter wird an-

schließend für alle Segmente gleichzeitig der Laugenstrom zwischen allen Segmenten

und daraus der Schadstoffstrom im Segmentsystem und aus dem Nahbereich heraus be-

rechnet.

Zur Steigerung der Effektivität des Programms wird mit einer möglichst großen Zeit-

schrittweite gerechnet. Sie wird unter Berücksichtigung physikalischer und numerischer

Begrenzungen nach jedem Zeitschritt aktualisiert.

Die treibende Kraft für den Laugenstrom innerhalb des Grubengebäudes ist während der

Zuflußphase der hydraulische Gradient, während der gefluteten Phase das Auspressen

aufgrund der Gebirgskonvergenz. Das bedeutet, daß das Programm in der derzeitigen

Version nur für Grubengebäude im Salzgestein eingesetzt werden kann, bei denen eine

plastische Verformung auftritt. In anderen Wirtsgesteinen kann eine konstante Durchströ-

mung des Grubengebäudes mit Lauge angenommen werden. Unter Ausnutzung der

Flexibilität des Moduls Lopos müßte das Programm an diese Anforderungen angepaßt

werden.

Die Berechnung der Schadstoffreisetzung erfolgt im Rahmen der Konsequenzanalyse

für ein vorgegebenes Szenario. Ein mögliches Szenario für ein Grubengebäude im Stein-

salz ist, daß Lauge über den Hauptanhydrit oder andere Wegsamkeiten in den Bereich

des Grubengebäudes und von dort zu den Abfällen vordringt. Als Folge der Gebirgskon-

vergenz kann anschließend kontaminierte Lauge wieder ausgepreßt werden, wobei der

Austrittsort nicht notwendigerweise mit dem Laugenzutrittsort identisch sein muß. Dar-

überhinaus wird die Möglichkeit eines begrenzten Laugenzutritts aus Laugennestern im

umgebenden Gebirge in einen beliebigen Abschnitt des Grubengebäudes betrachtet.

Gelangt die in ein Grubengebäude eindringende Lauge an den physikalischen Barrieren,

d.h. den Verschlüssen und Dämmen, vorbei bis in die Einlagerungsorte der Abfälle, so
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beginnt dort die Korrosion der eingelagerten Behälter sowie die Mobilisierung der Schad-

stoffe aus den Abfällen. Die Mobilsierung wird mit Hile von Quelltermen modellert, die

für jedes Segment einen Eingangsstrom der Schadstoffe liefern. Nach der Mobilisierung

werden die Schadstoffe mit der Lauge durch das Grubengebäude transportiert und an

einer oder mehreren Stellen in das Deckgebirge freigesetzt. Die Orte der Freisetzung in

das Deckgebirge sind abhängig vom gewählten Szenario und werden als Eingabedaten

festgelegt. In der vorliegenden Programmversion kann jeweils ein Freisetzungsort aus-

gewählt werden.

Die Rechnung innerhalb des Programms Lopos2 umfaßt den Transport der Lauge bis zu

den Abfällen, die Mobilisierung der Schadstoffe aus den Abfallgebinden und den gesam-

ten Transport der Schadstoffe durch das Grubengebäude. Der Transport wird unter Be-

rücksichtigung von physikalischen und chemischen Effekten, wie z. B. Advektion, Diffu-

sion und Dispersion sowie Sorption und Ausfällung berechnet (siehe Kapitel 4).

Im Falle radioaktiver Abfälle wird für alle betrachteten Radionuklide jeweils der radioaktive

Zerfall und bei den Aktiniden die Entstehung von Tochternukliden berechnet. Wegen der

möglicherweise großen Zeitschritteiten wird der radioaktive Zerfall mit einem analy-

tischen Verfahren berechnet, um die Radionuklidmengen genauer bilanzieren zu können

als mit einem zeitdiskreten Verfahren.

Die für den vorgegebenen Austrittsort berechneten zeitabhängigen Freisetzungsraten

und Schadstoffkonzentrationen werden als Übergabegrößen an ein Deckgebirgsmodul

oder ein Biosphärenmodul in einer Datei abgespeichert. Außerdem werden eine Reihe

von Dateien zur Druck- und Plotausgabe erstell (siehe Kapitel 2.6). Beide Dateiarten ent-

halten vom Anwender ausgewählte zeitabhängige Größen aus der Freisetzungsrech-

nung, zum Beispiel Schadstoff- oder Laugenströme. Diese Dateien werden mit Hilfe von

Postprozessoren weiterverarbeitet. Zusätzlich werden Fehlermeldungen und einige wei-

tere Endtabellen in einer Datei mit der Erweiterung out gespeichert, die mit Hilfe eines

Editors gelesen werden kann.

Wie bereits erwähnt, wird bei einem Endlager im Steinsalz die plastische Verformung des

Salzes berücksichtigt. Dieser als Gebirgskonvergenz bezeichnete Prozeß führt nach Be-

endigung der Einlagerung von Abfällen und nach Verfüllung der verbliebenen Hohlräume
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mit Versatz im Laufe der Zeitzu einer Abnahme der Rest-Hohlraumvolumina. Wird durch

diesen Prozeß in einem Teilbereich des Grubengebäudes eine vorgegebene minimale

Porosität (Endporosität) unterschritten, so wird dieser Teilbereich als undurchlässig für

Lauge angesehen. Es erfolgt dann keine Laugenbewegung mehr, so daß auch ein wei-

terer Schadstoff transport durch diesen Teilbereich ausgeschlossen werden kann. Falls

das Grubengebäude an der Schnittstelle zum Deckgebirge die Endporosität erreicht hat,

hört die Freisetzung in das Deckgebirge auf, und der Lopos-Rechenlauf wird vorzeitig

beendet.

Als Eingangsdaten für eine Freisetzungsrechnung werden folgende Angaben benötigt:

Struktur und Geometrie des betrachteten Grubengebäudes,

Art und Menge der eingelagerten Abfälle,

Zwischenlagerzeit einzelner Abfälle,

Zeitpunkte des Laugenzutritts,

Angaben zur Dauer der Freisetzungsrechnung,

element- und nuklid- bzw. schadstoffspezifische Daten,

allgemeine physikalische und chemische Daten.

Das Rechenprogramm wurde in mehreren Schritten getestet. Zum einen wurden die Er-

gebnisse mit analytischen Lösungen verglichen, zum anderen wurden die Ergebnisse

anderer Rechenprogramme zum Vergleich herangezogen. In allen Fällen waren die Er-

gebnisse zufriedenstellend. Eine Beschreibung der Tests enthält Kapitel 5.

Für das Modul wurde ein Qualitätsmanagement eingeführt. Das bedeutet, daß Pro-

grammänderungen und Programmfreigaben nach einem standardisierten Verfahren vor-

genommen werden. Das vorliegende Dokument ist Teil dieses Qualitätsmanagements.

Im folgenden Kapitel 2 wird zunächst die allgemeine Programmstruktur beschrieben, u.a.

die Vorgehensweise bei der zeitlichen und räumlichen Diskretisierung. Anschließend wird

in Kapitel 3 beschrieben, wie die Segmente modellert werden, und es werden alle derzeit

vorhandenen Segmentmodelle vorgestellt. In Kapitel 4 werden die Einzeleffekte, die in-

nerhalb der Segmentmodelle verwendet werden, im Detail dargestellt. Dieses Kapitel
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enthält die mathematischen Grundlagen der Modellerungen. In Kapitel 5 werden die

Testfälle diskutiert, an hand derer das Programm getestet wurde.
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2 Programmstruktur

Im folgenden werden zunächst in den Kapiteln 2.1 und 2.2 die zeitliche und in Kapitel 2.3

die räumliche Diskretisierung beschrieben. Danach wird in Kapitel 2.4 der Ablauf einer

Rechnung dargestellt. In den abschließenden Kapiteln 2.5 und 2.6 werden die Schnitt-

stellen zu anderen Modulen sowie die Möglichkeiten bei der Ergebnisdarstellung disku-

tiert.

2.1 Zeitliche Diskretisierung

Der zeitliche Bezugspunkt (t = 0) für eine Freisetzungsrechnung mit dem Programm

Lopos2 ist das Ende der Betriebsphase, d.h. der Zeitpunkt, an dem die Einlagerung von

Abfällen in das Grubengebäude beendet und das gesamte Grubengebäude verfüllt und

verschlossen ist (siehe Abbildung 2.1). Die Einlagerung der Abfälle erfolgt kontinuierlich

während der Betriebsphase des Endlagers, d.h. zu Zeitpunkten t:: O. Jeder Rechenlauf

beginnt mit dem Zeitpunkt des Beginns der Betriebsphase des Endlagers, d.h. bei t = -tB'

Die Einlagerungszeitpunkte tE,i der einzelnen Abfallgebinde i können als Eingangsdaten

festgelegt werden.

1.- Betriebsphase ~I.. Nachbetriebsphase ..
t ..-+1

-tB tE,1 tE,2 o tL

Abb.2.1: Schematische Darstellung der Zeitachse.

tB = Betriebsdauer des Endlagers

tE,i = Einlagerungszeitpunkt der Abfallgebinde i (i = 1, 2, ...)

tL = Zeitpunkt des Laugenzutritts

Außerdem ist es möglich, für radioaktive Abfälle eine Zwischenlagerzeit vor der Einlage-

rung im Endlager zu berücksichtigen. Für die Dauer dieser Zwischenlagerzeit wird der

Zerfall von Radionukliden berechnet. Die weitere Berechnung des radioaktiven Zerfalls
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erfolgt in allen Fällen ab dem Beginn der Einlagerung. Ein Lopos-Rechenlauf endet im

allgemeinen nach einer vorgegebenen Zeitdauer, sofern das Endlager seine Endporosi-

tät nicht bereits vorher erreicht hat. Der Begriff der Endporosität wurde im vorhergehen-

den Kapitel erläutert.

2.2 Steuerung der Zeitschrittweiten

Zur Anpassung an physikalische und numerische Erfordernisse wird die Zeitschrittweite

nach jedem Zeitschritt neu bestimmt. Durch eine möglichst große Zeitschrittweite wird

eine notwendige Verkürzung der Rechenzeit erreicht, durch eine kleine Schrittweite an-

dererseits eine ausreichende Rechengenauigkeit. Die Verkleinerung der Schrittweite

kann stufenweise oder instantan bis auf sehr kleine Werte erfolgen, während die Vergrö-

ßerung der Schrittweite nur stufenweise möglich ist.

Die Schrittweite wird global und lokal gesteuert. Lokal bedeutet, daß ein einzelner Effekt

in einem Segment eine Anforderung an die Zeitschrittweite definiert. Da viele Effekte und

Segmente Einfluß auf die Zeitschrittsteuerung nehmen können, wird nach Durchlauf der

Zeitschleife (siehe Kapitel 2.4.3) aus den vorliegenden Einzelmeldungen ein optimierter

Wert für die neue Schrittweite ermittelt. Bei einer globalen Steuerung werden gleicharti-

ge, zeitabhängige Variablen in allen Segmenten betrachtet und aus deren Zeitverhalten

eine neue Zeitschrittweite abgeleitet.

Die Steuerung der Schrittweite erfolgt auf zwei unterschiedliche Weisen:

über die Vorgabe eines anzusteuernden Zeitpunktes, der nicht überschritten wer-

den darf, aber eventuell noch weit vom aktuellen Zeitpunkt entfernt ist,

über die Festlegung der nächsten Schrittweite, die sich aus physikalischen Grün-

den im aktuellen Zeitschritt ergibt.

Die Zielgröße bei der lokalen Steuerung ist sowohl die Zeitschrittweite als auch der Zeit-

punkt. Bei der Vorgabe einer Zeitschrittweite aus einem einzelnen Effekt oder einem in-

dividuellen Segment werden im allgemeinen auch relative Änderungen von physikali-

schen Größen betrachtet, wobei jedoch die betrachtete Größe und auch das verwendete

- 8-



Kriterium individuell sind. Die Steuerung über Zeitpunkte erlaubt die Berechnung von

Größen, die zu vorgegebenen Zeitpunkten vorliegen sollen. Ein Zeitpunkt wird beispiels-

weise angesteuert, wenn Einlagerungszeitpunkte eines Gebindes berücksichtigt werden

müssen oder wenn der Anfangszeitpunkt eines Laugenzutritts eingehalten werden muß.

Die Zielgröße bei der globalen Steuerung ist die Zeitschrittweite, die eine Anpassung an

kontinuierlich sich ändernde Vorgänge im Grubengebäude gestattet. Sie wird verwendet,

um die relativen Änderungen von physikalischen Größen in einem Zeitintervall aus phy-

sikalischen Gründen in bestimmten Grenzen zu halten.

Im folgenden wird zunächst die Ermittlung einer maximalen Zeitschrittweite beschrieben.

Hierdurch wird die Zeitschrittweite im Hinblick auf kontinuierlich ablaufende Prozesse ge-

steuert. Nachfolgend wird die Vorgehensweise bei der Vorgabe anzusteuernder Zeit-

punkte dargestellt. Hierdurch erfolgt die Steuerung der zeitdiskreten Rechnung im Hin-

blick auf diskontinuierlich ablaufende Prozesse. Abschließend werden die Anforderungen

an den nächsten Zeitpunkt und an die nächste Zeitschrittweite zusammengefaßt und die

beiden Kriterien gerechte neue Zeitschrittweite ermittelt.

2.2.1 Ermittlung einer maximalen Zeitschrittweite

Die Steuerung der Zeitschrittweite für kontinuierliche Prozesse basiert auf der relativen

Änderung von Strömen in allen Segmenten, wobei untere und obere Grenzwerte nicht

unter- oder überschritten werden. Die Untergrenze der Zeitschrittweite I1tu wird als glo-

bale Größe vom Anwender vorgegeben und dient zur Vermeidung unnötig langer Re-

chenzeiten. Die Obergrenze I1to wird aufgrund der individuellen Meldungen einzelner

Segmente und Effekte jeweils neu festgelegt. Eine Übersicht über die Schrittweitensteue-

rung für kontinuierliche Prozesse ist in Abbildung 2.2 dargestellt.

Bei der Ermittung einer Obergrenze können beliebige Einzelmeldungen berücksichtigt

werden. Derzeit werden in allen Segmentmodellen solche Obergrenzen der Zeitschritt-

weite definiert, die sich aus unterschiedlichen Volumenänderungen ergeben.

- 9 -
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Die erste Anforderung leitet sich aus dem Konvergenzprozeß in der Weise ab, daß die

relative Änderung des Porenraumes einen vorgegebenen Wert nicht überschreitet. Als

Funktion der Konvergenzrate K und der Porosität ep ergibt sich eine maximale Zeitschritt-

weite zu:

D.tmax,
= min ep(i)

(Y $ . KU))' ( 1 )

Durch den Parameter Y$ ~ 1 kann die Obergrenze für die relativen Änderung des Poren-

volumens in einem Zeitschritt durch den Anwender beeinflußt werden.

Bei der Option direkter Weitertransport eingedrungener Lauge (siehe Kapitel 3.1.3) wird

in der Zulaufphase die Zeitschrittweite durch

ô.tmax, 2 = min
i L . V LU) J

Yz LS"
. j, 1
j

(2 )

gesteuert, indem die Änderung des Laugenvolumens im Segment i durch Zu- und Ab-

flüsse L.S, . zu den Nachbarsegmenten j nicht größer werden darf als ein Bruchteil
j j, 1

(yz ~ 1) des im Segment i vorhandenen Laugenvolumens VL-

Die maximale Zeitschrittweite für den Schadstoff transport in das Segment i hinein bzw.

aus dem Segment i heraus ergibt sich aus dem Courant-Neumann-Kriterium ( 5 ) zu

ô.tmax, 3 = min
i

lrCN.

V p(i)

. S¿ .)J,i, j

( 3 )
1

-L(IS, .1 + S. . + 22. i, j i, jj

wobei Vp das gesamte Poren- bzw. Hohlraumvolumen im Segment i, Si,j der Laugen-

strom vom Segment i zu den Nachbarsegmenten j und S¿ . die konvektiven Austausch-i, j
ströme durch z.B. Diffusion, Dispersion, thermische Konvektion etc. (s. Kapitel 4.6) zwi-
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schen dem Segment i und seinen Nachbarn j sind. Durch den Parameter 'YeN:: 1 kann

die Zeitschrittweite durch den Anwender beeinflußt werden. Für einen rein advektiven

Transport, d.h. S¿. = 0, bewirkt die Schrittsteuerung 3, daß die pro Zeitschritt ausi, J
dem Segment i hinaus transportierte Laugenmenge nicht größer werden kann als das

Porenvolumen im Segment i, d.h.

1

- L . ( I S . .1 + S. .) . fit :: Vp'2 J i, J i, J ( 4 )

Da der konvektive Strom S¿ . immer ¿ 0 ist, wird die Bedingung 4 durch das Courant-
i, J

Neumann-Kriterium in jedem Fall eingehalten.

Bei der Berücksichtigung von relativen Änderungen von Strömen von einem Zeitschritt

zum nächsten werden zur Zeit ausschließlich die relativen Änderungen der Laugenströ-

me Si,j von den Segmenten i zu ihren jeweiligen Nachbarsegmenten j verwendet

E = max
i, j

IS. .(t - fit )1 - IS. .(t)/i, J a i, J
IS. .(t - fit )1i, J a (5 )

wobei fita die aktuelle Schrittweite ist. Das Maximum E der auf diese Weise bestimmten

relativen Änderungen wird dann in der folgenden Weise zur Zeitschrittsteuerung verwen-

det. Liegt das Maximum der relativen Stromänderungen in einer vorgegebenen Bandbrei-

te,

Eu:: E :: EO' ( 6 )

so besteht kein diesbezüglicher Bedarf für eine Änderung der Zeitschrittweite. Liegt E

aber außerhalb der Bandbreite, besteht die Notwendigkeit einer Schrittweitenänderung

hinsichtlich der relativen Stromänderungen. Die Parameter Eu und Eo werden aus den in

der modulspezifischen Eingabedatei vorgegebenen Eingangsparametern Ern' fK und f G

ermittelt, wobei die GrößenfK undfG auch das Maß der Änderung der Zeitschrittweite

bestimmen. Für die Begrenzung der Bandbreite gilt:

- 12 -



tu = trn fk, (7 )

to = trn f&. ( 8)

Die Größe trn ist ein Referenzwert für die relative Stromänderung, während die Größen

fK undfc Variationsfaktoren für die untere und obere Grenze der relativen Stromände-
rung sind.

Aus den betrachteten relativen Stromänderungen ergibt sich folgende Anforderung be-

züglich einer Änderung der aktuellen Zeitschrittweite I1ta:

I1tafC für t )- t
U

I1tE = !1 für t :s t :s t ( 9)a u 0

I1tafK für t )- t 0

Zur Einhaltung oberer und unterer Grenzwerte wird zunächst die kleinste Obergrenze

aus den Einzelmeldungen der Segmente und Effekte ermittelt:

I1t 0 = rnin(& k) fürk=1,2,3.
k rnax, ( 10)

Hierbei können neben den angegebenen Obergrenzen in den Gleichungen 1 bis 3 für

jedes Segment beliebige wèitere Anforderungen berücksichtigt werden. Die neue Zeit-

schrittweite I1tN im Hinblick auf eine ausreichende Beschreibung kontinuierlich ablaufen-

der Prozesse ergibt sich abschließend zu

I1tN = rnax(l1tu' rnin(l1tE, I1to))' ( 11 )

Die auf diese Weise ermittelte neue Zeitschrittweite wird in Lopos immer dann verwen-

det, wenn keine direkt anzusteuernden Zeitpunkte vorliegen. Falls innerhalb des näch-
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sten Zeitintervalls (ta' (ta + MN)) ein oder mehrere anzusteuernde Zeitpunkte vorliegen,

so wird der früheste Zeitpunkt angesteuert und die Zeitschrittweite entsprechend an ge-

paßt. Die diesbezügliche Vorgehensweise ist in Abbildung 2.3 dargestellt.

2.2.2 Ansteuerung eines Zeitpunktes

Folgende Effekte können einen anzusteuernden Zeitpunkt als Anfangszeitpunkt eines

neuen Prozesses vorgeben:

Einlagerung der Gebinde in einem Einlagerungsort,

Beginn des Behälterausfalls und der Mobilsierung,

Beginn des unbegrenzten Laugenzuflusses,

Beginn des Zuflusses aus einem Laugeneinschluß,

Zeitpunkt des spontanen Laugenzuflusses in ein Segment,

Zeitpunkt des Vollaufens eines Segments mit Lauge.

Nach Erreichen des anzusteuernden Zeitpunktes beginnt ein neuer Prozeß, auf den die

Schrittweitensteuerung aufgrund von relativen Stromänderungen nicht vorbereitet sein

kann. In diesem Fall wird die Schrittweite auf einen vom Anwender vorzugebenen An-

fangswert /)tu,l reduziert, falls nicht schon die Schrittweite im vorangegangenen Zeit-

schritt /)tNa ausreichend klein war.
,

Weitere Effekte können einen anzusteuernden Zeitpunkt als Endzeitpunkt eines laufen-

den Prozesses vorgeben:

Ende des Behälterausfalls und der Mobilisierung,

Erreichen der vorausberechneten Endporosität von Versatz,

Erreichen des vorgegebenen Minimalvolumens einer offenen Strecke.

Die Ansteuerung solcher Zeitpunkte ist zum korrekten Abschluß bereits laufender Pro-

zesse notwendig. Da die aktuelle Schrittweitensteuerung den Prozeß über relative

Schrittweitenänderungen bereits berücksichtigt und diese Anforderung nach Erreichen

des anzusteuernden Zeitpunktes entfällt, kann im darauffolgenden Zeitschritt die ur-
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sprünglich vorgesehene Zeitschrittweitel:tN,a verwendet werden, wobei diese sicher-

heitshalber um den Faktor fK reduziert wird. Falls ein Endzeitpunkt gleichzeitig der An-

fangszeitpunkt eines neuen Prozesses ist, so wird die Steuerung über die Ansteuerung

von Anfangszeitpunkten verwendet.

Innerhalb der Zeitschleife von Lopos2 können in jedem Segmentmodell mehrere anzu-

steuernde Zeitpunkte vorgegeben werden, wobei diese immer über dem aktuellen Zeit-

punkt ta liegen müssen. Die Festlegung der Einzelzeitpunkte in einem Segmentmodell

orientiert sich an den zu berücksichtigenden Effekten. Der nächste anzul:teuernde Zeit-

punkt ergibt sich als Minimum aus allen Einzelmeldungen jeweils zu

tN = rnn(tN k)k ' ( 12 )

Der so ermittelte anzusteuernde Zeitpunkt tN liegt nach Voraussetzung über dem aktuel-

len Zeitpunkt ta und ist insgesamt der kleinste Wert, der sich aus den oben angeführten

Effekten ergibt.

Während einer vorgegebenen Anzahl von Zeitschritten zu Beginn einer Lopos-Rech-

nung wird die Zeitschrittweite auf einem konstanten Anfangswert I:tu 0 gehalten, der vom
,

Anwender vorzugeben ist. Hierdurch wird vermieden, daß in der Anfangsphase Fehler

durch die Steuerung mit neu belegten Größen auftreten. Bei Rechnungen, bei denen be-

stimmte Effekte, wie z. B. Diffusion, nicht betrachtet werden und daher der Zeitschrittst-

euermechanismus I:tmax,3 (Gleichung 3) möglicherweise nicht greift, wächst die Zeit-

schrittweite eventuell auf sehr große Werte an. Zur Vermeidung von Rechenungenauig-

keiten in einem solchen Fall kann die Zeitschrittweite vom Anwender auf einen

Maximalwert begrenzt werden. Bei jedem Zeitschritt wird die Information in eine Datei

ausgegeben, welcher Effekt für die Zeitschrittsteuerung aktuell verantwortlich war.
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2.3 Aufteilung in Segmente

Zur ModelIierung der Vorgänge in einem Grubengebäude wird dieses in Teilbereiche zer-

legt, die als Segmente bezeichnet werden. Die Segmente repräsentieren einen offenen

oder versetzten Hohlraum, der einen Einlagerungsort, eine Verbindungsstrecke, einen

Verschluß oder Damm oder den Schacht usw. beschreibt. Am Ende dieses Kapitels 2.3

wird an hand eines einfachen Beispiels die Unterteilung eines Grubengebäudes in Seg-

mente erläutert.

Für die in einem Endlager in einer Salzformation vorkommenden Grubenteile wurden

Segmentmodelle entwickelt. Diese sind im Kapitel 3 erläutert. Für andere, bisher nicht

berücksichtigte Einlagerungsformationen oder für andere Szenarien können entspre-

chende ModelIierungen vorgenommen werden und gegebenenfalls weitere Segmentmo-

delle hinzugefügt werden.

Durch Hintereinanderschaltung von Einzelsegmenten kann ein beliebiges Grubengebäu-

de dargestellt werden, wobei von der Mitte eines Segments jeweils in 6 Raumrichtungen

(:!, :ty, :t) ein anderes Segment abzweigen kann (maximal 6 Segmente, siehe
Abbildung 2.4).

Abb.2.4: Mögliche Segmentanordnung in einem Grubengebäude,

Segment i (schattiert) und seine möglichen Nachbarsegmente j = 1, ..., 6

Die Schnittstelle zum Deckgebirge oder zur Biosphäre ist durch den Laugenaustrittsort

gegeben. Dieser Laugenaustrittsort muß nicht identisch sein mit dem Laugenzutrittsort.

- 17 -



Welches Segment die Schnittstelle zum Deckgebirge oder zur Biosphäre repräsentiert,

wird in der modulspezifischen Eingabedatei angegeben.

Für die Konsequenzanalyse einiger spezieller Szenarien braucht das Grubengebäude

nicht in eine Vielzahl von Segmenten zerlegt zu werden. Dies ist z.B. bei einem Gruben-

gebäude ohne besondere Strömungswiderstände der FalL. Hier wird das Grubengebäude

als Modellvolumen mit vorgegebenem Schadstoffinventar, also als 'mixing tank model'

für das gesamte Hohlraumvolumen behandelt.

Ein segmentiertes Grubengebäude läßt sich in vielen Fällen schematisch in drei Bereiche

einteilen, siehe Abbildung 2.5:

das Mittelfeld mit den Infrastrukturbereichen,

die Verbindungsstrecken vom Mittelfeld zu den Einlagerungsorten,

die Einlagerungsorte.

Beschickungsstrecke Richt- bzw. Flankenstrecke

~ = Dämme, Verschlüsse

Bohrlöcher

Abb.2.5: Schematische Darstellung einiger typischer Teilbereiche eines Grubenge-

bäudes.
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Das Mittelfeld wird bei einsöhligen Grubengebäuden als ein Segment behandelt, das alle

Hohlräume der dort vorhandenen Strecken und Nebenräume umfaßt. Bei mehrsöhligen

Grubengebäuden ist es zweckmäßig, das Mittelfeld in Einzelsegmente aufzuteilen. Wenn

in diesem Fall der unterstelle unbegrenzte Laugenzutritt in das Mittelfeld erfolgt, so wird

ein Segment als Zutrittsort für die Lauge gewählt und die anderen Segmente werden als

Verbindungsstrecken modelliert.

Die Verbindungsstrecken sind alle Teile eines Grubengebäudes zwischen dem Mittelfeld

und den Einlagerungsorten, also die Richt- bzw. Flankenstrecken und Querschläge so-

wie die Beschickungsstrecken bei der Einlagerung in Bohrlöchern. Die Einlagerungsorte

sind Hohlräume mit chemisch-toxischem oder radioaktivem Abfall, entweder Bohrlöcher,

Kammern oder Strecken.

Zur Beschreibung der Vorgänge in einem Segment des Grubengebäudes sind die Seg-

mentmodelle entwickelt worden. In diesen werden alle Vorgänge berücksichtigt, die zur

Modellerung des zugehörigen Teilbereiches des Grubengebäudes notwendig sind. So

werden z.B. die Konvergenz des Salzgesteins und die damit verbundene Verkleinerung

der Hohlräume, der Strömungswiderstand und das Volumen der eingedrungenen Lauge

berechnet sowie das Schadstoffinventar bilanziert und Sorption und Ausfällung berück-

sichtigt. Die Laugenbewegung und der Schadstoff transport durch Advektion und Konvek-

tion werden außerhalb der Segmentmodelle in jedem Zeitschritt berechnet (siehe Kapitel

4.4 und 4.6). Bei mehrsöhligen Grubengebäuden kann für jedes Segment die relative

Teufe in Bezug auf ein Referenzniveau berücksichtigt werden.

Ein Grubengebäude kann aus einer Vielzahl gleichartiger Segmente bestehen, so daß

es für einen Lopos-Rechenlauf zweckmäßig ist, einzelne Segmente zu Einheiten zusam-

menzufassen. Voraussetzung hierfür ist, daß die zusammengefaßten Segmente in allen

Parametern wie Temperatur, geometrischen Abmessungen und Schadstoffinventar über-

einstimmen. Bei der Anordnung von Bohrlöchern mit gleichem Inhalt in einem Bohrloch-

feld ist diese Vorgehensweise sehr effektiv. Es wird nur ein einziges Segment repräsen-

tativ für alle gleichartigen modelliert und die weiteren Segmente über ihre Anzahl berück-

sichtigt, indem die Ausgangsströme des repräsentativen Segmentmodells mit dieser

Anzahl multipliziert werden.
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Außerdem kann es in verschiedenen Bereichen eines Grubengebäudes Segmente ge-

ben, in denen gleiche oder ähnliche Vorgänge ablaufen. Diese Segmente können, wenn

sie sich in einigen wesentlchen Parametern unterscheiden, nicht zusammengefaßt wer-

den, lassen sich aber durch dasselbe Segmentmodell beschreiben.

r-

~
- '-

Abb.2.6: Beispiel für die Zusammenfassung paralleler Strecken zu je einem Modell-

segment

Für die ModelIierung des Grubengebäudes ist es nützlich, die Unterteilung in Modellseg-

mente so vorzunehmen, daß abzweigende, gegebenenfalls zusammengefaßte Strecken

oder Kammern und Bohrlöcher stets (zumindest näherungsweise) in der Mitte eines Seg-

ments ansetzen (siehe Abbildung 2.6). Dies kann gegebenenfalls durch eine weitere

Unterteilung eines Segments erreicht werden (siehe beispielsweise die Streckenseg-

mente 2 und 7 in Abbildung 2.7).

Als Folge des Kriechens von Salzgestein in die Hohlräume eines in einer Salzformation

liegenden Grubengebäudes wird aus einem vollständig mit Lauge gefüllten Bereich Lau-

ge ausgepreßt. Dieser Laugenstrom wird mit Konvergenzlaugenstrom bezeichnet. Bei

Segmenten, die Strecken mit nichtkompaktierbarem Versatz repräsentieren (siehe Kapi-

tel 3), fehlt der Konvergenzlaugenstrom. Der Einfachheit halber werden sie in der folgen-

den Diskussion wie Segmente mit einem Konvergenzlaugenstrom von Null behandelt.

Der Konvergenzlaugenstrom wird als Laugenquelle modelliert (siehe Kapitel 4.4.1), die

in der Mitte eines jeden Segments angesetzt wird. Für die ModelIierung des Laugen- und

Schadstoff transports in beliebig vernetzten Segmentsystemen werden daher zweck-
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mäßigerweise in der Mitte eines jeden Segments Knoten definiert (s. Abbildung 2.7). Die

Knoten haben folgende Eigenschaften:

sie befinden sich an Konvergenzpunkten (1), d.h. in der Mitte von Segmenten, an

den Stellen, an denen der Konvergenzlaugenstrom als Quelle eingespeist wird,

sie befinden sich gegebenenfalls an Verzweigungspunkten (2), d.h. an Stellen, an

denen mehrere Segmente aneinander stoßen.

Mit der obigen Annahme, daß Verzweigungen immer in der Mitte eines Modellsegments

angesetzt werden können, sind Knoten der Sorte 2 zugleich auch Konvergenzpunkte.

(2)

Segment 1

(1 )

Segment 2 Segment 4 Segment 6

Segment 7

Segment 10

(2)

_ Verschluß

r: Strecke

. Knoten

.. Einspeisung eines Konvergenzlaugenstroms

Abb.2.7: Beispiel für die Auf teilung einer Ringstruktur in Segmente und

die Definition von Knoten in einem Segmentsystem

(1) Konvergenzpunkt mit Einspeisung

(2) Verzweigungspunkt mit drei Einmündungen
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Eine Unterscheidung von Knoten in Konvergenzpunkten und in Verzweigungspunkten ist

daher nicht notwendig.

Alle bisher für die ModelIierung von Grubengebäuden entwickelten Segmentmodelle

werden in Kapitel 3 beschrieben. Es stehen zur Zeit 23 Segmentmodelle zur Verfügung.

Für Einlagerungsorte wurden Modelle von Bohrlöchern, Kammern und Einlagerungs-

strecken entwickelt. Weiterhin gibt es Modelle für Verbindungsstrecken, die kompaktier-

baren oder nichtkompaktierbaren Versatz enthalten oder nicht versetzt sind. Einige Mo-

delle für spezielle Teile eines Grubengebäudes beschreiben diejenigen Segmente, in de-

nen ein begrenzter oder unbegrenzter Laugenzufluß in das Endlager stattfinden kann.

Dies sind die Segmente, welche eine Schnittstelle zum Deckgebirge oder die begrenzten

Laugeneinschlüsse repräsentieren. Ein weiteres spezielles Segmentmodell dient der

ModelIierung von Randbedingungen für Bereiche des Segmentsystems, z.B. der Vorga-

be eines konstanten Laugendrucks oder einer bestimmten Schadstoffkonzentration an

den Rändern eines Streckensystems.

In einigen Segmentmodellen, z.B. für Verbindungsstrecken, können zusätzliche Hohlräu-

me, sogenannte Zusatzvolumina, berücksichtigt werden, die nicht von Lauge durchströmt

werden, aber am Auspressen der Lauge durch Gebirgskonvergenz beteiligt sind. Solche

zusätzlichen Hohlräume existieren in Form von verfüllten Nebenräumen oder bei Richt-

strecken als Verbindungen zu den Abwetterstrecken. Die Lauge in diesen Nebenräumen

kann von Schadstoffen durch Austauscheffekte oder durch Diffusion erreicht werden und

ist daher als kontaminiert anzusehen. Die Zusatzvolumina werden aber bei der Berech-

nung des Strömungswiderstandes für die Lauge nicht berücksichtigt.

2.3.1 Erstellung einer Eingabedatei mit der Segmentstruktur

In einer Eingabedatei wird für alle Knoten des Segmentsystems festgelegt, in welchem

Segment der jeweilige Knoten liegt, an welchen Knoten sich das Segmentsystem ver-

zweigt und welches die jeweiligen Nachbarknoten sind. Zur Erläuterung wird im folgen-

den das Aufstellen dieser Eingabedatei anhand des in Abbildung 2.7 gezeigten Beispiels

vorgeführt.
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Zunächst erhält jedes Segment einen eindeutigen Namen. Danach wird jedem Segment

ein geeignetes Segmentmodell zugewiesen. Die Namen der Segmente und Modelle wer-

den in einer anderen Eingabedatei mit den Segmentdaten aufgeführt. Durch die Reihen-

folge in dieser Datei erhält jedes Segment programmintern eine Nummer.

Als nächstes werden entsprechend der Abbildung 2.7 Knoten definiert und in beliebiger

Reihenfolge fortlaufend durchnumeriert. Der Einfachheit halber werden die oben erwähn-

ten Segmentnamen so gewählt, daß z.B. das Segment, in dem der Knoten 1 liegt, den

Namen SEGMENTl usw. erhält. Dies ist jedoch in keiner Weise vorgeschrieben und auch

nicht immer praktikabeL. Es ist darauf zu achten, daß an jedem Verzweigungspunkt und

in der Mitte eines jeden Segments ein Knoten eingefügt worden ist.

Bei einem beliebig vernetztes Segmentsystem ist es erforderlich, neben der Information

über Nachbarknoten und damit über Nachbarsegmente, die relative Orientierung der

Segmente zueinander festzulegen. Diese Information muß so kodiert sein, daß das Pro-

gramm die Anordnung der Segmente bei der Berechnung der Strömungswiderstände be-

rücksichtigen kann (s. Kapitel 4.3). Daneben werden diese Angaben bei einer graphi-

schen Darstellung des Segmentsystems mit einem Postprozessor verwendet.

Die Angaben in der Eingabedatei mit den Strukturdaten erfolgen in der Reihenfolge:

Knotennummer K, Segment S(K), Orientierung des Segments O(S(K)) sowie für

jede Raumrichtung (+x,+y,+z,-x,-y,-z) Nummern der Nachbarknoten. Für das Bei-

spielsystem in Abbildung 2.7 erhält man:

:::: Strukturdaten für das Beispiel-Segmentsystem aus Abbildung 2.T-::'

1 SEGMENTl y 0 0 0 0 2 0

2 SEGMENT2 y 3 1 0 0 7 0

3 SEGMENT3 X 4 0 0 2 0 0

4 SEGMENT4 X 5 0 0 3 0 0

5 SEGMENT5 X 6 0 0 4 0 0

6 SEGMENT6 y 0 0 0 5 9 0

? SEGMENT? y 0 2 0 0 8 0

8 SEGMENT8 y 0 7 0 0 10 0

9 SEGMENT9 y 0 6 0 0 14 0
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10 SEGMENT10 Y 11 8 0 0 0 0

11 SEGMENTll X 12 0 0 10 0 0

12 SEGMENT12 X 13 0 0 11 0 0

13 SEGMENT13 X 14 0 0 12 0 0

14 SEGMENT14 Y 0 9 0 13 0 0

Hierbei bedeutet Knotennummer 0, daß in der betreffenden Richtung kein Nachbarkno-

ten und damit kein Nachbarsegment vorhanden ist. Die so angelegte Strukturdatei ent-

hält alle Informationen über die Zuordnung von Knotennummern und Segmentnamen,

über die Anzahl und die Nummern der Nachbarknoten und über die relative Orientierung

der Segmente. Letztere wird für die Berechnung der Leitwerte R ~ 1 . (s. Kapitel 4.3) zwi-
i, J

sehen den Knoten i und j benötigt.

Daneben enthält die Strukturdatei auch die Informationen, die für eine schematische gra-

phische Darstellung des Segmentsystems erforderlich sind. Zur maßstabsgerechten

Darstellung werden noch Informationen über die Abmessungen der Segmente benötigt.

Diese sind in der Eingabedatei mit den Segmentdaten abgelegt.

2.3.2 Ausgangsgrößen eines Segmentmodells

Für die Berechnung der Laugenbewegung und des Schadstoff transports werden zu je-

dem Zeitpunkt t vom Segmentmodell die Werte der folgenden Variablen geliefert:

Zustand des Segments bzgl. Laugenbewegung (Status),

Höhe H(t),

Breite B(t),

Volumen V(t),

Porosität ep(t),

gesamtes Porenvolumen V P,ges(t),

gesamtes Laugenvolumen VL,ges(t),

Zusatzvolumen Vz(t),

druckunabhängiger Anteil der Konvergenz ß(V,ep,T),

Laugendruck aus dem vorherigen Zeitschritt p(t-!1t),
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Strömungswiderstand R(t) bzw. Leitwert K1 (t),

Diffusionskoeffizient D(1),

Dichteänderung der Lauge i1p(t),

aktuelles gesamtes Aktivitäts- bzw. Schadstoffinventar Ages(t),

Aktivitäts- bzw. Schadstoffinventar in Lösung A(t),

sowie einige Variablen, die für die Berechnung obiger Größen verwendet werden:

Konvergenzrate K(t),

Querschnitt F(t),

Länge L,

Permeabilität k(t),

Temperatur T(t).

Für die Berechnung der Laugendrücke werden hiervon direkt verwendet:

druckunabhängiger Anteil der Konvergenz ß(V,(j,1),

Zustand des Segments bzgl. Laugenbewegung (Status),

Höhe H(t),

Porosität (j(t),

Laugendruck aus dem vorherigen Zeitschritt p(t-i1t),

Strömungswiderstand R(t) bzw. Leitwert K1 (t),

gesamtes Laugenvolumen VL,ges(t),

gesamtes Porenvolumen Vp,ges(t).

Zur Berechnung von Austauscheffekten durch Dichtegradienten, Diffusion und Dispersi-

on werden verwendet:

Diffusionskoeffizient D(1),

Dichteänderung der Lauge i1p(t),

Höhe H(t),

Breite B(t),

Länge L,

Porosität (j(t),
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Permeabiltät k(t).

Für die Berechnung der Schadstoffströme werden neben den Laugenströmen und den

Austauschströmen zusätzlich verwendet:

Aktivitäts- bzw. Schadstoffinventar in Lösung A(t),

gesamtes Laugenvolumen VL,ges(t).

Die zeitabhängigen Variablen stehen in jedem Knoten des Segmentsystems zur Verfü-

gung. Damit können z.B. Leitwerte R-:1 . (s. Kapitel 4.3.2), Laugenströme S. . (s. Kapiteli, J . i, J
4.4.2) und Aktivitäts- bzw. Schadstoffströme Ai, j (s. Kapitel 4.6 ff) zwischen den Knoten

und somit von einem Segment zu den Nachbarsegmenten berechnet werden. Spezielle

Eigenschaften eines Segments, z.B. ob es versetzt ist, ob es konvergieren kann, welchen

Teilbereich des Grubengebäudes das Segmentmodell beschreiben soli usw., werden im

folgenden Kapitel 3 beschrieben.

2.4 Ablauf einer Freisetzungsrechnung

Eine Freisetzungsrechnung mit dem Programm Lopos2 umfaßt programmtechnisch

einen Eingabeteil und einen RechenteiL. Der Eingabeteil besteht aus dem Programm

ILOPOS und hat die Aufgabe, die eingegebenen Daten für die Rechnung aufzubereiten

und den Rechenteil CLOPOS mit Daten zu versorgen (s. Kapitel 2.4.1 und 2.4.2). Im Re-

chenteil werden die Schadstoffströme, die Laugenströme und andere zeitabhängige Grö-

ßen für alle Bereiche des Grubengebäudes zeitschrittweise berechnet (s. Kapitel 2.4.3).

Wie im vorigen Kapitel dargestellt, wird ein Endlager für eine Freisetzungsrechnung in

Segmente aufgeteilt. Die Anzahl und die Anordnung der einzelnen Segmente sind vom

angenommenen Szenario und dem betrachteten Grubengebäude abhängig und frei

wählbar. Alle Modelle werden bei jedem Zeitschritt einer Lopos2-Rechnung in der Rei-

henfolge abgearbeitet, in der sie in der Datei mit den Segmentdaten abgelegt sind. Dieser

Programmteil wird im folgenden als Segmentschleife bezeichnet.
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- nuklidspezifische Daten für radioakt. Abfälle

- globale Daten

- elementspezifische Daten

- Struktur des Segmentsystems

- Segmentdaten

- Angaben über Abfallmixturen

- Abfalldaten

- Temperaturdaten

Kontrollausgabe
der Eingangsdaten

Vorbelegung von Rechengrößen in den
Segmentmodellen

zeitabhängige
segmentspezifische

Daten

Ausgabe der Laugen-
ströme und Laugendrücke

zur Druck- und Plotausgabe

Äusgabe der Schadstoffströme
und -konzentrationen

zur Druck- und Plotausgabe
und für das Deckgebirgsmodul

bzw. Biosphärenmodul

Endtabellen für die
Druckausgabe

Aufbereitung in Tabellen

Abb.2.8: Fließschema einer Freisetzungsrechnung mit dem Eingabeteil ILOPOS

und dem Rechenteil CLOPOS. Die Segmentschleife wird innerhalb der

Zeitschleife bei jedem Zeitschritt einmal durchlaufen.
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Der Ablauf einer Freisetzungsrechnung ist in Abbildung 2.8 schematisch dargestellt. Der

obere Teil dieser Abbildung beschreibt die Eingabe und Aufarbeitung der Eingangsdaten

im ProgrammteillLOPOS. Vor Beginn der Zeitschleife werden einige Eingangsdaten auf

lokale Variablen in den Segmentmodellen zugewiesen. Im mitteren Teil der Abbildung ist

die Zeitschleife des Programms Lopos2 dargestellt. In dieser Schleife werden einerseits

alle Rechnungen der Segmentschleife durchgeführt und andererseits die Laugendrücke,

Laugenströme und die Schadstoffströme für alle Segmente global berechnet. Am Beginn

und Ende der Rechnung werden Daten für die Druckausgabe abgespeichert, während

des Durchlaufens der Zeitschleife werden wahlweise zeitabhängige Daten in Dateien für

die Druckausgabe und die graphische Ausgabe abgespeichert.

2.4.1 Oatenversolgung

Alle Eingangsdaten für einen Rechenlauf sind entweder in der Datenbibliothek oder in

der modulspezifischen Eingabedatei abgelegt. Die Eingabe und Aufbereitung der Daten

für Lopos2 erfolgt über den ProgrammteillLOPOS. Für jede Freisetzungsrechnung wer-

den aus der Datenbibliothek beispielsweise Eingangsdaten für die Segmente des Gru-

bengebäudes, Daten über die Verknüpfung der Segmente zu einem Grubengebäude,

Daten über die Art und Anzahl der eingelagerten Abfälle, sowie allgemeine physikalische

und chemische Daten benötigt (siehe Tabelle 2.1).

Weitere Eingabegrößen, die für den Lopos-Rechenlauf benötigt werden, stehen in der

modulspezifischen Eingabedatei zur Verfügung. Diese Datei enthält für eine Freiset-

zungsrechnung die folgenden Angaben:

Namen der benötigten Bibliotheksdateien,

Schadstoffauswahl für die Lopos-Rechnung,

Auswahl eines Segmentes, für das die Schadstoffreisetzung aus dem Endlager

berechnet werden soli (= Schnittstelle zur Deckgebirgs- bzw. Biosphärenrech-

nung),

Steuerparameter für die Druck- und Plotausgabe,

Steuerparameter für die Berechnung der Zeitschrittweite,
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Tabelle 2.1: Eingabedaten für Lopos2

Art der Eingabedatei Inhalt der Eingabedatei

für jedes ausgewählte Nuklid:
Elementsymbol und Massenzahl,

nuklidspezifische Daten (NUDA-Datei) Halbwertszeit,
für radioaktive Abfälle Strahlungsart (a, ß, y),

Verknüpfung der Zerfallsreihen,
Massenkonversionsfaktoren

bzw. schadstoffspezifische Daten Kurzbezeichnungen der Schadstoffe

Referenz-Konvergenzrate,
physikalische Konstanten,
Gebirgsdruck und hydrostatischer Druck,

globale Daten (GODA-Datei) Anfangsporositäten,
Endporosität,
Permeabilitäten,
Parameter der Modellansätze

für jedes Element:

elementspezifische Daten (ELDA-Datei) Mobilisierungsdauern,
Löslichkeitsgrenzen ,
Sorptionsdaten

Strukturdaten (SUDA-Datei)
Verknüpfungsplan der Segmente eines
Grubengebäudes

für jedes Segment:
Zuordnung des Segmentmodells,

geometrische Abmessungen,
Angaben über zusätzliche Hohlräume,

Segmentdaten (BADA-Datei)
Ein lagerungszeitpunkte,
Angaben zur Temperaturberechnung,
Reduktionsfaktoren für die Konvergenz
der Hohlräume zur Berücksichtigung der
Stützwirkung von Behältern oder Versatz,
segmentspezifische Anfangswerte

Angaben zu den Abfallmixturen
für jede Abfallmixtur:

(AM DA-Datei) 
Zusammensetzung der Mixtur aus Einzel-
abfällen

für jeden Gebindetyp:

Abfalldaten (ABDA-Datei)
Massen und Volumina der Abfallgebinde,
abfallspezifische Zwischenlagerzeit,
Schadstoff -IN u klidinventare

Temperaturdaten (TEDA-Datei)
für jede räumliche StützsteIle:
Temperaturwerte zu festen Zeitpunkten
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Zeitangaben zum Szenarienablauf:

· Dauer der Freisetzungsrechnung,

· Dauer der Betriebsphase des Endlagers,

· Zeitpunkt des Laugenzutritts in das Endlager,

· globale Zwischenlagerzeit für alle radioaktiven Abfälle,

Steuerparameter für die Berechnung des Laugenzuflusses in Segmente.

Alle eingelesenen Daten werden im ProgrammteillLOPOS in COMMON-Blöcken gespei-

chert und stehen damit allen Programmen des Moduls Lopos zur Verfügung. Zur Kon-

trolle der Eingangsdaten werden diese für jeden Rechenlauf in der Problembeschrei-

bungsdatei (Datei mit der Namenserweiterung pbd) abgelegt.

2.4.2 Schadstoffauswahl

Für eine Freisetzungsrechnung aus einem Endlager für radioaktive Abfälle benötigt das

Programm Lopos2 aus der Datenbibliothek zwei Dateien mit nuklidspezifischen Daten.

Eine Datei enthält die Nuklidinventare und andere Abfalldaten für jeden Abfalltyp, die an-

dere Datei die übrigen nuklidspezifischen Daten, wie Halbwertszeiten, Strahlungsart und

Massenkonversionsfaktoren. Aus dieser Datenbasis tür eine große Anzahl von Nukliden

kann durch Auswahl einzelner Nuklide eine beliebige Teilmenge verwendet werden. Der

Zweck der Nuklidauswahl ist vor allem die Reduzierung der Rechenzeit für eine Freiset-

zungsrechnung, da viele Berechnungen in Nuklidschleifen erfolgen. Außerdem ergibt

sich eine bessere Übersichtlichkeit und leichtere Interpretierbarkeit von Ergebnissen

durch die Beschränkung auf wesentliche Nuklide.

Die Nuklide werden in der modulspezifischen Eingabedatei durch Angabe ihrer Namen

ausgewählt. Im ProgrammteillLOPOS werden für die ausgewählten Nuklide die entspre-

chenden Daten aus der nuklidspezifischen Datenbasis in Lopos-spezifische COMMON-

Blöcke übernommen. In diesem Programmteil wird also der Nuklidvektor der Datenbasis

verkürzt und gleichzeitig der Bezug der einzelnen Nuklide untereinander in den Zerfalls-

ketten neu festgelegt.

- 30-



Bei einer Lopos-Rechnung werden die Inventare der ausgewählten Nuklide entspre-

chend der Nuklidauswahl aus der Datei mit den Abfalldaten übernommen. Außerdem be-

steht die Option, die Inventare von nicht ausgewählten, in der Regel kurzlebigen Mutter-

nukliden, zu den Inventaren der ausgewählten Tochternuklide zu addieren.

Für ein Endlager mit chemisch-toxischen Abfällen treten an die Stelle der Nuklide eindeu-

tige Bezeichnungen für die chemisch-toxischen Schadstoffe. Die Datei mit den nuklidspe-

zifischen Daten enthält die Bezeichnungen der zu berücksichtigenden Schadstoffe, die

Datei mit den Abfalldaten deren Inventare.

Die elementspezifischen Daten für eine Freisetzungsrechnung stehen in einer anderen

Datei der Bibliothek zur Verfügung. Aus dieser Datei werden die Datensätze für solche

chemische Elemente übernommen, die entsprechend der Nuklidauswahl notwendig sind.

Bei jeder Datenübernahme aus Dateien wird geprüft, ob die für die Nuklidauswahl benö-

tigten Daten vorhanden sind und ob die Nuklidauswahl mit anderen Angaben verträglich

ist.

2.4.3 Die Zeitschleife des Programms Lopos2

Nach der Eingabe und Aufbereitung der Daten sowie der Schadstoffauswahl im Pro-

grammteillLOPOS wird mit der Zeitschleife des Programmteils CLOPOS die eigentliche

Freisetzungsrechnung begonnen (siehe Abbildung 2.8). Für jeden Zeitpunkt ab Beginn

der Betriebsphase bis zum vorgesehenen Ende der Freisetzungsrechnung werden in va-

riablen Zeitschritten für alle Segmente eines Grubengebäudes die für die Freisetzung re-

levanten Größen berechnet, Z.B. die Änderungen der geometrischen Abmessungen der

Segmente und der Porosität des Versatzmaterials durch die Konvergenz, die Strömungs-

wiederstände sowie die Laugen- und Schadstoffströme. Kernstück der Zeitschleife sind

die Rechnungen innerhalb der Segmentschleife, also die Berechnung aller Vorgänge in

den einzelnen Segmenten des Grubengebäudes. Erreicht das Segment, welches die

Schnittstelle zum Deckgebirge beschreibt, seine Endporosität, so wird die Zeitschleife

vorzeitig beendet.
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Zur numerischen Lösung der Differentialgleichungen, welche die wesentlichen Vorgänge

im Grubengebäude beschreiben, werden folgende Diskretisierungen vorgenommen:

räumliche Diskretisierung in Segmente, in denen einige Parameter als ortsunab-

hängig angesehen werden können (Kapitel 2.4.1),

zeitliche Diskretisierung zur Umwandlung der Differentialgleichungen in Differen-

zengleichungen.

In den folgenden Kapiteln werden zunächst die Rechenschritte beschrieben, die aus der

räumlichen Diskretisierung herrühren (Kapitel 2.4.4) und danach die in der Zeitschleife

außerhalb der Segmentschleife notwendigen Rechnungen (Kapitel 2.4.5). In Kapitel 2.2

wurde bereits das Verfahren geschildert, das zur Festlegung einer neuen Zeitschrittweite

führt.

2.4.4 Die Segmentschleife

In der Segmentschleife werden Segmentmodelle entsprechend der Struktur des Gruben-

gebäudes durchlaufen und die jeweiligen Ausgangsgrößen berechnet. Die Reihenfolge

des Durchlaufs durch das Segmentsystem ist in der Datei mit den Segmentdaten festge-

legt.

In jedem Segment werden die zeitabhängigen segmentspezifischen Größen wie lokale

Konvergenzrate, Hohlraumvolumen, Versatzporosität, Laugenvolumen, gelöstes Schad-

stoffinventar, Permeabilität und Strömungswiderstand berechnet. Als Ausgangsgrößen

werden hiervon beispielsweise Konvergenzrate, Strömungswiderstand, Laugenvolumen

und Schadstoffinventar an die Programme zur Berechnung des Laugendrucks und der

Laugen- und Schadstoffströme außerhalb der Segmentschleife weitergegeben. Die be-

rechneten Drücke und Ströme sind im nächsten Zeitschritt Eingangsgrößen für die Seg-

mente, in denen hieraus die Konvergenzrate und die Volumen- und Widerstandsände-

rung, das Laugenvolumen und das Schadstoffinventar neu berechnet werden.
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2.4.5 Rechnungen außerhalb der Segmentschleife

Der Laugendruck in allen Segmenten und die Laugen- und Schadstoffströme von den

Segmenten zu den jeweiligen Nachbarsegmenten werden global nach der Segment-

schleife in allen mit Lauge gefüllten Segmenten gleichzeitig berechnet (siehe Kapitel 4.4

und 4.6). Diese Vorgehensweise ermöglicht die Berechnung der Ströme in einem Netz-

werksystem. Außerdem werden numerische Probleme vermieden und Rechenzeit ein-

gespart.

Nach Beendigung der Segmentschleife und nach der Bestimmung der Laugen- und

Schadstoffströme werden alle neu berechneten Größen für eine eventuelle Druck- und

Plotausgabe sowie zur Übergabe an ein Deckgebirgsmodul oder Biosphärenmodul in

Ausgabedateien gespeichert (siehe Abbildung 2.8). Bei Bedarf werden Kontrollrech-

nungen über das aktuelle Schadstoffinventar in allen Segmenten durchgeführt. Zum Ab-

schluß wird der nächste anzusteuernde Zeitpunkt, bzw. die neue Zeitschrittweite berech-

net (siehe Kapitel 2.2).

Die Zeitschrittweiten in Lopos orientieren sich an den Erfordernissen einer Freisetzungs-

rechnung und sind variabeL. Dadurch liegen die Freisetzungsraten aus einem Freiset-

zungsort in das Deckgebirge bzw. die Schadstoffkonzentrationen zu variablen Zeitpunk-

ten vor. Einer anschließenden Deckgebirgs- oder Biosphärenrechnung werden die Frei-

setzungsraten bzw. Schadstoffkonzentrationen ab Beginn der Freisetzung mit Hilfe von

Dateien übergeben.

2.5 Datenübergabe an weitere Module

Als Ergebnis einer Berechnung der Schadstoffmobilisierung aus den Abfällen und der

Transportvorgänge im Grubengebäude werden Freisetzungsraten, der aus dem Gruben-

gebäude ausgepreßte Laugenstrom und die Schadstoffkonzentrationen im Segment, das

die Schnittstelle zum Deckgebirge oder ggfs. zur Biosphäre beschreibt, ausgegeben.

Diese Daten werden gemeinsam mit den dazugehörigen Zeitpunkten in eine Datei mit

der Namenserweiterung rsk geschrieben. Die Werte werden entweder zu jedem berech-

neten Zeitpunkt ausgegeben oder zu Zeitpunkten, deren Anzahl pro Dekade in der mo-

- 33-



dulspezifischen Eingabedatei ausgewählt wird. Die Datei rsk dient als Eingabedatei für

eine nachfolgende Deckgebirgs- oder Biosphärenrechnung.

2.6 Ergebnisdarstellung

Für die Druckausgabe und für die graphische Ausgabe zeitabhängiger Größen wird eine

Gruppe von zusammengehörenden Dateien erstellt, die nach Beendigung des Lopos-

Rechenlaufes mit Postprozessoren bearbeitet werden können.

Außerdem wird während eines Lopos-Rechenlaufes eine Datei mit der Namenserweite-

rung out angelegt, in die Steuerparameter der Ergebnisausgabe, Meldungen über die er-

folgreiche Übernahme der Eingangsdaten bzw. Fehlermeldungen ausgegeben werden.

In diese Datei werden nach Beendigung der Rechnung wahlweise Endergebnisse wie

Freisetzungsmengen, Laugenvolumina, charakteristische Zeitpunkte der Freisetzungs-

rechnung sowie Zeitpunkte des Erreichens von Löslichkeitsgrenzen in einzelnen Teilbe-

reichen des Grubengebäudes und Maximalkonzentrationen ausgegeben.

Zur Kontrolle der Steuermechanismen der zeitabhängigen Rechnung und zur Information

des Benutzers, welche Effekte und Segmente des Grubengebäudes die Zeitschritte steu-

ern, wird die Datei mit der Namenserweiterung rad angelegt.

Eine weitere Datei mit der Namenserweiterung ret enthält ausgewählte Tabellen mit End-

ergebnissen der Rechnung. Die Datei ist so angelegt, daß die Werte mit einem Postpro-

zessor in Tabellenform für eine Dokumentation verarbeitet werden können. Daneben wird

eine Problembeschreibungsdatei (pbd-Datei) angelegt, die alle Eingangsdaten und Steu-

erdaten des Rechenlaufs enthält. Diese Datei ermöglicht die Kontrolle der korrekten Da-

tenversorgung des Rechenlaufs.

Die zu erstellenden Dateien und deren Inhalte werden in der modulspezifischen Einga-

bedatei ausgewählt.
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3 Die Segmentmodelle

Zur Modellerung der Vorgänge im Endlager wird das Grubengebäude in geeigneter Wei-

se in einzelne Segmente zerlegt. Die Vorgehensweise bei der Zerlegung in Segmente ist

in Kapitel 2 dargestellt.

Zur Beschreibung der Vorgänge in einem einzelnen Segment wurden Segmentmodelle

für eine Reihe von Segmenttypen entwickelt. Solche Segmentmodelle können dann für

jedes Segment dieses Typs verwendet werden. Somit können Grubengebäude, die zum

Beispiel in mehrere hundert Segmente untergliedert wurden, durchaus mit weniger als

zehn unterschiedlichen Segmentmodellen beschrieben werden. Unterschiedliche Vor-

gänge in den Segmenten können dabei durch segmentspezifische Parameterbeschik-

kungen berücksichtigt werden.

Die Zuordnung der Segmentmodelle zu den Segmenten geschieht durch Angabe des

Namens des Segmentmodells in der Datei mit den Segmentdaten. Die zur Zeit verfüg-

baren Segmentmodelle lassen sich in drei Gruppen einordnen:

1. Segmentmodelle für Einlagerungsorte:

Modell eines Bohrlochs mit Stopfen für die Einlagerung von hoch- und mittelaktiven

Abfällen (HAW und MAW), mit ModelIierung der Austauscheffekte Diffusion, Di-

spersion und Austausch durch Dichtegradienten durch den Stopfen,

Modell einer versetzten Kammer ohne Verschluß für die Einlagerung von MAW,

schwachaktiven Abfällen (LAW) sowie abgebrannten Brennelementen aus Leicht-

wasserreaktoren (LWR), mit ModelIierung der Austauscheffekte Diffusion, Disper-

sion und Austausch durch Dichtegradienten aus der Kammer,

Modell einer versetzten Kammer mit kompaktierbarem Verschluß für die Einlage-

rung von MAW, LAW und LWR, mit Modellerung der Austauscheffekte Diffusion,

Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten durch den Verschluß,

Modell einer teilversetzten Kammer mit nicht-kompaktierbarem Verschluß für die

Einlagerung von MAW, LAW und LWR, mit ModelIierung der Austauscheffekte Dif-

fusion, Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten durch den Verschluß,
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Modell einer teilversetzten Kammer mit einem durch Gasproduktion beschleunig-

ten Auspressen der Lauge, mit nicht-kompaktierbarem Verschluß für die Einlage-

rung von MAW, LAW und LWR, mit Modellerung der Austauscheffekte Diffusion,

Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten durch den Verschluß.

Im Bohrlochmodell wird der anfangs vorhandene Ringspaltyernachlässigt, da dieser im

allgemeinen innerhalb sehr kurzer Zeit infolge der Konvergenz des umgebenden Salzge-

steins verschwindet. Im Modell der teilversetzten Kammer werden der offene Hohlraum

und der versetzte Bereich getrennt modelliert, da sie sich beim Konvergenzvorgang un-

terschiedlich verhalten. Einlagerungssegmente sind La. mit einem Verschluß versehen.

Dieser Verschluß kann aus kompaktierbarem Material, z.B. Salzgrus, oder aus nichtkom-

paktierbarem Material, z.B. Beton, bestehen.. Zur feineren Unterteilung einer Kammer

gibt es außerdem ein Kammermodell ohne Verschluß.

2. Segmentmodelle für Verbindungsstrecken:

ein Modell für ein versetztes Streckenelement mit rechteckigem Querschnitt, mit

kompaktierbarem Versatz, mit Modellerung der Austauscheffekte Diffusion, Di-

spersion und Austausch durch Dichtegradienten,

ein Modell für ein versetztes Streckenelement mit rechteckigem Querschnitt, mit

nichtkompaktierbarem Versatz, mit Modellerung der Austauscheffekte Diffusion,

Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten,

ein Modell für ein versetztes Streckenelement mit rundem Querschnitt, mit kompak-

tierbarem Versatz (z.B. Rolloch), mit ModelIierung der Austauscheffekte Diffusion,

Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten,

ein Modell für ein versetztes Streckenelement mit rundem Querschnitt, mit nicht-

kompaktierbarem Versatz (z.B. Schacht), mit Modellerung der Austauscheffekte

Diffusion, Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten,

ein Modell für ein nicht versetztes Streckenelement (offene Strecke) mit Strö-

mungswiderstand nach Hagen-Poiseuille, mit Modellerung der Austauscheffekte

Diffusion, Dispersion, Austausch durch Dichtegradienten und instantane Durchmi-

schung der Schadstoffe mit denen in offenen Bereichen in Nachbarsegmenten,

ein Modell für ein nicht versetztes Streckenelement (offene Strecke) mit konstan-

tem Strömungswiderstand, mit Modellerung der Austauscheffekte Diffusion, Di-
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spersion, Austausch durch Dichtegradienten und instantane Durchmischung der

Schadstoffe mit denen in offenen Bereichen in Nachbarsegmenten,

ein Modell für ein Streckenelement mit nicht-kompaktierbarem Mineralgemisch-

Versatz, mit Modellerung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Aus-

tausch durch Dichtegradienten,

sowie das Modell der diese Strecke umgebenden Auflockerungszone, mit Model-

Iierung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Austausch durch Dichtegra-

dienten,

ein Modell für ein Streckenelement mit nicht kompaktierbaren Kiessand-Versatz,

mit Modellerung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Austausch durch

Dichtegradienten.

Den Streckensegmenten, mit Ausnahme der Segmente Mineralgemischstrecke, Kies-

sandstrecke, Auflockerungszone und Schachtsegment, kann ein beliebig großes Zusatz-

volumen beigefügt werden, das Laugenmengen aufnehmen kann, aber nicht zum Strö-

mungswiderstand beiträgt. Jedes Zusatzvolumen, auch das der offenen Strecken, kann

Versatzmaterial enthalten (Eingabe einer Versatzporosität .. 1).

3. Segmentmodelle für spezielle Teile des Grubengebäudes:

ein Modell für die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes

mit rechteckigem Querschnitt, versetzt mit nichtkompaktierbarem Material, mit Mo-

dellierung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Austausch durch Dich-

tegradienten,

ein Modell für die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes

mit rechteckigem Querschnitt, versetzt mit nichtkompaktierbarem Material, wobei

die Modellerung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Austausch durch

Dichtegradienten mit konstantem effektiven Querschnitt und effektiver Länge er-

folgt,

ein Modell für die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes

mit rechteckigem Querschnitt, versetzt mit nichtkompaktierbarem Material, ohne

Modellerung der Austauscheffekte,

ein Modell für die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes

mit rundem Querschnitt, versetzt mit nichtkompaktierbarem Material, mit Modelle-
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rung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Austausch durch Dichtegradi-

enten,

ein Modell für die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes

mit rundem Querschnitt, versetzt mit nichtkompaktierbarem Material, wobei die Mo-

dellerung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Austausch durch Dich-

tegradienten mit konstantem effektiven Querschnitt und effektiver Länge erfolgt,

ein Modell für die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes

mit rundem Querschnitt, versetzt mit nichtkompaktierbarem Material, ohne Model-

Iierung der Austauscheffekte,

ein spezielles Modell zur Simulation fester Druckrandbedingungen und vorgegebe-

ner Schadstoffkonzentration auf dem Rand.

Diese Modelle erlauben den Zutritt von Lauge ins Endlager zu vorgegebenen Zeitpunk-

ten. Die entsprechenden Segmente können z.B. Teile eines Abschlußbauwerks oder des

Schachts darstellen. Das Modell mir vorgegebenen Randbedingungen kann in Testrech-

nungen für Beispiele verwendet werden, für die analytische Lösungen existieren.

Im Kapitel 3.2 werden die Segmentmodelle und deren Besonderheiten detailliert be-

schrieben.

3.1 Behandlung der physikalischen und chemischen Effekte

In Lopos2 werden die folgenden physikalischen und chemischen Effekte berücksichtigt,

die für die Laugenbewegung und den Schadstoff transport in einem Grubengebäude im

Salinar verantwortlich sind:

Konvergenz des Salzgesteins,

· Volumenverringerung aufgefahrener Hohlräume,

· Kompaktierung von Salzgrusversatz und anderen kompaktierbaren Materialien,

Laugentransport durch Druckgradienten,

· Strömung nach Darcy im Versatz,

· Strömung nach Hagen-Poiseuille im offenen Bereich,

konvektive Laugenbewegung durch Dichtegradienten,
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Schadstoffransport durch Advektion, Dispersion, Diffusion und Konvektion,

instantane Durchmischung der Schadstoffe in offenen Bereichen,

radioaktiver Zerfall und Aufbau von Tochternukliden bei radioaktiven Abfällen,

Ausfällung der Schadstoffe bei Erreichen von Löslichkeitsgrenzen,

Sorption der Schadstoffe an Versatzmaterialien oder Korrosionsprodukten.

Ein Segmentmodell enthält im wesentlichen eine Abfolge von Unterprogrammen, in de-

nen die oben aufgelisteten Effekte behandelt werden. Sie sind im folgenden in der Rei-

henfolge aufgeführt, in der sie in den Segmentmodellen aufgerufen werden. In den ein-

zelnen Unterprogrammen werden die folgenden Größen berechnet:

Temperatur zur Zeit t - !lt im Versatz und, sofern vorhanden, im Verschluß,

temperaturabhängiger Diffusionskoeffizient,

Dichteänderung durch z.B. Zementauflösung und Temperaturerhöhung,

Konvergenzrate,

Anzahl ausgefallener, korrodierter Behälter in Einlagerungssegmenten

und Schadstoffmobilisierung aus der Abfallmatrix,

Bilanz des Schadstoff- bzw. Nuklidinventars und radioaktiver Zerfall der Nuklide,

Auswirkung der Konvergenz im Versatz und im Zusatzvolumen,

Temperatur zur Zeit t im Versatz und, sofern vorhanden, im Verschluß,

druckunabhängiger Anteil der Konvergenz,

Zustand eines Segments bezüglich der Laugenbewegung und Bilanz des Laugen-

volumens; die Zuflußzeiten werden abgespeichert,

Sorption und Ausfällung in Streckensegmenten bzw. in Einlagerungssegmenten,

Schadstoff transport in den Blöcken eines diskretisierten Streckensegments,

Permeabiltät des Versatzmaterials,

inverser Strömungswiderstand einer versetzten bzw. einer offenen Strecke,

Endporositätskontrolle bzw. Kontrolle des Endvolumens einer offenen Strecke.

Die zeitliche Abfolge für die Berechnung der Effekte ist in allen Segmenten gleich. Sie

berücksichtigt, daß zur Berechnung einer Größe zur Zeit t sowohl Werte anderer Varia-

blen dieses Segments zur Zeit t als auch Werte derselben Größe aus dem vorangehen-

den Zeitschritt t - !lt benötigt werden.
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Laugendrücke, Laugenströme und Schadstoffströme werden für alle Segmente zugleich

außerhalb der Segmentschleife berechnet. Die Segmentmodelle stellen die hierfür erfor-

derlichen Eingangsgrößen wie den druckunabhängigen Anteil der Konvergenzrate, den

Strömungswiderstand, das aktuelle Poren- und Laugenvolumen, das gelöste Schadstoff-

inventar sowie die für Austauscheffekte benötigten Größen Diffusionskoeffizient, Disper-

sionslänge und Dichteänderung der Lauge bereit.

Eine ausführliche Beschreibung der physikalischen und chemischen Effekte erfolgt in Ka-

pitel4, wobei auf ihre Modellerung und die dazu erforderlichen Daten und Parameter ein-

gegangen wird.

Neben den genannten Unterprogrammen für physikalische und chemische Effekte gibt

es einige Routinen zur Programmsteuerung, die ebenfalls von den Segmentmodellen

aufgerufen werden. Diese Programme dienen dazu,

die Variablen für Inventare in Einlagerungssegmenten vorzubelegen,

alle Ströme und den inversen Widerstand auf Null zu setzen, wenn die Porosität

vom Versatzmaterial oder Verschluß des Segmentes einen Wert kleiner als die

Endporosität erreicht hat,

einen segmentspezifischen Zeitpunkt für die Zeitschrittsteuerung zu setzen,

einen Wert für die nächste Zeitschrittweite vorzuschlagen und

einen definierten Programmabbruch beim Auftreten eines Eingabefehlers zu er-

möglichen.

Die Anzahl der berücksichtigten Effekte unterscheidet sich in den einzelnen Segmentmo-

dellen. Dies trifft insbesondere auf die Permeabilität und den Strömungswiderstand sowie

auf die Austauscheffekte zu, die nicht in allen Segmenten gleich behandelt werden. Da-

her wird bei den Beschreibungen der einzelnen Segmentmodelle im Kapitel 3.2 jeweils

ein schematischer Überblick der betrachteten Effekte gegeben.
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3.1.1 Zusammenwirken der Effekte

Die innerhalb eines Segmentes ablaufenden physikalischen und chemischen Prozesse

beeinflussen sich im allgemeinen gegenseitig. Diese Tatsache spiegelt sich zum Teil dar-

in wider, daß die Ergebnisse, die ein Effektmodellliefert, zugleich Eingangsgrößen für ein

anderes Effektmodell sind. Im folgenden wird anhand einiger schematischer Darstellun-

gen dieses Zusammenwirken der Effekte aufgezeigt.

Die Verkleinerung des Volumens der Resthohlräume in einem Endlager im Salinar durch

die Konvergenz des umgebenden Salzgesteins ist einer der wichtigsten zu betrachten-

den Effekte. Dieser Vorgang führt einerseits bei der ungestörten Entwicklung des Gru-

bengebäudes innerhalb verhältnismäßig kurzer Zeit zu einem endgültigen Verschließen

der Resthohlräume. Andererseits ist die Konvergenz bei einem unterstellten Laugenzu-

tritt ins Endlager der wesentliche Antriebsmechanismus für eine Schadstoffreisetzung

durch Auspressen kontaminierter Lauge aus dem Grubengebäude.

In fast allen Segmentmodellen werden die Auswirkungen der Konvergenz auf das Hohl-

raumvolumen des jeweiligen Segments und auf die Laugenbewegung durch Berechnung

einer Konvergenzrate ermittelt. Abbildung 3.1 zeigt schematisch die an dem Konvergenz-

prozeß beteiligten Effekte und deren Rückwirkung auf die Konvergenzrate.

Die Konvergenzrate ist eine Funktion der im allgemeinen zeitabhängigen Größen Tem-

peratur, Laugendruck und Porosität des versetzten Hohlraumes (siehe Kapitel 4.1). Die

Temperatur wird aus den Angaben in der Datei mit den Temperaturdaten bestimmt. Die

zeitliche Änderung der Porosität berechnet sich aus der Veränderung des Hohlraumvo-

lumens (siehe Kapitel 4.2).

Der Laugendruck wird zusammen mit den durch die Konvergenz erzwungenen advekti-

ven Laugenströmen außerhalb der Segmentmodelle für alle Segmente zugleich ermittelt

(siehe Kapitel 4.4). Die einzelnen Segmentmodelle liefern für diese Berechnung die fol-

genden Eingangsgrößen:
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Temperatur T

Konvergenzrate K (P, ep, 1)

Porosität ep Volumen V
Querschnitt F

Permeabiltät k

Widerstand R

Laugendruck p

Abb.3.1: Konvergenz eines versetzten Hohlraumes und das Zusammenwirken der

beteiligten Prozesse

die Information, in welchem aktuellen Zustand sich das Segment in Bezug auf die

Laugenbewegung befindet, also in der Zuflußphase, Auspreßphase, o.ä., (siehe

Kapitel 4.4),

den druckunabhängigen Anteil der Konvergenz (siehe Kapitel 4.4.1),

den Strömungswiderstand in Abhängigkeit von der Permeabilität des Versatzes

und, sofern vorhanden, des Verschlusses bzw. den Strömungswiderstand einer of-

fenen Strecke (siehe Kapitel 4.3.2).

- 42-



Abbildung 3.2 zeigt die Wechselwirkungen der zur Berechnung des Laugendrucks in ei-

nem Segment beitragenden Effekte sowie der Eingangsgrößen aus den Nachbarseg-

menten. In leeren Segmenten kann der dort herrschende atmosphärische Druck gegen-

über dem Gebirgsdruck und dem Laugendruck von einigen MPa in gefüllten Segmenten

vernachlässigt werden. Daher wird der Druck Pi in leeren Segmenten i immer auf Null

gesetzt.

1
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Laugendruck im
Laugendruck
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segmentenj segmentenj

.
t t,

,, ,

Konvergenzrate Volumen des
im Segment i Segments i

1

1-~
I

1

L_

Abb.3.2: Eingangsgrößen zur Laugendruckberechnung

In teilweise gefluteten Segmenten stell sich ein Laugendruck entsprechend dem

Laugenstand ein, d.h. entsprechend der Höhe der Lauge in den Segmenten. Dieser im

Vergleich zu gefluteten Segmenten La. zwar geringe Laugendruck ermöglicht einen Lau-

genstrom in Nachbarsegmente, die weniger Lauge enthalten oder sich in einer größeren

Teufe befinden, siehe die Diskussion in Kapitel 3.1.3. Dieser Laugentransport zwischen

teilgefüllten Segmenten kann im Modul Lopos durch Angabe eines globalen Steuerpa-

rameters wahlweise mitgerechnet oder vernachlässigt werden.

Für alle gefluteten Segmente werden die Laugendrücke Pi nach den im Kapitel 4.4.1 an-

gegebenen Gleichungen berechnet. Mit den so bestimmten Laugendrücken können die
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Ströme in allen Segmenten mit Hilfe der im Kapitel 4.4.2 angegebenen Gleichungen er-

mittelt werden.

Neben den durch die Konvergenz erzwungenen advektiven Laugenströmen können Lau-

genbewegungen durch Austauscheffekte auftreten, z.B. aufgrund von Dichtegradienten

in der Lauge, die durch Temperatur- oder Konzentrationsunterschiede in den Segmenten

verursacht werden (siehe Kapitel 4.6.3).

Die Schadstoffe können sowohl mit den erzwungenen Laugenströmen als auch mit der

durch die Austauscheffekte hervorgerufenen Laugenbewegung sowie durch Diffusion

und Dispersion in der Lauge transportiert werden (siehe Kapitel 4.6.2). In Abbildung 3.3

sind die Effekte schematisch dargestellt, die zu den Schadstoffströmen beitragen. Die

Berechnung des Schadstoff transports erfolgt wie die der Laugenströme außerhalb der

Temperatur ~eiöste Radiolyse
I

KorrosionSu stanzen

,
~ ~r ~r

Dichteänderung
Gasstrom Laugenstromder Lauge

I

" l' ,

gesamter Laugen- Schadstoff- - Diffusion / Dispersionaustauschstrom konzentration --

" "
Schadstoffstrom durch Austauscheffekte

Abb.3.3: Berechnung des Schadstoffstroms, der durch konvektiven Laugen-

austausch sowie Diffusion und Dispersion bewirkt wird.
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Segmentschleife. Bei der Berechnung eines resultierenden Schadstoffstromes von ei-

nem Segment zu seinen Nachbarn wird folgendermaßen vorgegangen:

Die in die Berechnung der Laugenbewegung durch Austauscheffekte eingehenden

Größen temperaturabhängiger Diffusionskoeffizient, Permeabilität bzw. Porosität, Dich-

teänderung der Lauge durch Temperatur und Konzentration einer in der Lauge gelösten

Substanz werden in allen Segmenten in der Segmentschleife berechnet (siehe Kapitel

4.2, 4.3 und 4.6.3). Unter der in der Lauge gelösten Substanz wird eine die Dichte stark

beeinflussende gelöste Substanz verstanden, die z.B. bei Korrosion zementierter Abfälle

entsteht. Die Dichteänderung durch die gelösten Schadstoffe wird nicht betrachtet.

Außerhalb der Segmentschleife wird anschließend wie im Kapitel 4.6 angegeben der

konvektive (Austausch-) Schadstoffstrom berechnet und zu dem diffusiven/dispersiven

Schadstoffstrom und dem advektiven Schadstoffstrom addiert, der sich aus dem erzwun-

genen Laugenstrom ergibt. Letzterer liefert im allgemeinen den größeren Beitrag.

Die Bilanz der Schadstoffe ergibt sich zu jedem Zeitpunkt aus dem aktuellen Schadstoff-

inventar und dem Netto-Schadstoffstrom im Segment, der sich aus der Summe aller

Schadstoffströme in die Nachbarsegmente bzw. aus den Nachbarsegmenten ergibt (sie-

he Kapitel 4.6.5).

In allen Segmentmodellen, die mit kontaminierter Lauge in Berührung kommen, werden

die chemische Sorption und die Ausfällung von Schadstoffen aufgrund einer begrenzten

Löslichkeit berechnet (siehe Kapitel 4.6.6). Durch die Berücksichtigung dieser Effekte

werden die Schadstoffströme in einigen Segmenten beeinflußt. In der Gleichung für den

Schadstoff transport ist dann nur die Konzentration des zum Transport beitragenden, ge-

lösten Inventars einzusetzen.

In jedem Segment wird über das Courant-Neumann-Kriterium (s. Kapitel 2.2) die Zeit-

schrittweite gesteuert. Hierdurch wird gewährleistet, daß der im Zeitschritt transportierte

Schadstoff mit dem im Segment vorhandenen Schadstoffinventar bzw. mit der Schad-

stoffkonzentration verträglich ist. Daneben wird sichergestellt, daß die pro Zeitschritt

transportierte Laugenmenge nicht das verfügbare Hohlraumvolumen bzw. das vorhan-

dene Laugenvolumen übersteigt.
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In Abbildung 3.4 ist der Ablaufplan eines Segmentmodells dargestellt. In der Spalte "Mo-

delIsteuerung" wird abgefragt, ob das Segment schon "existiert" oder ob im Segment die

Endporosität bzw. das Endvolumen bereits erreicht wurde. Durch die Abfrage "existent"

wird berücksichtigt, daß während der Betriebsphase eine schrittweise Beladung des End-

lagers erfolgt und Segmente erst dann zu betrachten sind, wenn sie einer zeitlichen Ent-

wicklung unterworfen werden. Dies ist im allgemeinen mit der Einlagerung von Abfällen

und der Verfüllung gegeben. Programmtechnisch wird ab diesem Zeitpunkt das Segment

zugeschaltet. Durch die Abfragen "Endporosität" oder "Endvolumen" wird berücksichtigt,

daß die zeitliche Entwicklung eines Segments endet, wenn die geringen Porositäten und

Permeabilitäten eine weitere Konvergenz und eine weitere Laugenbewegung unterbin-

den oder wenn das Volumen eines Segments so weit reduziert worden ist, daß angenom-

men werden kann, daß es nicht mehr durchströmt wird. In diesen Fällen wird das Seg-

mentmodell nicht mehr durchlaufen. Der Begriff spontaner Laugenzutritt wird im Kapitel

3.1.2 erläutert.

In der nächsten Spalte sind die Effektprogramme zusammengefaßt, die zur Berechnung

der Konvergenz und deren Auswirkung sowie des Strömungswiderstands beitragen. Die

dritte Spalte gibt die Programme an, die konvektive Laugen- und Schadstoffbewegungen

antreiben. Die folgende Spalte gibt die Programme an, die allgemein zur Bilanzierung des

Matrixmaterials der Abfälle, der Lauge und des Schadstoffinventars im Segment dienen.

Die verbindenden Pfeile geben die oben beschriebene Reihenfolge wieder, in der die Ef-

fektprogramme in einem Segmentmodell durchgerechnet werden.

3.1.2 Beschreibung der Laugenbewegung

Bei der ModelIierung der Vorgänge in einem Segment lassen sich drei Phasen unter-

scheiden, die jedes Segment nacheinander durchlaufen kann:

die Trockenphase,

die Zuflußphase,

die Durchströmungs- bzw. Auspreßphase.
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Die Trockenphase kennzeichnet den Zeitbereich zwischen Verfüllen und Verschließen

des Teilbereichs und dem Zeitpunkt des ersten Laugenzutritts in das Segment. In diesem

Zeitbereich braucht nur eine geringe Anzahl von Effekten betrachtet zu werden. Dies sind

insbesondere die Konvergenz des umgebenden Salzgesteins und die damit verbundene

Volumen-, Porositäts- und Permeabilitätsänderung (siehe Kapitel 4.2 und 4.3).

In der Zuflußphase wird das Segment mit Lauge aufgefüllt. Der Laugenzutritt erfolgt im

allgemeinen von einem Nachbarsegment her. Da diese Lauge kontaminiert sein kann,

wird in der Zuflußphase erstmals der Schadstoff transport, gegebenenfalls der radioaktive

Zerfall sowie Sorption und Ausfällung von Schadstoffen berechnet.

In der Durchströmungs- und der Auspreßphase sind das Segment und auch mindestens

ein benachbartes Segment vollständig mit Lauge gefüllt. Zwischen diesen Segmenten

kann ein konvektiver Laugenaustausch stattfinden, sofern eine treibende Kraft, wie ein

Dichtegradient, vorhanden ist.

Ist auch der Einlagerungsort vollständig mit Lauge gefüllt, kann kontaminierte Lauge aus-

gepreßt werden. Der Austritt von Lauge ins Deckgebirge beginnt, wenn entweder das

gesamte Endlager geflutet ist oder wenn der Strömungswiderstand der Segmente mit

fortschreitender Konvergenz so groß geworden ist, daß sich die Strömungsrichtung der

Lauge am Austrittsort ins Deckgebirge umdreht.

Die Freisetzung von Schadstoffen aus dem Grubengebäude beginnt, wenn kontaminierte

Lauge ins Deckgebirge austritt. Dieser Zeitpunkt ist nicht notwendigerweise identisch mit

dem Zeitpunkt des Vollaufens des Grubengebäudes als Ganzes. Einerseits kann je nach

dem Verhältnis der Widerstände der Dämme und Verschlüsse schon vorher nichtkonta-

minierte Lauge aus dem Endlager ausgepreßt werden. Andererseits kann kontaminierte

Lauge aus dem Endlager herausgepreßt werden, während sich zugleich noch Bereiche

des Endlagers in der Zuflußphase befinden. Hierbei können bereits mobilisierte Schad-

stoffe auch in tieferliegende Bereiche des Endlagers oder in einen anderen Flügel des

Grubengebäudes transportiert werden.

Das Auspressen der kontaminierten Lauge stellt in vielen Fällen den Haupttransportme-

chanismus für die Schadstoffe aus dem Endlager dar. Weitere Effekte, die eine Schad-
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stoffreisetzung bewirken, sind die oben erwähnten Austauschvorgänge durch Tempera-

turgradienten und Konzentrationsdifferenzen von in der Lauge gelösten Stoffen sowie

speziell durch Diffusion der Schadstoffe.

Im Gegensatz zu dem kontinuierlichen Laugenzutritt von einem Nachbarsegment her,

kann in jedes Segment eine in den Segmentdaten vorwählbare Laugenmenge zu einem

ebenfalls vorwählbaren Zeitpunkt spontan zutreten (s. Tabellen mit den lokalen Ein-

gangsdaten, Kapitel 3.2). Die Herkunft dieser Lauge wird im allgemeinen nicht näher spe-

zifiziert. Das auf diese Weise zutretende Laugenvolumen wird automatisch auf das zur

Verfügung stehende Porenvolumen begrenzt, d.h. ist das Laugenvolumen größer als das

Porenvolumen, so wird die überschüssige Laugenmenge ignoriert. Der Effekt des spon-

tanen Laugenzutritts ist für spezielle Modellerungen erforderlich, bei denen ein Segment

zu einem bestimmten Zeitpunkt vollständig mit Lauge gefüllt sein solL.

Zunächst bestimmt sich der Laugendruck in einem auf diese Weise gefüllen Segment

aus der Höhe des Laugenstandes im Segment. Besteht jedoch eine Verbindung der Lau-

gensäule über Nachbarsegmente zu einem Wasserleiter im Deckgebirge oder ist das ge-

samte Endlager geflutet, so entspricht der Laugendruck im spontan vollständig gefüllten

Segment dem hydrostatischen Druck entsprechend der Teufe. Programmtechnisch wird

der unterschiedliche Laugendruck in spontan gefluteten Segmenten wie folgt gesteuert:

wird der Eingangsparameter für das spontan zufließende Laugenvolumen kleiner

als das Porenvolumen gesetzt, so entspricht der Anfangswert für den Laugendruck

dem Laugenstand im Segment,

wird der Eingangsparameter für das spontan zufließende Laugenvolumen größer

oder gleich dem Porenvolumen, aber kleiner als 106 m3 gesetzt, so wird das Lau-

genvolumen auf das Porenvolumen begrenzt, und der Anfangswert für den Laugen-

druck entspricht dem Laugenstand im gefluteten Segment,

wird der Eingangsparameter für das spontan zufließende Laugenvolumen größer

oder gleich 106 m3 gesetzt, so wird das Laugenvolumen ebenfalls auf das Poren-

volumen begrenzt aber der Anfangswert für den Laugendruck ist gleich dem hydro-

statischen Druck in der entsprechenden Teufe.
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Als weitere mögliche Laugenquelle wird der Zutritt einer begrenzten Laugenmenge aus

einer Laugentasche im Endlagerbereich modelliert. Zur Beschreibung eines solchen

Laugeneinschlusses wird ein spezielles Segmentmodell verwendet. Bei einem Laugen-

zutritt aus einem begrenzten Laugeneinschluß kann das Segmentsystem zusätzlich von

den Einlagerungsorten her mit Lauge gefüllt werden. Die Mobilisierung von Schadstoffen

und der Transport von kontaminierter Lauge kann in diesem Fall schon einsetzen, bevor

Lauge aus dem Deckgebirge in das Grubengebäude eindringt. Eine Freisetzung von

Schadstoffen aus dem Endlager ist im allgemeinen aber nur möglich, wenn die Lauge

aus dem begrenzten Laugeneinschluß mit der Lauge aus dem Deckgebirge im Endlager

zusammentrifft.

Begrenzte Laugenzutritte aus Laugentaschen oder unbegrenzte Laugenzutritte über

Wegsamkeiten aus dem Deckgebirge können an mehreren Stellen zu unterschiedlichen

Zeitpunkten stattfinden. Im letzteren Fall kann ein Schadstoffstrom aus dem Endlager ins

Deckgebirge ebenfalls an mehreren Stellen auftreten. Der Schadstoff transport durch das

Deckgebirge wird dann mit dem Modul für den Transport im Deckgebirge gegebenenfalls

für mehrere Quellen gerechnet.

Entscheidend für eine mögliche Freisetzung von Schadstoffen aus dem Endlager ist ei-

nerseits die Zeit, welche die eindringende Lauge benötigt, um die eingelagerten Abfälle

zu erreichen, denn mit fortschreitender Konvergenz wird der eindringenden Lauge ein

größerer Widerstand entgegengesetzt und eventuell ein Erreichen der Abfälle verhindert.

Andererseits wird die Menge der freigesetzten Schadstoffe durch die Zeitspanne be-

stimmt, welche die einmal eingedrungene Lauge zur Verfügung hat, die Abfallbehälter zu

korrodieren und Schadstoffe zu mobilisieren, bevor sie wieder ausgepreßt wird. Daher ist

eine möglichst genaue Beschreibung des Laugenzutritts wichtig für die Bewertung der

Langzeitsicherheit eines Endlagers.

Im folgenden Kapitel 3.1.3 wird die Modellerung eines direkten Weitertransports einge-

drungener Lauge diskutiert. Ein direkter Weitertransport bedeutet, daß entgegen der

oben dargestellten ModelIierung Lauge von einem Segment x in ein benachbartes Seg-

ment eindringen kann, bevor das Segment x komplett mit Lauge gefüllt ist.
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3.1.3 Direkter Weitertranport eingedrungener Lauge

In der ModelIierung des Laugenzutritts zu Beginn dieses Kapitels wurde unterstellt, daß

die Lauge in ein Segment eines Grubengebäudes erst dann eindringt, wenn ein benach-

bartes Segment mit Lauge aufgefüllt ist. Diese Modellvorstellung ist gerechtfertigt, wenn

ein Segment mit einem weniger durchlässigen Verschluß versehen ist, und erst ein deut-

licher Anstieg des Laugendrucks im Nachbarsegment einen Weitertransport der Lauge

in das betrachtete Segment erlaubt.

In vielen Fällen ist es jedoch notwendig, zur genügend genauen Beschreibung des

Schadstoff transports einen Teilbereich, z.B. eine versetzte Strecke, in eine größere An-

zahl Segmente zu unterteilen. In einem solchen Fall sind normalerweise diese Teilseg-

mente nicht jeweils mit einem Verschluß versehen, und ein direkter Weitertransport ein-

gedrungener Lauge in das nachfolgende Segment ist möglich, ohne daß zuvor das be-

trachtete Segment vollständig aufgefüllt wird.

In der folgenden Abbildung 3.5 sind diese unterschiedlichen Modellvorstellungen an hand

eines einfachen Segmentsystems mit jeweils vier Segmenten veranschaulicht. Es wird

angenommen, daß die Lauge nur über einen Ort in das Grubengebäude eintritt, in der

Abbildung von der linken Seite her.

In allen Segmenten wird der atmosphärische Druck vernachlässigt. In leeren Segmenten

wird folglich ein Druck von 0 MPa herrschen, in teilweise gefüllten Segmenten berechnet

sich der Laugendruck aus dem Laugenstand im Segment (siehe Kapitel 4.4.1.1 ). In einer

Strecke mit einer durchschnittlichen Höhe von 6 m steigt der Laugendruck z.B. während

des Vollaufens auf etwa 0,07 MPa an.

Falls die in der Abbildung rechts anschließenden Nachbarsegmente, beispielsweise we-

gen Dämmen oder Verschlüssen bei diesen geringen Druckgradienten für Lauge nahezu

undurchlässig sind, kann die Lauge erst dann weitertransportiert werden, wenn der

Druck im Segment deutlich angestiegen ist, d.h. wenn das Segment und alle vorherge-

henden Segmente bis hin zum Laugenzutrittsort vollständig mit Lauge gefüllt sind. Diese

ModelIierung des Laugenzutrit wird im folgenden mit Variante 1 bezeichnet. Sie ent-

spricht der ModelIierung zu Beginn dieses Kapitels.
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Variante 1: Weitertransport eingedrungener Lauge in den nachfolgenden Streckenteil
jeweils erst nach vollständiger Flutung des vorhergehenden Teils:

Damm Streckenteil 1 Streckenteil 2 Streckenteil 3 Streckenteil 4

Variante 2: Sofortiger Weitertransport eingedrungener Lauge in den nachfolgenden
Streckenteil entsprechend dem hydrostatischen Druckgradienten:

Damm Streckenteil 1 Streckenteil 2 Streckenteil 3 Streckentei i 4

Abb.3.5: Schematische Darstellung des Laugenzuflusses entsprechend den Mo-

dellvarianten 1 und 2. Der Zufluß erfolgt von links über den Damm.

Andererseits kann bei Segmenten, die über keinen nennenswerten Strömungswider-

stand, beispielsweise wegen eines fehlenden Verschlusses verfügen, die Lauge auch bei

sehr geringen Druckgradienten sofort weitertransportiert werden. Diese Behandlung des

Laugentransports wird im folgenden mit Variante 2, sofortiger Weitertransport von Lauge,

bezeichnet.

In den beiden folgenden Abbildungen 3.6 und 3.7 werden die Entwicklungen der Laugen-

drücke bei beiden Varianten dargestellt und miteinander verglichen. Die Laugendrücke

eignen sich gut, um die Unterschiede der beiden Varianten aufzuzeigen.

Allgemein gilt, daß nach dem Auffüllen eines Endlagerbereichs mit Lauge der Laugen-

druck deutlich ansteigt. Dies ist in den Sprüngen der Druckverläufe bei beiden Varianten

zu erkennen. Der Laugendruck ergibt sich über die Strömungswiderstände, aus dem hy-

drostatischen Außendruck und der hydrodynamischen Druckerhöhung infolge des Aus-

pressens aufgrund der Konvergenz. Im folgenden werden die Druckverläufe bei beiden

Varianten im Detail beschrieben.
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In Variante 1 wird der Laugendruck in allen Segmenten vernachlässigt, solange sie noch

nicht vollständig mit Lauge gefüllt sind. Nach ca. 15 Jahren ist das erste Segment geflutet,

und der Laugendruck steigt sprunghaft auf einen Wert von 0,04 MPa, der sich entspre-

chend den Strömungswiderständen des Dammes und des Segments bei anstehendem

hydrostatischen Außendruck von 10 MPa einstellt. Der sprunghafte Anstieg beruht auf

der ModelIierung der Lauge als inkompressible Flüssigkeit. Nach ca. 25 Jahren ist auch

das zweite Segment geflutet, der Laugendruck steigt hier sprunghaft auf 0,09 MPa an

und als Konsequenz des Druckanstieg im zweiten Segment erhöht sich auch der Druck

im ersten Segment weiter auf 0,17 MPa. Der zusätzliche Druckanstieg zwischen den Stu-

fen wird durch die kontinuierliche Erhöhung der Strömungswiderstände aufgrund der

Kompaktion des Versatzmaterials verursacht. Nach ca. 33 Jahren und nach ca. 40 Jahren

werden die übrigen Segmente geflutet, und der Laugendruck im Segmentsystem steigt

auf 10,19 MPa, d.h. über den hydrostatischen Außendruck. Der Außendruck wird über-

schritten, da die Lauge durch den Konvergenzprozeß gegen die Strömungswiderstände

ausgepreßt wird.

In Variante 2 steigt der Laugendruck unmittelbar nach Laugenzutritt durch den Damm an.

Während des Zulaufs steigt der Laugendruck in allen Segmenten kontinuierlich auf den

hydrostatischen Wert von 0,064 MPa, jedoch wegen des jeweils geringeren Laugen-

stands in den hinteren Segmenten zeitlich versetzt. Der weitere Verlauf des Laugen-

drucks ist ähnlich dem bei Variante 1. Die sprunghafte Druckerhöhung tritt stets zu etwas

späteren Zeiten auf als in Variante 1 (25 Jahre, 30 Jahre bzw. 35 Jahre), da wegen des

sofortigen Weitertransports der eingedrungenen Lauge die Segmente jeweils etwas spä-

ter vollaufen, wegen der bereits frühzeitig eingedrungenen Lauge jedoch in kürzeren Zeit-

abständen. Außerdem steigt der Druck auf jeweils höhere Werte an, da die Kompaktion

des Versatzes bereits weiter fortgeschritten ist. Das Fluten des gesamten Segmentsy-

stems erfolgt fast zur gleichen Zeit (ca. 40 Jahre). Dies zeigt, daß der frühzeitige, zu-

nächst nur geringe Druckanstieg in den unvollständig gefluteten Segmenten sich kaum

auf den Konvergenzprozeß und die damit zu erwartende langsamere Abnahme der Vo-

lumina auswirkt. Der Effekt wird durch die länger andauernde Konvergenz bei jeweils

niedrigerem Druck kompensiert.

Der sofortige Weitertransport von Lauge kann letztendlich dazu führen, daß eingedrun-

gene Lauge die Einlagerungsorte früher als bei blockweisem Weitertransport erreicht.
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Dies würde dazu führen, daß die Mobilisierung von Schadstoffen früher einsetzt. Das

Auspressen und der Transport kontaminierter Lauge sind jedoch von den unterschiedli-

chen ModelIierungen kaum beeinflußt, wie die obige Diskussion zeigt.

3.2 Einzelbeschreibung der Segmentmodelle

Im folgenden werden alle Modelle beschrieben, die für die verschiedenen Segmente ei-

nes Grubengebäudes derzeit eingesetzt werden. Sie berücksichtigen die physikalischen

und chemischen Eigenschaften einer Kammer, eines Bohrlochs, einer Strecke, eines

Rollochs, Gesenks oder des Schachts. Für Einlagerungsorte sind derzeit Modelle von

Kammern oder Bohrlöchern verfügbar. Es wird angenommen, daß die Freisetzung der

Schadstoffe aus den Abfällen in die Einlagerungsorte entweder instantan nach Laugen-

zutritt oder entsprechend der Mobilisierung aus einer Glasmatrix, einer Zementmatrix

oder aus LWR-Brennelementen erfolgt (s. Kapitel 4.5). Die Strecken können unverfüllt

oder versetzt sein. Das Versatzmaterial kann wie z.B. Salzgrus kompaktierbar oder wie

z.B. Kiessand nicht kompaktierbar sein. Rollöcher, Gesenke und der Schacht werden wie

vertikale, versetzte Strecken modellert.

Im folgenden werden für jedes Segmentmodell diejenigen Eingangsdaten beschrieben,

die physikalische Parameter und Anfangswerte der Variablen sind. Weitere Eingangsda-

ten, die als Steuerparameter u.a. zur Auswahl des Temperaturverlaufs oder der Löslich-

keitsgrenzen und Sorptionsdaten dienen, werden in einer programmtechnischen Be-

schreibung erläutert, die nicht Bestandteil dieses Berichtes ist.

Bei der Bezeichnung der Segmentmodelle gelten die folgenden Konventionen:

die ersten beiden Buchstaben charakterisieren den Segmenttyp

· AZ: 8ufiockerungsZone

· DV: Strecke mit Mineralgemisch- (DYWIDAGTM -) ~ersatz

· EB: .Einlagerungs.6ohrloch

· EK: .EinlagerungsKammer

· IQ: Infinite Quelle bzw. Senke für Lauge und Schadstoffe

· KS: ßtrecke mit speziellem (Kiessand-) Versatz
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· os: Offene .strecke ohne Versatz

· TK: Ieilversetzte Kammer

· VS: .strecke mit Salzgrus-Yersatz

der 3. Buchstabe beschreibt die Geometrie des Segments:

· Q: Quaderförmig

· R: zylindrisch Rund

der 4. Buchstabe steht für das Verhalten des Segments bei Konvergenz:

· N: Volumen und Versatzporosität werden vom Konvergenzprozeß Nicht ver-

ändert

die Konvergenz des Salzgesteins reduziert Volumen und Versatzporosität

Gasproduktion beschleunigt das Auspressen von Lauge

· V: auch der Yerschluß des Segments wird kompaktiert

· K:

· G:

Die Ziffer an der 5. Position unterscheidet Modellvarianten.

In der folgenden Tabelle werden alle in den Segmentmodellen verwendeten globalen Da-

ten sowie die allen Segmentmodellen gemeinsamen lokalen Variablen zusammenge-

stellt. Bei der Beschreibung der einzelnen Segmentmodelle wird dann auf diese Tabelle

Bezug genommen, die noch fehlenden Variablen werden jeweils gesondert beschrieben.
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Tabelle 3.1: Globale Eingangsdaten der Segmentmodelle.

Name Bedeutung

g Erdbeschleunigung

PL mittlere Dichte der Lauge

TG Gebirgstemperatur in der Referenztiefe

VT geothermischer Gradient

Phyd hydrostatischer Druck in der Referenztiefe

Krej globale Referenzkonvergenzrate

lPrej Referenzporosität

IK Reduktionsfaktor für Konvergenz einer Kammer

Iv Reduktionsfaktor für Kompaktion des Verschlusses

kA Permeabilität der Auflockerungszone

kD, kK Permeabiltät des nichtkompaktierbaren Versatzes; Permeabilität des

Ausgangssegments

kv Permeabilität des nichtkompaktierbaren Verschlusses

VL,min minimaler Laugenstand für den Weitertransport zugeflossener Lauge

lPA Porosität der Auflockerungszone

lPs Anfangsporosität von Salzgrusversatz

lPD' lPK, lPv Porosität im nichtkompaktierbaren Versatz, der Kammer oder Verschluß
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Tabelle 3.2: Lokale Eingangsdaten der Segmentmodelle.

Name Bedeutung

HK,Hs Höhe der Kammer oder Strecke einschließlich Versatz (Anfangswert)

BK,Bs Breite der Kammer oder Strecke einschließlich Versatz (Anfangswert)

Rs, RB Radius der Strecke oder des Bohrlochs (Anfangswert)

LK, Ls, LB Länge der Kammer, der Strecke oder des Bohrlochs

Hv Höhe des Kammerverschlusses

Bv Breite des Kammerverschlusses

Rs, Rv Anfangswert vom Radius der Strecke oder des Bohrlochstopfens

Lv Länge des Kammerverschlusses oder Bohrlochstopfens

Vs Volumen des versetzten Bereichs ohne Abfall (Anfangswert)

Va Volumen des Abfalls

Vh Volumen des Hohlraums im Abfalls

VsL Laugenmenge eines spontanen Zuflusses

Vz Anfangswert des nicht durchströmten Zusatzvolumens

msorb Masse des sorbierenden Materials

tB mittlere Lebensdauer der Abfallbehälter

MB Streubreite der Lebensdauer der Behälter

I/tM Mobilisierungsrate für elementunabhängige Mobilisierung

~ Tiefenabstand des Segmentmittelpunktes vom Referenzniveau

K10k lokaler Variationsfaktor der Konvergenzrate
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3.2.1 Modelle teil- und vollversetzter Kammern

Für die Einlagerungskammern und sonstigen Kammern werden die Modelle EKOV2 und

EKOK2 für eine vollversetzte Kammer mit bzw. ohne Verschluß sowie die Modelle TKOK2

und TKOGl für eine teilversetzte Kammer verwendet. Der wesentliche Unterschied

besteht darin, daß in den Modellen der teilversetzten Kammer ein offenes Volumen und

dessen zeitliche Entwicklung modelliert werden, während dieses in den Modellen für voll-

versetzte Kammern fehlt. Außerdem unterscheiden sich die Modelle in der Beschickung

mit Anfangswerten. Die Besonderheit des Modells TKOGl besteht darin, daß die Lauge

beschleunigt ausgepreßt wird, bis ein vorgegebener Anteil der Lauge freigesetzt worden

ist (z.B. 1/10 des Gesamtvolumens). Erreicht wird dies durch eine zeitlich begrenzte Er-

höhung der Referenzkonvergenzrate um einen vorgegebenen Faktor.

Eine schematische Darstellung des Modellsegments TKOK2 gibt die Abbildung 3.8.

Neben dem aufgefahrenen Volumen V K werden Angaben über das vorhandene Versatz-

volumen Vs benötigt. Falls es sich um einen Einlagerungsort handelt, wird zusätzlich das

Volumen der Abfälle Va berücksichtigt. Das offene Volumen Vojfen in diesen Bereichen er-

o

11 Versatz

o offener Bereich

_ Verschluß

.0.. Schadstoffe,

. o. Radionuklide

~ Austausch-
~ prozesse

advektiver
.. Schadstofftransport

o Konvergenz

Abb.3.8: Modell einer teilversetzten Kammer mit eingelagertem Abfall:

Schadstofffreisetzung durch Advektion, Diffusion, Dispersion und Konvek-

tion aufgrund eines Dichtegradienten über den Verschluß, homogene

Schadstoffverteilung innerhalb der Kammer
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gibt sich aus der Subtraktion des Versatzvolumens und des Abfallvolumens vom Gesamt-

volumen

v -V-V-V.offen - K s a ( 13 )

Der gesamte Hohlraum Vp errechnet sich unter Berücksichtigung der Porosität ~s des

Versatzmaterials, des offenen Hohlraumes und eines eventuell im Abfall vorhandenen

Hohlraums Vh zu

v p = ~ S . V s + V offen + V h . ( 14 )

Durch die Konvergenz des umgebenden Salzgesteins wird sich der Hohlraum der Kam-

mer mit der Zeit verringern. Der Konvergenzprozeß wird wie im Kapitel 4.1 angegeben

modelliert, wobei zunächst der offene Hohlraum reduziert wird. Nach Verschwinden des

offenen Hohlraums wird auch der versetzte Bereich in der Kammer kompaktiert. Die

Stützwirkung des Versatzes wird dann mit Hilfe einer mittleren Porosität modellert, die als

~K =
Vp

VK ( 15 )

definiert ist.

Um den physikalischen Effekt der Diffusion von Schadstoffen aus der Kammer heraus

und gegebenenfalls in die Kammer hinein zu beschreiben, wird die Kammer mit einem

Verschluß modelliert. Dem Verschluß kommt nicht nur die Bedeutung einer Barriere zu,

sondern er beschreibt auch die wirksame Länge des Gradienten für den diffusiven Trans-

port von Schadstoffen. In der Kammer wird eine homogene Verteilung der Schadstoffe

angenommen.

Die erforderlichen Eingangsdaten des Kammermodells sind in den Tabellen 3.1 und 3.3

zusammengefaßt. Die Anfangswerte der Porosität des Kammerversatzes und des Ver-

schlußmaterials, die Permeabiltät des nicht kompaktierbaren Verschlusses und der Re-

duktionsfaktor für die Konvergenz sind globale Daten. Die Permeabilität des verfüllten Be-
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reichs errechnet sich aus dessen mittlerer Porosität mit Hilfe der Permeabilitäts-Porosi-

täts-Beziehung (s. Kapitel 4.3.1). Die globalen Parameter g, P Li T G, \Ir, Kre¡. Phyd und

(jrej werden im Segmentmodell nur zur Vorbelegung der Variablen benötigt. Verwendet

werden sie in den im Kapitel 4 beschriebenen Effektmodellen.

Tabelle 3.3: Lokale Eingangsdaten für das Segmentmodell TKQK2

Modell TKQK2 Teilversetzte Einlagerungskammer mit Verschluß

Querschnitt rechteckig

Konvergenz Kammer reduziert, Verschluß keine

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient über Verschluß

Mobilisierung instantan oder kontinuierlich aus Zementmatrix

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

HK' BK' LK, Hv, Bv, Lv, Vs' Va' Vh, VsL' msorb' tB ,MB' l/tM, ~, K10k

Tabelle 3.4: Lokale Eingangsdaten für das Segmentmodell TKQGl

Modell TKQGl Teilversetzte Einlagerungskammer mit Verschluß

Querschnitt rechteckig

Konvergenz Kammer beschleunigt, Verschluß keine

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient über Verschluß

Mobilisierung instantan oder kontinuierlich aus Zementmatrix

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

HK, BK, LK, Hv, Bv, Lv, Vs' Va' Vh, VsL' msorb ' tB ' MB ' l/tM' ~ , K10k

sowie:

fgb Erhöhungsfaktor für die Konvergenzrate

fVG beschleunigt auszupressender Anteil am Laugenvolumen

Die Mobilisierung aus der Abfallmatrix kann über einen Schalter gesteuert werden. Sie

erfolgt entweder über einen zu vernachlässigenden Zeitraum, wobei dies in den numeri-

schen Berechnungen durch eine instantane Mobilisierung bei Laugenzutritt verwirklicht
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wird, oder entsprechend der ModelIierung von Behälterausfall und Korrosion der Abfall-

matrix, wie sie im Kapitel 4.5 beschrieben wird.

Die Eingangsdaten für das Modell TKQGl unterscheiden sich nur in den Größenfgb, dem

Vergrößerungsfaktor für die Konvergenzrate, undfvG' dem beschleunigt auszupressen-

den Anteil am Laugenvolumen, von den Eingangsdaten für das Modell TKQK2. Die er-

forderlichen Daten sind in den Tabellen 3.1 und 3.4 enthalten.

In den einfacheren Modellen EKQV2 und EKQK2 einer vollversetzten Kammer mit oder

ohne Verschluß fehlt die Berechnung des offenen Volumens. Das Versatzvolumen ergibt

sich aus der Differenz von Kammervolumen und Volumen des eingelagerten Abfalls. Die

Anfangswerte der Porosität von Versatz und Verschlußmaterial sind globale Eingangspa-

rameter. Die Permeabilität von Versatz und Verschluß berechnen sich aus der jeweiligen

(mittleren) Porosität. Das Modell einer Kammer ohne Verschluß dient i. a. der feineren

Diskretisierung einer Kammer, um, falls erforderlich, ein Konzentrationsgefälle auch in-

nerhalb einer Einlagerungskammer genügend genau beschreiben zu können.

Die erforderlichen Eingangsdaten sind in den Tabellen 3.1, 3.5 und 3.6 enthalten. Die

globalen Parameter g, Pv TG, VT, Kref Phyd und tPrefwerden nur zur Vorbelegung der

Variablen benötigt. Verwendet werden sie in den im Kapitel 4 beschriebenen Effektmo-

dellen. Der Reduktionsfaktor für die Konvergenz einer Kammer und die Kompaktion des

Kammerverschlusses werden ebenfalls als globale Daten eingegeben.

Tabelle 3.5: Eingangsdaten für das Segmentmodell EKQV2

Modell EKQV2 Einlagerungskammer mit Verschluß

Querschnitt rechteckig

Konvergenz Kammer reduziert, Verschluß

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient (über Verschluß)

Mobilisierung instantan oder kontinuierlich aus Zementmatrix

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

HK, BK, LK, Hv, Bv, Lv, Va' Vh, VsL' msorb, tB, MB, lItM, Ll, K10k
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Tabelle 3.6: Eingangsdaten für das Segmentmodell EKQK2

Modell EKQK2 Einlagerungskammer ohne Verschluß

Querschnitt rechteckig

Konvergenz Kammer reduziert

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

Mobilisierung instantan oder kontinuierlich aus Zementmatrix

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

HK, BK, LK, Va' Vh, VsL' msorb, tB, MB, lItM, Ll, K10k

3.2.2 Modell eines Einlagerungsbohrlochs

Bei einer Einlagerung in Bohrlöchern werden für verglasten hochaktiven Abfall (HAW)

und für LWR-Brennelemente Kokillen verwendet, für mittelaktiven Abfall (MAW) Fässer.

Alle Bohrlöcher werden mit oder ohne Versatzmaterial mit Fässern oder Kokillen gefüllt

und mit Stopfen verschlossen. Die Stopfen werden als homogene Gebilde angenommen,

die aus einem kompaktierbaren Material bestehen, das sich wie Salzgrus verhält und be-

reits vorkompaktiert ist. Wegen der Konvergenz des umgebenden Salzgesteins nehmen

der Querschnitt, die Porosität und die Permeabilität des Stopfens mit der Zeit ab.

Im vorliegenden Bohrlochmodell wird der nach der Einlagerung der Abfälle verbleibende

Ringspalt zwischen den Abfallgebinden und der Bohrlochwand vernachlässigt. Wegen

der Wärmeentwicklung in den Gebinden schließt sich der Ringspalt in relativ kurzer Zeit

durch die Konvergenz des umgebenden Salzgesteins. Bei eingelagerten hochradioakti-

ven Abfällen geschieht dies in weniger als einem Jahr, bei MAW innerhalb einiger Jahre.

Im allgemeinen ist somit der Ringspalt vor dem ersten Laugenzutritt geschlossen, so daß

die Vernachlässigung des Ringspaltes gerechtfertigt ist.

Der Anfangswert des geometrischen Volumens eines Bohrlochs bestimmt sich ohne

Ringspalt ausschließlich aus dem äußeren Volumen der eingelagerten Gebinde. Mit fort-

schreitender Korrosion der Behälter nach einem Laugenzutritt werden durch den Druck

des aufgelaufenen Salzgesteins die Hohlräume in den Behältern zusammengedrückt, so

daß auch das Bohrlochvolumen mit der Zeit abnimmt.
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11 Stopfen

. Abfallkokillen

ø 0 ø 0 Schadstoffe,
CD 0 ø Radionuklide

~ Austausch-
~ prozesse

advektiver
.. Schadstoff transport

n Konvergenz

Abb.3.9: Modell eines Bohrlochs mit eingelagertem Abfall:

Schadstoffreisetzung durch Advektion, Diffusion und Dispersion über den

Bohrlochstopfen, homogene Schadstoffverteilung innerhalb des Bohr-

lochs

Lauge tritt entweder über den Stopfen aus einem darüberliegenden Segment oder aus

einem angrenzenden Laugennest im Gebirge in das Bohrloch ein. Der Laugentransport

aus dem Bohrloch heraus erfolgt durch den Stopfen hindurch und wird hauptsächlich

durch den Auspreßvorgang infolge der Gebirgskonvergenz und zu einem geringeren An-

teil durch Austauschvorgänge verursacht.

Wie bei den Kammern mit Verschluß werden Austauscheffekte nur über den Verschluß

betrachtet. Analytische und numerische Stabilitätsuntersuchungen ( 6 J haben gezeigt,

daß ein eventuell vorhandener vertikaler Dichtegradient nicht stark genug ist, die Schwel-

le für das Einsetzen einer Konvektionsströmung zu überwinden. Daher kann hier die
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Berechnung der Austauschströme aufgrund von Dichtegradienten entfallen. In einem

Bohrlochstopfen werden somit von den Austauscheffekten zur Zeit nur die Diffusion und

Dispersion der Schadstoffe berücksichtigt.

Das Hohlraumvolumen des Bohrloches ergibt sich aus dem Hohlraumvolumen in den Ab-

fallgebinden. Die Verkleinerung der Hohlräume VP.B in den Abfallgebinden wird, wie im
,

Kapitel 4.2 beschrieben, mit Hilfe einer Konvergenzrate berechnet. Die Stützwirkung der

eingelagerten Gebinde wird im Konvergenzansatz durch eine fiktive Porosität (jB be-

schrieben, die sich wie folgt ergibt

(j B = V P, B / VB' ( 16 )

wobei VB das gesamte Bohrlochvolumen ist. Mit Hilfe der so bestimmten Porosität und

einem zusätzlichen, geeignet zu wählenden Konvergenz-Reduktionsfaktor wird die Stütz-

wirkung des Abfalls und der Behälter im Konvergenzansatz berücksichtigt.

Der Strömungwiderstand des Bohrlochs setzt sich aus dem des Stopfens und dem der

Abfallsäule zusammen, wobei die Permeabilitäten in beiden Teilen jeweils aus der Poro-

sitäts-Permeabilitäts-Beziehung für Salzgrus abgeleitet werden.

Tabelle 3.7: Eingangsdaten für das Segmentmodell EBRV2

Modell EBRV2 Einlagerungsbohrloch mit Stopfen

Querschnitt rund

Konvergenz Bohrloch reduziert, Stopfen

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion (nur über Stopfen)

Mobilisierung instantan oder kontinuierlich aus Glasmatrix,

Zementmatrix oder LWR-Brennelementen

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

RB, LB, Rv, Lv, Va' Vh, VsL' msorb' tB, MB, 1ItM' ~ , KZok

sowie:

it Reduktionsfaktor für Konvergenz (trockenes Bohrloch)

in Reduktionsfaktor für Konvergenz (laugegefülltes Bohrloch)
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Die erforderlichen Eingangsdaten des Bohrlochmodells sind in den Tabellen 3.1 und 3.7

enthalten. Der Zeitverlauf der Temperatur T(t) im Bohrloch wird aus den Werten in der Da-

tei mit den Temperaturdaten ermittelt. Die globalen Parameter g, Pv T G, VT, KreßPhyd und

eJrej werden nur zur Vorbelegung der Variablen benötigt. Verwendet werden sie in den im

Kapitel 4 beschriebenen Effektmodellen.

3.2.3 Modelle versetzter Strecken

Die Einlagerungsorte werden zur Behinderung eines eventuellen Laugenzutritts und der

anschließenden Freisetzung von Schadstoffen durch geeignete Verfüllmaßnahmen in

benachbarten Strecken eingekapselt. Als Verfüllmaterial werden kompaktierbarer Ver-

satz, z.B. Salzgrus, oder nicht kompaktierbarer Versatz, z.B. Kiessand, verwendet. Eine

schematische Darstellung der Modellsegmente mit kompaktierbarem bzw. nicht kompak-

tierbarem Versatz geben die Abbildungen 3.10 und 3.11.

ii versetzter Bereich
00 · Schadstoffe,. ~ 0 Radionuklide

~ Austausch-
~ prozesse

advektiver
.. Schadstoffransport

n Konvergenz

Abb. 3.10: Modell eines Streckensegments mit kompaktierbarem Versatz:

Schadstofftransport durch Advektion, Diffusion, Dispersion und Konvek-

tion aufgrund eines Dichtegradienten, homogene Schadstoffverteilung in-

nerhalb des Streckensegments

Neben vier allgemein verwendbaren Modellen für versetzte Strecken gibt es die Spezial-

modelle DVQNl für eine Mineralgemisch-Strecke und KSQNl für eine mit Kiessand ver-

setzte Strecke. Die beiden letzteren Modelle unterscheiden sich nur in der Versorgung

mit Eingangsdaten vom Modell VSQN1.
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barer Versatz

.. · Schadstoffe,
. ~. Radionuklide
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a- prozesse

advektiver
.. Schadstoff transport

keine Konvergenz

Abb. 3.11: Modell eines Streckensegments mit nichtkompaktierbarem Versatz

(z.B. Mineralgemisch oder Kiessand):

Schadstofftransport durch Advektion, Diffusion, Dispersion und Konvek-

tion aufgrund eines Dichtegradienten, homogene Schadstoffverteilung

innerhalb des Streckensegments

Die erforderlichen Eingangsdaten der Modelle VSQK1, VSRK1, VSQNl und VSRNl so-

wie der Spezialmodelle DVQNl und KSONl sind in den Tabellen 3.1 und 3.8 bis 3.11 ent-

halten. Die Anfangswerte der Porosität und der Permeabiltät sind La. globale Daten. Aus-

nahmen bilden die konstanten Versatzporositäten in den Modellen VSQNl und VSRN1,

die als lokale Größen eingegeben werden. Die globalen Parameter g, P Li Tc, VT und Phyd

werden in den Effektmodellen verwendet und werden in Kapitel 4 beschrieben.

Tabelle 3.8: Eingangsdaten für die Segmentmodelle VSOKl und VSRKl

Modelle VSQK1, VSRKl Streckensegment mit kompaktierbarem Versatz

Querschnitt rechteckig bzw. rund

Konvergenz versetzter Hohlraum

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

Hs, (Rs) , Bs, Ls, Vz, VsL' msorb' Ll, KZok
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Tabelle 3.9: Eingangsdaten für die Segmentmodelle VSQNl und VSRNl

Modelle VSQN1, VSRNl Streckensegment mit nichtkompaktierbarem Versatz

Querschnitt rechteckig bzw. rund

Konvergenz keine

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

Hs, (Rs), Bs, Ls, Vz, VsL' msorb, ~, $s

Tabelle 3.10: Eingangsdaten für das Segmentmodell DVQNl

Modell DVQNl Strecke mit Mineralgemisch-Versatz

Querschnitt rechteckig

Konvergenz keine

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

HD (=Hs), BD (=Bs), LD (=Ls), VsL' msorb, ~

Tabelle 3.11: Eingangsdaten für das Segmentmodell KSQNl

Modell KSQNl Streckensegment mit Kiessandversatz

Querschnitt rechteckig

Konvergenz keine

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

Hs, Bs, Ls, VsL' msorb, ~

Bei den Modellen mit nichtkompaktierbarem Versatz wird unterstellt, daß die Konvergenz

des umgebenden Salzgesteins soweit verhindert wird, daß mit einem zeitlich konstanten

Streckenquerschnitt, konstanter Porosität und Permeabilität gerechnet werden kann. We-

gen des sehr hohen Strömungswiderstandes einer Mineralgemisch-Strecke kann eine

diese Strecke umgebende Auflockerungszone nicht vernachlässigt werden. Die Model-

Iierung der Auflockerungszone wird im folgenden Kapitel 3.2.4 beschrieben.
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3.2.4 Modell einer Auflockerungszone

Für eine Auflockerungszone wird das Segmentmodell AZQNl verwendet. Die Auflocke-

rungszone ist durch eine geringe Porosität, aber gegenüber Steinsalz erhöhte Permea-

bilität gekennzeichnet und kann in Streckenbereichen mit einem Ve rfü 11 material ähnlich

geringer Permeabilität nicht vernachlässigt werden. Zur Abschätzung der Transportvor-

gänge in einer Mineralgemisch-Strecke mit Auflockerungszone wurden zweidimensiona-

le Vergleichsrechnungen mit einem Finite-Elemente-Programm durchgeführt ( 8 J. Die

Rechenergebnisse zeigen, daß bei geringer Querdiffusion nur wenig Schadstoffe von der

Auflockerungszone in die Mineralgemisch-Strecke hinein transportiert werden, während

der Transport durch die Auflockerungszone unter Umgehung des Mineralgemisch-Ver-

satzes sehr schnell erfolgt. Da die Größe der Querdiffusion schwer abschätzbar ist, wird

sie in konservativer Weise vernachlässigt, d.h. es wird eine vermehrte, beschleunigte

Freisetzung von Schadstoffen durch die Auflockerungszone unterstellt.

Das Segment für eine Auflockerungszone ist parallel zu der zugehörigen Mineralge-

misch-Strecke angeordnet. Zur Berechnung des Querschnitts FA der Auflockerungszone

wird angenommen, daß sie folgendermaßen mit Höhe HD und Breite BD der Mineralge-

misch-Strecke zusammenhängt:

FA = 2 21, 23 . (H D + B D) - H D . B D ' ( 17 )

d.h. der Querschnitt der Auflockerungszone ist stets größer als der Querschnitt der Mi-

neralgemisch-Strecke.

Die erforderlichen Eingangsdaten des Modells AZQNl sind in den Tabellen 3.1 und 3.12

enthalten. Die Porosität und die Permeabilität in der Auflockerungszone sind globale Da-

ten. Die ebenfalls globalen Parameter g, Pb To, VTundphydWerden in den Effektmodel-

len verwendet und werden in Kapitel 4 beschrieben.
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Tabelle 3.12: Eingangsdaten für das Segmentmodell AZQNl

Modell AZQNl Auflockerungszone einer Mineralgemisch-Strecke

Querschnitt rechteckig,

Daten aus denen der Mineralgemisch-Strecke

Konvergenz keine

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

HD (=Hs), BD (=Bs), LD (=Ls), VsL' msorb, Az

3.2.5 Modell einer offenen Strecke

Für nicht verfüllte Strecken und Kammern werden die Modelle OSQK2 und OSQK3 ver-

wendet. Eine schematische Darstellung dieser Modellsegmente gibt die Abbildung 3.12.

In beiden Modellen werden eine schnelle Durchmischung der Schadstoffe zwischen

offenen Bereichen benachbarter Strecken und zusätzlich Diffusion berücksichtigt.

o offener Bereich
o. 0 Schadstoffe,
o ~ 0 Radionuklide

~ Austausch-
~ prozesse

advektiver
.. Schadstoffransport

n Konvergenz

Abb. 3.12: Modell eines offenen, konvergierenden Streckensegments:

Schadstofftransport durch Advektion, Diffusion, Dispersion sowie instan-

tane Durchmischung innerhalb des Streckensegments und gegebenen-

falls mit offenen Bereichen in den Nachbarsegmenten

Die Modelle unterscheiden sich in der Berechnung des Strömungswiderstandes. Die

Laugenströmung in der offenen Strecke von OSQK2 wird nach Hagen-Poiseuile berech-
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net. Für den Volumenstrom S einer zähen inkompressiblen Flüssigkeit zwischen zwei par-

allelen Platten im Abstand H erhält man für den stationären Fall entsprechend ( 9 L

S =
I1p . B . H3

12 . I- . L ' ( 18 )

bzw. ausgedrückt durch die Querschnittsfläche P und das Verhältnis von Breite zu Höhe

folgt

S =
1

12

I1p

I- . L
2 H. P '-

B' ( 19 )

wobei i- die dynamische Zähigkeit und I1p/L der Druckgradient sind.

Definiert man analog zum Darcy-Gesetz ( 1 L einen Leitwert bzw. inversen Strömungswi-

derstand durch

-1S = R . I1p, (20 )

so erhält man für K1

R-1 =
1

12

p2

i- . L
H
B ( 21 )

Durch Konvergenz ändern sich die Abmessungen der Strecke und damit der Strömungs-

widerstand mit der Zeit.

Im Segmentmodell OSQK3 wird mit einem zeitlich konstanten Strömungswiderstand ge-

rechnet, der nach Gleichung 21 berechnet wird, wobei jedoch Höhe und Breite und damit

der Querschnitt der Strecke durch die Anfangswerte festgelegt sind.

Die Eingangsdaten beider Modelle sind in den Tabellen 3.1 und 3.13 enthalten. In beiden

Fällen ist die Angabe eines Zusatzvolumens erlaubt. Hierbei handelt es sich um ein nicht
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durchströmtes Volumen, z.B. in Nischen oder Blindstrecken, das evtl. versetzt sein kann.

Die Porosität dieses Versatzmaterials wird mit tPz bezeichnet. Der Anfangswert wird seg-

mentspezifisch vorgegeben. Die globalen Parameter g, Pv T G, VT, Phyd, Krej und tPrej

werden in den Effektmodellen verwendet und werden in Kapitel 4 beschrieben.

Tabelle 3.13: Eingangsdaten für die Segmentmodelle OSOK2 und OSOK3

Modelle OSQK2-3 Offene Strecke mit Zusatzvolumen

Querschnitt rechteckig

Konvergenz offener Hohlraum

Austauscheffekte (Diffusion, Dispersion), instantane Durchmischung

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

Hs, Bs, Ls, Vz, Vs1' msorb'~' K1ok' tPz

3.2.6 Modellerung der Schnittstellen zum Deckgebirge

Als Schnittstellen zum Deckgebirge werden Segmente verwendet, die durch die Modelle

IQQNl-3 sowie IQRNl-3 beschrieben werden. Die Modelle unterscheiden sich jeweils in

der Behandlung des Schadstoff transports durch Diffusion, Dispersion und konvektiven

Laugenaustausch aus dem Grubengebäude hinaus. Sie ermöglichen es, zu vorgegebe-

nen Zeitpunkten einen unbegrenzten Laugenzutritt in das Endlager zu modelleren. Zu

Beginn eines Laugenzutritts bestimmt sich die Zustromrate jeweils aus dem konstanten

Strömungswiderstand dieser nicht konvergierenden Segmente. Bei weiter fortgeschritte-

ner Flutung des Grubengebäudes ergibt sich die Zustrom rate aus den jeweiligen Strö-

mungswiderständen der gefluteten Segmente und dem vorherrschenden Druckgradien-

ten.

Sind alle Hohlräume der Grube mit Lauge gefüllt, so kommt der Einstrom zum Erliegen.

Im allgemeinen bewirkt die Verkleinerung laugegefüllter Hohlräume durch die Konver-

genz des Salzgesteins und die damit verbundene Zunahme der Strömungswiderstände

schon vorher eine Umkehr des Laugenstroms an der Schnittstelle zum Deckgebirge. Ist
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die ausgepreßte Lauge kontaminiert, so beginnt gleichzeitig die Schadstoffreisetzung

aus dem Endlager.

Programmtechnisch werden die Eigenschaften des Segments, sowohl Laugenzutrittsort

als auch Laugen- und Schadstoffaustrittsort zu sein, durch einen segmentspezifisch vor-

gegebenen Zeitpunkt des Laugenzutritts realisiert, ab dem das Segment in den Zustand

"Zufluß" gesetzt wird und der Laugendruck im Segment konstant auf dem hydrosta-

tischen Außendruck Phyd gehalten wird. Solange der Laugendruck in den Nachbarseg-

menten kleiner als Phyd ist, z.B. das Endlager noch nicht geflutet ist, wirkt das Segment

als Laugenquelle. Übersteigt der Laugendruck in den Nachbarsegmenten den hydrosta-

tischen Außendruck, so wirkt das Segment als Laugensenke. Zugleich wird die Schad-

stoffkonzentration im Segment immer auf dem Wert ci = 0 gehalten. Dadurch wirkt das

Segment als Senke für aus den Nachbarsegmenten kommende Schadstoffströme.

Der Schadstoff transport durch Diffusion, Dispersion und durch konvektive Laugenströme

wird u.a. wesentlich durch die Größe des Gradienten der Schadstoffkonzentration be-

stimmt. Der Gradient der Schadstoffkonzentration wird in den Modellen IQQNl und

IQRNl aus dem Quotienten der Konzentrationsdifferenz ci - Cj im Ausgangssegment i

und im Nachbarsegment j und dem Abstand zwischen den Segmentmittelpunkten

bestimmt. Die Modelle IQQN2 und IQRN2 bieten dem Anwender die Möglichkeit, den

Gradienten durch Vorgabe einer effektiven Länge Leff als segmentspezifischen Ein-

gangsparameter zu beeinflussen. Desweiteren geht in die Berechnung des Schadstoff-

transports der Querschnitt des Ausgangssegments ein. Auch dieser kann in den Seg-

mentmodellen IQQN2 und IQRN2 durch Vorgabe eines konstanten, effektiven Quer-

schnitts Feff vom Anwender als segmentspezifisches Datum vorgegeben werden.

In den Segmentmodellen IQQN3 und IQRN3 werden Diffusion, Dispersion und der kon-

vektive Schadstoff transport aus dem Segmentsystem hinaus unterdrückt. Die Freiset-

zung erfolgt hier rein advektiv.

Die erforderlichen Eingangsdaten der Modelle IQQNl-3 und IQRNl-3 für die Schnittstel-

len zum Deckgebirge sind in den Tabellen 3.1 und 3.14 bis 3.16 enthalten. Die Anfangs-

werte der Porositäten sind lokale, segmentspezifische Daten, die der Permeabilitäten
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globale Daten. Die ebenfalls globalen Parameter g, PD TG und VTwerden in den Effekt-

modellen verwendet und in Kapitel 4 beschrieben.

Wegen seiner Eigenschaft, als Laugen- und Schadstoffsenke zu fungieren, solle das

Segment nicht wie in Abbildung 3.13a skizziert zwischen anderen Segmenten angeord-

net werden, sondern stets als Randsegment wie in Abbildung 3.13b auftreten. Die An-

ordnung (a) kann zu unerwünschten Ergebnissen führen, da ein Laugen- und Schadstoff-

transport von Segment 1 nach 2 bzw. von 2 nach 1 durch die Laugen- und Schadstoff-

senke 3 unterbrochen ist. In Anordnung (b) kann ein Transport von 1 nach 2 bzw. von 2

nach 1 durch das Segment 4 hindurch erfolgen.

(a) (b)

Laugen- und

Schadstoffsenke

1
3

2

Abb. 3.13: Anordnung des Segments (3) für einen Laugenzu- bzw. Austrittsort

Tabelle 3.14: Eingangsdaten für die Segmentmodelle IQQNl und IQRNl

Modelle IQQNl (IQRN1) Unbegrenzter Laugenzu- und Austritt

Querschnitt rechteckig bzw. rund

Konvergenz keine

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

Hs, Rs, Bs, Ls, L1, ais
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Tabelle 3.15: Eingangsdaten für die Segmentmodelle IQQN2 und IQRN2

Modelle IQQN2 (IQRN2) Unbegrenzter Laugenzu- und Austritt

Querschnitt
rechteckig bzw. rund

keine
Konvergenz

Diffusion, Dispersion, Dichtegradient,
Austauscheffekte

mit effektiver Länge und effektivem Querschnitt

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

Hs, Rs, Bs, Ls, àz, $s

sowie:

Leff effektive Länge für Austauscheffekte

Feff effektiver Querschnitt für Austauscheffekte

Tabelle 3.16: Eingangsdaten für die Segmentmodelle IQQN3 und IQRN3

Modelle IQQN3 (IQRN3) Unbegrenzter Laugenzu- und Austritt

Querschnitt rechteckig bzw. rund

Konvergenz keine

Austauscheffekte keine

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

Hs, Rs, Bs, Ls, àz
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4 Modellannahmen und Effekte im Grubengebäude

Im folgenden werden die im Grubengebäude berücksichtigten Effekte und Modellannah-

men zur Laugenbewegung, zur Mobilisierung und zum Transport der Schadstoffe im Gru-

bengebäude beschrieben. Da sich die Teilbereiche eines Grubengebäudes in unter-

schiedlicher Teufe befinden können, wird in den Modellen die Teufenlage der Segmente

explizit berücksichtigt. Hierzu werden die teufenabhängigen Parameter Gebirgstempera-

tur, Gebirgsdruck, hydrostatischer Laugendruck, Dichte der Lauge, Referenzkonvergenz-

rate usw. auf ein Referenzniveau bezogen. Die lokalen Werte der Parameter werden in

den Segmenten unter Verwendung des jeweiligen Abstands .& vom Referenzniveau be-

rechnet. Z. B. ergibt sich die lokale Gebirgstemperatur aus der Gebirgstemperatur in der

Referenztiefe, dem geothermischen Gradienten und dem Abstand ßz, die Änderung des

Gebirgsdrucks mit der Teufe aus der Erdbeschleunigung, der mittleren Dichte des Salz-

gesteins und dem Abstand ßz, die Änderung des hydrostatischen Drucks aus der Erdbe-

schleunigung, der mittleren Dichte der Lauge und dem Abstand ßz.

Im Fall der Einlagerung von wärmeproduzierendem Abfall erhöht sich die Temperatur in

der Umgebung des Einlagerungsortes. Diese Temperaturerhöhung wird mit einem spe-

ziellen Temperaturprogramm außerhalb des Programms Lopos2 für verschiedene Orte

des Grubengebäudes zu bestimmten Zeitpunkten berechnet (siehe beispielsweise (2 J).

Die sich ergebenden Werte werden tabellarisch in einer Datei abgelegt. Aus diesen Ta-

bellen werden in Lopos2 die erforderlichen Temperaturdaten zu beliebigen Zeitpunkten

durch lineare Interpolation ermittelt und zu der lokalen Gebirgstemperatur addiert.

Die ModelIierung des in einem Endlager im Salz wichtigen Effektes der Konvergenz wird

im Kapitel 4.1 eingehender erläutert. Neben der Konvergenz der offenen Hohlräume wer-

den dabei die Konvergenzreduktion durch den Laugendruck und, sofern vorhanden,

durch den Versatz berücksichtigt. Die Temperaturerhöhung durch wärmeproduzierenden

Abfall wird durch einen Arrheniusterm im Konvergenzansatz berücksichtigt.

Es wird angenommen, daß die Freisetzung von Schadstoffen aus dem Grubengebäude

nur über den Wasserpfad, jedoch nicht über die Gasphase möglich ist. Folglich beginnt

die Schadstoffmobilisierung mit dem Laugenzutritt in den Einlagerungsbereich. Die Mo-

bilisierung des Schadstoffinventars erfolgt je nach Einlagerungskonzept instantan oder
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nach Korrosion der Behälter durch Auslaugung aus der Glasmatrix, der Zementmatrix

oder den abgebrannten LWR-Brennelementen. Es wird eine homogene Verteilung des

Abfalls im Einlagerungsbereich und daraus resultierend im allgemeinen eine räumlich

konstante Konzentration der Schadstoffe in den Einlagerungskammern und Bohrlöchern

angenommen. Falls ein Einlagerungssegment zu groß ist oder die Schadstoffkonzentra-

tionen räumlich variieren, kann das Segment ggfs. feiner unterteilt werden.

Die Laugenbewegung selbst ist durch die vorhandenen Druckverhältnisse und Strö-

mungswiderstände gegeben. Nach dem Auffüllen eines Bereichs mit Lauge bzw. einer

instantanen Flutung von Teilen des Grubengebäudes beginnt der Aufbau des Laugen-

drucks. Dieser wird über die Strömungswiderstände aus dem hydrostatischen Außen-

druck und der hydrodynamischen Druckerhöhung infolge des Auspressens aufgrund der

Konvergenz bestimmt. Falls erforderlich, kann wahlweise der direkte Weitertransport von

in ein Segment eingedrungener Lauge in nachfolgende Segmente berechnet werden,

auch wenn das Segment selbst noch nicht vollständig mit Lauge gefüllt ist. Konsequen-

zen dieser Modellvariante werden in Kapitel 3.1.3 diskutiert.

Bei sehr geringen Druckdifferenzen und hohen Strömungswiderständen treten sehr klei-

ne Laugenströme auf. Um zu verhindern, daß sich numerisch bedingte Schwankungen

in diesem Fall auf den Schadstoff transport durchprägen, werden Laugenströme, die ab-

solut kleiner als ein vom Anwender in der modulspezifischen Eingabedatei vorgegebener

Wert sind, auf Null gesetzt.

Die in der Lauge gelösten Schadstoffe werden im Grubengebäude entweder advektiv mit

dem Laugenstrom oder über Austauscheffekte transportiert. Als Austauscheffekte wer-

den Diffusion, Dispersion, thermische Konvektion und Konvektion durch einen anderwei-

tig verursachten Dichtegradienten berücksichtigt (siehe Kapitel 4.6.2 und 4.6.3).

In den offenen Bereichen kann schon der geothermische Gradient eine Konvektionsbe-

wegung verursachen, die zu einer schnellen Durchmischung der Lauge und damit zu ei-

nem Konzentrationsausgleich führt. Daher wird für ein offenes, laugegefülltes Segment

eine unverzügliche Durchmischung unterstellt. Falls in der ModelIierung des Grubenge-

bäudes mehrere offene Segmente aneinanderstoßen, so wird die unverzügliche Durch-
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mischung über die Segmentgrenzen hinweg durch entsprechende Austauscheffekte ge-

währleistet. Hierauf wird in Kapitel 4.6.4 ausführlicher eingegangen.

Letztlich erfolgt der Schadstoff transport durch eine additive Überlagerung des advektiven

und konvektiven Transports, der Diffusion und der Dispersion sowie der Durchmischung

in offenen Bereichen.

4.1 Modellerung der Konvergenz von Salzgestein

Im folgenden wird die ModelIierung der Konvergenz des ein Endlager umgebenden Salz-

gesteins dargestellt, die ein wesentlicher Antriebsmechanismus für die Freisetzung aus

dem Grubengebäude ist. Die Konvergenz wird vom plastischen Verhalten des Salzge-

steins verursacht, wodurch das Salz unter Gebirgsdruck in Hohlräume eindringt.

Für die mathematische Beschreibung der Konvergenz wird angenommen, daß die Ver-

kleinerung des Volumens eines Hohlraums dV(t)/dt zu jeder Zeit proportional dem zu die-

sem Zeitpunkt vorliegenden Volumen des Hohlraums V(t) ist,

d

di V(i) = -K. V(t). (22 )

Die Konvergenzrate K hängt im allgemeinen vom Laugendruck, von der Porosität des

Versatzmaterials und von der Temperatur des umgebenden Gebirges ab. Näherungswei-

se wird für die Konvergenzrate daher ein Produktansatz verwendet, bei dem die einzel-

nen Faktoren jeweils nur vom Laugendruck p, von der Porosität ep bzw. von der Tempera-

tur Tabhängen,

K = K ref . f p ( p) . f ip ( ep) . f r( T) . (23 )

Die Referenzkonvergenzrate Kref gibt die Konvergenzrate für einen offenen, nicht mit

Lauge gefüllten Hohlraum bei Gebirgstemperatur wieder, der sich in der Referenztiefe

befindet. Die Funktion fp beschreibt die Abhängigkeit der Konvergenzrate vom Laugen-

druck im Porenraum und hat die Form
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= (P c(z) - p(z, t)J m

f p(p(z, t))
PC(zr)

(24 )

Die Konvergenzrate ist demnach abhängig von der Differenz zwischen Gebirgsdruck

Pc(z) und dem Laugendruckp(z,t) in der Teufe z, in der sich das jeweilige Segment be-
findet. Im Nenner wurde der Gebirgsdruck PcCzr) in der Referenztiefe zr' d.h. der Refe-

renz-Gebirgsdruck, anstelle des Gebirgsdrucks pcCz) eingeführt. Die Teufenabhängigkeit

der Konvergenzrate über den Gebirgsdruck ist damit in die Funktionfp hineingenommen.

Hierdurch ist es möglich, die Referenzkonvergenzrate Kref auf die Referenztiefe zr zu be-

ziehen und so für das gesamte Endlager einheitlich festzulegen. Der Exponent m folgt

aus dem Stoffgesetz zur Beschreibung des sekundären Kriechens von Steinsalz (7).

Der lokale Gebirgsdruck Pc(z) läßt sich aus dem Referenz-Gebirgsdruck PC(zr) nach

P c(z) = P c(z r) - & . g Ps

bestimmen, wobei Ps die mittlere Dichte des Salzgesteins, g die Erdbeschleunigung und

& = z - zr der Abstand des Segments vom Referenzniveau sind. Die Berechnung des

Laugendrucks p(z,t) unter Berücksichtigung der Teufenlage ist im Kapitel 4.4.1 darge-

stellt.

In einem versetzten Hohlraum wird die Abhängigkeit der Konvergenzrate von der Porosi-

tät des Versatzmaterials berücksichtigt, da der Konvergenz für kleiner werdende Porosität

ein wachsender Widerstand entgegengesetzt wird. Für die Abhängigkeitfip(qi) der Kon-

vergenzrate von der Porosität wurde in ( 13 ) der folgende Ansatz abgeleitet,

f ~(qi) = ai. (1 - l) . (( 1 _ l) 2 + (ai . (1 _ l)J 1/ m J -mair air air (25 )

für ai -c air Im Grenzfall ai ~ air strebt diese Funktion gegen 1.

Die Herleitung dieser Beziehung verwendet ebenfalls das Stoffgesetz für sekundäres

Kriechen, daher ist der Exponent m identisch mit dem in Gleichung 24. Die Größe air wird
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mit Referenzporosität bezeichnet. Sie kennzeichnet die Porosität, bei der eine Stützwir-

kung des Versatzes einsetzt. Daher gilt neben der Beziehung 25

f e(ep) = 1. (26 )

für ep 2: epr Für einen nichtversetzten Hohlraum gilt stetsfqi(ep) == 1.

Die Referenzporosität ist eine globale Größe und hat im gesamten Grubengebäude den

gleichen Wert.

Die Funktion fr' 1) in Gleichung 23 trägt der Tatsache Rechnung, daß mit höherer Tem-

peratur die Kriechgeschwindigkeit des Salzes wächst, was zu einer schnelleren Verklei-

nerung der Hohlräume führt ( 4 ). Die Abhängigkeit von der Temperaturerhöhung durch

eingelagerten wärmeproduzierenden Abfall und mit wachsender Teufe wird wie folgt be-

rücksichtigt,

f rt) = 1 ~ a ex+ ~1 (T;Z) - T G~Z,i J

wobei

Qi' Q2

8Q = Q2 - Qi
Zr

T C(Zr)

& = Z - Zr
T C(Z) = TC - &
VT

T(z) = 8T + T C(z)

8T

(27 )

f 1 + aexp(- 8Q(~ - ~)) 1,
1 R T(z) T c(z) f

die Aktivierungsenergien der Kriechprozesse,

die Differenz der Aktivierungsenergien,

die Referenztiefe,

die Gebirgstemperatur in der Referenztiefe,

der Abstand zur Referenztiefe,

VT die lokale Gebirgstemperatur in der Teufe z,

der geothermische Temperaturgradient,

die lokale Temperatur in der Teufe z und

die Temperaturerhöhung über die lokale

Gebirgstemperatur sind.
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Der Parameter a ;l 0 ermöglicht es, in bestimmten Temperaturbereichen unterschiedli-

ches Kriechverhalten von Steinsalz mit den Aktivierungsenergien Qi bzw. Q2 zu berück-

sichtigen.

Die Größen p, qi und T sind zeitlich veränderliche Größen, die Konvergenzrate K ist somit

implizit zeitabhängig.

4.2 Auswirkungen der Konvergenz

Die Konvergenz des Salzgesteines führt zu einer Reduktion der Hohlraumvolumina mit

der im vorhergehenden Kapitel beschriebenen Rate. Zur Berechnung des Volumens ei-

nes beliebigen Hohlraumes als Funktion der Zeit wird die Differentialgleichung 22 in eine

Differenzengleichung umgeschrieben:

v(t + ~t) = V(tH 1 - K(t)~t). (28 )

Diese Beziehung beschreibt, wie das Volumen zur Zeit t + M aus der Kenntnis des Volu-

mens und der Konvergenzrate zur Zeit t berechnet werden kann. Die Gleichung gilt für

nicht zu große Zeitschritte M, genauer falls K . I1t ~~ 1 ist. Rechnungen an konkreten Bei-

spielen haben gezeigt, daß dies in genügend guter Näherung stets erfüllt ist.

Die Gleichung 28 kann in der angegebenen Form direkt für die Berechnung des gesam-

ten Volumens eines Hohlraumes verwendet werden. Bei einem versetzten Hohlraum wird

zusätzlich das Porenvolumen benötigt als der Anteil des gesamten Volumens, der Lauge

aufnehmen kann. Bei der Volumenänderung eines versetzten Hohlraums kann sich nur

das Volumen der Poren, nicht aber das des Feststoffes ändern, daher gilt:

vp(t + M) - Vpet) = V(t + ~t) - V(t), (29 )

d.h. die Änderung des Porenvolumens ist gleich der Änderung des gesamten Volumens,

Hieraus ergibt sich mit Gleichung 28
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v pU + ßt) = v pU) - VU)KU)ßt. (30 )

Als weitere geometrische Größe wird die Porosität, z.B. für die Bestimmung der Konver-

genzrate, benötigt (siehe Gleichung 23 bzw. 25). Die aktuelle Porosität erhält man unmit-

telbar mit der Definition der Porosität cj als Verhältnis von Porenvolumen zu Gesamtvolu-

men:

v pU + ßt)
'!(t + ßt) = VU + ßt) ( 31 )

Zur Berechnung der Strömungswiderstände offener Strecken und der Laugenbewegun-

gen durch Austauscheffekte (siehe Kapitel 4.3.2 und 4.6.3) werden die Höhe und Breite

eines Segmentes als Funktionen der Zeit benötigt. Man erhält diese Werte aus der Kennt-

nis des Volumens unter der Annahme, daß die Höhe H und die Breite B eines Segmentes

in einem Zeitschritt um denselben Betrag abnehmen,

HU + ßt) - H(t) = BU + ßt) - BU). (32 )

Weiterhin wird angenommen, daß sich die Länge eines Segmentes gegenüber der Höhe

und Breite in der Zeit relativ wenig ändert, so daß sie als zeitlich konstant behandelt wer-

den kann. Dies bedeutet, daß der Querschnitt F eines Segmentes unmittelbar aus dem

Volumen berechnet werden kann,

F(t + ßt) =
VU + ßt)

L (33 )

Wird in der Gleichung 32 B(t+M) durch den Querschnitt F(t+M) und die Höhe H(t+M)

ausgedrückt und nach H(t+M) aufgelöst, so ergibt sich

1 1 1/2
H (t + ßt) = - (H U) - B U) J + (- (H (t) - B U) J 2 + F (t + ßt)J .2 4

(34 )
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Ganz analog zur Herleitung von Gleichung 34 für die Höhe kann man eine Beziehung für

die Breite eines Segmentes ermitteln. Es ergibt sich

1 1 1/2
B (t + i1t) = - (B (t) - H (t)) + (- (H (t) - B (t) ) 2 + F (t + i1t)J .2 4

( 35 )

Für Segmente mit zylindrischer Geometrie ist die für die Volumenverkleinerung relevante

Größe der Radius

JF(t 1t+ i1t).
R(t + i1t) = (36 )

Hierbei wird wieder angenommen, daß sich nur die Querschnittsfläche F ändert, die Län-

ge L jedoch konstant bleibt. Den Querschnitt F erhält man aus Gleichung 33.

Die Gleichungen 28, 30, 31 und 33 bis 36 enthalten alle Informationen über die von der

Konvergenz beeinflußten, zeitlich veränderlichen geometrischen Größen, die entweder

von den Segmentmodellen oder für Austauscheffekte benötigt werden.

4.3 Permeabiltät und Widerstand von versetzten und offenen Strecken

Alle verfüllten Teilbereiche des Grubengebäudes werden in der Modellerung des Lau-

gentransportes als poröses Medium betrachtet. Um die Laugenströme berechnen zu

können, müssen die Strömungswiderstände der Segmente bekannt sein. Die Widerstän-

de konvergierender Strecken sind wegen der Querschnittsänderung und der Porositäts-

änderung zeitlich veränderlich. Der Strömungswiderstand ergibt sich aus den geome-

trischen Abmessungen und der Permeabilität eines Segmentes. Im Fall eines mit

Salzgrus versetzten Segments berechnet sich die Permeabilität aus der Porosität des

Versatzes nach der im folgenden Kapitel angegebenen Beziehung.

Die mit nichtkompaktierbarem Versatz verfüllten Strecken ändern den Querschnitt nicht.

Ihnen wird eine zeitlich konstante Permeabilität als Eingangsgröße vorgegeben.
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4.3.1 Permeabiltät von Versatzmaterial

Die Permeabilität ist als Maß für die Durchlässigkeit des porösen Materials gegen

Laugenströme nur von den Eigenschaften des porösen Materials selbst und nicht von

Laugeneigenschaften abhängig. Die für poröse Medien relevante geometrische Größe

ist die Porosität ep, die definiert ist als das Verhältnis des totalen Porenvolumens zum Ge-

samtvolumen. Zwischen der totalen und der effektiven Porosität wird an dieser Stelle

nicht unterschieden.

Es gibt eine Reihe von Experimenten, die den Zusammenhang von Permeabilität und Po-

rosität für Salzgrus-Proben untersucht haben; in ( 11 ) wurden diese Messungen ausge-

wertet. Die Ergebnisse legen es nahe, folgenden Ansatz für die Permeabilität k als Funk-

tion der Porosität ep zu wählen,

k = f . c . epq.per (37 )

Hierbei sind c und q Konstanten, die aus Experimenten bestimmt werden.

Es muß angenommen werden, daß in der Zuflußphase eines Segmentes Umlösungsvor-

gänge und Setzungserscheinungen im Versatzmaterial stattfinden, welche dann zu einer

höheren Permeabilität führen. Der Faktor fper trägt dieser Eigenschaft Rechnung, indem

er in der Phase, in der Lauge in ein Segment eindringt, einen Wert größer als 1 erhalten

kann.

4.3.2 Strömungswiderstand von versetzten und offenen Strecken

Die Strömungswiderstände R von versetzten Strecken, Bohrlöchern und Kammern las-

sen sich als Funktion der Permeabilität k wie folgt darstellen,

J. . LR =-F. k' (38 )
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wobei l. die dynamische Viskosität, L die Länge und F den Querschnitt des versetzten

Hohlraums bedeuten. Der Strömungswiderstand ist also sowohl von geometrischen Grö-

ßen (L, F, k), als auch von dynamischen Eigenschaften der Lauge (ii) abhängig.

Für eine offene Strecke wird der Strömungswiderstand wie im Kapitel 3.2.5 angegeben

aus der Strömung nach Hagen-Poiseuille berechnet,

R =
12

H2

i.. L

F ( 39 )

Einem Laugenstrom, der von einem Segment i zu einem Nachbarsegmentj strömt, wird

ein Strömungswiderstand R¡,j entgegengesetzt. Dieser Strömungswiderstand wird in un-

terschiedlich zueinander orientierten Segmenten wie folgt berechnet.

... '- ..... .. .. .-i: i: i: i:

I Segment i I Segmentj I Segment i Q) Q) Segmentj Q) Q)
E E E E0) 0) 0) 0)
Q) Q) Q) Q)

Cf Cf Cf Cf

~ R.. ~ ~R'.~ ~R'.~I,) I,) I,)

(a) (b) (c) (d)

Abb.4.1: Strömungswiderstand von Segmenten bei unterschiedlicher Anordnung

Segmente i und j sind in Reihe (Abbildung 4.1 a):

R. .
i, J

1= -(R.+R.).2 1 J (40 )

Segment i mündet senkrecht in Segmentj (Abbildung 4.1 b):

R. ..
i, J

1= -R.,2 l ( 41 )
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d.h. vom Segmentj wird im allgemeinen nur ein kurzes Stück durchströmt, dessen

Strömungswiderstand vernachlässigt wird.

Segmentj mündet senkrecht in Segment i (Abbildung 4.1 c):

1
R. . = -R.,i, ) 2 ) (42 )

d.h. vom Segment i wird im allgemeinen nur ein kurzes Stück durchströmt, dessen

Strömungswiderstand vernachlässigt wird.

Segmente i und j sind parallel (Abbildung 4.1 d):

Entsprechend der Vernachlässigung der Strömungswiderstände senkrecht zur

Strecke ergäbe sich in diesem Fall ein Strömungswiderstand Ri,) = 0, daher muß

eine solche Anordnung von zwei Segmenten ausgeschlossen werden. Zwei paral-

lele Segmente werden durch ein Segment mit doppeltem Querschnitt beschrieben.

4.4 Laugentransport durch Druckgradienten

Zunächst wird vorausgesetzt, daß alle Teile eines Segmentsystems mit Lauge gefüll

sind. Laugenströme in leere oder teilweise gefüllte Segmente werden im Kapitel 4.4.1.1

diskutiert.

In den mit Lauge gefüllten Segmenten gilt die folgende Strombilanzgleichung

L s. . = Qi"i, )
) =l i

(43 )

wobei der Index i ein Segment bezeichnet und j die zu i benachbarten Segmente be-

schreibt. Die Größe Si,) gibt den Laugenstrom vom Segment i zum Segmentj an, wäh-

rend der Quellterm Qi den Konvergenzlaugenstrom beschreibt. Dieser Konvergenzlau-

genstrom entsteht als Folge des Konvergenzprozesses durch die Verkleinerung des
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Hohlraumvolumens des Segments i. Im Fall eines nicht konvergierenden Streckenseg-

ments ist Q¡ = 0 und die Summe über alle Ströme verschwindet, d.h. es strömt genau so

viel Lauge in das (laugegefüllte) Segment wie auch wieder hinausströmt.

4.4.1 Berechnung des Laugendrucks

Für die Laugenströme S¡,j in porösen Medien gilt das Darcy-Gesetz ( 1 )

-1S. . = R. .' (p. - p.),i, J i, J 1 J (44 )

wobei R¡,j der Strömungswiderstand des Darcy-Mediums zwischen den Mittelpunkten der

Segmente i und) ist. Für offene Strecken errechnen sich die Laugenströme analog zu

Gleichung 44, wobei der Strömungswiderstand sich nach Hagen-Poiseuille entsprechend

Gleichung 21 ergibt.

Befinden sich die Segmente i und) in unterschiedlichen Teufen, so ist die wirksame, die

Strömung antreibende Druckdifferenz um das Gewicht der Laugensäule zu vermindern

oder zu erhöhen, d.h.

-1S. . = R. .' (p. - p. + Ll. .' gPL)'i, J i, J 1 J i, J (45 )

wobei

Ll. . = z. - z.i, J 1 J ( 46 )

und z¡ die Teufe, in der sich der Mittelpunkt des Segments i befindet, Zj entsprechend die

des Segments j.

Der Konvergenzlaugenstrom berechnet sich aus der Volumenverkleinerung pro Zeitein-

heit dt wie folgt
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Qi =
dV.

i
= K (p .(t), q, .(t), T .(t)) . v .(t) .i i i i (47 )dt

Hierbei ist K die Konvergenzrate und V¡ beschreibt das Volumen des Segments i. Alle

diese Größen sind im allgemeinen Funktionen der Zeit t. Das Vorzeichen in Gleichung 47

wurde so festgelegt, daß eine Volumenverkleinerung zu einem positiven Quellterm führt,

der eine Vergrößerung des Laugenausstroms beschreibt.

Für die Konvergenzrate K gilt die im Kapitel 4.1 angegebene Gleichung 23 für ein Seg-

ment i,

K(p., q,., T.) = K. = K f' f (p.) . f ,¡(q,.) . fT(T.).i i i i re p i 'l i i (48 )

Definiert man die Größe ßi als

ßi = ß(Vi, q,i' Ti) = K ref . f tj(q,i) . f T(Ti) . Vi' (49 )

so läßt sich die Gleichung 47 als

Q i = ß i . f p (p i) ( 50 )

schreiben.

Mit Hilfe der Beziehungen 45 und 50 wird die Strombilanzgleichung 43 umgeformt zu

-1
L R. .' (p. - p. +~. .' gPL) = ßi.' fp(Pi')'. i, J i J i, J
J

( 51 )

j =F i

Dafp(P¡) keine lineare Funktion von Pi ist, stell die Beziehung 51 für alle i ein nichtlinea-

res Gleichungssystem dar. Die Lösungen des Gleichungssystems geben die Laugen-

drücke in allen Segmenten, jeweils zu einem Zeitpunkt t und jeweils unter der Vorausset-
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zung, daß die Segmente vollständig mit Lauge gefüllt sind. Unvollständig gefüllte Seg-

mente werden, wie im folgenden Kapitel beschrieben wird, in den Randbedingungen für

das Gleichungssystem berücksichtigt.

4.4.1.1 Randbedingungen für leere oder teilweise gefüllte Segmente

Das im vorangehenden Kapitel hergeleitete Gleichungssystem 51 für den Laugendruck

geht von der Strombilanzgleichung 43 aus und gilt daher nur für vollständig gefüllte Seg-

mente. Leere oder teilweise gefüllte Segmente gehen in Form von Randbedingungen in

das Gleichungssystem ein. Da sich diese Randbedingungen durch weiteres Fluten von

Segmenten im Laufe der Zeit von Segment zu Segment verschieben, ändert sich auch

das Gleichungssystem mit der Zeit. Nach jedem Zeitschritt muß daher eventuell das Glei-

chungssystem um weitere Segmente und damit um weitere Gleichungen erweitert wer-

den.

Andererseits erreichen im Laufe der Zeit einige Segmente durch den Konvergenzprozeß

die Endporosität, d.h. eine Porosität vergleichbar mit der von Steinsalz. In diesem Fall

werden sie für Lauge undurchlässig, und ihr Strömungswiderstand geht gegen unendlich.

Diese Segmente kommen dann nicht mehr im Gleichungssystem vor, und die Anzahl der

Gleichungen im System 51 wird kleiner.

Im folgenden werden die Randbedingungen für den Laugendruck in leeren und unvoll-

ständig gefüllten Segmenten definiert. In allen Segmenten wird der atmosphärische

Druck vernachlässigt. In leeren Segmenten wird folglich ein Druck von 0 MPa herrschen,

in teilweise gefüllten Segmenten berechnet sich der Laugendruck aus der Höhe hi der

Lauge im Segment i,

Pi = g. PL . hï (52 )

Hierbei sind

Pi der Laugendruck im Segment i,

g die Erdbeschleunigung,
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P L die Dichte der Lauge und

hi die Höhe des aktuellen Laugenstands im Segment i.

Der während der Zuflußphase auftretende hydrostatische Druck in teilweise gefluteten

horizontalen Strecken ist in vielen Fällen vernachlässigbar klein gegenüber dem anste-

henden hydrostatischen Laugendruck in gefluteten Segmenten. Etwas anders liegen die

Verhältnisse während des Zuflusses in die vertikalen Verbindungen. Dort steigt der Lau-

gendruck bei z.B. 40 m Laugenstand und einer Laugendichte von 1200 kg/m3 auf ca. 0,5

MPa an. Dieser Druckanstieg würde die Konvergenz der Segmente bei einem Gebirgs-

druck von 18 MPa um etwa 10%, bei einem Gebirgsdruck von 11 MPa um etwa 17%

behindern. In vertikal angeordneten Segmenten sollte daher der Druckanstieg berechnet

und auch der sofortige Weitertransport der Lauge zugelassen werden (siehe Kapitel

3.1.3).

In dem Gleichungssystem 51 erscheint der Laugendruck in benachbarten unvollständig

gefüllten Segmenten als Randbedingung

p. = 0
J (53 )

für alle Segmente j, die keine Lauge enthalten, oder entsprechend Gleichung 52 für teil-

weise gefüllte Segmente. Ist das betrachtete Segment i horizontal angeordnet, so kann

die Höhe des Laugenstands hi durch das zugeflossene Laugenvolumen v~, das Poren-

volumen v~ und die Höhe Hi des Segments ausgedrückt werden,

v~
h.

i H.. (54 )=
I

V~
I

I

Bei vertikal angeordneten Segmenten tritt anstelle der Segmenthöhe Hi die Segmentlän-

geLi'

Die Berücksichtigung des Gewichts der Laugensäule in gefluteten Segmenten und die

Auswirkung auf den Laugenzufluß bei teilweise gefluteten Segmenten läßt sich mit der
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folgenden verallgemeinerten Definition der Größe l1i,j (Gleichung 46) erfassen. Sofern

die Segmente i und j im Gleichungssystem zur Druckberechnung vorkommen, sei

11. . = 0
i, J

falls z. - z. :: 0 und das Segment i leer1 J
oder nur teilweise gefüllt ist,

~. . = 0
i, J

falls z. - z. ;: 0 und das Segmentj leer1 J
oder nur teilweise gefüllt ist,

~. . = z. - z.i, J 1 J sonst. ( 55 )

4.4.1.2 Anfangsbedingung für den Druck in gefüllen Segmenten

Im folgenden werden die Anfangsbedingungen für den Laugendruck direkt nach dem

Vollaufen eines Segments formuliert. Nach dem Vollaufen eines Segments i steigt der

Druck von Pi = g . P L . H i auf einen höheren Wert. In dem Moment, in dem das Seg-

ment aufgefüllt ist, gilt zunächst die Beziehung

L s. . = 0,. i, J
1

i *- j

( 56 )

wobei j über alle Nachbarsegmente von i läuft, d.h. der Konvergenzlaugenstrom Qi ist

Null zur Zeit des Vollaufens des Segments i. Aus dieser Gleichung läßt sich ein Anfangs-

wert (Startwert für eine iterative Lösung des Gleichungssystems 51) ermitteln, indem

man die Gleichung mit Hilfe der Beziehung 45 umformt und nach dem Druck Pi im Seg-

ment i auflöst. Man erhält die Anfangswertgleichung

-1
L R.. (p . - ~. .' g PL). i, J J i, J
J

; :: i
p. =1 -1

L R. .. i, J
J

j :: i

(57 )
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Werden zu genau der gleichen Zeit mehrere benachbarte Segmente geflutet, so gilt die

obige Gleichung für eines der Segmente i nur näherungsweise. Für die exakte Bestim-

mung der Anfangsbedingungen muß für die gerade gefluteten Segmente das Glei-

chungssystem 56 gelöst werden.

4.4.2 Berechnung der Laugenströme und der Laugenvolumina

Bei bekannten Laugendrücken, die entweder nach den Beziehungen 52 oder 53 für nicht

vollständig geflutete Segmente bzw. durch Lösen des Gleichungssystems 51 berechnet

wurden, ergeben sich die Laugenströme Si,j aus dem Darcy-Gesetz 45 bzw. nach Hagen-

Poiseuille entsprechend Gleichung 19, d.h. der Laugenstrom vom Segment i zum Seg-

mentj ist gegeben durch

-1
S.. = R. ,'(p.-p.+11. ,'gpL).i, j i, j i j i, j (58 )

Der Strom Si,j ist positiv, wenn Pi größer als Pj - 11i,jgPL ist, oder anders ausgedrückt: ist

Si,j ~ 0, so fließt Lauge vom Segment i zum Segmentj.

Betrachtet man ein Segment i mit den Nachbarsegmentenj, so führen alle Laugenströme

Sj,i ~ 0, zu einer Vergrößerung des Laugenvolumens in i, während alle Laugenströme

Si,j ~ 0 das Laugenvolumen verkleinern. Da

S. . = -S. .i, j j, 1 (59 )

ist, erhält man die gesamte Änderung des Laugenvolumens durch den Netto-Laugen-

strom S'! , der wie folgt definiert ist
i

NS. = -I,S. ..1 I, j
j

(60 )

Das Laugenvolumen V~(t + 11t) in einem Segment i ergibt sich aus dem Volumen

V~(t) somit nach der folgenden Bilanzgleichung
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L L NV.(t + ~t) = V.(t) + S. . ~t.1 i 1 ( 61 )

4.5 Mobilisierung der Schadstoffe

Das in einem Abfallgebinde enthaltene Schadstoffinventar kann freigesetzt werden,

wenn Lauge in einen Einlagerungsort gelangt. Dieser Übergang von Schadstoffen aus

Abfallgebinden in die umgebende Lauge wird als Mobilisierung bezeichnet und mit Hilfe

eines Mobilisierungsmodells beschrieben.

Die Mobilisierung beginnt mit dem Zutritt der Lauge in den Einlagerungsort, wobei zu-

nächst die Behälter der Abfallgebinde das Eindringen der Lauge zur Abfallmatrix behin-

dern. Sind die Behälter mechanisch oder durch Laugeneinwirkung ausgefallen, so be-

ginnt der Übergang der Schadstoffe aus der Abfallmatrix in die Lauge.

In einem Einlagerungsort sind im allgemeinen eine Vielzahl gleichartiger Abfallgebinde

vorhanden. In einer deterministischen Analyse kann daher bei einer ausreichend großen

Anzahl von Behältern in guter Näherung der Ausfall der Gesamtheit der Behälter aus ei-

ner Verteilungsfunktion für die Behälterlebensdauer ermittelt werden. Der Ausfall eines

einzelnen Behälters ist ein Zufallsereignis, das im Rahmen einer probabilistischen Be-

rechnung behandelt werden kann.

Wegen der größeren Zahl gleichartiger Abfallgebinde kann auch die heterogene Vertei-

lung des Schadstoffinventars in einem einzelnen Abfallgebinde vernachlässigt werden.

Hierbei wird unterstellt, daß die Heterogenität keine systematische Ursache hat und so-

mit bei der Beschreibung der Gesamtheit der Abfallgebinde entfällt.

Es wird angenommen, daß die in der Matrix verteilten Schadstoffe bei der Mobilisierung

zunächst vollständig in die Lauge übergehen. Eine möglicherweise anschließende Aus-

fällung oder Sorption an den Korrosionsprodukten und am Versatzmaterial im Einlage-

rungsort oder den anschließenden Strecken wird in den Segmentmodellen behandelt

(siehe Kapitel 4.6.6).
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Die im folgenden beschriebenen Modelle für die Mobilisierung der Schadstoffe sind für

radioaktive Abfälle entwickelt worden. Außer dem Modell für instantane Mobilisierung,

das für beliebige Abfallarten anwendbar ist, können die Mobilsierungsansätze zunächst

nur für radioaktive Abfälle verwendet werden. Zur Auslaugung chemisch-toxischer Abfäl-

le liegt in der vorliegenden Version des Programms Lopos2 kein Detailmodell vor..

Die Schadstoffmobilisierung kann zur Zeit für folgende Abfallarten berechnet werden:

unverfestigte Abfälle,

verglaste hoch radioaktive Abfälle,

zementierte Abfälle bei unbegrenzten Laugenmengen,

abgebrannte LWR-Brennelemente.

Für andere Abfallarten können diese Mobilisierungsmodelle durch geeignete Parameter-

bestückung ebenfalls verwendet werden. Falls dies nicht möglich ist, können entspre-

chende Mobilsierungsansätze eingefügt werden.

Nicht oder unzureichend verfestigte Abfälle sind beispielsweise flüssige Abfälle, die mit

Verfüllmaterial in situ verfestigt worden sind, sowie chemisch-toxische Abfälle. Aufgrund

der unzureichenden Konditionierung kann beim Auflösungsprozeß der Abfallmatrix nicht

von einer Barrierenwirkung ausgegangen werden. Abfälle dieser Art werden als instantan

mobilsiert betrachtet.

4.5.1 Berechnung des Behälterausfalls

Endlagerbehälter erfüllen in Bezug auf ihre Barrierenfunktion unterschiedliche Anforde-

rungen. Einfache Metallfässer oder Kokilen dienen hauptsächlich dem Transport der Ab-

fälle zum Einlagerungsort und können im Endlager nur in sehr geringem Maße eine im

Störfall zutretende Lauge vom Abfall fernhalten, da sie durch mechanische Einwirkungen

und durch Korrosion leicht beschädigt werden können. Größere Behälter, wie die zur di-

rekten Endlagerung entwickelten Pollux-Behälter, sind dagegen so ausgelegt, daß sie

dem Gebirgsdruck standhalten und einer angreifenden Lauge über mehrere Jahrhunder-

te widerstehen können.

- 95-



Um die Vielzahl der Behältertypen berücksichtigen zu können, wurde ein Rechenpro-

gramm entwickelt, das den Behälterausfall wahlweise durch eines von drei verschiede-

nen Gesetzen beschreibt. Für die Lebensdauer der Behälter kann eine Gleichverteilung,

eine Exponentialverteilung oder eine Normalverteilung verwendet werden.

Bei der Modellerung des Behälterausfalls wird für jeden zu betrachtenden Zeitpunkt die

relative Anzahl der zu diesem Zeitpunkt ausgefallenen Behälter

NB(r,)nB(r,) = = F(r,)
N B(O) (62 )

aus einer Verteilungsfunktion der Behälterlebensdauer berechnet. Desweiteren wird der

relative Zuwachs an ausgefallenen Behältern pro Zeiteinheit

NB(r,)
nB(r,) = = J(r,)

N B(O) (63 )

aus der Verteilungsdichte der Sehälterlebensdauer ermittelt, wobei diese Größe im fol-

genden als Behälterausfallrate bezeichnet wird. Die relativen Werte beziehen sich jeweils

auf die Gesamtzahl der Gebinde NB(O) im betrachteten Einlagerungsort. Zur Verein-

fachung wird im folge'nden der Zusatz "relativ" immer weggelassen, da alle angegebenen

Größen relative Größen sind.

Der Bezugspunkt für die Zeit r, ist bei der Berechnung des Behälterausfalls immer der

Zeitpunkt tL des Laugenzutritts in den Einlagerungsort. Die Zeit r, ergibt sich aus der wäh-

rend der übrigen Rechnung verwendeten Zeit t, die sich auf das Ende der Betriebsphase

bezieht, durch

r, = t-tL" ( 64 )

Da der Behälterausfall nur für Zeiten nach dem Laugenzutritt berechnet wird, sind nega-

tive Werte von r, nicht möglich.

- 96-



4.5.1.1 Gleichverteilte Lebensdauer der Behälter

Für einfache Behältertypen wird angenommen, daß sie nur eine eingeschränkte Barrie-

renwirkung für angreifende Lauge haben. Sie können bereits durch mechanische Einwir-

kungen ausfallen und werden durch Korrosion in kurzer Zeit zerstört. Für diese Behälter

wird ein einfaches Behälterausfallgesetz verwendet, bei dem die Lebensdauer der Be-

hälter gleichverteilt ist. Dies ist das einfachste Modell des Behälterausfalls und auf viele

Behältertypen anwendbar.

Der Anteil ausgefallener Behälter nB('t)steigt linear von Null zu Beginn des Behälteraus-

falls auf Eins bei der maximalen Behälterlebensdauer 'tB an (siehe Abbildung 4.2). Die

maximale Lebensdauer ist bei Gleichverteilung doppelt so groß wie die mittlere Lebens-

dauer der Behälter 'tBm' Für Zeiten, die größer als die maximale Lebensdauer sind, ist

die Ausfallrate ii B ('t) = O. Die Sehälterausfallrate und der Anteil der ausgefallenen Be-

hälter ergeben sich demnach zu

t tnB
1

nB

nB
1

'tB

o

o
I

'tBm 'tB -. 't

Abb.4.2: Anteil ausgefallener Behälter nB und Behälterausfallrate ii B bei gleich-

verteilter Lebensdauer der Behälter.

'tB maximale Behälterlebensdauer

'tBm : mittlere Behälterlebensdauer
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. ( ) -- rTo~nB 1 1
für O~T-:TB

( 65 )

für T;:TB

-- r Ti:nB(1) 1
für O~T-:TB

( 66 )

für T;:TB

Da die Behälter durch mechanische Einwirkungen, wie zum Beispiel den Gebirgsdruck,

bereits vor dem Laugenzutritt beschädigt werden können, wird der Behälterausfall durch

das folgende Verfahren modifiziert:

In den Eingabedaten wird eine maximale Behälterlebensdauer TB,i vorgegeben. Dieser

Wert ist dann gültig, wenn der Laugenkontakt bei T = 0 einsetzt. Tritt die Lauge zu einem

späteren Zeitpunkt zu, so wird die Behälterlebensdauer auf diesen Zeitpunkt bezogen.

Wegen der mechanischen Einwirkungen vor dem Laugenzutritt wird angenommen, daß

sich die vorgegebene maximale Behälterlebensdauer TB i verkleinert, so daß sich folgen-
,

de reduzierte Behälterlebensdauer ergibt:

TB = max(i~ TB,i ' TB,i - (tL - tE)). (67 )

Hierbei bezeichnet tL den Zeitpunkt des Laugenzutritts und tE den Einlagerungszeit-

punkt. Die Behälterlebensdauer bei einem späten Laugenzutritt kann auf einen minima-

len Wert von 10% des Anfangswertes reduziert werden, wobei der Wert von 10% hierbei

wilkürlich angenommen wurde. In Abbildung 4.3 ist dargestellt, wie sich die maximale

Sehälterlebensdauer TB als Funktion des Zeitpunktes des Laugenzutritts tv bezogen auf

den Einlagerungszeitpunkt (tE 0: 0), verändert.
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'tB,i
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"

'CB'
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10

o
o 'CB,i -- tL - tE

Abb.4.3: Abnahme der maximalen Behälterlebensdauer 'CB mit zunehmendem Zeit-

punkt des Laugenzutritts.

4.5.1.2 Exponentialverteilte Lebensdauer der Behälter

Halten die Behälter dem Gebirgsdruck stand, so wird die Lebensdauer nicht durch die

mechanische Belastung zwischen dem Einlagerungszeitpunkt und dem Laugenzutritts-

zeitpunkt beeinflußt. Durch die Auftragung einer korrosionshemmenden Schicht kann

auch das zukünftige Ausfallverhalten unabhängig von der erreichten Lebensdauer und

damit vom Korrosionsfortschritt der Schutzschicht sein.

Für diese Behältertypen, deren zukünftiges Ausfallverhalten unabhängig von der gesam-

ten Vorgeschichte und der bereits erreichten Lebensdauer ist, werden exponentialverteil-

te Lebensdauern angenommen. In diesem Fall ergeben sich mit der mittleren Lebens-

dauer 'rBm die Behälterausfallrate und der Anteil der ausgefallenen Behälter zu

nB('r) = --exp(-2.),
'rBm 'rBm ( 68)
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nB

t
o

nB

1

'tBm

o

o 1 ~-'2'tBm

Abb.4.4: Anteil ausgefallener Behälter nB und Behälterausfallrate nB bei exponen-

tialverteilter Lebensdauer der Behälter.

'tBm : mittere Behälterlebensdauer

nB('t) = 1 - exp( _.2 ) .
'tBm

( 69 )

Abbildung 4.4 zeigt den graphischen Verlauf dieser Funktionen.

4.5.1.3 Normalverteilte Lebensdauer der Behälter

Bei den bisher betrachteten Verteilungsfunktionen ist die Behälterausfallrate entweder

konstant oder hat ein frühzeitiges Maximum. Existiert jedoch ein bevorzugter Ausfallzeit-

punkt für spätere Zeitpunkte und somit ein Maximum der Behälterausfallrate für größere

Zeiten, so kann die im folgenden beschriebene Normalverteilung dei" Behälterlebensdau-

er verwendet werden. Diese Funktion enthält außerdem die Möglichkeit, daß zum Zeit-

punkt des Laugenzutritts bereits ein Teil der vorhandenen Behälter ausgefallen ist.

Die Normalverteilung ist durch die mittlere Lebensdauer 'tB,m der Behälter und die Stan-

dardabweichung cr der Verteilung charakterisiert. Die Behälterausfallrate ergibt sich zu
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1 ( ('t - 'tBm)2JnB ( 't ) = exp - .
(J ,J 2 (J 2

(70 )

Der Anteil ausgefallener Behälter zum Zeitpunkt 't wird durch Integration dieser Glei-

chung von -00 bis 't berechnet, wobei mit erf(x) die Fehlerfunktion bezeichnet wird,

nB(t) = ~(1 + edC : 7im Jl (71 )

In Abbildung 4.5 ist der Verlauf der Behälterausfallrate und des Anteils ausgefallener Be-

hälter graphisch dargestellt. Vergleicht man die Abbildungen 4.4 und 4.5 miteinander, so

zeigt sich, daß bei normalverteilter Lebensdauer die Behälter anfangs langsamer ausfal-

len als bei exponentialverteilter Lebensdauer. Bei Zeiten 't;: 'tBm geht der Anteil der aus-

gefallenen Behälter aber schneller gegen Eins.

t
nB

Abb.4.5:

t
nB nB

1

-. i.
fBm

0.01

o o
o 1 2

.. (J .
Anteil ausgefallener Behälter nB und Behälterausfallrate nB bei normal-

verteilter Lebensdauer der Behälter.

'tBm : mittlere Behälterlebensdauer
(J : Standardabweichung der Lebensdauer. Hier (J = 2/5 'tBm
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4.5.2 Korrosion der Abfallmatrix

Zur Beschreibung der Schadstoffreisetzung durch die Korrosion bzw. Auslaugung der

Abfallmatrix ist es nützlich, die folgende Größe Ao y(t) wie folgt zu definieren:
,

Sofern es sich um radioaktive Abfälle handelt, ist AO,y(t) das eingelagerte Inventar des

Nuklids v in einem Segment, das ab dem Zeitpunkt der Einlagerung bis zum Zeitpunkt t

ausschließlich dem radioaktiven Zerfall unterliegt, nicht jedoch die Abnahme des Inven-

tars durch die Mobilisierung enthält. Bei sonstigen Abfällen ist AO,y(t) das Anfangsinven-

tar des Schadstoffs v vor Beginn der Mobilisierung.

4.5.2.1 Instantane Mobilsierung

Bei der instantanen Mobilisierung ist zum Zeitpunkt tL des ersten Laugenzutritts in das

Einlagerungssegment das mobilisierte Inventar Av(t) gleich dem oben definierten Inven-

tar Ao,y(t),

Av(t) = Aa, )t) . (72 )

d.h. das gesamte bei Laugenzutritt noch vorhandene Inventar geht instantan in Lösung.

Wie bereits erwähnt, werden Sorption und Ausfällung anschließend im Segmentmodell

(s. Kapitel 4.6.6) behandelt. Die Schadstoffkonzentration im Einlagerungssegment ergibt

sich als Quotient aus dem gelösten Inventar und dem Laugenvolumen.

4.5.2.2 Mobilisierung aus der Glasmatrix

Hochradioaktiver Abfall aus der Wiederaufarbeitung abgebrannter Brennelemente wird

in Kokillen in einer Glasmatrix fixiert und in Bohrlöchern gelagert.

Der Mobilisierungsansatz für verglasten Abfall beruht auf den Ergebnissen der Experi-

mente, die an C31-3EC-Borosilikatglas in begrenzten Laugenmengen bei realistischen

Temperaturen und Drücken durchgeführt wurden ( 12 ). Dieser Ansatz beschreibt eine in-
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kongruente Glasauflösung, bei der während der Auflösung der Glasmatrix durch Fällung

neue Feststoffe entstehen. Der Ansatz berücksichtigt die Temperaturabhängigkeit des

Auflösungsprozesses.

Die Umsetzung der Glasmatrix wird als proportional zur Oberfläche des Glases ange-

nommen. Für die oberflächenbezogene Reaktionsrate jet) gilt:

j( t) = j exp(- QC(~ - ..)Jr R TU) T r ' (73 )

mit

jr oberflächen bezogene Reaktionsrate bei der Referenztemperatur,

Qc Aktivierungsenergie,

R allgemeine Gaskonstante,
T(t) Temperatur zum aktuellen Zeitpunkt t,

Tr Referenztemperatur.

Die Vorgehensweise bei der Bereitstellung der Temperaturverläufe T(t) und deren Ver-

wendung in den Segmentmodellen wurde am Anfang von Kapitel 4 erläutert.

Die Mobilisierung von Radionukliden aus der Glasmatrix beginnt zu dem Zeitpunkt, an

dem Lauge an das Glas herankommt, d.h. nachdem die ersten Behälter durch Laugen-

einwirkung ausgefallen sind. Der Anteil der ausgefallenen Behälter wird je nach Behäl-

tertyp mit dem in Kapitel 4.5.1 beschriebenen Ansatz berechnet.

Ist nB (t - tL) der Anteil der zur Zeit t ausgefallenen Behälter und mc(O) die Anfangs-Glas-

masse eines Gebindes, so ergibt sich die Mobilisierungsrate für ein Abfallgebinde,

n BU - t L) 0 e¡¡jU)
lle¡¡U) = mc(O) (74 )
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Hierbei ist 0 effdie effektive Oberfläche der Glasmatrix eines Gebindes, an der die Lauge

korrosiv angreifen kann. Sie schließt die Oberflächen in Rissen innerhalb des Glases ein

und wird als zeitlich konstant angenommen.

In Abbildung 4.6 ist der qualitative Verlauf der Mobilisierungsrate bezogen auf ein EinzeI-

gebinde als Funktion von 't = t - tL dargestellt. Für den Behälterausfall wird eine gleich-

verteilte Lebensdauer mit einem Maximalwert von 'tB = 10 a berücksichtigt. Nach dem

Laugenzutritt bei 't = 0 a ist der Kurvenverlauf bis 't = tL + 'tB durch die Überlagerung der

konstanten Behälterausfallrate mit der Reaktionsrate jet) gekennzeichnet, wobei die Än-

derung des Anteils ausgefallener Behälter die Änderung der Reaktionsrate überwiegt.

Danach ist der Verlauf allein durch die Temperaturentwicklung bestimmt, wie durch Ver-

gleich mit dem ebenfalls eingezeichneten Temperaturverlauf zu sehen ist.

1 t

1

T(KJ

'l:: 0,1 400'Q)+-
co..
cn
0)
C::..
Q)

:!! 0,01
:õ0
~

0,001 300
o 'tB 't-"

Abb.4.6: Temperaturverlauf und Mobilsierungsrate für verglaste Abfälle.

Das mobilisierte Inventar des y-ten Nuklids in einem Einlagerungssegment ergibt sich

durch Zeitintegration aus der effektiven Mobilisierungsrate ~eff und dem gesamten ein-

gelagerten Inventar Ao,v des y-ten Nuklids in der Glasmatrix zu

Ay(t + I1t) = A)t) + ~eff(t) . Aa, v(t) . At. (75 )
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Die Mobilisierung aus verglasten Abfällen ist abgeschlossen, wenn die Glasmasse voll-

ständig korrodiert ist.

Sorption und Ausfällung werden im Segmentmodell wie im Kapitel 4.6.6 beschrieben be-

handelt. Die Radionuklidkonzentration im Einlagerungssegment ergibt sich als Quotient

aus dem gelösten Inventar und dem Laugenvolumen.

4.5.2.3 Mobilsierung aus zementierten Abfällen

Schwach- und mittelaktive Abfälle werden im allgemeinen mit Zement verfestigt. Die Ab-

fälle können sowohl homogen als auch heterogen im Gebinde verteilt vorliegen. Bei der

homogenen Zementierung werden flüssige Abfälle direkt mit dem Zementansatz verrührt

und in Fässer abgefüllt. Bei heterogener Zementierung werden kontaminierte Metallteile

in ein Faß gefüllt und anschließend mit Zement übergossen. Unter vereinfachenden An-

nahmen können mit den im folgenden beschriebenen linearen Ansätzen beide Arten be-

handelt werden.

Die in einen Einlagerungsort zutretende Lauge kann nach dem Behälterausfall die Ab-

fall matrix, also den Zement und eventuell die Metallteile des Abfalls korrodieren. Das ein-

fachste Modell einer Mobilisierung aus zementierten Abfällen besteht aus der Annahme

einer zeitlich konstanten Umsetzung des Matrixmaterials, ohne weitere Spezifikation des

zugrundeliegenden Umsetzungsprozesses. Die Umsetzung der Matrix wird durch eine

konstante Rate charakterisiert. Sie führt zu einer Umsetzungsdauer 'tM, nach welcher die

Umsetzung der Matrix beendet ist,

1
'tM =

Jl
(76 )

Durch Verwendung unterschiedlicher Werte für die Umsetzungsdauer 'tM können ver-

schiedene Abfallarten charakterisiert werden.

Falls Erkenntnisse über elementspezifische Vorgänge bei der Umsetzung des Matrixma-

terials vorliegen, können die Umsetzungsraten auch elementspezifisch betrachtet wer-
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den. Aus den elementspezifisch vorgegebenen Umsetzungsraten ~ e ergeben sich dann

für die einzelnen chemischen Elemente die Umsetzungsdauern

1'tM =
, e

¡.e
(77 )

Die Umsetzung der Zementmatrix nach Gleichung 76 oder 77 kann erst nach dem Ausfall

der umgebenden Behälter beginnen. Der Behälterausfall wird dabei je nach Gebindeart

mit einer der in Kapitel 4.5.1 beschriebenen Gesetzmäßigkeiten berücksichtigt. Ist

nB(t - tL) der Anteil der zum aktuellen Zeitpunkt t ausgefallenen Behälter, so ergibt sich

die Mobilisierungsrate ~ eff als Überlagerung des Anteils ausgefallener Behälter mit der

Umsetzungsrate:

~eff(t) = nB(t-tL)~(t-tL)' (78 )

In Abbildung 4.7 ist der Verlauf der Mobilisierungsrate bei Annahme einer gleichverteilten

Lebensdauer der Behälter als Funktion von 't = t - tL dargestellt.

Das mobilisierte Inventar des y-ten Nuklids in einem Einlagerungssegment ergibt sich

durch Zeitintegration aus der effektiven, ggfs. elementspezifischen Mobilisierungsrate

~::
-0)-
~
Cf
0)c::..
0)
:~
:.o
:2

o 'tB
1

'tM + 2 'tB 't~
Abb.4.7: Qualitativer Verlauf der Mobilisierungsrate zementierter Abfälle bei einer

gleichverteilten Lebensdauer der Behälter unter der Voraussetzung

'tM :: 'tB'
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Jieff und dem gesamten eingelagerten Inventar AO,y des y-ten Nuklids in der Zement-

matrix zu

Ay(t + .M) = A)t) + Ji eff(t) . Aa, y(t) . ~t. (79 )

Die Mobilisierung aller Radionuklide ist beendet, sobald die gesamte Zementmasse kor-

rodiert ist. Im letzten Zeitschritt wird dabei die Mobilisierung so begrenzt, daß genau das

noch vorhandene Inventar mobilisiert wird.

Sorption und Ausfällung werden im Segmentmodell wie im Kapitel 4.6.6 beschrieben be-

handelt. Die Radionuklidkonzentration im Einlagerungssegment ergibt sich als Quotient

aus dem gelösten Inventar und dem Laugenvolumen.

4.5.2.4 Mobilisierung aus LWR-Brennelementen

Abgebrannte Brennelemente aus Leichtwasser-Reaktoren werden in dickwandigen Me-

tallbehältern endgelagert. Je nach Entsorgungskonzept werden dabei eine feste Anzahl

von Brennelementen und das Brennelementgerüst in je einen Pollux-Behälter eingesetzt.

Die Pollux-Behälter bestehen aus einer Trockenlagerbüchse, Graugußkörpern und einer

Zwischenschicht aus korrosions hemmendem Hastelloy und sind für die Streckenlage-

rung vorgesehen. Für die Einlagerung in Bohrlöchern sind Pollux-Kokilen vorgesehen,

die die gleichen Abmessungen wie die HAW-Kokillen haben.

Die Pollux-Behälter haben wegen der korrosionshemmenden Hastelloyschicht eine lange

Lebensdauer. Für sie wird im allgemeinen eine exponentialverteilte Lebensdauer mit Mit-

telwerten von einigen hundert Jahren angenommen. Die Pollux-Kokille hat kleinere Ab-

messungen und weniger dicke Wandungen aus Metall, so daß sie entweder mit einer

gleichverteilten oder einer exponentialverteilen Lebensdauer mit deutlich kleineren Mit-

telwerten beschrieben wird.

Zur Berechnung des Nuklidstroms aus einem Abfallgebinde werden die LWR-Brennele-

mente in drei Bereiche aufgeteilt:
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Bereich 1: Metallteile,

Bereich 2: Gasraum in den Brennstäben,

Bereich 3: Brennstoffpellets.

Als Metallteile werden die Hülsen und Strukturteile eines Brennelementes bezeichnet.

Die Strukturteile sind nur bei einer Lagerung in Pollux-Behältern in den Gebinden enthal-

ten. Der Gasraum ist hauptsächlich dann zu berücksichtigen, wenn die Brennstäbe nicht

zerschnitten werden, wie es bei der Einlagerung in Pollux-Behältern der Fall ist.

Das Gesamtinventar eines LWR-Brennelementes wird über relative elementspezifische

Anteile auf die drei Bereiche eines Brennelements verteilt. Die elementspezifischen Mo-

bilisierungsraten werden für alle drei Bereiche in folgender Form beschrieben:

lLeff, x, v('t) = nB('t)ax, e(v/M, x' ( 80)

wobei x über die Bereiche 1 bis 3 läuft und rM,x die Mobilsierungsraten im x-ten Bereich,

nB('t) der Anteil ausgefallener Behälter und ax,e(v) der relative Inventaranteil des Elemen-

tes e(v) im Bereich x sind. Die Raten rM,x werden alle als konstant angenommen.

---------------------------
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Abb.4.8: Mobilisierungsraten in den 3 Bereichen eines LWR-Brennelementes.
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In Abbildung 4,8 ist der Verlauf der Mobilisierungsrate bei exponentialverteilter Lebens-

dauer der Behälter dargestellt. Die mittlere Lebensdauer der Behälter ist mit 500 a, die

Raten rM x in den drei Bereichen sind mit Werten von 0,02, 0,1 und 0,0016 a-1 angenom-
,

men worden. Für jeden Bereich des LWR-Brennelementes und für die Gesamtmobilisie-

rung ergibt sich eine Exponentialkurve, die aus dem Verlauf des Behälterausfalls resul-

tiert.

Das mobilisierte Inventar des v-ten Nuklids in einem Einlagerungssegment ergibt sich

durch Zeitintegration aus den effektiven elementspezifischen Mobilisierungsraten

il 11 y und dem gesamten eingelagerten Inventar Ao y des y-ten Nuklids zue , x, ,
Ay(t + ~t) = Ay(t) + Lileii, x, y Aa, y(t) ~t.

x
( 81 )

Die Summe erstreckt sich über alle drei Bereiche x der LWR-Brennelemente. Die Mobi-

lisierung ist beendet, wenn das aktuelle Inventar aller Nuklide im Gebinde auf Null abge-

fallen ist. Im letzten Zeitschritt wird dabei der Aktivitätsstrom so begrenzt, daß genau das

noch vorhandene Inventar mobilisiert wird.

Sorption und Ausfällung werden im Segmentmodell wie im Kapitel 4.6.6 beschrieben be-

handelt. Die Radionuklidkonzentration in der Lauge des Einlagerungssegments ergibt

sich als Quotient aus dem gelösten Inventar und dem Laugenvolumen.

4.6 Schadstoffransport und Bilanzierung

Im folgenden wird der Schadstoff transport von einem Segment i zu einem Segmentj be-

rechnet. Durch Bilanzierung der Schadstoffströme werden anschließend die Schadstoff-

inventare in den Segmenten bestimmt.

Als Transportmechanismen kommen die Advektion (Kapitel 4.6.1), d.h. der Schadstoff-

transport mit der strömenden Lauge, die Diffusion und die Dispersion aufgrund des Gra-

dienten in der Schadstoffkonzentration (Kapitel 4.6.2) und eventuell auftretende Konvek-

tionsströmungen in Frage. Eine Konvektionsströmung kann z.B. durch einen Dichtegra-
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dienten aufgrund unterschiedlicher Temperaturen in benachbarten Bereichen oder durch

unterschiedliche Konzentrationen eines in der Lauge gelösten Stoffes, z.B. bei Zement-

auflösung, hervorgerufen werden (Kapitel 4.6.3). In diesem Fall wird die zugehörige Kon-

vektionsgeschwindigkeit mit.ll bezeichnet. Daneben wird die instantane Durchmischung

zwischen den offenen Bereichen benachbarter Segmente durch eine zusätzliche Kon-

vektionsströmung mit der Geschwindigkeit .lr simuliert (s. Kapitel 4.6.4).

Die Transportgleichung für Schadstoffe in kontaminierter Lauge durch ein poröses Mate-

rial lautet in integraler Form

a
f du . (-( ~ . c) - V -( D - V c - (u + v) . c)J = 0,at h --v

(82 )

wobei gilt:

du Volumenelement,

$ Porosität des Versatzmaterials,

c Schadstoffkonzentration in der Lauge,

Dh Tensor der hydrodynamischen Dispersion,

y. Darcy-Geschwindigkeit,

:E Geschwindigkeit einer Konvektionsströmung (:EP und/oder :Ern),

V Volumen des Segments.

Es wird für die folgende Ableitung vorausgesetzt, daß während eines Zeitschritts M die

Porosität $ des Versatzmaterials und das Volumen V des betrachteten Segments kon-

stant sind. Außerdem werden zunächst Retardation und Ausfällung sowie der radioaktive

Zerfall der Nuklide nicht betrachtet. Innerhalb eines Zeitschritts kann die Zeitableitung nä-

herungsweise durch

a(Ih) (c(t+Llt)-c(t))
-'V'c =?~.at Llt (83 )

ersetzt werden, außerdem ist
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c(t) ~ A(t) / (ep . V), (84 )

wobei A(t) das Schadstoffinventar zur Zeit t im Porenvolumen Vp = ep.Vist.

Gleichung 82 ergibt hiermit

A(t + ßt) = A(t) + f du rVe(Dh e Vc) - Ve((1f + i:) cD . ßt. (85)

V

Umgeformt mit dem Gaußschen Satz folgt

A(t + LI) = A(t) + ldOl .i(Dh. \7c) in - ((n + v) cl In r LI,(86)

wobei n die begrenzende Oberfläche von V ist. Die Bezeichnung I Q bedeutet, daß die

Werte der Variablen an der Oberfläche n zu nehmen sind.

G-'

.;~
~
~~

k
-
"E...-c
(J
E x
0)
(J(j

j~e.
-')

I Segment) mit lj. q,j' kj. Cj ~
Segment i e. Segment) mit lj, q,j' kj, Cj-')-

mit ~, q,¡, ki, ci ..
""

~ontaktfläChe Q. .j(l)

Abb.4.9: Schematische Darstellung eines Segments i und seiner Nachbarsegmen-

te )(i) und der Kontaktflächen Qj mit den Flächennormalen gj
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Zerlegen der Oberfläche in Teile (s. Abbildung 4.9)

f dro =
Q

i, f dro.

j(i) Q. J
J

. e.,
. J (87 )

wobei E¿j die Flächennormale von o.j ist, liefert für Segment i

Ai(t+Llt)=Ai(t)+I, f dro'l(I,(Dh). ~e J -(Cu. + v.) e)i fLlt.'(') J k J k 0 x J J QJ i Q. k jJ Q.
J

(88 )

Hierbei sind Uj und Vj die Komponenten von y. bzw. 1: in Richtung E¿j'

U. = u-e.,J . J (89 )

V. = v-e.J - J ( 90)

und

de

dXk
= Ve - l!k ( 91 )

ist die Komponente des Gradienten von e in Richtung E¿k, bzw.

i, (Dh);kk J
de

dXk
= e. - Dh - Ve.

- J (92 )

Definiert man einen Schadstoffstrom von i nach j durch Advektion
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.aAi, j = f dro. . (u. . e) I 'J J QQj j ( 93 )

einen diffusiven/dispersiven Schadstoffstrom zwischen i undj

.DA. .
i, J = - f dro. . (i, (Dh). . ~J

Q. J k Jk dXkJ Qj ( 94 )

und einen konvektiven Schadstoffstrom, hervorgerufen durch einen Dichtegradienten der

Lauge,

.p
Ai, j = f dro j . (v j

Qj
e) I '

Qj
( 95 )

so ist das Schadstoffinventar Ai(t+Llt) im Segment i zum Zeitpunkt t+Llt gegeben durch

Ai(t + Llt)
.a .D .p= Ai(t) - i, (Ai, j + Ai, j + Ai, j) . Llt.

j(i)
( 96 )

4.6.1 Schadstoffransport durch Advektion

Für eine ausschließlich durch einen Druckgradienten Vp angetriebene Strömung in ei-

nem porösen Medium ist die Darcy-Geschwindigkeit y. bestimmt durch das Darcy-Gesetz

( 1 )

k
u = --' Vp,

i.
( 97)

wobei k die Permeabilität des porösen Materials und il die dynamische Zähigkeit der Lau-

ge sind. Die Gleichung 93 wird hiermit zu
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Å~ j = - f dro j . (~
Q.

J

dp"-"
dx.

J

cJ

Qj

( 98 )

Im folgenden wird am Beispiel der rechten Grenzfläche des Segments i (s. Abbildung 4.9)

die Integration über die Oberfläche o.j durchgeführt, d.h. Xj = x, dro = dy dz. Im allgemei-

nen werden die Permeabilitäten und die Querschnittsflächen der Segmente i und j

verschieden sein. Diese Werte verändern sich an den Grenzflächen sprunghaft. Da der

Massenstrom durch die Grenzfläche jedoch erhalten bleibt, ändert sich auch der Druck-

gradient Vp an der Grenzfläche o.jsprunghaft, während der Druckp stetig verläuft (siehe

Abbildung 4.10).

Im Rahmen der Finite-Differenzen-Methode ist die Schadstoffkonzentration C im Seg-

ment i gleich einer mittleren Konzentration Ci und die im Nachbarsegmentj gleich einer

mittleren Konzentration Cj' Die Integration über die Grenzfläche kann wie folgt durchge-

führt werden:

Aus der Kontinuität des Massenstroms folgt

(k.
f -.
F. i.

i

dp
dx

. dy . dzJ = f (kj
F. i.

J

dp
dx j

dy . dzJ, ( 99)

p

Pi

Pg

Pj

Segment i Segment j x

Abb. 4.10: Schematische Darstellung des Druckverlaufs in den Segmenten i undj bei

unterschiedlichen Querschnitten und/oder Permeabilitäten
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wobei Fi die Querschnittsfläche des Segments i, apiax I i der Druckgradient im Segment

i (links der Grenzfläche o.¡), Fj die Querschnittsfläche des Segments j und apiaxlj der

Druckgradient im Segment j (rechts der Grenzfläche o.¡) sind. Sowohl k als auch apiax

sind jeweils über den Segmentquerschnitt konstant, so daß

k. . F.i i
i.

dp
dx

=
k. . F.J J

i.

dp
dx j

( 100)

folgt.

Nach Definition haben die Segmente über ihre Länge einen konstanten Querschnitt und

eine konstante Permeabiltät, so daß die Taylorentwicklung des Drucks Pg an der Grenz-

fläche um den Druck Pi in der Mitte des Segments i in erster Ordnung durch

p g - Pi =

Li dp

2 dx ( 101 )

gegeben ist, wobei Li die Segmentlänge und apiaxl i der im Segment i konstante Druck-

gradient sind. Entsprechend gilt im Segment j

Lj dp I

Pj - Pg = "2' dx .'
J

( 102)

wobei Lj die Länge des Segment j ist und der Gradient von p an der Grenzfläche apiaxl g

durch den konstanten Gradienten apiaxlj im Segment j ersetzt wurde.

Addiert man diese beiden Gleichungen und ersetzt apiaxlj mit Hilfe der Beziehung 100

so folgt

k. . F. dp (p. - p.)i i J i= ( 103 )
i. dx i. . L. i. . L.i J+

2 k. . F. 2 k. F.i i J J
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Mit Gleichung 38 gilt

k. . F. dp (p. - p.)i i J i=
i. dx 1 1- R. + - R.

2 i 2 J

( 104 )

wobei Ri und Rj die Strömungswiderstände der Segmente i bzw. j sind.

Verwendet man die Definition 40 des Strömungswiderstandes Ri,j zwischen den Seg-

menten i und j, so erhält man schließlich

ki . Fi dp
i. dx

-1= R. .' (p.-p.).i, J J i ( 105 )

Diese Beziehung gilt auch für senkrecht zueinander stehende Segmente, wobei je nach

Anordnung entweder Li = 0 und damit Ri = 0 oder Lj = 0 und damit Rj = 0 ist. Mit diesem

Zwischenergebnis läßt sich 98 integrieren. Der advektive Laugenstrom vom Segment i

zum Nachbarsegmentj transportiert kontaminierte Lauge mit der Schadstoffkonzentra-

tion ci aus dem Segment i in das Segmentj, während ein advektiver Laugenstrom vonj

nach i kontaminierte Lauge mit der Schadstoffkonzentration Cj transportiert. Daher wird

im folgenden zunächst zwischen Laugenströmen von i nachj und vonj nach i unterschie-

den. Strömt kontaminierte Lauge aus dem Segment i heraus, so ist Pi ~ Pj und die Lauge

ist mit Schadstoffen der Konzentration ci kontaminiert. In diesem Fall wird die Integration

infinitesimal parallel zur Grenzfläche o.j im Segment i durchgeführt, und man erhält

.a(out)A. .
I, J = - f dro j

F¡

k.
i

C.
i i.

dp
dx.

J

= ci -1
R. ..(p.-p.).i, J i J ( 106 )

Strömt kontaminierte Lauge in das Segment i hinein, so ist Pi oe Pj und die Lauge ist mit

Schadstoffen der Konzentration Cj kontaminiert. In diesem Fall wird die Integration infini-

tesimal parallel zur Grenzfläche o.j im Segment j durchgeführt, und man erhält
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.a(in) k. dp -1
f dro j

) (p.-p.).A. . = c. = c. R. .i, ) ) i. dx. ) i, ) J iFj ) j
( 107)

Nach Gleichung 45 ist der Laugenstrom

-1S. . = R. .' (p.-p.).I, ) i, ) i )
Um eine allgemein verwendbare Beziehung abzuleiten, werden zunächst folgende Be-

zeichnungen gewählt:

strömt Lauge von Nachbarsegmenten j in das Segment i hinein, so ist jeweils der

Strom SJ' i ~ 0 und wird im folgenden mit S(:-). bezeichnet, entsprechend Gleichung, h i
59 ist dann Si)' -: 0 und wird mit S~-:). bezeichnet,, i, J
strömt Lauge aus dem Segment i hinaus in Nachbarsegmente j, so ist jeweils der

Strom Si)' ~ 0 bzw. SJ' i -: O. Dieser Strom wird mit S~~). bzw. mit S(.-:). bezeichnet." i, ) J, i
. a (in)

Der durch eine advektive Laugenbewegung hervorgerufene Schadstoffstrom Ai in

das Segment i hinein ist somit gegeben durch

.0 (in)
A.i = I,c.. )

)

(~)S. . ;: 0,
J, i ( 108 )

wobei die Summation über alle Nachbarsegmente j von i läuft. Die Größe Cj gibt die je-

weilige Schadstoffkonzentration in den Segmenten j an.

Der Schadstoffstrom aus dem Segment i heraus ist

.0 (out)Ai = i'ci
j

(~)S. .;: 0,i, ) ( 109)

wobei Ci die Schadstoffkonzentration im Segment i ist.
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Mit den folgenden Identitäten

s(:-).
J, i

1

= _. (I s. .1 + S. .) =2 J, i J, i
1

. (IS. .1 - s. .)2 i, ) i, ) ( 110 )

und

s~~). =i, )
1

. (IS. .1 + S. .)2 i, ) i, ) ( 111 )

erhält man für den gesamten Schadstoff-Eingangsstrom (Gleichung 108)

. a (in)
A.i

c.
= I,... (IS. .I-S. .)j 2 i, ) i, ) ( 112 )

und für den Schadstoff-Ausgangsstrom (Gleichung 109)

.a (out)
A.i

c.
= I,-.. (IS. .1 + s. .).. 2 i, ) i, ))

( 113 )

.. .a
Damit läßt sich der Schadstoff-Ubergangsstrom Ai, j von i nach j bestimmen zu

.a 1 1Ai, J' = _. (c. - c .) . I s . .1 + - . (c. + c.) S . . .2 i ) i, ) 2 i ) i, J ( 114 )

.a N
Außerdem läßt sich ein Netto-Schadstoffstrom Ai definieren als

.a N .aAi = -I,Ai, j
j

1

= --' I,((c. - c.) . IS. ./ + (c. + c.) . S. .J.2 . i ) i, ) i ) i, ))

( 115 )
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Das Minuszeichen sorgt dafür, daß ein positiver Netto-Schadstoffstrom zu einer Ver-

größerung des Inventars im Segment i führt. Der Vergleich mit den Beziehungen 112 und

113 zeigt, daß gilt

.a N .a (in) .a (out)Ai = Ai - Ai . ( 116 )

4.6.2 Schadstoffransport durch Diffusion und Dispersion

Neben dem advektiven Transport von Schadstoffen mit dem Laugenstrom findet ein

diffusiver und dispersiver Schadstoff transport aufgrund eines Gradienten in der Schad-

stoffkonzentration statt. Dieser Transport wird durch die Gleichung 94 beschrieben. Der

Tensor Dh der hydrodynamischen Dispersion setzt sich La. aus den Anteilen molekulare

Diffusion Dm und longitudinale und transversale Dispersion D zusammen. In isotropen

Medien gilt ( 1 )

(Dh)ik = ep Dm . 0ik + (aL - aT) IUjl . 0ik 0ij + aT IUjl . 0ik'

( 117 )

wobei aL die longitudinale und aTdie transversale Dispersion beschreiben und der Strom

y. in Richtung E¿j geht. In einer eindimensionalen Modellerung des Schadstoff transports
fällt die transversale Dispersion weg, stattdessen wird eine Durchmischung der Schad-

stoffe im Segment unterstellt. Außerdem hat der Gradient der Konzentration c nur eine

Komponente in Richtung E¿¡- Die Gleichung 117 nimmt damit die Form

(Dh\j = ep. Dm . 0ij + aL . IUjl . 0ij ( 118 )

an. Der diffusive/dispersive Anteil des Schadstoffstroms (94) ist damit

A~j = -gdOlj' (($. Dm + uL' IUjl)' ;:JJ Qj ( 119 )
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Im folgenden wird wieder am Beispiel der rechten Grenzfläche des Segments i (entspre-

chend Abbildung 4.9) die Integration über die Oberfläche o.j durchgeführt, d.h. Xj = x,

dro = dy dz. Im allgemeinen werden die Porositäten und die Querschnittsflächen der Seg-

mente i und j verschieden sein. Die Diffusionskoeffizienten und die Dispersionslängen

können La. in den Segmenten ebenfalls unterschiedlich sein. Im Rahmen der Ortsdiskre-

tisierung durch finite Differenzen verändern sich diese Werte an den Grenzflächen

sprunghaft. Da der Massenstrom durch die Grenzfläche jedoch erhalten bleibt, ändert

sich auch der Konzentrationsgradient Vc an der Grenzfläche o.jsprunghaft, während die

Konzentration c stetig ist.

Analog zur Advektion wird die Integration über die Grenzfläche wie folgt durchgeführt:

Aus der Kontinuität des Massenstroms folgt

i i dc
f (CPi Dm + aL IUxl) dx

F.
i

dy dz = . . dc
f (cpj D~ + a~ IUxl) a dy dz,F. X j
J

( 120 )

wobei Fi die Querschnittsfläche des Segments i, D~ der Diffusionskoeffizient, a~ die

Dispersionslänge und ac/axi i der Konzentrationsgradient im Segment i (links der Grenz-

fläche o.¡) und Fj die Querschnittsfläche des Segmentsi, D~ der Diffusionskoeffizient,

af die Dispersionslänge und ac/axlj der Konzentrationsgradient im Segment j (rechts

der Grenzfläche o.¡) sind. Sowohl ip und Ux als auch ac/ax sind jeweils über den Segment-

querschnitt konstant, für Ux wird das Ergebnis von Kapitel 4.6.1 verwendet, so daß

( F i cP i D ~ + a ~ I Si, j I) ~: ( j j ) dc= F . cP . D + aL 1 S . .1 -:) ) m i, ) aX
j

( 121 )

folgt. Weiteres Vorgehen entsprechend Kapitel 4.6.1 liefert
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~ i i ~ dc
F.cp.D +aLIS. .1-i i m i, ) dx =

-(c. - C .)i )
L.

i
L.

)+i i I j j I I2(F.th. D +aLIS. .) 2(F.cp. D +aL S. .)i 'l i m i, ) ) ) m i, )
( 122 )

Mit diesem Zwischenergebnis liefert 119 für den diffusiven/dispersiven Anteil des Schad-

stoffstroms zwischen den Segmenten i undj

.DAi, j = X. .
i, ) (Ci - Cj), ( 123)

wobei die Konzentrationen ci und Cj jeweils die Werte in der Mitte der Segmente i und j

sind und Xi,j als

X. .i, )
= ( Lii i2(F.cp.D +aL IS. .1)i i m i, )

L. J-1+ )
2(F. cp . Dj + aLj IS. .1)) ) m i, )

( 124 )

definiert ist. Diese Beziehungen gelten auch für senkrecht zueinander stehende

Segmente, wobei je nach Anordnung (analog zum Vorgehen bei der Berechnung des

Strömungswiderstandes Ri,j in Kapitel 4.3.2) entweder Li = 0 oder Lj = 0 ist.

Die Beziehung 123 zeigt, daß bei einer niedrigeren Schadstoffkonzentration im Nachbar-

segment, d.h. CrCj ~ 0, der Schadstoffstrom von i nach j positiv ist.

Analog zur Gleichung 115 läßt sich ein Netto-Schadstoffstrom definieren als

.D N
A.i

.D
= -I,Ai, j =

j
-~(X. .' (c.-c.)J..L i, ) i )

)
( 125 )

Das Minuszeichen sorgt dafür, daß ein positiver Netto-Schadstoffstrom zu einer Ver-

größerung des Inventars im Segment i führt.
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4.6.3 Austauscheflekte

Im folgenden wird die ModelIierung von Austauschströmen beschrieben, welche durch

die Grenzfläche zwischen je zwei benachbarten Segmenten treten. Die Austauschströ-

me werden durch Dichtegradienten hervorgerufen, die von Temperaturunterschieden in

den beiden Segmenten oder von Konzentrationsunterschieden eines gelösten Stoffes

verursacht werden.

4.6.3.1 Austauschströme durch Dichtegradienten

Die in einem isotropen, porösen Medium durch einen Dichtegradienten angetriebene

Konvektionsströmung i:P ergibt sich aus

V-(p . vP) = 0 ( 126 )

und der Darcy-Gleichung ( 1 )

vP =
k

i.
(Vp - p . g), ( 127)

wobei p die Dichte der Lauge und g die Erdbeschleunigung sind. Unter der Vorausset-

zung eines konstanten Druckgradienten folgt für eine horizontale Strecke (orientiert in x-

Richtung, Erdbeschleunigung in z-Richtung) aus 127

vP =x
k

i.

dp
= konstant,

dx ( 128)

vP = 0y , ( 129 )

vP = _~. (dP + g . p).Z i. dz ( 130)
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Aus der Gleichung 126 folgt bei Anwendung der Boussinesq-Approximation, der Bezie-

hung 128 und dem Verschwinden von vP auf dem Rand der Strecke (bei -H/2 und +H/2,
z

s. Abbildung 4.11)

v P == 0 bzw. d p =Z dz -g . p. ( 131 )

Differenzieren der Gleichungen 128 nach z und 131 nach x liefert

dV~

dz
= k

i.

2
d p"- =
dxdz

k

i.

dp

g . dx' ( 132 )

Integration dieser Gleichung mit der Randbedingung v~(z = 0) = 0 (der advektive

Laugenstrom ist als Ux bereits berücksichtigt) ergibt

V~(z)
k dp

= g. i. . dx . z. ( 133 )

Die Funktion vP (z) und die Geschwindigkeitsvektoren vP (z) sind in der Abbildung 4.11x -
skizziert. Das Verschwinden der Strömung auf dem Rand kann mit der Darcy-Gleichung

nicht beschrieben werden. Im Rahmen der verwendeten Näherungen ergibt sich daher

eine lineare Funktion von z, deren Maximalwert auf dem Rand erreicht wird. Die Strö-

mung geht in der oberen Hälfte der Strecke in Richtung des Dichtegradienten (nach

links), während sie in der unteren Hälfte (spiegelbildlich) entgegengesetzt verläuft.

Im folgenden wird eine Strecke betrachtet, die sich aus mehreren Segmenten mit even-

tuell unterschiedlichen Querschnitten und/oder unterschiedlichen Permeabilitäten zu-

sammensetzt. Im Rahmen der Ortsdiskretisierung verändern sich diese Werte an den

Grenzflächen sprunghaft. Da der Massenstrom durch die Grenzfläche jedoch erhalten

bleibt, ändert sich auch der Dichtegradient Vp an der Grenzfläche o.j sprunghaft, wäh-

rend die Dichte p stetig verläuft.

Stetigkeit des Massenstroms bedeutet folglich
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z

Pi ~ Pj Vx(z)

+H/2

Pj -: Pi

o
Vx

-H/2
o

Abb. 4.11: Schematische Darstellung des Geschwindigkeitsfeldes i:(z) in einer homo-

gen versetzten Strecke bei Vernachlässigung von Randeffekten

g . k.
i

f
(F¡ / 2)

i.

dp

dx
. z . dy dz = f

(Fj /2)

g . k.
)

i.

dp

dx j
. z . dy dz,

( 134 )

wobei ap/axl i der Dichtegradient im Segment i und ap/axlj der Dichtegradient im Seg-

ment) sind, die Integration nur über die obere oder die untere Hälfte der Grenzfläche n¡

durchgeführt wird und das Integral über die gesamte Grenzfläche o.j verschwindet.

Ausführen der Intergration ergibt

1

8
Hi Fi

g . k.
i

i.

dp

dx
=

1

8
H.' F.) )

g . k.
)

i.

dp

dx j
( 135 )

Weiteres Vorgehen entsprechend Kapitel 4.6.1, Gleichungen 101 bis 103 liefert

~H.
g . k. dp g(p.-p.)

F. i ) i
( 136 )=

8 i i dxi.
s( 2 kill

L. i. . L.

FJ
i )+

H. F. 2 k. H. .i i ) J
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Mit diesem Zwischenergebnis läßt sich das Geschwindigkeitsfeld i:P im Segment i schrei-

ben als

V~, i(z) =
g

Fi Hi

(p.-p.)) i
R. R.i )-+-
2H. 2H.i )

. z, vP . == 0, vP . == 0,y, i Z, i ( 137)

wobei die Gleichung 38 für die Strömungwiderstände Ri bzw. Rj verwendet wurde.

Wenn die Dichteänderung in einem Segment durch eine Temperaturänderung /)T und

durch eine Konzentrationsänderung eines gelösten Stoffes /)C (z.B. durch Zementauflö-

sung) hervorgerufen wird, gilt

ilp = P - Po = Po' (ß . ilT + a . ilC). ( 138 )

Für Pi - Pj ergibt sich hieraus

P. - p. = Po' (( ß . (T. - T.) + a . (C. - C.))J.i ) i ) i ) ( 139 )

4.6.3.2 Schadstoflströme durch Konvektion

Betrachtet werden ein beliebiges Segment i und dessen Nachbarsegment j, die in x-

Richtung aneinandergereiht sind. Die Konvektionsgeschwindigkeiten Vx,i(Z) im Segment

i und vx,¡z) im Segment j werden wie im Kapitel 4.6.3.1 angegeben berechnet.

Da die Schadstoffkonzentration an der Grenzfläche zwischen den Segmenten i undj ste-

tig sein muß, gilt für den Schadstoff transport durch die Grenzfläche entsprechend Glei-

chung 95
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H./2
1.p P

Ai, j = Bi f v X, i(Z) C i(x g' Z) dz

-H¡/2

Hjl2
= B j f V~, /Z) C /X g' Z) dz ,

-H ./2
J

( 140)

wobei xg die x-Koordinate der Grenzfläche zwischen i und j ist und das Geschwindig-

keitsfeld wie in der Abbildung 4.11 dargestellt parallel zur x-Achse gerichtet seL

Die Konzentration c( x,z) erhält man aus der stationären Lösung der Transportgleichung

d

d/cpc) = Ve(Dh e Vc - ,!c) = 0, ( 141 )

.a
in der der advektive Transport hier nicht betrachtet wird, da er bereits in dem Term Ai, j

(Kapitel 4.6.1) berücksichtigt ist. Unter den Voraussetzungen

konstanter Porosität in den Segmenten,

konstanter hydrodynamischer Dispersion Dh,

Vernachlässigung der transversalen Dispersion,

einer voll ausgebildeten Strömung und

eines konstanten Konzentrationsgradienten in den Segmenten

ergibt sich die Lösung wie folgt:

Aus Kapitel 4.6.3.1 folgt

v x = v x(z) = c vZ' V y == 0, v z == O.

Mit den Voraussetzungen dc = const und aT = 0 folgt
dx

VeDh e Vc
2

= cpD . ~ =m d/ Vev C
dc= v x(z) . dx' ( 142)
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Die Lösung mit der Randbedingung

dC

dz
= 0 ( 143 )

H+-
-2

lautet

c(x, z)
dc Cv dc= c +-.x+ .o dx 6cpDmdX ( 3 3 2 )Z - 4H . z . ( 144 )

Einsetzen in 142 liefert mit der Abkürzung

e. . =i, )
g(Pi - Pj)

R. R.i )-+-
2H. 2H.i )

( 145 )

im Segment i an der Grenzfläche zu j

.p
A. .

I, )

H¡l2 e
= Bi f i, j

F.H.-H./2 i i
1

1 ei, j (3 3 2 )
. z' - z - -H. . z

6cp.Di FiHi 4 ii m

dc
dz,

dx

( 146 )

wobei die ersten beiden Terme in 144 fortgelassen wurden, da sie bei der Integration ver-

schwinden.

Entsprechend gilt im Segment j

.p
A. .I, ) B . H jfl 2 e i, j 1 e i, j (3 3 2 )

= ) F.H. . z . 6th .Dj F.H. z - 4Hj . z-H j I 2 ) J 'lJ m ) )
dc

dz
dx j

( 147)
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Ausführen der Integration liefert

2
.p 1 (8. .)

. H~
dci, )

( 148)A. . = -i, ) 120 i i dxF.cp.Di i m

und

2
. P 1 (8. .)

. H~
dci, )

( 149 )A. . = -i, ) 120 j ) dxF.cp .D j) ) m

Aus der Gleichheit der Ausdrücke 148 und 149 folgt

H~ j
dc F.cp .D dci ) ) m

( 150)=
dx H~

i dxj F.cp.D
J i i m

Weiteres Vorgehen entsprechend Kapitel 4.6.1 liefert

= Lide I L j dc I
Cj-Ci idXi+"2dXl ( 151 )

bzw. mit 150

H~ dc L. L.i i )
( 152 )c. - c. = +J i

F.cp.Di dx 2H~ 2H~i i m i J
i jF.cp.D FjcpjDmi i m

Mit Hilfe dieses Zwischenergebnisses wird in Gleichung 148 die Ableitung ~: eliminiert,

und man erhält mit der Abkürzung
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-1

Y. . =i, )
Li

H~
i

+
L.

)

H~2 )
jF.cp .D

) ) m

( 153)

2
i

F.cp.Di i m

schließlich

.p
A. .i, ) = ~(8 )2120 i, j Y. .

i, ) (Ci - Cj)' ( 154 )

Der Schadstoffstrom Ãf, j ist positiv, wenn die Konzentration ci im Segment i größer ist

als die Konzentration Cj im Segmentj, d.h. Gleichung 154 beschreibt in diesem Fall den

Schadstoff-Ausgangsstrom. Der Schadstoffstrom Ãf, j ist negativ, wenn die Konzentra-

tion ci im Segment i kleiner ist als die Konzentration Cj im Segmentj, d.h. Gleichung 154

beschreibt in dem Fall den Schadstoff-Eingangsstrom. Analog zum Kapitel 4.6.1 lassen

sich also ein Schadstoff-Eingangs-, ein Schadstoff-Ausgangs- und ein Netto-Schadstoff-

strom wie folgt definieren:

Den Schadstoff-Eingangsstrom in ein Segment i erhält man, wenn man alle positiven

Schadstoffströme Ã j, i addiert, d.h.

. p (in)A. =l
1

2
~(IÃ~ .I-Ã~.)£. i, ) 1, ) '
j

( 155 )

während der Schadstoff-Ausgangsstrom gleich der Summe über alle positiven Schad-

stoffströme Ãf, j ist, d.h.

. P (out)A. =i

1

2 i,(/Ãf,jl + 
Ãf,j),

j
( 156 )

und der Netto-Schadstoffstrom ist
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. P N . P . P (in) . p (out)Ai = - i, Ai, j = Ai - Ai'
j

( 157)

Das Minuszeichen sorgt dafür, daß eine höhere Schadstoffkonzentration in den Nachbar-

segmenten zu einer Vergrößerung des Inventars im Segment i führt, bzw. eine niedrigere

zu einer Verkleinerung führt.

4.6.4 Schadstoffransport zwischen offenen Bereichen

In einer mit Lauge gefüllten offenen Strecke wird eine unverzügliche Durchmischung un-

terstellt. Wird eine solche Strecke in mehrere Segmente unterteilt, so muß ein zusätzli-

cher Austauschmechanismus eingeführt werden, der einen schnellen Konzentrations-

ausgleich zwischen benachbarten offenen Bereichen bewirkt.

Der Austauschmechanismus wird durch einen Laugenaustauschstrom in der Form

sm =
1

2
u' . F ( 158)

modelliert, wobei F die Querschnittsfläche der betrachteten Strecke ist und u' die Ab-

standsgeschwindigkeit der Konvektionsströmung beschreibt, die eine instantane Durch-

mischung bewirken solL. Im allgemeinen kann mit einem Wert von u' = 0,1 m/a gearbeitet

werden.

Im Fall zweier benachbarter Segmente mit unterschiedlichem Querschnitt folgt aus der

Kontinuitätsbedingung für den Konvektionsstrom, daß für die Querschnittsfläche F das

mit der jeweilgen Segmentlänge gewichtete harmonische Mittel zu verwenden ist, d.h.

(Li LjJ-1
F. . = (L. + L.). - + -I, ) i ) F. F.i )

( 159)

Für den Austauschstrom zwischen den Segmenten i und j erhält man somit
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m 1S. . = u' F. '.I, ) 2 i, ) ( 160 )

Zur Berechnung des hierdurch bewirkten Schadstofftransports werden zunächst die Dif-

ferentialgleichungen für die Schadstoffkonzentrationen in zwei benachbarten Segmenten

i und j berechnet, wobei vorausgesetzt wird, daß während eines Zeitintervalls M keine

Schadstoffe aus anderen Segmenten nachgeliefert werden und die Laugenvolumina V~

und V~ in M konstant bleiben, d.h.
)

=

mS. .i, )
. (e. - C.),V~ i )

1

( 161 )

dc.
i

dt

dCj

dt
=

mS. .i, J . (ci-cj).
V~

)

( 162 )

Die Lösungen dieses Differentialgleichungssystems mit konstanten Koeffizienten lauten

C .(t)
i

-À, . t= Cl + C2 . e ( 163)

c .(t)
J

v~
i

= Cl - C2 .

V~
)

-À, . t
e ( 164 )

wobei Cl und C2 Integrationskonstanten sind und

Â =

m mS.. S..i,J + ~
V~ V~i )

( 165 )

ist.
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Der Schadstoffstrom von i nach j ergibt sich aus

.m mA. . = s. .' (c.-c.).i, ) I, ) 1 ) ( 166 )

Für eine zeitdiskrete Rechnung läßt sich hieraus ein mittlerer Schadstoffstrom,

.m
A. . =

i, )

1

ilt

t + f:
f

.m
Ai, j dt, ( 167)

t

der über den Zeitschritt M wirkt, bestimmen zu

.M
A. . =i, )

.m
A. . =I, )

1

ilt

mS. .
I, )

À
-A . f:'(l-e ).(e.-c.),i ) ( 168)

wobei die Schadstoffkonzentrationen ci und Cj im vorherigen Zeitschritt berechnet wur-

den.

Dieser Schadstoffstrom trägt in offenen Strecken neben dem durch Advektion und dem

durch Diffusion zum Schadstoff transport beL

Analog zur Gleichung 115 läßt sich ein Netto-Schadstoffstrom definieren als

.M N
A.i

.M
= -I, 

Ai, j
j

1= -I,-j ilt

mS. .
I, )

À
-A tit(l-e )(ci-cj). ( 169 )

Das Minuszeichen sorgt dafür, daß ein positiver Netto-Schadstoffstrom zu einer Vergrö-

ßerung des Inventars im Segment i führt.
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4.6.5 Schadstoflbilanzierung und radioaktiver Zerfall

Der gesamte Schadstoffstrom setzt sich aus dem advektiven, dem diffusiven/dispersiven

und dem konvektiven Anteil zusammen. Für den Schadstoff-Übergangsstrom vom Seg-

ment i zum Segment j erhält man somit

A. .i, )
.a .D .M .p= Ai, j + Ai, j + Ai, j + Ai, j' ( 170 )

wobei die einzelnen Terme durch die Gleichungen 114, 123, 168 und 154 gegeben sind.

Der gesamte Netto-Schadstoffstrom ist durch

.N .a N .D N .M N .p N
A. = A. + A. + A. + A.1 i i i i ( 171 )

gegeben, wobei die einzelnen Terme aus den Gleichungen 115, 125, 169 und 157 folgen.

4.6.5.1 Schadstoflbilanzierung

Das Schadstoffinventar Ai(t+ilt) im Segment i zur Zeit t+M ergibt sich aus dem Inventar

Ai(t) mit Hilfe der folgenden Bilanzgleichung

A .(t + ilt)
i

. (in) . (out) . N= Ai(t) + (Ai - Ai ) ilt = Ai(t) + Ai ilt. ( 172 )

Diese Bilanzgleichung beschreibt die zeitliche Entwicklung des Schadstoffinventars im

Segment i und ähnelt der Gleichung 61 für die zeitliche Entwicklung der Laugenvolumina

(Kapitel 4.4.2).
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4.6.5.2 Radioaktiver Zerfall

Sofern radioaktive Abfälle eingelagert werden, wird die zur Bilanzierung des Schadstoff-

inventars unter gleichzeitiger Berücksichtigung der Schadstoffströme und des radioakti-

ven Zerfalls benötigte Gleichung näherungsweise in zwei Schritten gelöst:

1. Innerhalb des Zeitintervalls M wird der radioaktive Zerfall der Nuklide eines Seg-

mentes für das am Anfang des Zeitschrittes vorhandene Inventar berechnet.

2. Über das gleiche Zeitintervall wird anschließend eine Bilanz des Inventars zur Be-

rücksichtigung der Ein- und Ausgangsströme aufgestellt.

Der radioaktive Zerfall wird im Gegensatz zu anderen Effekten mit einem analytischen

Verfahren und nicht mit einem über den Zeitschritt linearen Ansatz berechnet, um auch

für große Zeitschritte eine angemessene Genauigkeit zu erhalten.

Voraussetzung des im folgenden beschriebenen Verfahrens ist, daß nur solche Zerfälle

auftreten, bei denen zu jedem Mutternuklid höchstens eine Tochter existiert, umgekehrt

aber zu einem Tochternuklid mehrere Mutternuklide existieren können. Man erhält unter

diesen Annahmen eine Baumstruktur des Zerfalles, die in Abbildung 4.12 dargestellt ist.

Mutternuklide von v

Mutternuklide von n

Betrachtetes Nuklid n

Abb.4.12: Schematische Darstellung der berücksichtigten Baumstruktur von Zer-

fallsketten
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Die Differentialgleichung für die Aktivität des n-ten Nuklids hat entsprechend der

Abbildung 4.12 zwei Anteile:

dA n

dt
= Àn(I,Ay-An).

y
( 173)

Die zeitlche Änderung der Aktivität durch den radioaktiven Zerfall dAn/dt ist also propor-

tional zur Aktivität An des Nuklids selbst und zur Summe der Aktivitäten der Mutternuklide

i, Ay' Die Zerfallsrate Àn ist hierbei die Proportionalitätskonstante.
y

Mit dem Ansatz

-A t
An(t) = fn(t)e n, ( 174 )

mit

An(O) = An, 0 = f n(O) , ( 175 )

erhält man die Lösung der Differentialgleichung 173 in der Form

-A t -A t t A t'
An(t) = An, Oe n + Àne n i, f Ay(t)e n dt'.

y 0

( 176 )

Für ein bekanntes Anfangsinventar An 0 läßt sich aus Gleichung 176 zu beliebigen Zeiten
,

das Inventar des n-ten Nuklids bestimmen.

Ist v das Anfangsnuklid der Zerfallskette, so steht in Gleichung 176 nur das erste Glied,

das die Aktivität Ay(t) beschreibt. Durch sukzessives Einsetzen in Gleichung 176 können

dann die Aktivitäten der Tochternuklide n berechnet werden.

Die Gleichung 176 kann also rekursiv gelöst werden und läßt sich ausgeschrieben dar-

stellen als:

- 135-



-A . tA (t) = A . e n +n n,O

I,Ay(t) - Ay, 0
y

-A . tn
e

Ån

Å - Ån y
+

I,I,AK(t) - AK 0
,

Y K

-A . tn
e

Ån

Å - Ån K
Åy

Å - Åy n
+ ... +

Ån Åy ÅK Åanf - 1
I,I,I,...I, Aanf(t)-Aanf,OÅ _ Å Å - Å Å - Å "'Å -Åy K 0' anf n anf y n K n anf-1 n

( 177)

In dieser Gleichung wurden die folgenden Größen verwendet:

Ån, Åy' ÅK ,...

An, O,Ay, 0 ,...

Aanf(t)
Aanf,O

Zerfallsrate für das n, y, K, ... -te Nuklid,

Anfangsaktivität des n, y, ... -ten Nuklids,

Aktivität des ersten Nuklids in der Zerfallsreihe,

Anfangsaktivität des ersten Nuklids in der Zerfallsreihe.

Die Bilanzierung des Aktivitätsinventars in einem Segment unter Berücksichtigung der

Eingangs- und Ausgangs-Aktivitätsströme erfolgt jeweils am Ende eines Zeitschrittes M,

nachdem der radioaktive Zerfall über diesen Zeitschritt berechnet wurde.

4.6.6 Ausfällung bei Erreichen von Löslichkeitsgrenzen

Für den in Kapitel 4.6.5 berechneten Schadstoffstrom sind nur die in der Lauge gelösten

Schadstoffe relevant. Werden Löslichkeitsgrenzen überschritten, so fällt ein Teil der

Schadstoffe aus und trägt nicht zum Schadstoff transport beL Der Wert der Löslichkeits-

grenze hängt zum einen von der chemischen Form des betreffenden Elements und zum

anderen von den chemischen und physikalischen Randbedingungen in dem betrachteten

Segment ab.

Im Fall radioaktiver Abfälle wird vorausgesetzt, daß sich alle Isotope eines Elementes

chemisch ähnlich verhalten, so daß die ausgefällten Radionuklide dasselbe Isotopenver-
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hältnis haben wie die gelösten. Der Anteil aL,n der für den Transport zur Verfügung ste-

henden, gelösten Nuklide ist dann:

aL =
, n

V L Le(n)

f e(n) ( 178)

Dabei ist VL das Laugenvolumen, Le(n) die Löslichkeitsgrenze des Elementes e zum Nu-

klid n und feen) die Stoffmenge aller Isotope des Elementes e(n).

Wenn in einem Segment die Löslichkeitsgrenzen überschritten werden, sind in allen Glei-

chungen des Kapitels 4.6 ff, in denen Schadstoff- bzw. Nuklidkonzentrationen vorkom-

men, die mit den Anteilfaktoren aus Gleichung 178 berechneten Konzentrationen gelö-

ster Schadstoffe bzw. Nuklide zu verwenden.

Ausfällung durch das Erreichen von Löslichkeitsgrenzen wird in allen Segmenten berück-

sichtigt, solange der Schadstoff transport nicht mit interner feinerer Diskretisierung

gerechnet wird (siehe Kapitel 4.7). Wenn in den Segmenten, in denen mit feinerer Dis-

kretisierung gerechnet wird, die über alle Blöcke des Segments gemittelte Schadstoff-

konzentration die Löslichkeitsgrenze überschreitet, wird zur Kontrolle der Zeitpunkt des

Erreichens von Löslichkeitsgrenzen ausgegeben. Ausfällung wird hierbei jedoch nicht be-

rücksichtigt.

Neben der Ausfällung von Schadstoffen durch Überschreiten der Löslichkeitsgrenzen

kann der Schadstoff transport durch Sorption herabgesetzt werden. . Dieser Effekt

beschreibt die Adsorption der Schadstoffe an den Oberflächen der angrenzenden Fest-

körper, dem sogenannten Sorbens. Quantitativ wird die Sorption durch den Verteilungs-

koeffizienten Kd beschrieben, der das Verhältnis der Konzentration des Schadstoffs am

Sorbens cAd zur Konzentration des Schadstoffs in der Lösung CL angibt,

Kd =
C Ad

CL
( 179 )
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Nach dem Kd -Konzept wird angenommen, daß der Sorptionsvorgang reversibel ist und

daß der Verteilungskoeffizient unabhängig von der Menge des betrachteten Schadstoffs

und damit für ein bestimmtes System konstant ist. Das System ist dabei durch den

betrachteten Schadstoff, die Zusammensetzung der Lauge, die Beschaffenheit des Sor-

bens und die Temperatur charakterisiert.

Solange keine Ausfällung stattfindet, ist der Anteil des Schadstoffinventars, der unter Be-

rücksichtigung der Sorption gelöst vorliegt,

-1aL = R¡ 1

( 180)=
ms

1 +-K
V dL

wobei Rj der Retardationsfaktor ist. Die Masse des Sorbens ist in dieser Gleichung mit

ms bezeichnet. Bei der Ermittlung der Masse werden alle relevanten Materialien in dem

betrachteten Segment berücksichtigt, also Versatzmaterial, Gestein der Auflockerungs-

zone, Korrosionsprodukte von Zement, usw. Dabei wird angenommen, daß alle diese Ma-

terialien dieselben Sorptionseigenschaften haben, bzw. es wird für alle Materialien ein

gemeinsamer, konservativ zu wählender Kd -Wert vorgegeben.

Da in einem Segment im allgemeinen Ausfällung und Sorption gleichzeitig stattfinden

können, muß der gelöste Anteil durch Kombination der Gleichungen 178 und 180 berech-

net werden. Die Löslichkeitsgrenze Le(n) aus Gleichung 178 wird hierzu um den Anteil,

der durch Sorption maximal am Transport gehindert werden kann, erhöht

L'e(n) = Le(ni( 1 + K ~~s J. ( 181 )

Wird in dem betrachteten Segment diese Löslichkeitsgrenze überschritten, so fällt der

überschüssige Anteil der Schadstoffe aus. Der modifizierten Anteilfaktor ergibt sich dann

zu
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iaL =
, n

V L L'e(n)

I e(n) ( 182)

Mit dem nach Berücksichtigung der Löslichkeitsgrenzen in Lösung verbliebenen Inventar

wird dann nach Gleichung 182 der Anteil berechnet, der nach Berücksichtigung der Sorp-

tion in der Lösung verbleibt.

Wenn in einem Segment Sorption der Schadstoffe stattfindet, sind in allen Gleichungen

des Kapitels 4.6 ff, in denen Schadstoffkonzentrationen vorkommen, die mit den Anteil-

faktoren aus Gleichung 180 bzw. bei Sorption und Ausfällung aus Gleichung 182 berech-

neten Konzentrationen gelöster Schadstoffe zu verwenden.

4.7 Schadstoffransport mit feinerer Diskretisierung

In einigen Fällen ist es erforderlich, eine Strecke für die genügend genaue Berechnung

des Schadstoff transports feiner zu diskretisieren. Dabei ist es jedoch nicht immer erfor-

derlich, auch den Laugentransport mit feinerer Diskretisierung zu berechnen. Insbeson-

dere, wenn eine Strecke homogen versetzt ist und nicht konvergiert, erübrigt sich die

Berechnung der Druckverteilung entlang der Strecke. Wird eine solche Strecke aber in

einzelne Segmente unterteilt, so müssen für alle diese Segmente alle Variablen, insbe-

sondere die Laugendrücke und die Laugenströme zwischen diesen Segmenten berech-

net werden.

Eine alternative Vorgehensweise bietet die segmentinterne Diskretisierung, bei der der

Schadstoff transport innerhalb des Segments mit feinerer Diskretisierung gerechnet wird,

während der Laugendruck und der Laugenstrom nur für das ganze Segment berechnet

werden. Diese Vorgehensweise führt zu kürzeren Rechenzeiten bei der Programmaus-

führung.
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4.7.1 Modellerung des Schadstofftransports im fein diskretisierten Segment

Im folgenden wird die ModelIierung des Schadstoff transports innerhalb eines Segments

dargestellt, wobei für den Transport zwischen Segmenten weiterhin die im Kapitel 4.6 be-

schriebene ModelIierung verwendet wird. Bei dem Transport innerhalb eines Segments

wird im folgenden nur Sorption an Versatzmaterial berücksichtigt, nicht die Ausfällung

durch Erreichen von Löslichkeitsgrenzen. Der Retardationsfaktor berechnet sich wie im

Kapitel 4.6.6 zu

R¡ = 1 +
ms ., i

. Kd
V. . cp.i i ( 183 )

wobei ms,i die Masse des sorbierenden Versatzmaterials, Vj'CPi das gesamte mit Lösung

gefüllte Porenvolumen des Segments i sind und Kd der Kd-Wert des jeweiligen Schad-

stoffs beschreibt.

Das Segment i werde im folgenden in 2k+1 gleiche Teile (Blöcke) unterteilt, blockspezi-

fische Größen werden mit Kleinbuchstaben bezeichnet. Die Numerierung der Blöcke

geht von -k bis +k, wobei k für das Segment i mit k(i) bezeichnet wird und K der Laufindex

für die Blöcke des Segments i ist.

Das Volumen vK der Blöcke K folgt aus dem Segmentvolumen Vj,

k(i)

Vi = i, V K = ( 2 k(i) + 1) . V K '
K = -k(i)

( 184 )

die Blocklänge IK ergibt sich aus der Segmentlänge Li zu

IK = Li/(2k(i) + 1), ( 185 )

der BlockquerschnittfK ist gleich dem Segmentquerschnitt Fi,
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f K = Fi, ( 186 )

und die Porosität des Versatzmaterials CPK ist für alle Blöcke gleich der Porosität CPi im Seg-

ment

CPK = cP ..1 ( 187 )

Innerhalb eines Segments werden jeweils nur die in Lösung befindlichen Schadstoffe

transportiert, nicht die am Versatzmaterial sorbierten.

Hiermit gilt der folgende Zusammenhang zwischen der Schadstoffkonzentration Ci im mit

Lauge gefüllen Segment i und den Schadstoffkonzentrationen in den einzelnen Blöcken

CK'

Ai / Rf k(i) aK / Rf k(i) C . v . cP

i, i,
K K K

C. = = =
I

V. . cp. V. . cp. V. . cp.i i K = -k(i) i i K = -k(i) i i
1

k(i)
= i, cK' ( 188 )

2k(i) + 1 K = -k(i)

wobei Ci die Konzentration des gelösten Inventars, Ai das gesamte Schadstoffinventar im

Segment i, aK das gesamte Schadstoffinventar im Block l( sind und die Konzentration des

gelösten Schadstoffnventars cK im Block l( sich aus aK nach

Cl( =
aK/ Rf

vK . CPK
( 189)

berechnet. Damit ist die Konzentration des gelösten Inventars im Segment gleich der

über alle Blöcke gemittelten Konzentration des gelösten Blockinventars cK.

Im folgenden wird der konvektive Austausch aufgrund von Dichtegradienten nicht be-

trachtet. Nach Definition der Segmentstruktur (s. Abbildung 2.5, Kapitel 2) gibt es Verbin-

dungen zu Nachbarsegmenten nur an den Stirnseiten und in der Mitte des Segments,
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j

it=i-1 C_3 : C_2 : C_1 : Co : C+1 : C+2 : C+31. i I .. jr=i+1

I j I

Abb. 4.13: Skizze einer unterteilten Strecke i und der Nachbarsegmente jz, j l' j

d.h. Schadstoffe aus Nachbarsegmenten können nur in die Randblöcke K = Ik(i) oder in

den mittleren Block K = 0 eintreten. Aus der Transportgleichung folgt für das gesamte

Schadstoffinventar aK in den Blöcken K = -k(i)+1, ..., -1, +1, ..., +k(i)-1

aK(t + ilt) = aK(t) i, f a~ K+ A + a~ K +A 1 . ilt,
A = :J11 ' , f

( 190 )

da diese Blöcke jeweils nur genau zwei Nachbarblöcke besitzen (s. Abbildung 4.13). Hier-

bei beschreibt

.a
aK, K:f 1 =
1 1
2:(cK - cK:J1) . ISK, K:J11 + 2:(cK + cK:J1) . SK, K:J1 (191)

den advektiven Schadstoffstrom für K * 0, * :!k, wobei SK ic 1 der Laugenstrom vom Block
,

K zum Block K:1 ist.

Die Laugenströme sic,1c1 berechnen sich wie folgt:

Am linken Rand des Segments i bei -k(i) ist

S -k(i), j¡ = s. .,
i, J¡

wobei im obigen Beispieljz das Segment links von i bezeichnet. Erfolgt der Laugenstrom

vom Segment jz zum Segment i, so ist S. . negativ und damit auch S -k(') '.i, J¡ 1, J¡
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Am rechten Rand des Segments i bei +k(i) ist

Sk(') . = S. "i , J r i, ) r

wobei im obigen Beispiel jr das Segment rechts von i bezeichnet. Erfolgt der Laugen-

strom vom Segment i zum Segmenti,. so ist S. . positiv und damit auch sk(') '.i, ) r i , J r

In einem konvergierenden Segment i ändert sich der Laugenstrom von Block zu Block.

Der gesamte Konvergenzlaugenstrom eines Segments ist gegeben durch den Netto-

strom

S~ = I,S. '.I I, )
j

( 192)

Da unter den anfangs diskutierten Voraussetzungen alle die Konvergenzrate bestimmen-

den Größen (p, cp, 1) für alle Blocke gleich sind, entfällt auf jeden Block K der gleiche Anteil

K
s. =

i

1

2k(i) + 1

KSi . ( 193 )

Hieraus ergibt sich für den Laugenstrom zwischen den Blöcken Kund K+ 1

K
S K, K + 1 = - Si, j i + (k( i) + K + 1) . S K ( 194 )

für K = -k(i), ..., -1 und

K
S K, K + 1 = Si, j r - (k( i) - K) . S K ( 195 )

für K = 0, ..., +k(i)-1.

Aus 194 folgt für
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KSK, K - 1 = -SK - 1, K = Si, jl - (k(i) + K) . SK ( 196 )

für K = -k(i) + 1, ..., 0 und aus 195 folgt für

KSK, K - 1 = -SK _ 1, K = - Si, jr + (k(i) - K + 1) . SK ( 197)

für K = 1, ... k(i).

Entsprechend gilt für den diffusiven/dispersiven Anteil des Schadstoffstroms

å ~ K :: 1 = X K, K :: 1 . (c K - C K :: 1) ( 198 )

für K :l 0, :l He(i).

Da nach Voraussetzung die Längen IK und QuerschnittsflächenfK der Blöcke gleich sind

und die Porositäten des Versatzes, die Diffusionskonstante und die Dispersionslänge für

das ganze Segment gelten, vereinfacht sich der der Gleichung 124 entsprechende Aus-

druck für x zu

xK, K:: 1 = (f th. Di LK . 'lK m + ai I S K, K :: 11 ) / 1 K ( 199 )

An den Rändern (K = -k(i) bzw. K = +k(i)) gilt für das gesamte Schadstoffinventar

a_k(i)(t + M) = a_k(i)(t) - (å~k(i), -k(i)+ 1 + å~k(i), -k(i)+ 1) . ilt

( .a .D) A- a_k(i), jl + a_k(i), jl . ilt, (200 )

wobei im obigen Beispiel der Indexj¡ das Segment links von Segment i bezeichnet, sowie
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a k(i) (t + ilt) = a k(i)(t) - (å ~(i), k(i)- 1 + å ~i), k(i)- 1) . ilt

( .a .D) A- a k(') . + a k(')' . ut,
i , ) r i , ) r (201 )

wobei im obigen Beispiel der Indexjr das Segment rechts von Segment i bezeichnet.

Für den mittleren Block K = 0 gilt für das gesamte Schadstoffinventar

ao(t + ilt) = ao(t) - i, r å~, A + å~A 1 . iltA = :11 1 J
I,(.a .D) Aa +a 'ut,-. 0, j 0, j
)

(202 )

wobei j über alle Nachbarsegmente senkrecht zu Segment i läuft.

Die Schadstoffströme å~k(') " å~k(') . und åak(.) " åDk(.) . ergeben sich aus deni,J¡ i,J¡ i,Jr i,Jr
Gleichungen 114 und 123, wobei die Konzentration Ci durch die Konzentrationen in den

entsprechenden Randblöcken des Segments i zu ersetzen sind. Für å ao . und å DO . gilt
, ) , )

entsprechend, daß Ci durch die Konzentration im mitteren Block des Segments i zu er-

setzen ist. Die Konzentrationen in den Randblöcken und im mittleren Block werden im

Segment aus den Inventaren in den entsprechenden Blöcken analog zu Gleichung 189

berechnet, der Schadstoff transport zu den Nachbarsegmenten wird wie zuvor außerhalb

der Segmente berechnet.

4.7.2 Zeitschrittsteuerung bei feinerer Diskretisierung

Im gesamten Segmentsystem wird mit einer Zeitschrittweite gerechnet, die jeweils den

numerischen Anforderungen der Segmentmodelle und der Effektmodelle angepaßt wird.

Den Zeitschritt begrenzende Effekte wie Konvergenz, Laugenzutritt und relative Strom-

änderungen sind im Kapitel 2.2 erläutert. Im folgenden wird die Zeitschrittsteuerung dar-

gestellt, wie sie sich für den Schadstoff transport bei segmentinterner Diskretisierung er-
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gibt. Für nicht unterteilte Segmente ergibt sich der maximale Zeitschritt (ohne konvekti-

ven Transport durch Dichtegradienten) aus dem Courant-Neumann-Kriterium (siehe

Kapitel 2.2) zu

iltmax = min
l

l~

YCN.Fi'CPi.Li J

I,(IS. .1 + S. . + 2X. .) ,. i, ) i, ) i, )
)

(203 )

wobei YCN ein Variationsfaktor, S. . der Laugenstrom zwischen dem Segment i und demi, )
jeweiligen Nachbarsegment j ist und die Diffusionskonstante und die Dispersionslänge

entsprechend 124 enthält.

Für ein in Blöcke unterteiltes Segment ist es im allgemeinen erforderlich, den Transport

innerhalb des Segments mit einer feineren Zeitschrittweite ot zu rechen. Der Maximal-

wert von ot ergibt sich analog Gleichung 203 zu

~t -U max min
K

l~ A

Y CN . f I( . CPI( . 11(

XK, K + J.i, ( I sI( I( + AI + sI( I( + A + 2= :t1' ,
(204 )

Diese Schrittweite läßt sich wie folgt durch die Schnittweite iltmax abschätzen:

Die Größe

out
SK

1

= 2-' i, (lsl( I( + AI + sI( I( + A)A = :t1' ,
beschreibt den gesamten Laugenausgangsstrom aus dem Block K. Er unterscheidet sich

von dem, der in den Block hineingeht gerade durch den Konvergenzstrom S ~ des Blocks

K. Damit ist S ~ut aber stets kleiner oder höchstens gleich dem Ausgangsstrom aus dem

ganzen Segment, d.h.
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out 1
sI( :: 2 I,(IS. .1 + S. .).i, ) i, )

j
(205 )

Für einen durch Advektion dominierten Schadstoffransport reicht es daher, für

otmax = iltmax/ (2k(i) + 1) (206 )

zu setzen. Für einen durch Diffusion und Dispersion dominierten Schadstofftransport

müßte

ot = iltmax / (2k(i) + 1)2max (207 )

genommen werden (vgl. 124 und 199). Da jedoch zugleich unter der Voraussetzung

dc!dx=const.

lei - Cjl

I cl( - C K + A I Z 2 k(i) + 1 mit À = :t 1

ist, reicht es in den meisten Fällen aus, die segmentinterne Schrittweite nach 206 zu be-

stimmen. Gegebenenfalls muß durch den Parameter 'YeN in 203 die Schrittweite verklei-

nert werden.

Der Schadstoff transport durch die Grenzfläche zweier Segmente muß in dem Fall, daß

innerhalb eines der Segmente mit der kleineren Schrittweite ot gerechnet wird, wie folgt

modifiziert werden:

Anstelle der Konzentrationen ci und/oder Cj in den Gleichungen 114, 123, 154 und 168

bzw. 115, 125, 157 und 169 treten über den Zeitschritt ilt gemittelte Konzentrationen ck(i)

und c-k(i) in den Randblöcken und evtl. Co im mittleren Block, wobei

-
C :!k(i)

i, ( C :!k(i) . ot)
= ZeitschritteÖt

ilt (208 )
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und

i, (co. õt)
e _ Zeitschritte Öto - ilt (209 )

gilt.

Der Schadstoff transport zwischen einzelnen Segmenten wird jeweils mit der Schrittweite

ilt gerechnet, wie sie sich aus der im Kapitel 2.2 beschriebenen Zeitschrittsteuerung er-

gibt. Die Zeitschrittweite ot wird nur für segmentinterne Berechnungen berücksichtigt.
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5 Testfälle

In den folgenden Kapiteln werden die Testfälle beschrieben, mit denen das Programm

Lopos2 verifiziert wurde. Der erste Testfall befaßt sich mit dem Vergleich der mit Lopos2

erzielten Ergebnisse eines einfachen Transportvorgangs und der zugehörigen analy-

tischen Lösung. Die Beschreibung dieses Testfalls erfolgt in Kapitel 5.1.

Die zweite Testfallgruppe befaßt sich mit der Mobilisierung der Radionuklide aus unter-

schiedlich konditionierten Abfällen. Hierbei erfolgt der Vergleich der Ergebnisse mit

denjenigen, die mit dem Programm Repos6 ( 16 ) erzielt wurden. Die Testfälle werden im

Kapitel 5.2.1 beschrieben, die Diskussion der Ergebnisse erfolgt im Kapitel 5.2.2.

Die dritte Testfallgruppe befaßt sich mit der segmentinternen Diskretisierung zur gen aue-

ren Berechnung des Nuklidtransports durch lange versetzte Strecken. Die Ergebnisse

werden mit denen verglichen, die man bei einer expliziten Diskretisierung, d.h. Untertei-

lung der Strecke in einzelne Segmente, erhält. Die Testfälle werden im Kapitel 5.3.1 be-

schrieben, der Vergleich der Ergebnisse erfolgt im Kapitel 5.3.2.

Die vierte Testfallgruppe befaßt sich mit der ModelIierung von netzartig verknüpften Gru-

bengebäudestrukturen. Die Modellannahmen werden im Kapitel 5.4.1 beschrieben und

die Ergebnisse in Kapitel 5.4.2 diskutiert.

5.1 Vergleich mit analytischer Lösung. Schadstofftransport in einer horizon-

talen, versetzten Strecke

Zur Verifizierung des Programms Lopos2 wird zunächst ein Testfall herangezogen, der

einen Vergleich mit einer analytischen Lösung erlaubt. Dazu wird eine Rechnung zum

eindimensionalen Schadstoff transport unter Berücksichtigung verschiedener Transport-

mechanismen durchgeführt. Die mit Lopos2 errechneten Konzentrationsverteilungen

werden den analytischen Lösungen gegenübergestellt.

Es wird der eindimensionale Schadstoff transport durch eine mit Lauge gefüllte, horizontal

angeordnete, versetzte Strecke mit einer zeitlich konstanten Permeabilität von
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k = 10-12 m2 und einer zeitlich konstanten Porosität von cp = 0,3 untersucht. Für die Höhe

und die Breite der Strecke wird jeweils ein Wert von B = H = 4 m angenommen. Die

Länge der Strecke beträgt L = 500 m.

Hx=O x=L
c(x = O,t) cL = 0Po PL

Abb. 5.1: Skizze der horizontalen Strecke mit Angabe der Randbedingungen.

Anfangs befindet sich kein Schadstoff in der Strecke. Er wird vielmehr über den linken

Rand bei x = 0 eingebracht, indem dort eine Schadstoffkonzentration c(x = O,t) aufge-

prägt wird. Auf dem rechten Rand bei x = L betrage die Schadstoffkonzentration für alle

Zeiten CL = O. Als Transportmechanismen werden Advektion, Dispersion und Diffusion

unter Berücksichtigung des Schadstoffabbaus aufgrund von Zerfall in der Strecke be-

trachtet. Auch auf dem linken Rand wird der Abbau der Schadstoffkonzentration aufgrund

des Schadstoffzerfalls berücksichtigt.

Für die Advektion, d.h. für die Strömung der Lauge infolge eines erzwungenen Druckgra-

dienten, wird auf dem rechten Rand für alle Zeiten der Laugendruck PL = 0 MPa ange-

nommen. Am linken Rand wird die Druckbedingung Po = 1,902587.10-3 MPa vorgege-

ben, so daß sich eine Laugenströmung mit einer konstanten Abstandsgeschwindigkeit

von u = 0,2 m/a von links nach rechts einstellt. Für die Diffusion wird ein Diffusionskoef-

fizient d = 3,1536.10-2 m2/a und für die Dispersion eine Dispersionslänge von ß = 10m

zugrundegelegt. Beim Zerfall des Schadstoffs wird von einer Zerfallskonstanten

À = 6,9316.10-4 a-1, entsprechend einer Halbwertszeit von eintausend Jahren, ausge-

gangen. Die anfängliche Konzentration betrage co' so daß sich als Konzentrationsrand-

bedingung

c(x = 0, t) -At
(210 )= coe

ergibt.
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5.1.1 Analytische Lösung

Die Transportgleichung für den Schadstoff in der Strecke lautet:

2d c dc dcD- - u- - Àc =dx2 dx dt ( 211 )

mit der Abkürzung

D = d + ß lul

und den Bedeutungen:

c(x,t) Schadstoffkonzentration am Ort x und zur Zeit t in der Lauge,

d Diffusionskoeffizient,

ß Dispersionslänge,

u Abstandsgeschwindigkeit und

À Zerfallskonstante des Schadstoffs.

Die analytische Lösung unter den Randbedingungen

c(x = 0, t) -À,t
= coe

(212 )
c(x = L, t) = 0

und der Anfangsbedingung

c(x, t = 0) = 0 (213 )

ist gegeben durch
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c(x, t)

u-x
2D

= cOe
vt 2 00 ( K -Kt . (kTt ))e - e sm-xTtk : 1 k(v + À - K) L

(~ J-À,t sinh ~--(L - x)
+ e

Sinh( J-(V ;; À) L J

mit

D = d + ßlul

Dk2Tt
2

K =

L2
2

u
V = - À--

4D

5.1.2 Modellerung des Testfalls mit Lopos2

(214 )

Für die numerischen Berechnungen mit Lopos2 werden die Modellannahmen für die

Laugenströmung und den Schadstoff transport durch eine versetzte Strecke unterstellt,

wie sie in Kapitel 4 beschrieben sind. Für die versetzte Strecke wird das Segmentmodell

KSQN1 eingesetzt. In der Rechnung werden der jeweilige Laugendruck und die Schad-

stoffkonzentration an den Rändern vorgegeben. Hierzu wird das spezielle Segmentmo-

dell RSQN1 verwendet. Die Strecke wird in 100 äquidistante Teile der Länge & = 5 m

aufgeteilt.
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5.1.3 Ergebnisse des Testfalls

Die mit Lopos2 numerisch berechneten Konzentrationsverteilungen werden zu ausge-

wählten Zeitpunkten mit der jeweiligen analytischen Lösung verglichen. Die gewählten

Zeitpunkte sind 1000 Jahre, 2000 Jahre, 3000 Jahre und 4000 Jahre.

Die berechneten Konzentrationsverteilungen sind für die gewählte örtliche Diskretisie-

rung in Abbildung 5.2 der analytischen Lösung gegenübergestellt. Die Ergebnisse von

Lopos2 stimmen sehr gut mit der analytischen Lösung überein Die geringen Abwei-

chungen sind durch die numerische Dispersion aus der Zeit- und Ortsdiskretisierung ver-

ursacht. Die numerische Dispersion läßt sich mit Hilfe der Peclet-Zahl Pe

Pe =
u&
D (215 )

beschreiben. Bei einer Peclet-Zahl gleich zwei ist die Größe der numerischen Dispersion

gleich der physikalischen. Für Peclet-Zahlen kleiner als zwei ist die numerische Disper-

0.50 . ... "'.:-

. .:\
. 'l\
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"\

"'\
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Abb.5.2: Konzentrationsverteilungen über die Strecke
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sion kleiner als die physikalische. Durch eine geeignete Wahl der Zeitschrittweite oder

mittels einer feineren örtlichen Diskretisierung kann die numerische Dispersion verringert

werden. Bei der gewählten örtlichen Diskretisierung ergibt sich eine Peclet-Zahl von 0,5,

so daß die physikalische Dispersion größer als die numerische Dispersion ist und die Dis-

kretisierung als ausreichend angesehen werden kann.

5.1.4 Zusammenfassung

Der mit Lopos2 berechnete Schadstoff transport durch eine versetzte Strecke unter Be-

rücksichtigung von Advektion, Dispersion und Diffusion sowie des Schadstoffzerfalls wur-

de mit der analytischen Lösung verglichen. Dabei wurden die Konzentrationsverteilungen

entlang der Strecke zu verschiedenen Zeitpunkten gegenübergestellt. Die Ergebnisse

stimmen sehr gut überein, so daß der mit Lopos2 berechnete Schadstoff transport durch

die versetzte Strecke an hand der analytischen Lösung verifiziert werden konnte.
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5.2 Radionuklidmobilsierung aus unterschiedlich konditionierten Abfällen

5.2.1 Beschreibung der Testfälle

Im folgenden werden die Behälterkorrosion und die Radionuklidmobilisierung in den Ein-

lagerungssegmenten mit Hilfe der Programme BEHAU2 und UNIMOB1 des Programms

Lopos2 berechnet und mit Ergebnissen verglichen, die mit den Mobilisierungsmodellen

MOBZ6 und MOBG5 des Programms Repos6 bestimmt wurden. Berechnet wird jeweils

das aktuell mobilisierte Inventar und der Radionuklidstrom aus den Einlagerungsberei-

chen

MAW-Kammer,

HAW-Bohrloch,

MAW-Bohrloch,

LWR- Einlagerungsstrecke.

Diese Einlagerungsbereiche befinden sich in einem vereinfachten Grubengebäude be-

stehend aus einer Kammer, einem Bohrloch bzw. einer Strecke, einer mit Salzgrus ver-

setzten Strecke und einem Damm, über den die Freisetzung aus den Endlager erfolgt

(siehe Abbildungen 5.3 und 5.4). Zur Vereinfachung wird angenommen, daß das Gruben-

gebäude instantan mit Lauge gefüllt ist, so daß die Behälterkorrosion und die Radionu-

klidfreisetzung unmittelbar beginnen können.

Für die Einlagerungskammer und die Einlagerungsstrecke werden das Segmentmodell

EKQV2 (Lopos2) bzw. die Segmentmodelle. KAMAW1 und ESALG1 (Repos6), für die

Bohrlöcher die Segmentmodelle EBQV2 (Lopos2) bzw. BOALG1 (Repos6) verwendet.

Im Programm Lopos2 werden die versetzte Strecke und der Damm als zwei Segmente

modelliert. Die verwendeten Segmentmodelle sind VSQK1 und IQQN1. Im Programm

Repos6 sind die versetzte Strecke und der Damm ein Segment, für das das Modell

SGMIF2 des Mittelfeldes zur Anwendung kommt.
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Kammerverschluß Damm

Kammer versetzte Strecke

Abb.5.3: Einfaches Grubengebäude: Kammer-Strecke-Damm

Damm
versetzte Strecke

Bohrlochstopfen

Bohrloch mit HAW bzw. MAW

Abb.5.4: Einfaches Grubengebäude: Bohrloch-Strecke-Damm

5.2.2 Ergebnisse der Vergleichsrechnungen

5.2.2.1 Mobilisierung von zementiertem MAW in Kammern

Abbildung 5.5 zeigt am Beispiel von J-129 das mobilisierte Inventar und die Radionuklid-

freisetzung aus der MAW-Kammer, berechnet mit Lopos2. Im Vergleich hierzu zeigt Ab-

bildung 5.6 die entsprechenden Ergebnisse von Repos6. In beiden Fällen wird eine Re-
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Abb.5.5: Mobilisiertes Inventar und Freisetzung (MAW-Kammer, Lopos2)
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Abb.5.6: Mobilisiertes Inventar und Freisetzung (MAW-Kammer, Repos6)
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ferenzkonvergenzrate von 0,01 a-1 angenommen, Über die ersten 104 Jahre stimmen die

Zeitverläufe überein. Danach gibt es zunehmende, geringe Abweichungen, die durch den

unterschiedlichen Verlauf der Laugenfreisetzung bestimmt sind (siehe als Beispiel Abbil-

dung 5.7). Dieser Effekt beruht auf der unterschiedlichen Modellerung des Strömungs-

widerstandes der Kammer. In Repos6 wird dieser Strömungswiderstand des Kammerin-

halts, d.h. der eingelagerten Abfälle, gegenüber dem des Verschlusses vernachlässigt.

In Lopos2 wird in jedem Fall der Strömungswiderstand der eingelagerten Abfälle, die wie

poröses Material mit einer mittleren Porosität von Hohlraumvolumen dividiert durch Ge-

samtvolumen modelliert werden, und gegebenenfalls des Kammerversatzes berücksich-

tigt. Für große Zeiten zeigt sich eine Abweichung wegen der fortgeschrittenen Kompak-

tion der Abfälle und des Versatzes in den Einlagerungssegmenten.

0.10
Lopos2
Repos6

0.08

~
.s 0.06
E
e
êi
CI::ltc 0.04Q)
0)::lt..

0.02

0.00

104 105
Zeit (aJ

106

Abb.5.7: Zeitverlauf der Laugenfreisetzung aus der MAW-Kammer

Die Unterschiede in der ModelIierung der Diffusion ergeben bei dem vorliegenden einfa-

chen Grubengebäudemodell mit einer langen, nicht weiter diskretisierten versetzten

Strecke ebenfalls Unterschiede in der Schadstofffreisetzung. Bei Lopos wird der Gradi-

ent der Schadstoffkonzentration über den Abstand der Segmentmittelpunkte berechnet.

In der Repos-Modellerung fällt die Konzentration nur über den Verschluß der Einlage-
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rungsstrecke auf die mittlere Konzentration in der versetzten Strecke ab, bei der groben

Diskretisierung ist der Gradient größer als im Lopos-Fall.

5.2.2.2 Mobilsierung von verglastem HAW in Bohrlöchern

Für ein Einlagerungsbohrloch mit HAW sind die Ergebnisse ähnlich wie für MAW. Die Ab-

bildungen 5.8 und 5.9 zeigen die entsprechenden Ergebnisse anhand von CS-135. Auch

hier gibt es Abweichungen für Zeiten größer als 3.103 Jahre. Die Begründung ist ähnlich

wie im Fall der Kammer. Ein deutlicher Unterschied in der Freisetzung beruht darauf, daß

im Fall Repos6 der Stopfen des Bohrlochs nach ca. 14 000 Jahren die Endporosität er-

reicht, während im Fall Lopos2 erst nach 580 000 Jahren der Abfall im Bohrloch End-

porosität erreicht. Dieser Unterschied beruht auf der Modellerung der Konvergenz im

Bohrlochstopfen. In Lopos2 wird im Stopfen der gleiche Druck angenommen wie im

Bohrloch, während in Repos6 der Druck im Stopfen als Mittelwert zwischen Druck im

Bohrloch und Druck in der Strecke angesetzt wird. Aufgrund des somit geringeren Drucks

im Stopfen kompaktiert dieser schneller.
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Abb.5.8: Mobilisiertes Inventar und Freisetzung (HAW-Bohrloch, Lopos2)

mobilisiertes Inventar

~ 1010
-ã
!:
E
e
1i
:2
32::
Z

/ - - --,/ '--- '-
,/

,/ ,/ Nuklidstrom

'-
"

c;
!: 105

'-
'-

..
.æc
Q)
;:c

10°

10° 101 102 103
Zeit (al

104 105 106

Abb.5.9: Mobilisiertes Inventar und Freisetzung (HAW-Bohrloch, Repos6)
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5.2.2.3 Mobilsierung von zementiertem MAW in Bohrlöchern

Die Abbildungen 5.10 und 5.11 zeigen die Ergebnisse für ein MAW-Bohrloch am Beispiel

des Nuklids CS-135. Die Abweichungen für Zeiten größer als 104 Jahren beruhen auf

den bereits genannten unterschiedlichen Modellerungen.

In jedem der betrachteten Fälle stimmen die Zeitverläufe für Behälterausfall und Mobili-

sierung überein, Unterschiede treten allein aufgrund der abweichenden ModelIierung der

Laugenbewegung auf.
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5.2.2.4 Mobilsierung aus abgebrannten LWR-Brennelementen in Strecken

Für den Fall der Mobilsierung aus abgebrannten LWR-Brennelementen wird zum besse-

ren Vergleich der Ergebnisse von Lopos und Repos die Konvergenzrate in der Kammer

und den Strecken auf Null gesetzt. Außerdem wird die Diffusionskonstante auf Null ge-

setzt. In diesem Fall gibt es keine Freisetzung aus dem Einlagerungssegment, und die

Ergebnisse zeigen für das Einlagerungssegment nur das jeweils mobilsierte Inventar.

Wie bereits bei den vorangehenden Vergleichsfällen würde die Berücksichtigung der

Konvergenz und der Diffusion wegen der unterschiedlichen Modellerung der Strömungs-

widerstände bzw. des Konzentrationsgradienten Unterschiede in der Schadstoffreiset-

zung und damit auch Unterschiede im jeweils aktuell im Einlagerungsbereich vorhande-

nen Inventar ergeben.

Abbildung 5.12 zeigt das aktuell mobilsierte Inventar in der Einlagerungsstrecke. In den

ersten ca. 1000 Jahren wird der Zeitverlauf durch den Behälterausfall und die Mobilisie-

rung aus den unterschiedlichen Bereichen des Abfalls bestimmt. Kohlenstoff C-14 ist nur
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Abb.5.12: Mobilisiertes Inventar von C-14 und J-129 in der Einlagerungsstrecke

Symbole: Ergebnisse von Lopos, Linien: Ergebnisse von Repos
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in den Metallteilen vorhanden. Die Anteilfaktoren für C-14 sind 1 für Bereich 1 (Metallteile)

und 0 für die anderen Bereiche, die Anteilfaktoren für Jod J-129 sind 0 für den Bereich 1

und 0,015 für den Bereich 2 (Gasraum) bzw. 0,985 für den Bereich 3 (Brennstoffmatrix).

Die schnelle Mobilsierung aus dem Gasraum ist bereits nach 100 Jahren (2), die aus den

Metallteilen nach ca. 250 Jahren (1) abgeschlossen, während die langsamere Mobilsie-

rung aus der Brennstoffmatrix ca. 1070 Jahre (3) andauert. Danach wird das aktuell vor-

handene Inventar wegen fehlender Freisetzung ausschließlich durch den radioaktiven

Zerfall bestimmt, wodurch sich bei J-129 kaum eine Veränderung zeigt, während das In-

ventar von C-14 deutlich abnimmt.

Unterschiede in den Ergebnissen von Lopos2 und Repos6 sind im vorliegenden Fall,

d.h. ohne Konvergenz und ohne Diffusion, nicht vorhanden.

5.3 Laugen- und Nuklidtransport bei segmentintern diskretisierten langen

Strecken

Zur genauen Beschreibung des Schadstoff transports durch lange versetzte Strecken ist

es erforderlich, diese in genügend kurze Teilstücke, Blöcke genannt, zu unterteilen. Die

ModelIierung des Schadstoff transports durch eine solche unterteilte Strecke ist im Kapi-

tel 4.7 beschrieben. Im folgenden wird der Schadstoff transport an hand eines einfachen

Beispiels untersucht.

5.3.1 Beschreibung der Testfälle

Die im folgenden aufgeführten einfachen Grubengebäudestrukturen werden zum Test

der räumlichen Diskretisierung verwendet. Die nachfolgend beschriebenen Tests unter-

suchen den Radionuklidtransport aus einer Einlagerungskammer mit MAW-Abfällen

durch eine versetzte Strecke in ein Ausgangssegment. Das Ausgangssegment stell z.B.

die Verbindung des Streckensystems zum Deckgebirge dar und legt die Randbedingun-

gen für das Segmentsystem fest, wie anstehender hydrostatischer Laugendruck und Ra-

dionuklidkonzentration außerhalb des Segmentsystems. Die versetzte Strecke mit einem

Querschnitt von 36 m2 und einer Länge von 500 m wird zum einen so geteilt, daß die
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Laugenbewegung die Strecke als ein Segment erfährt, während der Nuklidtransport in

der Strecke diskret in mehreren Blöcken gerechnet wird. Dieser Fall wird im folgenden

"Test der segmentinternen Diskretisierung" oder kurz "Testfall" genannt. Zum anderen

wird die Strecke in entsprechend viele getrennte Segmente unterteilt. Dieser Fall wird im

folgenden "Vergleichsfall mit expliziter Diskretisierung" oder kurz "Vergleichsfall" genannt.

Als erster Test wird die interne Diskretisierung so weit verfeinert, bis sich die Schadstoff-

freisetzung aus dem Grubengebäude mit zunehmender Verfeinerung nur noch wenig än-

dert. In weiteren Testfällen wird die interne Diskretisierung mit einer entsprechenden ex-

pliziten Diskretisierung verglichen. Hierbei wird der Radionuklidtransport durch die ver-

setzte Strecke mit Konvergenz und Kompaktion des Versatzes zum anderen ohne Kon-

vergenz gerechnet. Der Antrieb für den advektiven Schadstoff transport ist in jedem Fall

die Konvergenz der Einlagerungskammer. Außerdem werden in jedem Segment der dif-

fusive und der dispersive Schadstoff transport berücksichtigt. Weitere konvektive Trans-

portmechanismen z.B. aufgrund von Dichtegradienten werden nicht betrachtet.

Im Einzelnen ergeben sich folgende Test- und Vergleichsfälle:

Fall 1: Kammer, unterteilte versetzte Strecke, Ausgangssegment, Anordnung wie in

Abbildung 5.13, ohne Konvergenz.

Interne Diskretisierung der Strecke CD in 1, 9, 17, 25, 33, 41 und 49 Blöcke.

Fall2a: Kammer, unterteilte versetzte Strecke (25 Blöcke) bzw. 25 Streckensegmente,

Ausgangssegment, Anordnung wie in Abbildung 5.13 bzw. 5.14, ohne Konver-

genz.

Fall 2b: Kammer, unterteilte versetzte Strecke (25 Blöcke) bzw. 25 Streckensegmente,

Ausgangssegment, Anordnung wie in Abbildung 5.13 bzw. 5.14, mit Konver-

genz.
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Kammer mit Verschluß unterteilte versetzte Strecke Ausgangssegment

Abb. 5.13: Anordnung der Segmente für die Testfälle 1, 2a und 2b

CH

CD1, CD2, CD3, ..., CDn

CF

Kammer mit Verschluß versetzte Streckenteile Ausgangssegment

Abb.5.14: Anordnung der Segmente für die Vergleichsfälle 2a und 2b

5.3.2 Ergebnisse der Testrechnungen, Fall 1

Im Testfall 1 wird die Verzögerung des Schadstoff transports für das Radionuklid J-129 in

einer versetzten Strecke untersucht. Es zeigt sich, daß eine genügend genaue räumliche

Diskretisierung dieser Strecke erforderlich ist, um den Schadstoff transport realitätsnah

zu beschreiben. Abbildung 5.15 zeigt den Schadstoffstrom aus dem Grubengebäude,

d.h. aus dem Ausgangssegment CF, für Diskretisierungen der Strecke CD in 1, 9, 17, 25,

33, 41 und 49 Blöcke. Bei einer Diskretisierung größer als 25 Blöcke ändert sich der An-

stieg der Schadstofffreisetzung nur noch wenig. Nach Überschreiten des Maximalwertes

des Schadstoffstroms ist ein Unterschied in den Ergebnissen nur gegenüber der nicht

unterteilten Strecke (Unterteilung 1) festzustellen. Der Schadstoffstrom liegt wegen der

anfänglich größeren Freisetzung dann unter dem der unterteilten Strecke.
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Abb.5.15: Nuklidstrom von J-129 aus einem Grubengebäude mit einer in 1, 9,17,

25, 33, 41 bzw. 49 Blöcke unterteilten versetzten Strecke

Abbildung 5.16 zeigt die zeitliche Entwicklung der Schadstoffkonzentration von J-129

entlang der in 25 Blöcke unterteilten Strecke für die Zeitpunkte 100, 300, 500, 700, 900,

1100, 1300, 1500 und 1700 Jahre. Nach ca. 1700 Jahren ist die Konzentrationsfront

durch die Strecke hindurchgewandert und in jedem Block der Strecke ist die Konzentra-

tion gleich. Die starke Aufweitung der Konzentrationsfront wird durch den diffusiven und

den dispersiven Tranport hervorgerufen. Die numerische Dispersion läßt sich abschät-

zen, wenn man das Ergebnis mit dem der Unterteilung in 49 Blöcke vergleicht (s. Abbil-

dung 5.17). Im letzteren Fall ist die numerische Dispersion gering.
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5.3.3 Ergebnisse der Testrechnungen, Fall 2

Im Testfall 2 wird der Schadstofftransport für das Radionuklid J-129 entlang der versetz-

ten, in 25 Blöcke unterteilten Strecke verglichen mit dem Ergebnis für die durch 25 ein-

zelne Segmente beschriebenen Strecke. Es zeigt sich, daß bei fehlender Konvergenz

der Strecke die Ergebnisse genau übereinstimmen (Abbildung 5.18). Bei vorhandener

Konvergenz in der Strecke weichen die Ergebnisse für große Zeiten voneinander ab

(Abbildung 5.19). Der Grund hierfür liegt in der nichtlinearen Abhängigkeit der Konver-

genzrate vom Laugendruck. Während bei der in Blöcke unterteilten Strecke ein und der-

selbe mittlere Druck in allen Blöcken angesetzt wird und damit der Querschnitt, die Per-

meabilität und der Strömungswiderstand in allen Blöcken gleich ist, ändern sich diese

Größen in den einzelnen Segmenten der Strecke unterschiedlich. Aus einem anfangs

linearen Druckabfall entwickelt sich daher mit der Zeit ein nichtlnearen Druckabfall ent-

lang der Strecke, der entsprechend auf die Konvergenzrate zurückwirkt.
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Abb.5.18: Fall2a: J-129-Nuklidstrom, keine Konvergenz in der unterteilten Strecke
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5.4 Lösungs- und Schadstoffransport in einem Modellgrubengebäude mit

einfacher Ringstruktur

5.4.1 Modellerung einer ringförmigen Segmentstruktur

Im folgenden wird das Programm Lopos2 an einer einfachen Ringstruktur getestet.

Hierzu wird das im Kapitel 2.3 in der Abbildung 2.7 angegebene Beispiel verwendet. Als

Quelle für die Schadstoffe wird im Testfall 1 am Segment 14 eine Kammer angehängt (s.

Abbildung 5.20), die mit dem Segmentmodell TKQK2 (s. Kapitel 3.2.1 ) beschrieben wird.

Im Testfall 2 befindet sich diese Kammer am Segment 10. Im Testfall 1 sind die Wege für

die Schadstoffe über die beiden Zweige des Rings gleich lang, im Testfall 2 sind sie un-

terschiedlich lang. Wegen des größeren Streckenstücks 6 steht für die Schadstoffe auf

dem Weg rechts herum in beiden Fällen ein größeres Verdünnungspotential zur Verfü-

gung.

Testfall 1 Testfall 2

2 5 6 5 62

7 7

8 9 8 9

14 13 1410 11

Kammer 15 15 Kammer

Abb. 5.20: Beispiel für ein ringförmiges Modellgrubengebäude

Testfall 1 : Kammer (15) rechts

Testfall 2: Kammer (15) links

~ : Laugenstrom
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Als Schadstoff wird ein nicht radioaktives, d.h. nicht zerfallendes Element verwendet. Das

gesamte eingelagerte Inventar beträgt 106 kg. Es wird unterstellt, daß dieses Inventar bei

Lösungszutritt instantant mobilisiert wird. Das Volumen der versetzten Kammer beträgt

20000 m3, das Versatzmaterial einschließlich der Schadstoffe hat eine Porosität von

40%. Das gesamte Grubengebäude sei von Anfang an mit Lösung gefüllt, so daß die Lö-

sungsfreisetzung aus dem Grubengebäude und die Schadstoffreisetzung aus der Ein-

lagerungskammer sofort beginnen können.

Die Streckensegmente 2 bis 5 und 7 bis 14 haben alle die gleiche Abmessung (Höhe 6 m,

Breite 6 m, Länge 50 m) und die gleiche Anfangsporosität des Versatzmaterials von 30%.

Diese Segmente sind zur genaueren Beschreibung des Schadstoff transports intern in je

5 Blöcke unterteilt (vgl. interne Diskretisierung, Kapitel 4.7). Das Segment 6 ist dreimal

so lang und daher intern in 15 Blöcke unterteilt. Alle Streckenstücke werden mit dem Mo-

dell VSQK1 (s. Kapitel 3.2.3) beschrieben. Die Strukturdaten im Kapitel 2.3.1 werden ent-

sprechend der Position der Kammer angepaßt.

Im Testfall 1 wird Zeile 14 in

14SEGMENT14 y 0 9 0 13 15 0

geändert und die Zeile 15

15KAMMER-R Y 0 14 0 0 0 0

angefügt. Im Testfall 2 wird die Zeile 10 in

10SEGMENT10 y 11 8 0 0 15 0

geändert und die Zeile 15 nimmt die Form

15KAMMER-L y 0 10 0 0 0 0

an.

Die Freisetzung der Schadstoffe aus dem Modellgrubengebäude erfolgt in beiden Test-

fällen aus dem Segment 1, das durch das ModelllQQN2 (s. Kapitel 3.2.6) beschrieben

und mit Ausgang bezeichnet wird.
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5.4.2 Ergebnisse

Für die vorgestellten Testfälle werden in den folgenden Kapiteln jeweils die Laugenströ-

me an ausgewählten Stellen des Modellgrubengebäudes untersucht. Jeweils anschlie-

ßend werden die Schadstoffströme an den entsprechenden Segmentausgängen

dargestellt und diskutiert. Zur einfacheren Interpretation werden in den folgenden Be-

rechnungen die Diffusionskonstante auf Null gesetzt und die Konvergenz in den Strecken

unterdrückt. Die Anfangskonvergenzrate in der Kammer beträgt 1 %/Jahr. Die numerische

Dispersion läßt sich auch bei feiner Diskretisierung nicht vollständig vermeiden, daher

wird auch die physikalische Dispersion nicht vernachlässigt.

5.4.2.1 Laugen- und Schadstoffströme im Testfall 1

Abbildung 5.21 zeigt die Laugenströme aus der Einlagerungskammer und aus dem

benachbarten Streckenstück (Segment 14) sowie die in das Segment 2 über die zwei

Wege hineinfließenden Ströme und den Laugenstrom aus dem Grubengebäude. Wie zu

Abb.5.21: Laugenströme im Testfall 1
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erwarten, sind die Laugenströme über die beiden im Fall 1 gleichwertigen Wege identisch

und genau gleich der Hälfte des aus der Kammer ausgepreßtenStroms. Der Laugen-

strom am Ausgang ist gleich der Summe der beiden in das Segment 2 eintretenden Strö-

me. Er ist wegen fehlender Konvergenz in den Strecken genau gleich dem Strom aus der

Kammer. Die Streckenkonvergenz würde dazu führen, daß zusätzlich Lauge aus jedem

Streckenstück ausgepreßt würde.

Abbildung 5.22 zeigt den Schadstoffstrom an den entsprechenden Stellen des Segment-

systems. Vergleicht man zunächst den Schadstoffstrom aus der Kammer mit denen aus

dem Segment 14, so zeigt sich eine Verzögerung des Schadstoff transports im Strecken-

stück 14. Der Schadstoffstrom in -x-Richtung tritt aus der Mitte des Segments 14 aus und

erscheint damit früher als der in +y-Richtung. Der etwas abgeflachte Anstieg des Stroms

beruht auf der physikalischen und der numerischen Dispersion, da diese Effekte nicht

unterdrückt werden können. Nach Erreichen des Maximums, d.h. nachdem die Schad-

stofffront durch das Segment hindurch ist, stimmen beide Schadstoffströme überein.

10°
Kammer (+y)--
Sgm14 (-x)

x Sgm14 (+y)
~ 10-2 x -0- Sgm07 (+y)..
et Sgm03 (-x)~ x
0) Ausgang (+y)~
E

x

0 10-4'- x-
cn--0 x-
cn"'
cc x..
() 10-6(j x

x

10-8
x

101 102 103 104 105 106
Zeit (Jahre)

Abb. 5.22: Schadstoffströme im Testfall 1
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Wegen des größeren Volumens des Segments 6 auf dem Weg rechts herum im Vergleich

zu dem der beiden Segmente 2 und 7 auf dem anderen Weg wird die Schadstoffkonzen-

tration hier herabgesetzt. Dadurch ist der Schadstoffstrom über den Weg rechts herum

gegenüber dem links herum zu noch größeren Zeiten hin verschoben und das Maximum

etwas geringer. Für große Zeiten stimmen beide Schadstoffströme wieder überein und

sind genau die Hälfte des Stroms aus der Kammer. Der Schadstoffstrom am Ausgang

zeigt eine Verzögerung von mehr als 1000 Jahren, ist aber für große Zeiten gleich dem

aus der Kammer. Die gesamte Freisetzung bricht ab, wenn wegen Erreichens der End-

porosität in der Kammer die Konvergenz zum Stilstand kommt und damit der Laugen-

strom versiegt.

5.4.2.2 Laugen- und Schadstoffströme im Testfall 2

Abbildung 5.23 zeigt die Laugenströme aus der Einlagerungskammer und aus dem

benachbarten Streckenstück (Segment 10) sowie die in das Segment 2 über die zwei

Wege hineinfließenden Ströme und den Laugenstrom aus dem Grubengebäude. Die

100.00
Kammer (+y)+

Sgm10 (+x)
-~- Sgm10 (+y)

10.00 0 Sgm07 (+y)~..
Sgm03 (-x).. 0

ct
:: Ausgang (+y)

C"

.s
E 1.000..+-
(J
C
Q)
0)::
ct.. 0.10

0.01

101 102 103 104
Zeit (Jahre)

105 106

Abb.5.23: Laugenströme im Testfall 2
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Laugenströme teilen sich entsprechend dem Verhältnis 3:9 der Widerstände der beiden

Wege auf. Der Laugenstrom am Ausgang ist wieder gleich der Summe der beiden in das

Segment 2 eintretenden Ströme. Er ist wegen fehlender Konvergenz in den Strecken ge-

nau gleich dem Strom aus der Kammer.

Abbildung 5.24 zeigt den Schadstoffstrom an den entsprechenden Stellen des Segment-

systems. Vergleicht man zunächst den Schadstoffstrom aus der Kammer mit denen aus

dem Segment 10, so zeigt sich eine Verzögerung des Schadstoff transports im Strecken-

stück 10. Analog zum Fall 1 tritt der Schadstoffstrom in +x-Richtung aus der Mitte des

Segments 10 aus und erscheint damit früher als der in +y-Richtung. Nach Erreichen des

Maximums, d.h. nachdem die Schadstoffront durch das Segment hindurch ist, ist das

Verhältnis der Schadstoffströme wie das der Laugenströme 3:9. Der Schadstoffstrom

rechts herum erreicht jedoch nicht das Segment 2, d.h. die Kurve Sgm03 (-x) fehlt in der

Abbildung 5.24, da die Menge der ausgepreßten kontaminierten Lauge (maximal 1/3 von

8000 m3 Porenvolumen der Kammer), die diesen Weg nimmt, nicht ausreicht, alle Seg-

mente zu durchdringen (porenvolumen der Segmente auf dem Weg rechts herum:

5 940 m3) und keine Diffusion berücksichtigt wurde.
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I .. -*" Sgm10 (+y)/ I "'..'i 10-2 I r f .. -0- Sgm07 (+y)..
cu i

!.
i .. Sgm03 (-x)0

== i I ..
0) I .. Ausgang (+y)~ i

I: l ..
I I

\
E i \0 10-4

I
J. '".. \.- I

Cf I I \- I-
;t '"0 \.-

Cf I I ""0
ii ..ct 1- ....

() 10-6 I I ..
Cf f ~

~ L
i I

10-8
J. l

101 102 103 104 105 106
Zeit (Jahre)

.~
"~,~

"'~,

Abb. 5.24: Schadstoffströme im Testfall 2
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Für große Zeiten stimmen der Schadstoffstrom aus dem Segment 10 in +y-Richtung und

der am Ausgang daher überein und sind kleiner als der Schadstoffstrom aus der Kammer.

Die gesamte Freisetzung bricht ab, wenn wegen Erreichens der Endporosität in der Kam-

mer die Konvergenz zum Stilstand kommt und damit der Laugenstrom versiegt.

5.4.3 Zusammenfassung

In den beiden diskutierten Testfällen wird der Laugenstrom aus einer Kammer entspre-

chend den Strömungswiderständen im richtigen Verhältnis auf die beiden möglichen

Transportwege verteilt. Auch die Schadstoffströme zeigen die richtige Auf teilung auf die

beiden Wege. An den jeweiligen Verzweigungspunkten treten die Schadstoffströme ent-

sprechend unterschiedlich verzögert aus. Dies läßt sich durch die unterschiedlich langen

Transportwege bis zu den Verzweigungspunkten erklären. Anhand der beiden einfachen

Testfälle ist damit gezeigt, daß mit dem Programm Lopos2 vernetzte Grubengebäude-

strukturen richtig behandelt werden können.

- 177-



6 Zusammenfassung

Das Modul Lopos ermöglicht die Berechnung der Freisetzung von Schadstoffen aus

Grubengebäuden, deren Teilbereiche netzartig miteinander verbunden sind. Es ist in die

modulare Struktur des Programmpakets Emos eingebunden, so daß es in Verbindung

mit allen anderen Modulen für integrierte Langzeitsicherheitsanalysen eingesetzt werden

kann. Insbesondere sind auch Monte-Carlo-Simulationen zur Berücksichtigung von Un-

sicherheiten in den Eingangsdaten möglich. Alle Prä- und Postprozessoren des Pro-

grammpakets Emos sind anwendbar, so daß die Bedienung des Programms Lopos2

menügesteuert erfolgt und eine umfangreiche grafische und tabellarische Ergebnisaus-

gabe sichergestellt ist.

Die Modellannahmen und die physikalischen Grundlagen der Modellerung sind in dem

vorliegenden Bericht beschrieben. Durch Vergleich mit analytischen Lösungen, durch

Vergleich mit anderen Rechenprogrammen und durch Anwendung des Programms auf

einfache Grubengebäudestrukturen wurde der entwickelte Programmcode getestet und

verifiziert.

Es wurden eine Reihe von Segmentmodellen für die Teilbereiche von Grubengebäuden

sowie eine Reihe von Mobilisierungsansätzen zur Beschreibung der Schadstofffreiset-

zung aus Abfällen entwickelt, so daß das Programm in der vorliegenden Version bereits

umfassend für Langzeitsicherheitsanalysen einsetzbar ist. Das Programm ist so flexibel

gestaltet, daß konkrete Anwendungsfälle, die mit der jetzigen Version nicht abgedeckt

werden, durch einfaches Einfügen weiterer Modelle behandelt werden können.

Eine ausführliche Bedienungsanleitung und eine programmtechnische Beschreibung von

Lopos2 liegen für die Anwender als interne Berichte vor.
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10 Glossar

ABFALLGEBINDE: Behälter mit schadstoffhaltigem AbfalL.

ABFALLMATRIX: Teil des Abfallgebindes, in dem das Schadstoffinventar eingebettet ist.

Die Matrix kann sowohl homogen als auch heterogen sein.

AKTIVITÄTSINVENTAR: bei radioaktiven Abfällen: In einem Abfallgebinde oder Seg-
ment enthaltenes Inventar an Radionukliden.

- hypothetisches Aktivitätsinventar: nur dem radioaktiven Zerfall unterlie-
gendes Inventar eines Abfallgebindes ohne Abnahme durch Mobilisie-
rungsvorgänge.

AUSPRESSPHASE: siehe unter -- LAUGENBEWEGUNG.

AUSTAUSCHEFFEKTE: Im Grubengebäude modellerte Effekte, die zu einem nicht ad-
vektiven Schadstoff transport führen können, d.h. von Gastransport, Tempe-
raturgradienten, Dichtegradienten oder Diffusion angetrieben werden.

BEHÄLTERAUSFALL: Ausfall eines Behälters mit schadstoffhaltigem AbfalL. Der Ausfall

wird durch die relative Anzahl ausgefallener Behälter und die relative Aus-
fall rate beschrieben.

BEHÄLTERLEBENSDAUER: Unter der Behälterlebensdauer wird die Zeitdauer ver-
standen, nach der ein Behälter ausgefallen ist und der Lauge kein Hindernis

mehr in Richtung zur Abfallmatrix bietet.

BETRIEBSPHASE: Dauer der Einlagerung von Abfällen in einem Endlager.
Ende der Betriebsphase = Zeitpunkt, an dem die letzten Hohlräume des
ehemaligen Endlagers versetzt oder abgeworfen worden sind.

DATENBASIS: Datei in der Datenbibliothek, die für eine große Anzahl von Schadstoffen

schadstoffspezifische Daten, wie beispielsweise Halbwertszeiten und Zer-
fallsart enhält.

DATENBIBLIOTHEK: Gesamtheit der Dateien mit den Eingangsgrößen für einen
Lopos-Rechenlauf.

DURCHSTRÖMUNGSPHASE: siehe unter -- LAUGENBEWEGUNG.

EFFEKTE: Im Modul Lopos verwendeter Begriff für die Gesamtheit der physikalischen

und chemischen Vorgänge, die im Grubengebäude ablaufen und die Schad-
stoffreisetzung beeinflussen.
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EINLAGERUNGSZEITPUNKT: Zeitpunkt der Einlagerung des Abfalls in einem Einlage-

rungsort, bzw. Zeitpunkt, an dem ein Feld oder ein Teil des Feldes abgewor-

fen wird. Der Bezugspunkt ist das Ende der Betriebsphase, der Einlage-

rungszeitpunkt also immer negativ oder NulL.

ENDPOROSITÄT: Zustand eines Segmentes, bei dem der Versatz oder der Verschluß

durch Gebirgskonvergenz so weit kompaktiert ist, daß er nur noch tote Po-
ren enthält und für Lauge als undurchlässig angesehen werden kann.

FREISETZUNGSRECHNUNG: Berechnung der Nuklidfreisetzung aus einem Gruben-

gebäude in das Deckgebirge mit Hilfe des Moduls Lopos.

GRUBENGEBÄUDE: Bergmännischer Begriff für ein System untertägiger, begehbarer
Hohlräume. Hier verwendet für den Nahbereich des Endlagers im tiefen Un-

tergrund.

HAW: Hochaktiver Abfall, meist in verglaster Form.

KONVERGENZ: Durch den Gebirgsdruck verursachte Verformung des Gebirges und
Eindringen in einen Hohlraum. Als Folge der Konvergenz können in einem
Grubengebäude vorhandene Resthohlräume geschlossen werden.

LAUGENBEWEGUNG: Bei der Laugenbewegung in den Segmenten eines Grubenge-

bäudes werden folgende Zustände unterschieden:

- Zuflußphase: Lauge strömt in ein leeres oder teilweise gefülltes Segment.

- Durchströmungsphase: Lauge strömt durch ein vollständig gefülltes Seg-
ment in ein angrenzendes Segment weiter.

- Auspreßphase: Lauge wird infolge der Gebirgskonvergenz aus einem
Segment in angrenzende Segmente ausgepreßt. Im allgemeinem dreht
sich dabei die Strömungsrichtung in Bezug auf die Durchströmungsphase
um.

LAUGENNEST: Laugeneinschluß im Gebirge (Salzstock) mit einem begrenzten Volu-

men.

LAUGENZUTRITT: Bei Annahme eines Störfallszenarios kann Lauge in ein Endlager

gelangen. Dies kann auf folgende Weise modellert werden:
kontinuierlicher Laugenzutritt aus dem Deckgebirge oder einem Laugen-
nest,
spontaner Laugenzutritt: es wird angenommen, daß ein Segment spontan
mit Lauge gefüllt ist.
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LAW: Schwachaktiver AbfalL.

MAW: Mittelaktiver AbfalL.

MODUL: Teil des Programmpakets Emos, z.B. Lopos für Freisetzungsrechnungen
aus netzartigen Grubengebäudestrukturen.

MODULSPEZIFISCHE EINGABEDATEI: Datei mit den für einen Rechenlauf des Pro-
gramms Lopos2 notwendigen Steuerdaten.

MONTE-CARLO-RAHMEN: Teil des Programmpakets Emos. Bei probabilistischen
Rechnungen wird das Monte-Carlo-Verfahren angewandt und Emos für
eine vorgegebene Stichprobenzahl durchlaufen. Der Monte-Carlo-Rahmen
übernimmt die Zuweisung der aktuellen Werte an die unabhängigen und ab-

hängigen Variablen.

POLLUX-BEHÄLTER: Für die Einlagerung von Abfällen in Strecken vorgesehener Be-
hältertyp, der gleichzeitig Transport- und Abschirmbehälter ist. Hauptsäch-
lich für die Aufnahme von LWR-Brennelementen vorgesehen.

PORENVOLUMEN: siehe unter -l RESTHOHLRAUM.

POROSITÄT: Definiert als Verhältnis von Porenvolumen zu Gesamtvolumen.

RESTHOHLRAUM: Nach dem Verfüllen eines Einlagerungsortes oder einer Strecke
verbleibender Hohlraum im Versatz und/oder im eingelagerten AbfalL.

SCHADSTOFFAUSWAHL: Im Programmpaket Emos vorhandene Möglichkeit, für aus-

gewählte Schadstoffe Daten aus der -l Datenbasis zu übernehmen, um
eine Rechnung auf spezielle Schadstoffe zu begrenzen.

SEGMENT: Teil eines Grubengebäudes für die ModelIierung innerhalb des Moduls
Lopos. Ein Segment besteht im allgemeinen aus einem (versetzten) Hohl-
raum und einem Verschluß.

- Tiefenabhängigkeit: Bei mehrsöhligen Grubengebäuden Berücksichti-
gung der Teufe der einzelnen Sohlen.

SEGMENTSCHLEIFE: Rechenschleife zur Berechnung aller Ausgangsgrößen in den
Segmenten und Abfallgebinden, die bei jedem Zeitschritt innerhalb der Zeit-

schleife von Lopos einmal durchlaufen wird.

SEGMENTSTRUKTUR: Verknüpfung der Segmente eines Endlagers, festgelegt in der
Datei mit den Strukturdaten.
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SORPTION: In dem vorliegenden Text für Adsorption verwendet. Die ModelIierung er-

folgt über das Kd-Konzept.

STÜTZWIRKUNG: Alle Effekte, die der Konvergenz des Gebirges und damit der Ver-
kleinerung von Resthohlräumen in einem Endlager einen Widerstand entge-

gensetzen, z.B. durch die eingelagerten Behälter oder durch eingedrungene

Lauge.

VERSATZ: Füllmaterial in einem Bergwerk zum Verschließen aufgefahrener Hohlräu-
me. In einem Bergwerk in Steinsalz dient hauptsächlich Salzgrus als Ver-
satzmaterial.

ZEITSCHRITTSTEUERUNG: Mechanismus zur Variation der Zeitschrittweite, um durch

kleine Zeitschrittweiten eine ausreichende Rechengenauigkeit und durch
möglichst große Zeitschrittweiten eine kurze Rechenzeit zu erreichen.

ZUFLUSSPHASE: siehe unter -t LAUGENBEWEGUNG.
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