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1 Einleitung

1.1 Problemstellung

Das Ziel der Endlagerung radioaktiver oder chemisch-toxischer Abfalle ist der langfristige
Schutz von Mensch und Umwelt vor den Auswirkungen der eingelagerten Schadstoffe.
Fur die Nachbetriebsphase, also die Zeit nach der Stillegung eines Endlagers, ist durch
eine standortspezifische Sicherheitsanalyse der Nachweis zu erbringen, daB die gesetz-
lichen Schutzziele eingehalten werden. Wegen der Komplexitat des Systems und der
groBen zu betrachtenden Zeitrdume ist der Nachweis nur mit Hilfe von Computersimula-

tionen zu erbringen.

Die Anforderungen an die flr eine Langzeitsicherheitsanalyse eingesetzten Computer-
programme sind vielféltig. Die Codes mussen vor allem flexibel bei unterschiedlichen An-
wendungen einsetzbar sein. Daneben miissen sie aber auch qualititsgesichert und
leicht bedienbar sein. Das Programmpaket Emos [ 16 ] erflllt diese Anforderungen. Es
ist modular aufgebaut, enthalt in der vorliegenden Version bereits eine Reihe von
Rechenprogrammen fiir unterschiedliche Einsatzzwecke und hat in mehreren Anwen-

dungen bewiesen, daB3 es flexibel einsetzbar ist (beispielsweise [3],[10],[ 15 ]).

Das Modul Lopos (Loop structures in repositories) ist als Bestandteil von Emos flir End-
lager im Steinsalz entwickelt worden, kann aber auch fiir andere Wirtsgesteine verwen-
det werden. Steinsalz enthélt wenig Wassereinschliisse, so daB Endlager in dieser For-
mation im Normalfall trocken sind. Es ist aber nicht auszuschlieBen, daf3 es nach Been-
digung der Betriebsphase zu einem Laugenzutritt kommen kann. Andere Wirtsgesteine
sind dagegen bereits im Normalfall in geringem Ausmaf wasserfiihrend, so daB die Ab-
falle in einem Endlager dort stets in Kontakt mit Wassern kommen. Im folgenden wird fiir
jede Art von Wéssern der Begriff Lauge verwendet, unabhangig von deren tatsachlicher

Beschaffenheit.

Im Nahbereich von Endlagern kdnnen ringférmige Verkniipfungen auftreten, so daf Lau-
ge zwischen benachbarten Hohlrdumen zirkulieren kann. Werden in einem Storfall

Schadstoffe aus den eingelagerten Abfallen mobilisiert, so werden der Schadstofftrans-



port und die Schadstoftfreisetzung aus dem Nahbereich von der Laugenzirkulation be-

einfluBt.

1.2 Zielsetzung

Das Rechenprogramm Lopos2 wurde als Modul des Programmpakets Emos entwickelt.
Dadurch ist es in integrierten Sicherheitsanalysen einsetzbar, d.h. nach der Schadstoff-
freisetzung mit Lopos kénnen der Schadstofftransport im Deckgebirge und die Schad-
stoffbelastung in der Biosphare mit anderen Modulen von Emos berechnet werden. Die
definierten Schnittstellen von Emos erlauben auch Monte-Carlo-Simulationen, mit denen
Unsicherheiten in den Eingangsdaten bertcksichtigt werden kénnen. Mit Hilfe von stati-
stischen Verfahren kdnnen als Ergebnis der Monte-Carlo-Simulationen die Auswirkungen

der Unsicherheiten quantifiziert werden.

Mit Lopos wird die Schadstofffreisetzung aus dem Nahbereich eines Endlagers im tiefen
geologischen Untergrund unter spezieller Berlicksichtigung ringférmiger Verkniipfungen
der Teilbereiche des Nahbereichs berechnet, d.h. die Zirkulation von Lauge innerhalb des

Nahbereichs wird explizit modelliert.

Das Modul ist sowohl fur radioaktive als auch fiir chemisch-toxische Abfille einsetzbar.
Das Programm ist so gestaltet, daB durch Hinzufligen von Unterprogrammen der Ein-
satzbereich erweitert werden kann. Dies gilt auch fir unterschiedliche Konditionierungs-

formen der Abfélle.

Um auch komplexe Grubengeb&udestrukturen modellieren zu kénnen, verwendet das
Programm effektive Lésungsalgorithmen, die eine groBe Anzahl von Segmenten erlau-
ben. Segmente sind Teilbereiche des Grubengebaudes, fur die jeweils der Laugen- und
Schadstofftransport unter Beriicksichtigung physikalischer und chemischer Effekte be-

rechnet wird.



1.3 Vorgehensweise

Die Schadstofffreisetzung und der Schadstofftransport werden mit einem Finite-Differen-
zen-Verfahren mit variablen Zeitschrittweiten berechnet. Flir einen festen Zeitpunkt wer-
den fir jedes Segment und jeden Schadstoff unter Berlicksichtigung physikalischer und
chemischer Effekte Ubergabeparameter berechnet. Mit Hilfe dieser Parameter wird an-
schlieBend flr alle Segmente gleichzeitig der Laugenstrom zwischen allen Segmenten
und daraus der Schadstoffstrom im Segmentsystem und aus dem Nahbereich heraus be-

rechnet.

Zur Steigerung der Effektivitdt des Programms wird mit einer méglichst groBen Zeit-
schrittweite gerechnet. Sie wird unter Berlicksichtigung physikalischer und numerischer

Begrenzungen nach jedem Zeitschritt aktualisiert.

Die treibende Kraft fir den Laugenstrom innerhalb des Grubengebaudes ist wahrend der
ZufluBphase der hydraulische Gradient, wahrend der gefluteten Phase das Auspressen
aufgrund der Gebirgskonvergenz. Das bedeutet, da3 das Programm in der derzeitigen
Version nur fir Grubengebaude im Salzgestein eingesetzt werden kann, bei denen eine
plastische Verformung auftritt. In anderen Wirtsgesteinen kann eine konstante Durchstro-
mung des Grubengeb&audes mit Lauge angenommen werden. Unter Ausnutzung der
Flexibilitdt des Moduls Lopos miiBte das Programm an diese Anforderungen angepaft

werden.

Die Berechnung der Schadstofffreisetzung erfolgt im Rahmen der Konsequenzanalyse
flr ein vorgegebenes Szenario. Ein mogliches Szenario fiir ein Grubengeb&ude im Stein-
salz ist, daf3 Lauge Uber den Hauptanhydrit oder andere Wegsamkeiten in den Bereich
des Grubengeb&dudes und von dort zu den Abféllen vordringt. Als Folge der Gebirgskon-
vergenz kann anschlieBend kontaminierte Lauge wieder ausgepreft werden, wobei der
Austrittsort nicht notwendigerweise mit dem Laugenzutrittsort identisch sein muB. Dar-
Uberhinaus wird die Mdglichkeit eines begrenzten Laugenzutritts aus Laugennestern im

umgebenden Gebirge in einen beliebigen Abschnitt des Grubengeb&udes betrachtet.

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

d.h. den Verschlissen und Dammen, vorbei bis in die Einlagerungsorte der Abfalle, so



beginnt dort die Korrosion der eingelagerten Behélter sowie die Mobilisierung der Schad-
stoffe aus den Abféllen. Die Mobilisierung wird mit Hilfe von Quelltermen modelliert, die
fur jedes Segment einen Eingangsstrom der Schadstoffe liefern. Nach der Mobilisierung
werden die Schadstoffe mit der Lauge durch das Grubengebéaude transportiert und an
einer oder mehreren Stellen in das Deckgebirge freigesetzt. Die Orte der Freisetzung in
das Deckgebirge sind abhéngig vom gewéhlten Szenario und werden als Eingabedaten
festgelegt. In der vorliegenden Programmversion kann jeweils ein Freisetzungsort aus-

gewahlt werden.

Die Rechnung innerhalb des Programms Lopos2 umfaBt den Transport der Lauge bis zu
den Abfallen, die Mobilisierung der Schadstoffe aus den Abfallgebinden und den gesam-
ten Transport der Schadstoffe durch das Grubengebaude. Der Transport wird unter Be-
ricksichtigung von physikalischen und chemischen Effekten, wie z. B. Advektion, Diffu-

sion und Dispersion sowie Sorption und Ausféllung berechnet (sieche Kapitel 4).

Im Falle radioaktiver Abfélle wird fir alle betrachteten Radionuklide jeweils der radioaktive
Zerfall und bei den Aktiniden die Entstehung von Tochternukliden berechnet. Wegen der
moglicherweise groBen Zeitschrittweiten wird der radioaktive Zerfall mit einem analy-
tischen Verfahren berechnet, um die Radionuklidmengen genauer bilanzieren zu kénnen

als mit einem zeitdiskreten Verfahren.

Die fir den vorgegebenen Austrittsort berechneten zeitabhangigen Freisetzungsraten
und Schadstoffkonzentrationen werden als UbergabegréBen an ein Deckgebirgsmodul
oder ein Biospharenmodul in einer Datei abgespeichert. AuBerdem werden eine Reihe
von Dateien zur Druck- und Plotausgabe erstellt (siehe Kapitel 2.6). Beide Dateiarten ent-
halten vom Anwender ausgewahlte zeitabhingige GréBen aus der Freisetzungsrech-
nung, zum Beispiel Schadstoff- oder Laugenstréme. Diese Dateien werden mit Hilfe von
Postprozessoren weiterverarbeitet. Zusétzlich 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 erwéhnt, wird bei einem Endlager im Steinsalz die plastische Verformung des
Salzes berlicksichtigt. Dieser als Gebirgskonvergenz bezeichnete ProzeB filhrt nach Be-

endigung der Einlagerung von Abfallen und nach Verflillung der verbliebenen Hohlraume



mit Versatz im Laufe der Zeit zu einer Abnahme der Rest-Hohlraumvolumina. Wird durch
diesen ProzeB3 in einem Teilbereich des Grubengebaudes eine vorgegebene minimale
Porositat (Endporositat) unterschritten, so wird dieser Teilbereich als undurchléssig far
Lauge angesehen. Es erfolgt dann keine Laugenbewegung mehr, so daf3 auch ein wei-
terer Schadstofftransport durch diesen Teilbereich ausgeschiossen werden kann. Falls
das Grubengeb&ude an der Schnittstelle zum Deckgebirge die Endporositét erreicht hat,
hort die Freisetzung in das Deckgebirge auf, und der Lopos-Rechenlauf wird vorzeitig

beendet.
Als Eingangsdaten fir eine Freisetzungsrechnung werden folgende Angaben benétigt:

- Struktur und Geometrie des betrachteten Grubengebaudes,
- Art und Menge der eingelagerten Abfille,

- Zwischenlagerzeit einzelner Abfélle,

- 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 Lésungen verglichen, zum anderen wurden die Ergebnisse
anderer Rechenprogramme zum Vergleich herangezogen. In allen Fallen waren die Er-

gebnisse zufriedenstellend. Eine Beschreibung der Tests enthalt Kapitel 5.

Fur das Modul wurde ein Qualitdtsmanagement eingefuhrt. Das bedeutet, daB Pro-
gramméanderungen und Programmfreigaben nach einem standardisierten Verfahren vor-

genommen werden. Das vorliegende Dokument ist Teil dieses Qualitidtsmanagements.

Im folgenden Kapitel 2 wird zunachst die allgemeine Programmstruktur beschrieben, u.a.
die Vorgehensweise bei der zeitlichen und raumlichen Diskretisierung. AnschlieBend wird
in Kapitel 3 beschrieben, wie die Segmente modelliert 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



enthélt die mathematischen Grundlagen der Modellierungen. In Kapitel 5 werden die

Testfélle diskutiert, anhand derer das Programm getestet wurde.



2 Programmstruktur

Im folgenden werden zunéchst in den Kapiteln 2.1 und 2.2 die zeitliche und in Kapitel 2.3
die raumliche Diskretisierung beschrieben. Danach wird in Kapitel 2.4 der Ablauf einer
Rechnung dargestelit. In den abschlieBenden Kapiteln 2.5 und 2.6 werden die Schnitt-
stellen zu anderen Modulen sowie die Moglichkeiten bei der Ergebnisdarstellung disku-

tiert.

.21 Zeitliche Diskretisierung

Der zeitliche Bezugspunkt (¢ = 0) fir eine Freisetzungsrechnung mit dem Programm
Lopos2 ist das Ende der Betriebsphase, d.h. der Zeitpunkt, an dem die Einlagerung von
Abféllen in das Grubengeb&ude beendet und das gesamte Grubengebaude verfilit und
verschlossen ist (siehe Abbildung 2.1). Die Einlagerung der Abfélle erfolgt kontinuierlich
wéhrend der Betriebsphase des Endlagers, d.h. zu Zeitpunkten ¢ < 0. Jeder Rechenlauf
beginnt mit dem Zeitpunkt des Beginns der Betriebsphase des Endlagers, d.h. bei f = -1p.
Die Einlagerungszeitpunkte z ; der einzelnen Abfallgebinde i kénnen als Eingangsdaten

festgelegt werden.

<«— Betriebsphase —»|<«€—————— Nachbetriebsphase ——————

[ ——

| | | | |
[ ! [ ! !

‘I gt g2 0 53

Abb. 2.1: Schematische Darstellung der Zeitachse.
tp = Betriebsdauer des Endlagers
tr; = Einlagerungszeitpunkt der Abfaligebinde i (i =1, 2, ...)
t; = Zeitpunkt des Laugenzutritts

AuBerdem ist es méglich, flir radioaktive Abfélle eine Zwischenlagerzeit vor der Einlage-
rung im Endlager zu berlicksichtigen. Fir die Dauer dieser Zwischenlagerzeit wird der

Zerfall von Radionukliden berechnet. Die weitere Berechnung des radioaktiven Zerfalls



erfolgt in allen Féllen ab dem Beginn der Einlagerung. Ein Lopos-Rechenlauf endet im
allgemeinen nach einer vorgegebenen Zeitdauer, sofern das Endlager seine Endporosi-
tat nicht bereits vorher erreicht hat. Der Begriff der Endporositét wurde im vorhergehen-

den Kapitel erlautert.

2.2 Steuerung der Zeitschrittweiten

Zur Anpassung an physikalische und numerische Erfordernisse wird die Zeitschrittweite
nach jedem Zeitschritt neu bestimmt. Durch eine moglichst groBe Zeitschrittweite wird
eine notwendige Verkiirzung 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, wahrend die Vergro-

Berung der Schrittweite nur stufenweise maéglich ist.

Die Schrittweite wird global und lokal gesteuert. Lokal bedeutet, daB ein einzelner Effekt
in einem Segment eine Anforderung an die Zeitschrittweite definiert. Da viele Effekte und
Segmente EinfluB auf die Zeitschrittsteuerung nehmen kénnen, wird nach Durchlauf der
Zeitschleife (siehe Kapitel 2.4.3) aus den vorliegenden Einzelmeldungen ein optimierter
Wert flr die neue Schrittweite ermittelt. Bei einer globalen Steuerung werden gleicharti-
ge, zeitabhéngige Variablen in allen Segmenten betrachtet und aus deren Zeitverhalten

eine neue Zeitschrittweite abgeleitet.
Die Steuerung der Schrittweite erfolgt auf zwei unterschiedliche Weisen:

- Uber die Vorgabe eines anzusteuernden Zeitpunktes, der nicht tiberschritten wer-
den darf, aber eventuell noch weit vom aktuellen Zeitpunkt entfernt ist,
- Uber die Festlegung der néchsten Schrittweite, die sich aus physikalischen Griin-

den im aktuellen Zeitschritt ergibt.

Die ZielgréBe 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 Anderungen von physikali-

schen GréBen betrachtet, wobei jedoch die betrachtete GréBe und auch das verwendete



Kriterium individuell sind. Die Steuerung Uber Zeitpunkte erlaubt die Berechnung von
GroBen, die zu vorgegebenen Zeitpunkten vorliegen sollen. Ein Zeitpunkt wird beispiels-
weise angesteuert, wenn Einlagerungszeitpunkte eines Gebindes berlicksichtigt werden

mUssen oder wenn der Anfangszeitpunkt eines Laugenzutritts eingehalten werden mufB.

Die Zielgro3e bei der globalen Steuerung ist die Zeitschrittweite, die eine Anpassung an
kontinuierlich sich &ndernde Vorgénge im Grubengebaude gestattet. Sie wird verwendet,
um die relativen Anderungen von physikalischen GréBen in einem Zeitintervall aus phy-

sikalischen Grlinden in bestimmten Grenzen zu halten.

Im folgenden wird zunéchst 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. AbschlieBend werden die Anforderungen
an den néchsten Zeitpunkt und an die néchste Zeitschrittweite zusammengefaBt und die

beiden Kriterien gerechte neue Zeitschrittweite ermittelt.

2.2.1 Ermittlung einer maximalen Zeitschrittweite

Die Steuerung der Zeitschrittweite fir kontinuierliche Prozesse basiert auf der relativen
Anderung von Strémen in allen Segmenten, wobei untere und obere Grenzwerte nicht
unter- oder Uberschritten werden. Die Untergrenze der Zeitschrittweite Az, wird als glo-
bale GréBe vom Anwender vorgegeben und dient zur Vermeidung unnétig langer Re-
chenzeiten. Die Obergrenze At, wird aufgrund der individuellen Meldungen einzelner
Segmente und Effekte jeweils neu festgelegt. Eine Ubersicht Giber die Schrittweitensteue-

rung fir kontinuierliche Prozesse ist in Abbildung 2.2 dargestelit.

Bei der Ermittlung einer Obergrenze kdnnen beliebige Einzelmeldungen beriicksichtigt
werden. Derzeit werden in allen Segmentmodellen solche Obergrenzen der Zeitschritt-

weite definiert, die sich aus unterschiedlichen Volumenénderungen ergeben.
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Die erste Anforderung leitet sich aus dem KonvergenzprozeR3 in der Weise ab, daB die
relative Anderung des Porenraumes einen vorgegebenen Wert nicht Giberschreitet. Als
Funktion der Konvergenzrate K und der Porositat ¢ ergibt sich eine maximale Zeitschritt-

weite zu:

3 . (i)
At e 1 = min (Yq, : I?(z_)) (1)

l

Durch den Parameter Yo < 1 kann die Obergrenze fir die relativen Anderung des Poren-

volumens in einem Zeitschritt durch den Anwender beeinfluBt werden.

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

in der Zulaufphase die Zeitschrittweite durch

Vv, ()
min ’YZ : L (2)

i X8

J

At

max, 2

gesteuert, indem die Anderung des Laugenvolumens im Segment i durch Zu- und Ab-
flisse Z,Sj ; zu den Nachbarsegmenten j nicht gréBer werden darf als ein Bruchteil
j >

(Yz < 1) des im Segment i vorhandenen Laugenvolumens V.

Die maximale Zeitschrittweite fir den Schadstofftransport in das Segment i hinein bzw.

aus dem Segment i heraus ergibt sich aus dem Courant-Neumann-Kriterium [ 5 ] zu

| 0
Atmax, 3 = m.ln YCN y 1 4 ’ (3)
i §§(|Sl.’ j[ +S, 428 )

L J

wobei Vp das gesamte Poren- bzw. Hohlraumvolumen im Segment i, S;; der Laugen-
. . A ,
strom vom Segment i zu den Nachbarsegmenten j und S; j die konvektiven Austausch-

strome 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 Y-y < 1 kann
die Zeitschrittweite durch den Anwender beeinfluBt werden. Fir einen rein advektiven
Transport, d.h. SZ‘ i = 0, bewirkt die Schrittsteuerung 3, daB die pro Zeitschritt aus
dem Segment i hinaus transportierte Laugenmenge nicht gréBer werden kann als das

Porenvolumen im Segment i, d.h.
1
Ezj(lsi, jl + Sl.’ j) At SV, (4)

Da der konvektive Strom S? j immer > 0 ist, wird die Bedingung 4 durch das Courant-

Neumann-Kriterium in jedem Fall eingehalten.

Bei der Berlcksichtigung von relativen Anderungen von Strémen von einem Zeitschritt
zum nachsten werden zur Zeit ausschlieBlich die relativen Anderungen der Laugenstro-

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

e = max |, ;0= M) =[S, (0] ,
i, j ISL.’ j(z - Ar))]

wobei Az, die aktuelle Schrittweite ist. Das Maximum € der auf diese Weise bestimmten
relativen Anderungen wird dann in der folgenden Weise zur Zeitschrittsteuerung verwen-
det. Liegt das Maximum der relativen Stromé&nderungen in einer vorgegebenen Bandbrei-

te,

u 0’ (6)

so besteht kein diesbeziiglicher Bedarf fiir eine Anderung der Zeitschrittweite. Liegt €
aber auBerhalb der Bandbreite, besteht die Notwendigkeit einer Schrittweitenanderung
hinsichtlich der relativen Stroménderungen. Die Parameter €, und €, werden aus den in
der modulspezifischen Eingabedatei vorgegebenen Eingangsparametern ¢,,, fx und fg
ermittelt, wobei die GroBen fx und f; auch das MaB der Anderung der Zeitschrittweite
bestimmen. Fir die Begrenzung der Bandbreite gilt:
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e, = £, /%, (7)

gy = emfcz;. (8)

Die GroBe g, ist ein Referenzwert fir die relative Stroménderung, wéhrend die GréBen
Jx und f; Variationsfaktoren fiir die untere und obere Grenze der relativen Stroménde-

rung sind.

Aus den betrachteten relativen Stromanderungen ergibt sich folgende Anforderung be-

zuglich einer Anderung der aktuellen Zeitschrittweite Az,:

fire > ¢
AtafG ur €,
A, = At fire, <e< €, (9)
At fx fire > e

Zur Einhaltung oberer und unterer Grenzwerte wird zunéchst die kleinste Obergrenze

aus den Einzelmeldungen der Segmente und Effekte ermittelt:

A, = min(At,,. ) firk=1,23. (10)

Hierbei kbnnen neben den angegebenen Obergrenzen in den Gleichungen 1 bis 3 fiir
jedes Segment beliebige weitere Anforderungen berlicksichtigt werden. Die neue Zeit-
schrittweite Azy im Hinblick auf eine ausreichende Beschreibung kontinuierlich ablaufen-

der Prozesse ergibt sich abschlieBend zu

Aty = max [Af min(Atg, Ar)]. (11)

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

det, wenn keine direkt anzusteuernden Zeitpunkte vorliegen. Falls innerhalb des néch-
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sten Zeitintervalls (z,, (¢, + Aty)) ein oder mehrere anzusteuernde Zeitpunkte vorliegen,
so wird der friiheste Zeitpunkt angesteuert und die Zeitschrittweite entsprechend ange-

paBt. Die diesbezligliche Vorgehensweise ist in Abbildung 2.3 dargestellt.

2.2.2 Ansteuerung eines Zeitpunktes

Folgende Effekte kdnnen einen anzusteuernden Zeitpunkt als Anfangszeitpunkt eines

neuen Prozesses vorgeben:

- Einlagerung der Gebinde in einem Einlagerungsort,

- Beginn des Behélterausfalls und der Mobilisierung,

- Beginn des unbegrenzten Laugenzuflusses,

- Beginn des Zuflusses aus einem Laugeneinschluf3,

- Zeitpunkt des spontanen Laugenzufiusses in ein Segment,

- Zeitpunkt des Vollaufens eines Segments mit Lauge.

Nach Erreichen des anzusteuernden Zeitpunktes beginnt ein neuer ProzeB3, auf den die
Schrittweitensteuerung aufgrund von relativen Stroménderungen nicht vorbereitet sein
kann. In diesem Fall wird die Schrittweite auf einen vom Anwender vorzugebenen An-
fangswert Az, ; reduziert, falls nicht schon die Schrittweite im vorangegangenen Zeit-

schritt Azy , ausreichend klein war.

Weitere Effekte kénnen einen anzusteuernden Zeitpunkt als Endzeitpunkt eines laufen-

den Prozesses vorgeben:

- Ende des Behalterausfalls und der Mobilisierung,

- Erreichen der vorausberechneten Endporositat von Versatz,

Erreichen des vorgegebenen Minimalvolumens einer offenen Strecke.

Die Ansteuerung solcher Zeitpunkte ist zum korrekten AbschiuB bereits laufender Pro-
zesse notwendig. Da die aktuelle Schrittweitensteuerung den ProzeB Uber relative
Schrittweitendnderungen bereits berlicksichtigt und diese Anforderung nach Erreichen

des anzusteuernden Zeitpunktes entfallt, kann im darauffolgenden Zeitschritt die ur-

-14 -
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springlich vorgesehene Zeitschrittweite Ary , verwendet werden, wobei diese sicher-
heitshalber um den Faktor fx reduziert wird. Falls ein Endzeitpunkt gleichzeitig der An-
fangszeitpunkt eines neuen Prozesses ist, so wird die Steuerung Uber die Ansteuerung

von Anfangszeitpunkten verwendet.

Innerhalb der Zeitschleife von Lopos2 kdnnen in jedem Segmentmodell mehrere anzu-
steuernde Zeitpunkte vorgegeben werden, wobei diese immer (iber dem aktuellen Zeit-
punkt ¢, liegen missen. Die Festlegung der Einzelzeitpunkte in einem Segmentmodell
orientiert sich an den zu beriicksichtigenden Effekten. Der nchste anzusteuernde Zeit-

punkt ergibt sich als Minimum aus allen Einzelmeldungen jeweils zu

ty = min(zy ) (12)

Der so ermittelte anzusteuernde Zeitpunkt ¢, liegt nach Voraussetzung Uber dem aktuel-
len Zeitpunkt z, und ist insgesamt der kleinste Wert, der sich aus den oben angeflhrten
Effekten ergibt.

Waéhrend einer vorgegebenen Anzahl von Zeitschritten zu Beginn einer Lopos-Rech-
nung wird die Zeitschrittweite auf einem konstanten Anfangswert Az, ; gehalten, der vom
Anwender vorzugeben ist. Hierdurch wird vermieden, daB in der Anfangsphase Fehler
durch die Steuerung mit neu belegten GréBen auftreten. Bei Rechnungen, bei denen be-
stimmte Effekte, wie z. B. Diffusion, nicht betrachtet werden und daher der Zeitschrittst-
euermechanismus Ar,, 5 (Gleichung 3) méglicherweise nicht greift, wéachst die Zeit-
schrittweite eventuell auf sehr groBe 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 flr die Zeitschrittsteuerung aktuell verantwortlich war.
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2.3 Aufteilung in Segmente

Zur Modellierung der Vorgange in einem Grubengebaude wird dieses in Teilbereiche zer-
legt, die als Segmente bezeichnet werden. Die Segmente reprasentieren einen offenen
oder versetzten Hohlraum, der einen Einlagerungsort, eine Verbindungsstrecke, einen
Verschlul3 oder Damm oder den Schacht usw. beschreibt. Am Ende dieses Kapitels 2.3
wird anhand eines einfachen Beispiels die Unterteilung eines Grubengebaudes in Seg-

mente erlautert.

Far die in einem Endlager in einer Salzformation vorkommenden Grubenteile wurden
Segmentmodelle entwickelt. Diese sind im Kapitel 3 erlautert. Fiir andere, bisher nicht
berlicksichtigte Einlageruhgsformationen oder fur andere Szenarien kdnnen entspre-
chende Modellierungen vorgenommen werden und gegebenenfalls weitere Segmentmo-

delle hinzugefligt werden.

Durch Hintereinanderschaltung von Einzelsegmenten kann ein beliebiges Grubengebéu-
de dargestellt werden, wobei von der Mitte eines Segments jeweils in 6 Raumrichtungen
(xx, *ty, $z) ein anderes Segment abzweigen kann (maximal 6 Segmente, siehe
Abbildung 2.4).

3
2
4 I 1
6
%
Abb. 2.4: Mégliche Segmentanordnung in einem Grubengebaude,

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

Die Schnittstelle zum Deckgebirge oder zur Biosphére ist durch den Laugenaustrittsort

gegeben. Dieser Laugenaustrittsort muf3 nicht identisch sein mit dem Laugenzutrittsort.
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Welches Segment die Schnittstelle zum Deckgebirge oder zur Biosphare reprasentiert,

wird in der modulspezifischen Eingabedatei angegeben.

Far die Konsequenzanalyse einiger spezieller Szenarien braucht das Grubengebaude
nicht in eine Vielzahl von Segmenten zerlegt zu werden. Dies ist z.B. bei einem Gruben-
gebaude ohne besondere Strémungswidersténde der Fall. Hier wird das Grubengebéaude
als Modellvolumen mit vorgegebenem Schadstoffinventar, also als ‘mixing tank model’

fur das gesamte Hohlraumvolumen behandelt.

Ein segmentiertes Grubengebaude I4B3t sich in vielen Fallen 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

AN A AN —
—
AN I\

Kammer

Mittelfeld
Kamme
\
]
= Damme, Verschlisse “ U H H Einlagerungsstrecken
Bohrlécher
Abb. 2.5: Schematische Darstellung einiger typischer Teilbereiche eines Grubenge-
baudes.
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Das Mittelfeld wird bei einséhligen Grubengebauden als ein Segment behandelt, das alle
Hohlraume der dort vorhandenen Strecken und Nebenraume umfaBt. Bei mehrsdhligen
Grubengebé&uden ist es zweckmaBig, das Mittelfeld in Einzelsegmente aufzuteilen. Wenn
in diesem Fall der unterstellte unbegrenzte Laugenzutritt in das Mittelfeld erfolgt, so wird
ein Segment als Zutrittsort fiir die Lauge gewahlt und die anderen Segmente werden als

Verbindungsstrecken modelliert.

Die Verbindungsstrecken sind alle Teile eines Grubengebaudes zwischen dem Mittelfeld
und den Einlagerungsorten, also die Richt- bzw. Flankenstrecken und Querschlage so-
wie die Beschickungsstrecken bei der Einlagerung in Bohrléchern. Die Einlagerungsorte
sind Hohlrdume mit chemisch-toxischem oder radioaktivem Abfall, entweder Bohridcher,

Kammern oder Strecken.

Zur Beschreibung der Vorgénge in einem Segment des Grubengebaudes sind die Seg-
mentmodelle entwickelt worden. In diesen werden alle Vorgange beriicksichtigt, die zur
Modellierung des zugehdrigen Teilbereiches des Grubengebéudes notwendig sind. So
werden z.B. die Konvergenz des Salzgesteins und die damit verbundene Verkleinerung
der Hohlraume, der Strdmungswiderstand und das Volumen der eingedrungenen Lauge
berechnet sowie das Schadstoffinventar bilanziert und Sorption und Ausfallung bertick-
sichtigt. Die Laugenbewegung und der Schadstofftransport durch Advektion und Konvek-
tion werden auBBerhalb der Segmentmodelle in jedem Zeitschritt berechnet (siehe Kapitel
4.4 und 4.6). Bei mehrséhligen Grubengebduden kann fir jedes Segment die relative

Teufe in Bezug auf ein Referenzniveau berticksichtigt werden.

Ein Grubengebaude kann aus einer Vielzahl gleichartiger Segmente bestehen, so daR
es flir einen Lopos-Rechenlauf zweckmaBig ist, einzelne Segmente zu Einheiten zusam-
menzufassen. Voraussetzung hierflr ist, daB die zusammengefaBten Segmente in allen
Parametern wie Temperatur, geometrischen Abmessungen und Schadstoffinventar (iber-
einstimmen. Bei der Anordnung von Bohrléchern mit gleichem Inhalt in einem Bohrloch-
feld ist diese Vorgehensweise sehr effektiv. Es wird nur ein einziges Segment reprasen-
tativ flir alle gleichartigen modelliert und die weiteren Segmente Uber ihre Anzahl berick-
sichtigt, indem die Ausgangsstrdme des reprasentativen Segmentmodells mit dieser

Anzahl multipliziert werden.
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AuBerdem kann es in verschiedenen Bereichen eines Grubengebaudes Segmente ge-
ben, in denen gleiche oder dhnliche Vorgange ablaufen. Diese Segmente kdnnen, wenn
sie sich in einigen wesentlichen Parametern unterscheiden, nicht zusammengefaBt wer-

den, lassen sich aber durch dasselbe Segmentmodell beschreiben.

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

segment

Fur die Modellierung des Grubengebaudes ist es nlitzlich, die Unterteilung in Modellseg-
mente so vorzunehmen, daf3 abzweigende, gegebenenfalls zusammengefaBte Strecken
oder Kammern und Bohrl6cher stets (zumindest ndherungsweise) 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 Hohlrdume eines in einer Salzformation
liegenden Grubengebaudes wird aus einem vollstandig mit Lauge geftillten Bereich Lau-
ge ausgepref3t. Dieser Laugenstrom wird mit Konvergenzlaugenstrom bezeichnet. Bei
Segmenten, die Strecken mit nichtkompaktierbarem Versatz reprasentieren (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 Konvergenziaugenstrom wird als Laugenquelle modelliert (siehe Kapitel 4.4.1), die

in der Mitte eines jeden Segments angesetzt wird. Fir die Modellierung des Laugen- und

Schadstofftransports in beliebig vernetzten Segmentsystemen werden daher zweck-
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méaBigerweise 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 stoBBen.

Mit der obigen Annahme, daf3 Verzweigungen immer in der Mitte eines Modellsegments

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

Segment 1|

]

[1]Segment 3 Segment 5
2)
> — Tt -
Segment 2 Segment 4 Segment 6
Segment7__
i
(1)

Segment Segment 9

Segment 14

(2)
Segment 11 Segment 13
] VerschluB3 e Knoten
[ 1 Strecke »—— Einspeisung eines Konvergenzlaugenstroms

Abb. 2.7: Beispiel fur die Aufteilung einer Ringstruktur in Segmente und
die Definition von Knoten in einem Segmentsystem
(1) Konvergenzpunkt mit Einspeisung

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

daher nicht notwendig.

Alle bisher fir die Modellierung von Grubengeb&uden entwickelten Segmentmodelle

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

Fur Einlagerungsorte wurden Modelle von Bohrléchern, Kammern und Einlagerungs-
strecken entwickelt. Weiterhin gibt es Modelle fiir Verbindungsstrecken, die kompaktier-
baren oder nichtkompaktierbaren Versatz enthalten oder nicht versetzt sind. Einige Mo-
delle fiir spezielle Teile eines Grubengeb&udes beschreiben diejenigen Segmente, in de-
nen ein begrenzter oder unbegrenzter LaugenzufluB in das Endlager stattfinden kann.
Dies sind die Segmente, welche eine Schnittstelle zum Deckgebirge oder die begrenzten
Laugeneinschlisse représentieren. Ein weiteres spezielles Segmentmodell dient der
Mode'llierung von Randbedingungen fir Bereiche des Segmentsystems, z.B. der Vorga-
be eines konstanten Laugendrucks oder einer bestimmten Schadstoffkonzentration an

den Randern eines Streckensystems.

In einigen Segmentmodellen, z.B. fiir Verbindungsstrecken, kénnen zusétzliche Hohlrdu-
me, sogenannte Zusatzvolumina, berlicksichtigt werden, die nicht von Lauge durchstrémt
werden, aber am Auspressen der Lauge durch Gebirgskonvergenz beteiligt sind. Solche
zusétzlichen Hohlrdume existieren in Form von veriiiliten Nebenraumen oder bei Richt-
strecken als Verbindungen zu den Abwetterstrecken. Die Lauge in diesen Nebenrdumen
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 Strémungswiderstandes fir die Lauge nicht beriicksichtigt.

23.1 Erstellung einer Eingabedatei mit der Segmentstruktur

In einer Eingabedatei wird fiir 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 Erlauterung wird im folgen-
den das Aufstellen dieser Eingabedatei anhand des in Abbildung 2.7 gezeigten Beispiels

vorgefuhrt.
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Zunachst erhélt 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 aufgefiihrt. Durch die Reihen-

folge in dieser Datei erhélt jedes Segment programmintern eine Nummer.

Als nachstes werden entsprechend der Abbildung 2.7 Knoten definiert und in beliebiger
Reihenfolge fortlaufend durchnumeriert. Der Einfachheit halber werden die oben erwéhn-
ten Segmentnamen so gewahlt, daB z.B. das Segment, in dem der Knoten 1 liegt, den
Namen SEGMENT1 usw. erhalt. Dies ist jedoch in keiner Weise vorgeschrieben und auch
nicht immer praktikabel. Es ist darauf zu achten, daB an jedem Verzweigungspunkt und

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

Bei einem beliebig vernetztes Segmentsystem ist es erforderlich, neben der Information
Uber Nachbarknoten und damit Uber Nachbarsegmente, die relative Orientierung der
Segmente zueinander festzulegen. Diese Information mufB so kodiert sein, da das Pro-
gramm die Anordnung der Segmente bei der Berechnung der Stréomungswiderstande be-
ricksichtigen 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 fir
jede Raumrichtung (+x,+y,+z,-X,-y,-z) Nummern der Nachbarknoten. Fir das Bei-

spielsystem in Abbildung 2.7 erhalt man:

>> Strukturdaten flr das Beispiel-Segmentsystem aus Abbildung 2.7 <<

1 SEGMENTH1 Y 0 0 0 0 2
SEGMENT2
SEGMENT3
SEGMENT4
SEGMENT5
SEGMENT®6
SEGMENT?7
SEGMENTS
SEGMENT9

© 00 N O O A W N
< < < < X X X <
o O © O oo ot b~ W
OO N MDD O O O O =
O O O O O O o o
O O O o A W N O

-
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o O O © O OO O o o

'y
N
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10 SEGMENT10 Y 11 8 0 0 0 0
11 SEGMENT11 X 12 0 0 10 0 0
12 SEGMENT12 X 13 0 o 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, daf3 in der betreffenden Richtung kein Nachbarkno-
ten und damit kein Nachbarsegment vorhanden ist. Die so angelegte Strukturdatei ent-
halt alle Informationen Uber die Zuordnung von Knotennummern und Segmentnamen,
Uber die Anzahl und die Nummern der Nachbarknoten und Uiber die relative Orientierung
der Segmente. Letztere wird fur die Berechnung der Leitwerte R;’lj (s. Kapitel 4.3) zwi-

schen den Knoten i und j benétigt.

Daneben enthélt die Strukturdatei auch die Informationen, die flr eine schematische gra-
phische Darstellung des Segmentsystems erforderlich sind. Zur maBstabsgerechten
Darstellung werden noch Informationen Uber die Abmessungen der Segmente benétigt.

Diese sind in der Eingabedatei mit den Segmentdaten abgelegt.

2.3.2 AusgangsgroBen eines Segmentmodells

Fur die Berechnung der Laugenbewegung und des Schadstofftransports werden zu je-

dem Zeitpunkt  vom Segmentmodell die Werte der folgenden Variablen geliefert:

- Zustand des Segments bzgl. Laugenbewegung (Status),
- Hoéhe H(1),

- Breite B(2),

- Volumen V(f),

- Porositét ¢(),

- gesamtes Porenvolumen Ve ges(?),

- gesamtes Laugenvolumen V1, ges(®),

- Zusatzvolumen Vi (7),

- druckunabhéngiger Anteil der Konvergenz B(V,0,7),

- Laugendruck aus dem vorherigen Zeitschritt p(-Ar),
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- Strémungswiderstand R(r) bzw. Leitwert R'1(t),

- Diffusionskoeffizient D(T),

- Dichteanderung der Lauge Ap(?),

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

- Aktivitats- bzw. Schadstoffinventar in Lésung A(?),
sowie einige Variablen, die fiir die Berechnung obiger GréBen verwendet werden:

- Konvergenzrate K(t),
- Querschnitt F(z),

- Lange L,

- Permeabilitat &(z),

- Temperatur T(z).

Fur die Berechnung der Laugendriicke werden hiervon direkt verwendet:

- druckunabhé&ngiger Anteil der Konvergenz B(V,0,7),

- Zustand des Segments bzgl. Laugenbewegung (Status),
- Hoéhe H(?),

- Porositat ¢(7),

- Laugendruck aus dem vorherigen Zeitschritt p(z-Af),

- Stromungswiderstand R(f) bzw. Leitwert R'1(t),

- gesamtes Laugenvolumen V; .,(7),

- gesamtes Porenvolumen Vp (7).

Zur Berechnung von Austauscheffekten durch Dichtegradienten, Diffusion und Dispersi-

on werden verwendet:

- Diffusionskoeffizient D(T),

- Dichtednderung der Lauge Ap(f),
- Hohe H(t),

- Breite B(?),

- Lange L,

- Porositat ¢(z),
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- Permeabilitat k(7).

Fir die Berechnung der Schadstoffstréme werden neben den Laugenstrémen und den

Austauschstromen zusétzlich verwendet:

- Aktivitats- bzw. Schadstoffinventar in Lésung A(z),

- gesamtes Laugenvolumen Vy ().

Die zeitabhangigen Variablen stehen in jedem Knoten des Segmentsystems zur Verfi-
gung. Damit kdnnen z.B. Leitwerte Rzlj (s. Kapitel 4.3.2), Laugenstrome Sl., j (s. Kapitel
4.4.2) und Aktivitats- bzw. Schadstoffstréme A 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 Grubengeb&dudes das Segmentmodell beschreiben soll usw., werden im

folgenden Kapitel 3 beschrieben.

24 Ablauf einer Freisetzungsrechnung

Eine Freisetzungsrechnung mit dem Programm Lopos2 umfaBt programmtechnisch
einen Eingabeteil und einen Rechenteil. Der Eingabeteil besteht aus dem Programm
ILOPOS und hat die Aufgabe, die eingegebenen Daten fiir 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 Schadstoffstréme, die Laugenstréme und andere zeitabhéngige Gré-

Ben fir alle Bereiche des Grubengebdudes zeitschrittweise berechnet (s. Kapitel 2.4.3).

Wie im vorigen Kapitel dargestellt, wird ein Endlager fiir eine Freisetzungsrechnung in
Segmente aufgeteilt. Die Anzahl und die Anordnung der einzelnen Segmente sind vom
angenommenen Szenario und dem betrachteten Grubengebaude abhangig und frei
wabhlbar. 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

Programmiteil wird im folgenden als Segmentschleife bezeichnet.
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Eingabe und Aufarbeitung von Eingangsdaten

| (LOPOS)
- Nuklid- Schadstoffauswahi
K
- nuklidspezifische Daten fiir radioakt. Abfalle dor B >

{ - globale Daten

- elementspezifische Daten

- Struktur des Segmentsystems
- Segmentdaten

- Angaben Uber Abfallmixturen
- Abfalldaten

- Temperaturdaten

Y

Vorbelegung von RechengréB3en in den
Segmentmodellen

v

Zeitschleife des Programms L§posZ
(CLOPOS)

Vorgange, die nur mittelbar mit Lauge

und Schadstoffen zusammenhéngen zeitabhangige
segmentspezifische

|- Bilanzierung der Laugenmenge Daten

Bilanzierung des Schadstqffmventars | ~ Ausgabe der Laugen-
_ e e strdome und Laugendr(icke
-Berechnung der Laugendriicke und der| _ zur Druck- und Plotausgabe

Laugenstréme in allen Segmenten

NAN

‘Ausgabe der Schadstoffstréme
und -konzentrationen

zur Druck- und Plotausgabe
und fur das Deckgebirgsmodul
bzw. Biospharenmodul

-Berechnung advektiver und konvektiver

Schadstoffstréme in allen Segmenten

Y

Aufbereitung in Tabellen 4{ Endtabellen fur die

N\ 3/

Druckausgabe

Abb. 2.8: FlieBschema einer Freisetzungsrechnung mit dem Eingabeteil ILOPOS
und dem Rechenteil CLOPOS. Die Segmentschleife wird innerhalb der

Zeitschleife bei jedem Zeitschritt einmal durchlaufen.

-27-



Der Ablauf einer Freisetzungsrechnung ist in Abbildung 2.8 schematisch dargestellt. Der
obere Teil dieser Abbildung beschreibt die Eingabe und Aufarbeitung der Eingangsdaten
im Programmteil ILOPOS. Vor Beginn der Zeitschleife werden einige Eingangsdaten auf
lokale Variablen in den Segmentmodellen zugewiesen. Im mittleren Teil der Abbildung ist
die Zeitschleife des Programms Lopos2 dargestellt. In dieser Schleife werden einerseits
alle Rechnungen der Segmentschleife durchgefiihrt und andererseits die Laugendriicke,
Laugenstrome und die Schadstoffstréme fur alle Segmente global berechnet. Am Beginn
und Ende der Rechnung werden Daten fir die Druckausgabe abgespeichert, wahrend
des Durchlaufens der Zeitschleife werden wahlweise zeitabhéngige Daten in Dateien flr

die Druckausgabe und die graphische Ausgabe abgespeichert.

2.4.1 Datenversorgung

Alle Eingangsdaten flr einen Rechenlauf sind entweder in der Datenbibliothek oder in
der modulspezifischen Eingabedatei abgelegt. Die Eingabe und Aufbereitung der Daten
far Lopos2 erfolgt Gber den Programmteil ILOPOS. Fir jede Freisetzungsrechnung wer-
den aus der Datenbibliothek beispielsweise Eingangsdaten fiir die Segmente des Gru-
bengebéudes, Daten Uber die Verknipfung der Segmente zu einem Grubengebéaude,
Daten tber die Art und Anzahl der eingelagerten Abfélle, sowie allgemeine physikalische

und chemische Daten benétigt (siehe Tabelle 2.1).

Weitere EingabegréBen, die fur den Lopos-Rechenlauf bendtigt werden, stehen in der
modulspezifischen Eingabedatei zur Verflgung. Diese Datei enthélt fir eine Freiset-

zungsrechnung die folgenden Angaben:

- Namen der benétigten Bibliotheksdateien,

- Schadstoffauswahl fir die Lopos-Rechnung,

- Auswahl eines Segmentes, fur das die Schadstofffreisetzung aus dem Endlager
berechnet werden soll (= Schnittstelle zur Deckgebirgs- bzw. Biosphérenrech-
nung),

- Steuerparameter fur die Druck- und Plotausgabe,

- Steuerparameter fur die Berechnung der Zeitschrittweite,
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Tabelle 2.1: Eingabedaten fiir Lopos2

Art der Eingabedatei

Inhalt der Eingabedatei

nuklidspezifische Daten (NUDA-Datei)
fUr radioaktive Abfalle

bzw. schadstoffspezifische Daten

fir jedes ausgewahlite Nuklid:
Elementsymbol und Massenzahi,
Halbwertszeit,

Strahlungsart (o, B, v),
Verknlpfung der Zerfallsreihen,
Massenkonversionsfaktoren

Kurzbezeichnungen der Schadstoffe

globale Daten (GODA-Datei)

Referenz-Konvergenzrate,

physikalische Konstanten,

Gebirgsdruck und hydrostatischer Druck,
Anfangsporositaten,

Endporositat,

Permeabilitdten,

Parameter der Modellanséatze

elementspezifische Daten (ELDA-Datei)

far jedes Element:
Mobilisierungsdauern,
Léslichkeitsgrenzen,
Sorptionsdaten

Strukturdaten (SUDA-Datei)

Verkntpfungsplan der Segmente eines
Grubengebédudes

Segmentdaten (BADA-Datei)

fir jedes Segment:

Zuordnung des Segmentmodells,
geometrische Abmessungen,

Angaben Uber zuséatzliche Hohlraume,
Einlagerungszeitpunkte,

Angaben zur Temperaturberechnung,
Reduktionsfaktoren fir die Konvergenz
der Hohlrdume zur Berlicksichtigung der
Stutzwirkung von Behaltern oder Versatz,
segmentspezifische Anfangswerte

Angaben zu den Abfallmixturen
(AMDA-Datei)

far jede Abfallmixtur:
Zusammensetzung der Mixtur aus Einzel-
abféllen

far jeden Gebindetyp:
Massen und Volumina der Abfallgebinde,

Abfalldaten (ABDA-Datei) abfalispezifische Zwischenlagerzeit,
Schadstoff-/Nuklidinventare
Temperaturdaten (TEDA-Datei) fiir jede raumliche Stitzstelle:

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 fiir alle radioaktiven Abfélle,

- Steuerparameter fiir die Berechnung des Laugenzuflusses in Segmente.

Alle eingelesenen Daten werden im Programmteil ILOPOS in COMMON-BIlocken gespei-
chert und stehen damit allen Programmen des Moduls Lopos zur Verfiigung. Zur Kon-
trolle der Eingangsdaten werden diese fiir jeden Rechenlauf in der Problembeschrei-

bungsdatei (Datei mit der Namenserweiterung pbd) abgelegt.

2.4.2 Schadstoffauswahl

Fir eine Freisetzungsrechnung aus einem Endlager fiir radioaktive Abfalle bendtigt das
Programm Lopos2 aus der Datenbibliothek zwei Dateien mit nuklidspezifischen Daten.
Eine Datei enthalt die Nuklidinventare und andere Abfalldaten fir jeden Abfalltyp, die an-
dere Datei die Gbrigen nuklidspezifischen Daten, wie Halbwertszeiten, Strahlungsart und
Massenkonversionsfaktoren. Aus dieser Datenbasis flir eine groBe Anzahl von Nukliden
kann durch Auswahl einzelner Nuklide eine beliebige Teilmenge verwendet werden. Der
Zweck der Nuklidauswahl ist vor allem die Reduzierung der Rechenzeit fir eine Freiset-
zungsrechnung, da viele Berechnungen in Nuklidschleifen erfolgen. AuBerdem ergibt
sich eine bessere Ubersichtlichkeit und leichtere Interpretierbarkeit von Ergebnissen

durch die Beschrankung auf wesentliche Nuklide.

Die Nuklide werden in der modulspezifischen Eingabedatei durch Angabe ihrer Namen
ausgewahlt. Im Programmteil ILOPOS werden fir die ausgewahlten Nuklide die entspre-
chenden Daten aus der nuklidspezifischen Datenbasis in Lopos-spezifische COMMON-
Blocke Gbernommen. In diesem Programmteil wird also der Nuklidvektor der Datenbasis
verkurzt und gleichzeitig der Bezug der einzelnen Nuklide untereinander in den Zerfalls-

ketten neu festgelegt.
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Bei einer Lopos-Rechnung werden die Inventare der ausgewéhiten Nuklide entspre-
chend der Nuklidauswahl aus der Datei mit den Abfalldaten ibernommen. AuBerdem be-
steht die Option, die Inventare von nicht ausgewahlten, in der Regel kurzlebigen Mutter-

nukliden, zu den Inventaren der ausgewéhlten Tochternuklide zu addieren.

Fir ein Endlager mit chemisch-toxischen Abfallen treten an die Stelle der Nuklide eindeu-
tige Bezeichnungen fur die chemisch-toxischen Schadstoffe. Die Datei mit den nuklidspe-
zifischen Daten enthélt die Bezeichnungen der zu berlicksichtigenden Schadstoffe, die

Datei mit den Abfalldaten deren Inventare.

Die elementspezifischen Daten fiir eine Freisetzungsrechnung stehen in einer anderen
Datei der Bibliothek zur Verfugung. Aus dieser Datei werden die Datensétze fiir solche

chemische Elemente Gbernommen, die entsprechend der Nuklidauswahl notwendig sind.

Bei jeder Datenlibernahme aus Dateien wird gepr(ft, ob die fiir die Nuklidauswahl bend-
tigten Daten vorhanden sind und ob die Nuklidauswahl mit anderen Angaben vertraglich

ist.

2.4.3 Die Zeitschleife des Programms Lopos2

Nach der Eingabe und Aufbereitung der Daten sowie der Schadstoffauswahl im Pro-
grammteil ILOPOS wird mit der Zeitschleife des Programmteils CLOPOS die eigentliche
Freisetzungsrechnung begonnen (siehe Abbildung 2.8). Fir jeden Zeitpunkt ab Beginn
der Betriebsphase bis zum vorgesehenen Ende der Freisetzungsrechnung werden in va-
riablen Zeitschritten fiir alle Segmente eines Grubengeb&udes die fir die Freisetzung re-
levanten GréBen berechnet, z.B. die Anderungen der geometrischen Abmessungen der
Segmente und der Porositat des Versatzmaterials durch die Konvergenz, die Strémungs-
wiederstédnde sowie die Laugen- und Schadstoffstrome. Kernstiick der Zeitschleife sind
die Rechnungen innerhalb der Segmentschleife, also die Berechnung aller Vorgénge in
den einzelnen Segmenten des Grubengebaudes. Erreicht das Segment, welches die
Schnittstelle zum Deckgebirge beschreibt, seine Endporositat, so wird die Zeitschleife

vorzeitig beendet.
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Zur numerischen Lésung der Differentialgleichungen, welche die wesentlichen Vorgénge

im Grubengebaude beschreiben, werden folgende Diskretisierungen vorgenommen:

- raumliche Diskretisierung in Segmente, in denen einige Parameter als ortsunab-
héngig angesehen werden kénnen (Kapitel 2.4.1),
- zeitliche Diskretisierung zur Umwandlung der Differentialgleichungen in Differen-

zengleichungen.

In den folgenden Kapiteln werden zunachst die Rechenschritte beschrieben, die aus der
raumlichen Diskretisierung herriihren (Kapitel 2.4.4) und danach die in der Zeitschleife
auBerhalb der Segmentschleife notwendigen Rechnungen (Kapitel 2.4.5). In Kapitel 2.2
wurde bereits das Verfahren geschildert, das zur Festlegung einer neuen Zeitschrittweite
fahrt.

2.4.4 Die Segmentschleife

In der Segmentschleife werden Segmentmodelle entsprechend der Struktur des Gruben-
gebaudes durchlaufen und die jeweiligen AusgangsgréBen berechnet. Die Reihenfolge
des Durchlaufs durch das Segmentsystem ist in der Datei mit den Segmentdaten festge-

legt.

In jedem Segment werden die zeitabhangigen segmentspezifischen GréBen wie lokale
Konvergenzrate, Hohlraumvolumen, Versatzporositat, Laugenvolumen, geléstes Schad-
stoffinventar, Permeabilitdt und Strémungswiderstand berechnet. Als AusgangsgréBen
werden hiervon beispielsweise Konvergenzrate, Strémungswiderstand, Laugenvolumen
und Schadstoffinventar an die Programme zur Berechnung des Laugendrucks und der
Laugen- und Schadstoffstréme auBerhalb der Segmentschleife weitergegeben. Die be-
rechneten Driicke und Stréme sind im néchsten Zeitschritt EingangsgréBen fiir die Seg-
mente, in denen hieraus die Konvergenzrate und die Volumen- und Widerstandsande-

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

Der Laugendruck in allen Segmenten und die Laugen- und Schadstoffstrdme von den
Segmenten zu den jeweiligen Nachbarsegmenten werden global nach der Segment-
schleife in allen mit Lauge gefullten Segmenten gleichzeitig berechnet (siehe Kapitel 4.4
und 4.6). Diese Vorgehensweise ermdglicht die Berechnung der Stréme in einem Netz-
werksystem. AuBBerdem werden numerische Probleme vermieden und Rechenzeit ein-

gespart.

Nach Beendigung der Segmentschleife und nach der Bestimmung der Laugen- und
Schadstoffstrdme werden alle neu berechneten GréBen flr eine eventuelle Druck- und
Plotausgabe sowie zur Ubergabe an ein Deckgebirgsmodul oder Biosphadrenmodul in
Ausgabedateien gespeichert (siche Abbildung 2.8). Bei Bedarf werden Kontrollrech-
nungen Uber das aktuelle Schadstoffinventar in allen Segmenten durchgeflihrt. Zum Ab-
schluB wird der nachste anzusteuernde Zeitpunkt, bzw. die neue Zeitschrittweite berech-

net (siche 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 anschlieBenden Deckgebirgs- oder Biospharenrechnung werden die Frei-
setzungsraten bzw. Schadstoffkonzentrationen ab Beginn der Freisetzung mit Hilfe von

Dateien Uibergeben.

2.5 Dateniibergabe an weitere Module

Als Ergebnis einer Berechnung der Schadstoffmobilisierung aus den Abfallen und der
Transportvorgédnge im Grubengebdude werden Freisetzungsraten, der aus dem Gruben-
gebaude ausgepref3te Laugenstrom und die Schadstoffkonzentrationen im Segment, das
die Schnittstelle zum Deckgebirge oder ggfs. zur Biosphare beschreibt, ausgegeben.
Diese Daten werden gemeinsam mit den dazugehdrigen 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-
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dulspezifischen Eingabedatei ausgewéhit wird. Die Datei rsk dient als Eingabedatei fur

eine nachfolgende Deckgebirgs- oder Biospharenrechnung.

2.6 Ergebnisdarstellung

Fur die Druckausgabe und fur die graphische Ausgabe zeitabhangiger GréBen wird eine
Gruppe von zusammengehdrenden Dateien erstellt, die nach Beendigung des Lopos-

Rechenlaufes mit Postprozessoren bearbeitet werden kénnen.

AuBerdem wird wahrend eines Lopos-Rechenlaufes eine Datei mit der Namenserweite-
rung out angelegt, in die Steuerparameter der Ergebnisausgabe, Meldungen Uber die er-
folgreiche Ubernahme 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 Loslichkeitsgrenzen in einzelnen Teilbe-

reichen des Grubengebaudes und Maximalkonzentrationen ausgegeben.

Zur Kontrolle der Steuermechanismen der zeitabhangigen Rechnung und zur Information
des Benutzers, welche Effekte und Segmente des Grubengebéudes die Zeitschritte steu-

ern, wird die Datei mit der Namenserweiterung rad angelegt.

Eine weitere Datei mit der Namenserweiterung ret enthalt ausgewéhlte Tabellen mit End-
ergebnissen der Rechnung. Die Datei ist so angelegt, daR die Werte mit einem Postpro-
zessor in Tabellenform fiir eine Dokumentation verarbeitet werden kénnen. Daneben wird
eine Problembeschreibungsdatei (pbd-Datei) angelegt, die alle Eingangsdaten und Steu-
erdaten des Rechenlaufs enthalt. Diese Datei ermdglicht die Kontrolle der korrekten Da-

tenversorgung des Rechenlaufs.

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

bedatei ausgewéhlt.
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3 Die Segmentmodelie

Zur Modellierung der Vorgange im Endlager wird das Grubengebaude in geeigneter Wei-
se in einzelne Segmente zerlegt. Die Vorgehensweise bei der Zerlegung in Segmente ist

in Kapitel 2 dargestellt.

Zur Beschreibung der Vorgénge in einem einzelnen Segment wurden Segmentmodelle
fir eine Reihe von Segmenttypen entwickelt. Solche Segmentmodelle kdnnen dann fl'.'l-l‘
jedes Segment dieses Typs verwendet werden. Somit kénnen Grubengebaude, die zum
Beispiel in mehrere hundert Segmente untergliedert wurden, durchaus mit weniger als
zehn unterschiedlichen Segmentmodellen beschrieben werden. Unterschiedliche Vor-
génge in den Segmenten kénnen dabei durch segmentspezifische Parameterbeschik-

kungen bertcksichtigt werden.

Die Zuordnung der Segmentmodelle zu den Segmenten geschieht durch Angabe des
Namens des Segmentmodells in der Datei mit den Segmentdaten. Die zur Zeit verflg-

baren Segmentmodelle lassen sich in drei Gruppen einordnen:
1.  Segmentmodelle fir Einlagerungsorte:

- Modell eines Bohrlochs mit Stopfen fiir die Einlagerung von hoch- und mittelaktiven
Abféllen (HAW und MAW), mit Modellierung der Austauscheffekte Diffusion, Di-
spersion und Austausch durch Dichtegradienten durch den Stopfen,

- Modell einer versetzten Kammer ohne VerschluB3 fiir die Einlagerung von MAW,
schwachaktiven Abféllen (LAW) sowie abgebrannten Brennelementen aus Leicht-
wasserreaktoren (LWR), mit Modellierung der Austauscheffekte Diffusion, Disper-
sion und Austausch durch Dichtegradienten aus der Kammer,

- Modell einer versetzten Kammer mit kompaktierbarem VerschluB fiir die Einlage-
rung von MAW, LAW und LWR, mit Modellierung der Austauscheffekte Diffusion,
Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten durch den VerschiuB3,

- Modell einer teilversetzten Kammer mit nicht-kompaktierbarem VerschluB fiir die
Einlagerung von MAW, LAW und LWR, mit Modellierung der Austauscheffekte Dif-

fusion, Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten durch den VerschluB,
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- Modell einer teilversetzten Kammer mit einem durch Gasproduktion beschleunig-
ten Auspressen der Lauge, mit nicht-kompaktierbarem VerschluB fiir die Einlage-
rung von MAW, LAW und LWR, mit Modellierung der Austauscheffekte Diffusion,

Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten durch den VerschiuB3.

Im Bohrlochmodell wird der anfangs vorhandene Ringspalt vernachlassigt, 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 i.a. mit einem VerschluB versehen.
Dieser VerschluB3 kann aus kompaktierbarem Material, z.B. Salzgrus, oder aus nichtkom-
paktierbarem Material, z.B. Beton, bestehen. Zur feineren Unterteilung einer Kammer

gibt es auBBerdem ein Kammermodell ohne VerschluB.
2.  Segmentmodelle fur Verbindungsstrecken:

- ein Modell fur ein versetztes Streckenelement mit rechteckigem Querschnitt, mit
kompaktierbarem Versatz, mit Modellierung der Austauscheffekte Diffusion, Di-
spersion und Austausch durch Dichtegradienten,

- ein Modell fiir ein versetztes Streckenelement mit rechteckigem Querschnitt, mit
nichtkompaktierbarem Versatz, mit Modellierung der Austauscheffekte Diffusion,
Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten,

- ein Modell fir ein versetztes Streckenelement mit rundem Querschnitt, mit kompak-
tierbarem Versatz (z.B. Rolloch), mit Mvodellierung der Austauscheffekte Diffusion,
Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten,

- ein Modell fir ein versetztes Streckenelement mit rundem Querschnitt, mit nicht-
kompaktierbarem Versatz (z.B. Schacht), mit Modellierung der Austauscheffekte
Diffusion, Dispersion und Austausch durch Dichtegradienten,

- ein Modell fir ein nicht versetztes Streckenelement (offene Strecke) mit Stro-
mungswiderstand nach Hagen-Poiseuille, mit Modellierung der Austauscheffekte
Diffusion, Dispersion, Austausch durch Dichtegradienten und instantane Durchmi-
schung der Schadstoffe mit denen in offenen Bereichen in Nachbarsegmenten,

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

tem Strémungswiderstand, mit Modellierung 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 fir ein Streckenelement mit nicht-kompaktierbarem Mineralgemisch-
Versatz, mit Modellierung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Aus-
tausch durch Dichtegradienten,

- sowie das Modell der diese Strecke umgebenden Auflockerungszone, mit Model-
lierung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Austausch durch Dichtegra-
dienten,

- ein Modell fur ein Streckenelement mit nicht kompaktierbaren Kiessand-Versatz,
mit Modellierung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Austausch durch

Dichtegradienten.

Den Streckensegmenten, mit Ausnahme der Segmente Mineralgemischstrecke, Kies-
sandstrecke, Auflockerungszone und Schachtsegment, kann ein beliebig groBes Zusatz-
volumen beigefligt werden, das Laugenmengen aufnehmen kann, aber nicht zum Stro-
mungswiderstand beitragt. Jedes Zusatzvolumen, auch das der offenen Strecken, kann

Versatzmaterial enthalten (Eingabe einer Versatzporositat < 1).

3.  Segmentmodelle fur spezielle Teile des Grubengebaudes:

- ein Modell fir 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 fir die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes
mit rechteckigem Querschnitt, versetzt mit nichtkompaktierbarem Material, wobei
die Modellierung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Austausch durch
Dichtegradienten mit konstantem effektiven Querschnitt und effektiver Lange er-
folgt,

- ein Modell fir die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes
mit rechteckigem Querschnitt, versetzt mit nichtkompaktierbarem Material, ohne
Modellierung der Austauscheffekte,

- ein Modell fiir die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes

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

- ein Modell fir die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes
mit rundem Querschnitt, versetzt mit nichtkompaktierbarem Material, wobei die Mo-
dellierung der Austauscheffekte Diffusion, Dispersion und Austausch durch Dich-
tegradienten mit konstantem effektiven Querschnitt und effektiver Lange erfolgt,

- ein Modell fiir die Beschreibung des Laugenzutrittsortes bzw. Laugenaustrittsortes
mit rundem Querschnitt, versetzt mit nichtkompaktierbarem Material, ohne Model-
lierung 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 kénnen z.B. Teile eines AbschluBbauwerks oder des
Schachts darstellen. Das Modell mir vorgegebenen Randbedingungen kann in Testrech-

nungen fir Beispiele verwendet werden, fir die analytische Lésungen 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 beriicksichtigt,
die fUr die Laugenbewegung und den Schadstofftransport in einem Grubengebaude im

Salinar verantwortlich sind:

- Konvergenz des Salzgesteins,

* Volumenverringerung aufgefahrener Hohlrdume,

* Kompaktierung von Salzgrusversatz und anderen kompaktierbaren Materialien,
- Laugentransport durch Druckgradienten,

* Strémung nach Darcy im Versatz,

» Strdbmung nach Hagen-Poisedille im offenen Bereich,

- konvektive Laugenbewegung durch Dichtegradienten,

-38 -



- Schadstofftransport durch Advektion, Dispersion, Diffusion und Konvektion,

- instantane Durchmischung der Schadstoffe in offenen Bereichen,

- radioaktiver Zerfall und Aufbau von Tochternukliden bei radioaktiven Abfallen,
- Ausféallung der Schadstoffe bei Erreichen von Loslichkeitsgrenzen,

- Sorption der Schadstoffe an Versatzmaterialien oder Korrosionsprodukten.

Ein Segmentmodell enthélt im wesentlichen eine Abfolge von Unterprogrammen, in de-
nen die oben aufgelisteten Effekte behandelt werden. Sie sind im folgenden in der Rei-
henfolge aufgefihrt, in der sie in den Segmentmodellen aufgerufen werden. In den ein-

zelnen Unterprogrammen werden die folgenden Gro3en berechnet:

- Temperatur zur Zeit ¢ - At im Versatz und, sofern vorhanden, im Verschluf3,

- temperaturabhangiger Diffusionskoeffizient,

- Dichteénderung durch z.B. Zementauflésung und Temperaturerhéhung,

- Konvergenzrate,

- Anzahl ausgefallener, korrodierter Behalter 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 Verschluf3,

- druckunabhéngiger Anteil der Konvergenz,

- Zustand eines Segments bez(iglich der Laugenbewegung und Bilanz des Laugen-
volumens; die ZufluBzeiten werden abgespeichert,

- Sorption und-Ausféllung in Streckensegmenten bzw. in Einlagerungssegmenten,

- Schadstofftransport in den Blécken eines diskretisierten Streckensegments,

- Permeabilitét des Versatzmaterials,

- inverser Strémungswiderstand einer versetzten bzw. einer offenen Strecke,

- Endporositatskontrolle bzw. Kontrolle des Endvolumens einer offenen Strecke.

Die zeitliche Abfolge fiir die Berechnung der Effekte ist in allen Segmenten gleich. Sie
berlcksichtigt, daB zur Berechnung einer GréBe zur Zeit ¢ sowohl Werte anderer Varia-
blen dieses Segments zur Zeit ¢ als auch Werte derselben GréBe aus dem vorangehen-

den Zeitschritt t - Ar bendtigt werden.
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Laugendriicke, Laugenstrdme und Schadstoffstrome werden fir alle Segmente zugleich
auBBerhalb der Segmentschleife berechnet. Die Segmentmodelle stellen die hierfiir erfor-
derlichen EingangsgréBen wie den druckunabhéangigen Anteil der Konvergenzrate, den
Stromungswiderstand, das aktuelle Poren- und Laugenvolumen, das geléste Schadstoff-
inventar sowie die flr Austauscheffekte benétigten GroBen Diffusionskoeffizient, Disper-

sionslange und Dichtednderung der Lauge bereit.

Eine ausfiihrliche Beschreibung der physikalischen und chemischen Effekte erfolgt in Ka-
pitel 4, wobei auf ihre Modellierung und die dazu erforderlichen Daten und Parameter ein-

gegangen wird.

Neben den genannten Unterprogrammen fir physikalische und chemische Effekte gibt
es einige Routinen zur Programmsteuerung, die ebenfalls von den Segmentmodellen

aufgerufen werden. Diese Programme dienen dazu,

- die Variablen fur Inventare in Einlagerungssegmenten vorzubelegen,

- alle Stréme und den inversen Widerstand auf Null zu setzen, wenn die Porositét
vom Versatzmaterial oder VerschluB des Segmentes einen Wert kleiner als die
Endporositét erreicht hat,

- einen segmentspezifischen Zeitpunkt fur die Zeitschrittsteuerung zu setzen,

- einen Wert fur die ndchste Zeitschrittweite vorzuschlagen und

- einen definierten Programmabbruch beim Auftreten eines Eingabefehlers zu er-

moglichen.

Die Anzahl der berlicksichtigten Effekte unterscheidet sich in den einzelnen Segmentmo-
dellen. Dies trifft insbesondere auf die Permeabilitat und den Stromungswiderstand 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 Uberblick 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, daf3 die Ergebnisse, die ein Effektmodell liefert, zugleich EingangsgréBen fiir ein
anderes Effektmodell sind. Im folgenden wird anhand einiger schematischer Darstellun-

gen dieses Zusammenwirken der Effekte aufgezeigt.

Die Verkleinerung des Volumens der Resthohlrdume in einem Endlager im Salinar durch
die Konvergenz des umgebenden Salzgesteins ist einer der wichtigsten zu betrachten-
den Effekte. Dieser Vorgang fihrt einerseits bei der ungestorten Entwicklung des Gru-
bengebaudes innerhalb verhaltnismaBig kurzer Zeit zu einem endguiltigen VerschlieBen
der Resthohlrdume. Andererseits ist die Konvergenz bei einem unterstellten Laugenzu-
tritt ins Endlager der wesentliche Antriebsmechanismus fiir eine Schadstofffreisetzung

durch Auspressen kontaminierter Lauge aus dem Grubengebéaude.

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-

prozeB beteiligten Effekte und deren Rickwirkung auf die Konvergenzrate.

Die Konvergenzrate ist eine Funktion der im allgemeinen zeitabhangigen GréBen Tem-
peratur, Laugendruck und Porositat des versetzten Hohlraumes (siehe Kapitel 4.1). Die
Temperatur wird aus den Angaben in der Datei mit den Temperaturdaten bestimmt. Die
zeitliche Anderung der Porositat berechnet sich aus der Veranderung des Hohlraumvo-

lumens (siehe Kapitel 4.2).

Der Laugendruck wird zusammen mit den durch die Konvergenz erzwungenen advekti-
ven Laugenstromen auBerhalb der Segmentmodelle fir alle Segmente zugleich ermittelt
(siehe Kapitel 4.4). Die einzelnen Segmentmodelle liefern flr diese Berechnung die fol-

genden EingangsgréBen:
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Temperatur T

Y

Konvergenzrate K (p, ¢, T) N
Porositat ¢ Volumen V
Querschnitt F

¢

Permeabilitat

Y

Widerstand R -

Y

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 ZufluBphase, AuspreBphase, 0.4., (siehe
Kapitel 4.4),

- den druckunabhéngigen Anteil der Konvergenz (siehe Kapitel 4.4.1),

- den Strdomungswiderstand in Abhangigkeit von der Permeabilitiat des Versatzes
und, sofern vorhanden, des Verschlusses bzw. den Stromungswiderstand einer of-

fenen Strecke (siehe Kapitel 4.3.2).
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Abbildung 3.2 zeigt die Wechselwirkungen der zur Berechnung des Laugendrucks in ei-
nem Segment beitragenden Effekte sowie der EingangsgroBen aus den Nachbarseg-
menten. In leeren Segmenten kann der dort herrschende atmosphérische Druck gegen-
Uber dem Gebirgsdruck und dem Laugendruck von einigen MPa in gefiillien Segmenten

vernachléssigt werden. Daher wird der Druck p; in leeren Segmenten i immer auf Null

gesetzt.
Stromungswiderstande Strémungswiderstande
der Segmente j, i der Segmente i, j
v Y __
' Laugendruck . Laugendruck :
-» inden Nachbar- |« Lalégeenrgg;gl? M | @» inden Nachbar- -

: segmenten j g segmenten j |
-- I,
} f 4
Konvergenzrate Volumen des
im Segment i Segments i

Abb. 3.2: EingangsgréBen zur Laugendruckberechnung

In teilweise gefluteten Segmenten stellt sich ein Laugendruck entsprechend dem
Laugenstand ein, d.h. entsprechend der Hohe der Lauge in den Segmenten. Dieser im
Vergleich zu gefluteten Segmenten i.a. zwar geringe Laugendruck erméglicht einen Lau-
genstrom in Nachbarsegmente, die weniger Lauge enthalten oder sich in einer groBeren
Teufe befinden, siehe die Diskussion in Kapitel 3.1.3. Dieser Laugentransport zwischen
teilgefiillten Segmenten kann im Modul Lopos durch Angabe eines globalen Steuerpa-

rameters wahlweise mitgerechnet oder vernachlassigt werden.

Fur alle gefluteten Segmente werden die Laugendrticke p; nach den im Kapitel 4.4.1 an-

gegebenen Gleichungen berechnet. Mit den so bestimmten Laugendriicken kénnen die
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Stréme in allen Segmenten mit Hilfe der im Kapitel 4.4.2 angegebenen Gleichungen er-

mittelt werden.

Neben den durch die Konvergenz erzwungenen advektiven Laugenstrémen kdnnen 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 kénnen sowohl mit den erzwungenen Laugenstrémen 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 Schadstoffstrdmen beitragen. Die

Berechnung des Schadstofftransports erfolgt wie die der Laugenstrome auBerhalb der

Temperatur Su Z’gﬂgen Radiolyse Korrosion
Dicgé?éir;cljjzr;mg Gasstrom | Laugenstrom
'
ggﬁ:ghesrchas;gfnn- kgr?*z]ggtsrggn - Diffusion / Dispersion
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 folgendermaBen vorgegangen:

Die in die Berechnung der Laugenbewegung durch Austauscheffekte eingehenden
GroBen temperaturabhangiger Diffusionskoeffizient, Permeabilitat bzw. Porositét, Dich-
teanderung der Lauge durch Temperatur und Konzentration einer in der Lauge geldsten
Substanz werden in allen Segmenten in der Segmentschleife berechnet (siehe Kapitel
4.2, 4.3 und 4.6.3). Unter der in der Lauge geldsten Substanz wird eine die Dichte stark
beeinflussende geldste Substanz verstanden, die z.B. bei Korrosion zementierter Abfille
entsteht. Die DichteAnderung durch die geldésten Schadstoffe wird nicht betrachtet.
AuBerhalb der Segmentschleife wird anschlieBend 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 gréBeren 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
Schadstoffstréme in die Nachbarsegmente bzw. aus den Nachbarsegmenten ergibt (sie-
he Kapitel 4.6.5).

In allen Segmentmodellen, die mit kontaminierter Lauge in Beriihrung kommen, werden
die chemische Sorption und die Ausfallung von Schadstoffen aufgrund einer begrenzten
Loslichkeit berechnet (siehe Kapitel 4.6.6). Durch die Beriicksichtigung dieser Effekte
werden die Schadstoffstréme in einigen Segmenten beeinfluBt. In der Gleichung fiir den
Schadstofftransport ist dann nur die Konzentration des zum Transport beitragenden, ge-

I6sten Inventars einzusetzen.

In jedem Segment wird Uber das Courant-Neumann-Kriterium (s. Kapitel 2.2) die Zeit-
schrittweite gesteuert. Hierdurch wird gewahrleistet, da3 der im Zeitschritt transportierte
Schadstoff mit dem im Segment vorhandenen Schadstoffinventar bzw. mit der Schad-
stoffkonzentration vertraglich ist. Daneben wird sichergestellt, daB die pro Zeitschritt
transportierte Laugenmenge nicht das verfligbare Hohlraumvolumen bzw. das vorhan-

dene Laugenvolumen Ubersteigt.
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In Abbildung 3.4 ist der Ablaufplan eines Segmentmodells dargestellt. In der Spalte “Mo-
dellsteuerung” wird abgefragt, ob das Segment schon “existiert” oder ob im Segment die
Endporositat bzw. das Endvolumen bereits erreicht wurde. Durch die Abfrage “existent”
wird berlcksichtigt, da3 wéhrend 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 Abféllen
und der Verfullung gegeben. Programmtechnisch wird ab diesem Zeitpunkt das Segment
zugeschaltet. Durch die Abfragen “Endporositat” oder “Endvolumen” wird beriicksichtigt,
daf die zeitliche Entwicklung eines Segments endet, wenn die geringen Porositaten und
Permeabilitdten eine weitere Konvergenz und eine weitere Laugenbewegung unterbin-
den oder wenn das Volumen eines Segments so weit reduziert worden ist, da3 angenom-
men werden kann, daf3 es nicht mehr durchstrémt wird. In diesen Fallen wird das Seg-
mentmodell nicht mehr durchlaufen. Der Begriff spontaner Laugenzutritt wird im Kapitel

3.1.2 erlautert.

In der nachsten Spalte sind die Effektprogramme zusammengefaft, die zur Berechnung
der Konvergenz und deren Auswirkung sowie des Stromungswiderstands beitragen. Die
dritte Spalte gibt die Programme an, die konvektive Laugen- und Schadstoffbewegungen
antreiben. Die folgende Spalte gibt die Programme an, die aligemein zur Bilanzierung des
Matrixmaterials der Abfélle, 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 Modellierung der Vorgdnge in einem Segment lassen sich drei Phasen unter-

scheiden, die jedes Segment nacheinander durchlaufen kann:
- die Trockenphase,

- die ZufluBphase,

- die Durchstrémungs- bzw. AuspreBphase.
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Ablaufplan eines Segmentmodells

Abb. 3.4
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Die Trockenphase kennzeichnet den Zeitbereich zwischen Verfillen und VerschlieBen
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-, Porositéats- und Permeabilitatsanderung (siehe Kapitel 4.2 und 4.3).

In der ZufluBphase wird das Segment mit Lauge aufgeftillt. Der Laugenzutritt erfolgt im
aligemeinen von einem Nachbarsegment her. Da diese Lauge kontaminiert sein kann,
wird in der ZufluBphase erstmals der Schadstofftransport, gegebenentfalls der radioaktive

Zerfall sowie Sorption und Ausfallung von Schadstoffen berechnet.

In der Durchstrémungs- und der Auspref3phase sind das Segment und auch mindestens
ein benachbartes Segment vollstéandig mit Lauge gefullt. Zwischen diesen Segmenten
kann ein konvektiver Laugenaustausch stattfinden, sofern eine treibende Kraft, wie ein

Dichtegradient, vorhanden ist.

Ist auch der Einlagerungsort vollstéandig mit Lauge gefullt, kann kontaminierte Lauge aus-
gepreBt werden. Der Austritt von Lauge ins Deckgebirge beginnt, wenn entweder das
gesamte Endlager geflutet ist oder wenn der Stromungswiderstand der Segmente mit
fortschreitender Konvergenz so grof3 geworden ist, daB sich die Strdmungsrichtung der

Lauge am Austrittsort ins Deckgebirge umdreht.

Die Freisetzung von Schadstoffen aus dem Grubengebaude beginnt, wenn kontaminierte
Lauge ins Deckgebirge austritt. Dieser Zeitpunkt ist nicht notwendigerweise identisch mit
dem Zeitpunkt des Vollaufens des Grubengebéudes als Ganzes. Einerseits kann je nach
dem Verhalinis der Widerstande der DAmme und Verschliisse schon vorher nichtkonta-
minierte Lauge aus dem Endlager ausgepref3t werden. Andererseits kann kontaminierte
Lauge aus dem Endlager herausgepref3t werden, wahrend sich zugleich noch Bereiche
des Endlagers in der ZufluBphase befinden. Hierbei konnen bereits mobilisierte Schad-
stoffe auch in tieferliegende Bereiche des Endlagers oder in einen anderen Fliigel des

Grubengebé&udes transportiert werden.

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

chanismus fiir die Schadstoffe aus dem Endlager dar. Weitere Effekte, die eine Schad-
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stofffreisetzung bewirken, sind die oben erwahnten Austauschvorgénge durch Tempera-
turgradienten und Konzentrationsdifferenzen von in der Lauge gelésten 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 vorwéhlbare Laugenmenge zu einem
ebenfalls vorwahlbaren Zeitpunkt spontan zutreten (s. Tabellen mit den lokalen Ein-
gangsdaten, Kapitel 3.2). Die Herkunft dieser Lauge wird im allgemeinen nicht naher spe-
zifiziert. Das auf diese Weise zutretende Laugenvolumen wird automatisch auf das zur
Verfligung stehende Porenvolumen begrenzt, d.h. ist das Laugenvolumen gréBer als das
Porenvolumen, so wird die Uberschiissige Laugenmenge ignoriert. Der Effekt des spon-
tanen Laugenzutritts ist fir spezielle Modellierungen erforderlich, bei denen ein Segment

zu einem bestimmten Zeitpunkt vollstandig mit Lauge gefullt sein soll.

Zuné&chst bestimmt sich der Laugendruck in einem auf diese Weise gefiillten Segment
aus der Hohe des Laugenstandes im Segment. Besteht jedoch eine Verbindung der Lau-
gensaule Uber Nachbarsegmente zu einem Wasserleiter im Deckgebirge oder ist das ge-
samte Endlager geflutet, so entspricht der Laugendruck im spontan vollstandig gefullten
Segment dem hydrostatischen Druck entsprechend der Teufe. Programmtechnisch wird

der unterschiedliche Laugendruck in spontan gefluteten Segmenten wie folgt gesteuert:

- wird der Eingangsparameter fiir das spontan zuflieBende Laugenvolumen kleiner
als das Porenvolumen gesetzt, so entspricht der Anfangswert fiir den Laugendruck
dem Laugenstand im Segment,

- wird der Eingangsparameter fiir das spontan zuflieBende Laugenvolumen gréBer
oder gleich dem Porenvolumen, aber kleiner als 10° m3 gesetzt, so wird das Lau-
genvolumen auf das Porenvolumen begrenzt, und der Anfangswert fiir den Laugen-
druck entspricht dem Laugenstand im gefluteten Segment,

- wird der Eingangsparameter fiir das spontan zuflieBende Laugenvolumen gréBer
oder gleich 10° m® gesetzt, so wird das Laugenvolumen ebenfalls auf das Poren-
volumen begrenzt aber der Anfangswert fiir den Laugendruck ist gleich dem hydro-

statischen Druck in der entsprechenden Teufe.
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Als weitere mogliche 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 LaugeneinschluB3 kann das Segmentsystem zusétzlich von
den Einlagerungsorten her mit Lauge geflillt werden. Die Mobilisierung von Schadstoffen
und der Transport von kontaminierter Lauge kann in diesem Fall schon einsetzen, bevor
Lauge aus dem Deckgebirge in das Grubengeb&ude eindringt. Eine Freisetzung von
Schadstoffen aus dem Endlager ist im allgemeinen aber nur méglich, wenn die Lauge
aus dem begrenzten LaugeneinschluB3 mit der Lauge aus dem Deckgebirge im Endlager

zusammentrifft.

Begrenzte Laugenzutritte aus Laugentaschen oder unbegrenzte Laugenzutritte (iber
Wegsamkeiten aus dem Deckgebirge kbnnen an mehreren Stellen zu unterschiedlichen
Zeitpunkten stattfinden. Im letzteren Fall kann ein Schadstoffstrom aus dem Endlager ins
Deckgebirge ebenfalls an mehreren Stellen auftreten. Der Schadstofftransport durch das
Deckgebirge wird dann mit dem Modul fiir den Transport im Deckgebirge gegebenenfalls

far mehrere Quellen gerechnet.

Entscheidend fiir eine mdogliche Freisetzung von Schadstoffen aus dem Endlager ist ei-
nerseits die Zeit, welche die eindringende Lauge benétigt, um die eingelagerten Abfalle
zu erreichen, denn mit fortschreitender Konvergenz wird der eindringenden Lauge ein
gréBerer Widerstand entgegengesetzt und eventuell ein Erreichen der Abfélle verhindert.
Andererseits wird die Menge der freigesetzten Schadstoffe durch die Zeitspanne be-
stimmt, welche die einmal eingedrungene Lauge zur Verfligung hat, die Abfallbehalter zu
korrodieren und Schadstoffe zu mobilisieren, bevor sie wieder ausgepreBt wird. Daher ist
eine moglichst genaue Beschreibung des Laugenzutritts wichtig fir die Bewertung der

Langzeitsicherheit eines Endlagers.

Im folgenden Kapitel 3.1.3 wird die Modellierung eines direkten Weitertransports einge-
drungener Lauge diskutiert. Ein direkter Weitertransport bedeutet, daB entgegen der
oben dargestellten Modellierung Lauge von einem Segment x in ein benachbartes Seg-

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

In der Modellierung des Laugenzutritts zu Beginn dieses Kapitels wurde unterstellt, da
die Lauge in ein Segment eines Grubengebaudes erst dann eindringt, wenn ein benach-
bartes Segment mit Lauge aufgefiillt ist. Diese Modellvorstellung ist gerechtfertigt, wenn
ein Segment mit einem weniger durchlassigen Verschlu versehen ist, und erst ein deut-
licher Anstieg des Laugendrucks im Nachbarsegment einen Weitertransport der Lauge

in das betrachtete Segment erlaubt.

In vielen Fallen ist es jedoch notwendig, zur genligend genauen Beschreibung des
Schadstofftransports einen Teilbereich, z.B. eine versetzte Strecke, in eine gréBere An-
zahl Segmente zu unterteilen. In einem solchen Fall sind normalerweise diese Teilseg-
mente nicht jeweils mit einem VerschluB3 versehen, und ein direkter Weitertransport ein-
gedrungener Lauge in das nachfolgende Segment ist moglich, ohne dafl zuvor das be-

trachtete Segment vollstandig aufgefillt wird.

In der folgenden Abbildung 3.5 sind diese unterschiedlichen Modellvorstellungen anhand
eines einfachen Segmentsystems mit jeweils vier Segmenten veranschaulicht. Es wird
angenommen, daf3 die Lauge nur Uber einen Ort in das Grubengebaude eintritt, in der

Abbildung von der linken Seite her.

In allen Segmenten wird der atmosphérische Druck vernachlassigt. In leeren Segmenten
wird folglich ein Druck von 0 MPa herrschen, in teilweise geflillten Segmenten berechnet
sich der Laugendruck aus dem Laugenstand im Segment (siehe Kapitel 4.4.1.1). In einer
Strecke mit einer durchschnittlichen Hohe von 6 m steigt der Laugendruck z.B. wahrend

des Vollaufens auf etwa 0,07 MPa an.

Falls die in der Abbildung rechts anschlieBenden Nachbarsegmente, beispielsweise we-
gen Dammen oder Verschliissen bei diesen geringen Druckgradienten fir Lauge nahezu
undurchléassig 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 vollstandig mit Lauge gefllt sind. Diese
Modellierung des Laugenzutritt wird im folgenden mit Variante 1 bezeichnet. Sie ent-

spricht der Modellierung zu Beginn dieses Kapitels.
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Variante 1: Weitertransport eingedrungener Lauge in den nachfolgenden Streckenteil
jeweils erst nach vollstandiger 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 Streckenteil 4

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

dellvarianten 1 und 2. Der ZufluB erfolgt von links tiber den Damm.

Andererseits kann bei Segmenten, die Uber keinen nennenswerten Strémungswider-
stand, beispielsweise wegen eines fehlenden Verschlusses verfligen, 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-
dricke bei beiden Varianten dargestellt und miteinander verglichen. Die Laugendriicke

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

Allgemein gilt, da3 nach dem Auffiillen eines Endlagerbereichs mit Lauge der Laugen-
druck deutlich ansteigt. Dies ist in den Spriingen der Druckverldufe bei beiden Varianten
zu erkennen. Der Laugendruck ergibt sich liber die Stromungswiderstande, aus dem hy-
drostatischen AuBendruck und der hydrodynamischen Druckerhéhung infolge des Aus-
pressens aufgrund der Konvergenz. Im folgenden werden die Druckverlaufe bei beiden

Varianten im Detail beschrieben.
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Laugendruck in MPa

Abb. 3.6:

Laugendruck in MPa

Abb. 3.7:
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In Variante 1 wird der Laugendruck in allen Segmenten vernachlassigt, solange sie noch
nicht vollstandig mit Lauge gefillt 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 Stromungswiderstdnden des Dammes und des Segments bei anstehendem
hydrostatischen AuBBendruck von 10 MPa einstellt. Der sprunghafte Anstieg beruht auf
der Modellierung der Lauge als inkompressible Fliissigkeit. 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 erhoht sich auch der Druck
im ersten Segment weiter auf 0,17 MPa. Der zusétzliche Druckanstieg zwischen den Stu-
fen wird durch die kontinuierliche Erhdhung der Strdmungswiderstédnde aufgrund der
Kompaktion des Versatzmaterials verursacht. Nach ca. 33 Jahren und nach ca. 40 Jahren
werden die Gbrigen Segmente geflutet, und der Laugendruck im Segmentsystem steigt
auf 10,19 MPa, d.h. Gber den hydrostatischen AuBendruck. Der AuBendruck wird Uber-
schritten, da die Lauge durch den Konvergenzprozef3 gegen die Strémungswiderstande

ausgepref3t wird.

In Variante 2 steigt der Laugendruck unmittelbar nach Laugenzutritt durch den Damm an.
Waéhrend 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 &hnlich dem bei Variante 1. Die sprunghafte Druckerh6hung tritt stets zu etwas
spateren 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 spé-
ter vollaufen, wegen der bereits friihzeitig eingedrungenen Lauge jedoch in kiirzeren Zeit-
absténden. AuBerdem steigt der Druck auf jeweils héhere 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, daB der frihzeitige, zu-
nachst nur geringe Druckanstieg in den unvolistidndig gefluteten Segmenten sich kaum
auf den Konvergenzprozef3 und die damit zu erwartende langsamere Abnahme der Vo-
lumina auswirkt. Der Effekt wird durch die ldnger andauernde Konvergenz bei jeweils

niedrigerem Druck kompensiert.

Der sofortige Weitertransport von Lauge kann letztendlich dazu flihren, daB eingedrun-

gene Lauge die Einlagerungsorte friiher als bei blockweisem Weitertransport erreicht.
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Dies wurde dazu fahren, daf3 die Mobilisierung von Schadstoffen friiher einsetzt. Das
Auspressen und der Transport kontaminierter Lauge sind jedoch von den unterschiedli-

chen Modellierungen kaum beeinfluBt, wie die obige Diskussion zeigt.

3.2 Einzelbeschreibung der Segmentmodelle

Im folgenden werden alle Modelle beschrieben, die fir die verschiedenen Segmente ei-
nes Grubengebaudes derzeit eingesetzt werden. Sie berlicksichtigen die physikalischen
und chemischen Eigenschaften einer Kammer, eines Bohrlochs, einer Strecke, eines
Rollochs, Gesenks oder des Schachts. Fir Einlagerungsorte sind derzeit Modelle von
Kammern oder Bohrléchern verfugbar. Es wird angenommen, daf3 die Freisetzung der
Schadstoffe aus den Abféllen 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 kdénnen unverfiillt
oder versetzt sein. Das Versatzmaterial kann wie z.B. Salzgrus kompaktierbar oder wie
z.B. Kiessand nicht kompaktierbar sein. Rollécher, Gesenke und der Schacht werden wie

vertikale, versetzte Strecken modelliert.

Im folgenden werden flr 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 Léslich-
keitsgrenzen und Sorptionsdaten dienen, werden in einer programmtechnischen Be-

schreibung erlautert, die nicht Bestandteil dieses Berichtes ist.
Bei der Bezeichnung der Segmentmodelle gelten die folgenden Konventionen:

- die ersten beiden Buchstaben charakterisieren den Segmenttyp
* AZ: AuflockerungsZone
* DV: Strecke mit Mineralgemisch- (DYWIDAG™ -) Versatz
* EB: EinlagerungsBohrloch
* EK: EinlagerungsKammer
* 1Q: Infinite Quelle bzw. Senke fur Lauge und Schadstoffe

* KS: Strecke mit speziellem (Kiessand-) Versatz
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* 0OS: Offene Strecke ohne Versatz
e TK: Teilversetzte Kammer

* VS: Strecke mit Salzgrus-Versatz

- der 3. Buchstabe beschreibt die Geometrie des Segments:
* Q: Quaderférmig
e R: zylindrisch Rund

- der 4. Buchstabe steht fir das Verhalten des Segments bei Konvergenz:
* N: Volumen und Versatzporositdt werden vom Konvergenzprozef3 Nicht ver-
andert
* K. die Konvergenz des Salzgesteins reduziert Volumen und Versatzporositét
* G: Gasproduktion beschleunigt das Auspressen von Lauge

* V. auch der VerschluB3 des Segments wird kompaktiert
- 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

PrL mittlere Dichte der Lauge

Ts Gebirgstemperatur in der Referenztiefe

vT geothermischer Gradient

DPhyd hydrostatischer Druck in der Referenztiefe

K.,r globale Referenzkonvergenzrate

Grer Referenzporositat

fx Reduktionsfaktor fiir Konvergenz einer Kammer

fv Reduktionsfaktor flir Kompaktion des Verschlusses

ky Permeabilitat der Auflockerungszone

kp, kg Permeabilitat des nichtkompaktierbaren Versatzes; Permeabilitat des
Ausgangssegments

ky Permeabilitat des nichtkompaktierbaren Verschlusses

VL, min minimaler Laugenstand fir den Weitertransport zugeflossener Lauge

Oy Porositét der Auflockerungszone

bg Anfangsporositat von Salzgrusversatz

op, g, ¢y | Porositatim nichtkompaktierbaren Versatz, der Kammer oder Verschiu
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Tabelle 3.2: Lokale Eingangsdaten der Segmentmodelle.
Name Bedeutung
Hyg, Hg Hohe der Kammer oder Strecke einschlieBlich Versatz (Anfangswert)
By, Bg Breite der Kammer oder Strecke einschlieBlich Versatz (Anfangswert)
Rg, Rp Radius der Strecke oder des Bohrlochs (Anfangswert)
Lk, Lg, L | Lé&nge der Kammer, der Strecke oder des Bohrlochs
Hy Héhe des Kammerverschlusses
By Breite des Kammerverschlusses
Rg, Ry Anfangswert vom Radius der Strecke oder des Bohrlochstopfens
Ly Lénge des Kammerverschlusses oder Bohrlochstopfens
V, Volumen des versetzten Bereichs ohne Abfall (Anfangswert)
v, Volumen des Abfalls
Vi, Volumen des Hohlraums im Abfalls
Voo Laugenmenge eines spontanen Zuflusses
Vz Anfangswert des nicht durchstrémten Zusatzvolumens
Mg Masse des sorbierenden Materials
g mittlere Lebensdauer der Abfallbehalter
Atp Streubreite der Lebensdauer der Behalter
1ty Mobilisierungsrate fiir elementunabhangige Mobilisierung
Az Tiefenabstand des Segmentmittelpunktes vom Referenzniveau
Kok lokaler Variationsfaktor der Konvergenzrate
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3.2.1 Modelle teil- und vollversetzter Kammern

Fir die Einlagerungskammern und sonstigen Kammern werden die Modelle EKQV2 und
EKQK?2 fir eine vollversetzte Kammer mit bzw. ohne VerschluB sowie die Modelle TKQK2
und TKQG1 fir eine teilversetzte Kammer verwendet. Der wesentliche Unterschied
besteht darin, daf3 in den Modellen der teilversetzten Kammer ein offenes Volumen und
dessen zeitliche Entwicklung modelliert werden, wahrend dieses in den Modellen fiir voll-
versetzte Kammern fehlt. AuBerdem unterscheiden sich die Modelle in der Beschickung
mit Anfangswerten. Die Besonderheit des Modells TKQG 1 besteht darin, daB die Lauge
beschleunigt ausgepreft wird, bis ein vorgegebener Anteil der Lauge freigesetzt worden
ist (z.B. 1/10 des Gesamtvolumens). Erreicht wird dies durch eine zeitlich begrenzte Er-

hohung der Referenzkonvergenzrate um einen vorgegebenen Faktor.

Eine schematische Darstellung des Modellsegments TKQK2 gibt die Abbildung 3.8.
Neben dem aufgefahrenen Volumen Vi werden Angaben Uber das vorhandene Versatz-
volumen V benétigt. Falls es sich um einen Einlagerungsort handelt, wird zusétzlich das

Volumen der Abfélle V,, beriicksichtigt. Das offene Volumen V... in diesen Bereichen er-

° © Schadstoffe, advektiver
Versatz ©%° Radionukiide ™ Schadstofftransport
D offener Bereich 23 é}‘osztggssgh' J  Konvergenz
E VerschiuB3
Abb. 3.8: Modell einer teilversetzten Kammer mit eingelagertem Abfall:

Schadstofffreisetzung durch Advektion, Diffusion, Dispersion und Konvek-
tion aufgrund eines Dichtegradienten Uber den VerschluB, homogene

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

= Vg-V,-V_. (13)

Voﬁ‘en K s
Der gesamte Hohlraum V, errechnet sich unter Berlicksichtigung der Porositat ¢, des
Versatzmaterials, des offenen Hohlraumes und eines eventuell im Abfall vorhandenen

Hohlraums V), zu

V, = gV 4V, +V,. , (14)

Durch die Konvergenz des umgebenden Salzgesteins wird sich der Hohlraum der Kam-
mer mit der Zeit verringern. Der Konvergenzprozef3 wird wie im Kapitel 4.1 angegeben
modelliert, wobei zunéchst der offene Hohlraum reduziert wird. Nach Verschwinden des
offenen Hohlraums wird auch der versetzte Bereich in der Kammer kompaktiert. Die

Stiitzwirkung des Versatzes wird dann mit Hilfe einer mittleren Porositat modelliert, die als

— Vv

o = 5 (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
VerschluB3 modelliert. Dem VerschiuB kommt nicht nur die Bedeutung einer Barriere zu,
sondern er beschreibt auch die wirksame Lange des Gradienten fiir 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
zusammengefaBt. Die Anfangswerte der Porositat des Kammerversatzes und des Ver-
schluBmaterials, die Permeabilitat des nicht kompaktierbaren Verschlusses und der Re-

duktionsfaktor flir die Konvergenz sind globale Daten. Die Permeabilitat des verfiillten Be-
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reichs errechnet sich aus dessen mittlerer Porositat mit Hilfe der Permeabilitéts-Porosi-
tats-Beziehung (s. Kapitel 4.3.1). Die globalen Parameter g, py, T, VT, Kpp ppyq Und
s werden im Segmentmodell nur zur Vorbelegung der Variablen bendtigt. Verwendet

werden sie in den im Kapitel 4 beschriebenen Effektimodellen.

Tabelle 3.3: Lokale Eingangsdaten fur das Segmentmodell TKQK2

Modell TKQK2 Teilversetzte Einlagerungskammer mit Verschluf3
Querschnitt rechteckig

Konvergenz Kammer reduziert, VerschluB keine
Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient Gber Verschiuf3
Mobilisierung instantan oder kontinuierlich aus Zementmatrix
Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):
Hg,Bg,Lg,Hy,By,Ly, V., V,, Vy, Vor Mg, tg, Atg, Uty , Az, Ky

Tabelle 3.4: Lokale Eingangsdaten fir das Segmentmodell TKQG1

Modell TKQGH1 Teilversetzte Einlagerungskammer mit Verschiuf3
Querschnitt rechteckig

Konvergenz Kammer beschleunigt, Verschluf3 keine
Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient uber Verschluf3
Mobilisierung instantan oder kontinuierlich aus Zementmatrix

Verwendete lokale Eingangsdaten (sie'he Tabelle 3.2):
Hg, By, Lg,Hy, By, Ly, Vs, Vg, Vi, Vs, . Moy, 1, Mg, 1ty , Az, K

sowie:
fgb Erhdhungsfaktor flr die Konvergenzrate
fve beschleunigt auszupressender Anteil am Laugenvolumen

Die Mobilisierung aus der Abfallmatrix kann tber einen Schalter gesteuert werden. Sie
erfolgt entweder Uber einen zu vernachlassigenden Zeitraum, wobei dies in den numeri-

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

matrix, wie sie im Kapitel 4.5 beschrieben wird.

Die Eingangsdaten flur das Modell TKQG1 unterscheiden sich nur in den GroBen Jop» dem
Vergrof3erungsfaktor flr die Konvergenzrate, und fy,;, dem beschleunigt auszupressen-
den Anteil am Laugenvolumen, von den Eingangsdaten fiir 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 VerschluB3 fehlt die Berechnung des offenen Volumens. Das Versatzvolumen ergibt
sich aus der Differenz von Kammervolumen und Volumen des eingelagerten Abfalls. Die
Anfangswerte der Porositét von Versatz und VerschluBmaterial sind globale Eingangspa-
rameter. Die Permeabilitat von Versatz und Verschluf3 berechnen sich aus der jeweiligen
(mittleren) Porositat. Das Modell einer Kammer ohne VerschluB3 dient i. a. der feineren
Diskretisierung einer Kammer, um, falls erforderlich, ein Konzentrationsgefalle auch in-

nerhalb einer Einlagerungskammer geniigend genau beschreiben zu kénnen.

Die erforderlichen Eingangsdaten sind in den Tabellen 3.1, 3.5 und 3.6 enthalten. Die
globalen Parameter g, p;, T, VT, K,of Phyg Und ¢, werden nur zur Vorbelegung der
Variablen bendtigt. Verwendet werden sie in den im Kapitel 4 beschriebenen Effektmo-
dellen. Der Reduktionsfaktor fiir die Konvergenz einer Kammer und die Kompaktion des

Kammerverschlusses werden ebenfalls als globale Daten eingegeben.

Tabelle 3.5: Eingangsdaten fir das Segmentmodell EKQV2

Modell EKQV2 Einlagerungskammer mit Verschluf3

Querschnitt rechteckig

Konvergenz Kammer reduziert, Verschiuf3

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient (liber VerschiuR3)
Mobilisierung instantan oder kontinuierlich aus Zementmatrix

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):
Hg, Bk, Lg, Hy, By, Ly, Vg, Vi, Vi, o, 1g, Atg, Uty Az, Ko
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Tabelle 3.6: Eingangsdaten fiir das Segmentmodell EKQK2

Modell EKQK2 Einlagerungskammer ohne Verschlu3
Querschnitt rechteckig

Konvergenz Kammer reduziert

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient
Mobilisierung instantan oder kontinuierlich aus Zementmatrix

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):
Hg, Bg, Lg, Vo, Vi, Vi, Moomy» 1p, A, Uy, Az, Ky

3.2.2 Modell eines Einlagerungsbohrlochs

Bei einer Einlagerung in Bohrléchern werden fiir verglasten hochaktiven Abfall (HAW)
und fir LWR-Brennelemente Kokillen verwendet, fir mittelaktiven Abfall (MAW) Fasser.
Alle Bohrlécher werden mit oder ohne Versatzmaterial mit Fassern oder Kokillen gefiillt
und mit Stopfen verschlossen. Die Stopfen werden als homogene Gebilde angenommen,
die aus einem kompaktierbaren Material bestehen, das sich wie Salzgrus verhalt und be-
reits vorkompaktiert ist. Wegen der Konvergenz des umgebenden Salzgesteins nehmen

der Querschnitt, die Porositat und die Permeabilitat des Stopfens mit der Zeit ab.

Im vorliegenden Bohrlochmodell wird der nach der Einlagerung der Abfélle verbleibende
Ringspalt zwischen den Abfallgebinden und der Bohrlochwand vernachléssigt. Wegen
der Warmeentwicklung in den Gebinden schlief3t sich der Ringspalt in relativ kurzer Zeit
durch die Konvergenz des umgebenden Salzgesteins. Bei eingelagerten hochradioakti-
ven Abfallen geschieht dies in weniger als einem Jahr, bei MAW innerhalb einiger Jahre.
Im allgemeinen ist somit der Ringspalt vor dem ersten Laugenzutritt geschlossen, so daB

die Vernachlassigung des Ringspaltes gerechtfertigt ist.

Der Anfangswert des geometrischen Volumens eines Bohrlochs bestimmt sich ohne
Ringspalt ausschlieBlich aus dem auBeren Volumen der eingelagerten Gebinde. Mit fort-
schreitender Korrosion der Behélter nach einem Laugenzutritt werden durch den Druck
des aufgelaufenen Salzgesteins die Hohlrdume in den Behaltern zusammengedriickt, so

daf3 auch das Bohrlochvolumen mit der Zeit abnimmt.
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o> @ Schadstoffe, advektiver

Stopfen 0%° Radionuklide ™ Schadstofftransport
Abfallkokillen - é%sgggggh- ¥ Konvergenz

Abb. 3.9: Modell eines Bohrlochs mit eingelagertem Abfall:
Schadstofffreisetzung durch Advektion, Diffusion und Dispersion tiber den
‘Bohrlochstopfen, homogene Schadstoffverteilung innerhalb des Bohr-

lochs

Lauge tritt entweder Uber den Stopfen aus einem dariberliegenden 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 hauptséchlich
durch den Auspref3vorgang infolge der Gebirgskonvergenz und zu einem geringeren An-

teil durch Austauschvorgange verursacht.

Wie bei den Kammern mit VerschiuB werden Austauscheffekte nur (iber den Verschlu3
betrachtet. Analytische und numerische Stabilitdtsuntersuchungen [ 6 ] haben gezeigt,
daf3 ein eventuell vorhandener vertikaler Dichtegradient nicht stark genug ist, die Schwel-

le fur das Einsetzen einer Konvektionsstrdmung zu iberwinden. Daher kann hier die
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Berechnung der Austauschstrome aufgrund von Dichtegradienten entfallen. In einem
Bohrlochstopfen werden somit von den Austauscheffekten zur Zeit nur die Diffusion und

Dispersion der Schadstoffe beriicksichtigt.

Das Hohlraumvolumen des Bohrloches ergibt sich aus dem Hohlraumvolumen in den Ab-
fallgebinden. Die Verkleinerung der Hohlréume Vp g in den Abfallgebinden wird, wie im
Kapitel 4.2 beschrieben, mit Hilfe einer Konvergenzrate berechnet. Die Stiitzwirkung der
eingelagerten Gebinde wird im Konvergenzansatz durch eine fiktive Porositat ¢p be-
schrieben, die sich wie folgt ergibt

/V (16)

0p = Vp g/ Vp
wobei Vg das gesamte Bohrlochvolumen ist. Mit Hilfe der so bestimmten Porositat und
einem zuséatzlichen, geeignet zu wahlenden Konvergenz-Reduktionsfaktor wird die Stiitz-

wirkung des Abfalls und der Behdlter im Konvergenzansatz berticksichtigt.
Der Stromungwiderstand des Bohrlochs setzt sich aus dem des Stopfens und dem der

Abfallsdule zusammen, wobei die Permeabilitaten in beiden Teilen jeweils aus der Poro-

sitats-Permeabilitats-Beziehung fir Salzgrus abgeleitet werden.

Tabelle 3.7: Eingangsdaten flr das Segmentmodell EBRV2

Modell EBRV2 Einlagerungsbohrloch mit Stopfen

Querschnitt rund

Konvergenz Bohrloch reduziert, Stopfen

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion (nur Gber Stopfen)

Mobilisierung instantan oder kontinuierlich aus Glasmatrix,
Zementmatrix oder LWR-Brennelementen

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):
Rg, L, Ry, Ly, Vg, Vi, Vs, Moy, 1, Atp, Utyy, Az, Kjop

sowie:
f: Reduktionsfaktor flir Konvergenz (trockenes Bohrioch)
In Reduktionsfaktor fur Konvergenz (laugegefllites Bohrloch)
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Die erforderlichen Eingangsdaten des Bohrlochmodells sind in den Tabellen 3.1 und 3.7
enthalten. Der Zeitverlauf der Temperatur 7(¢) im Bohrioch wird aus den Werten in der Da-
tei mit den Temperaturdaten ermittelt. Die globalen Parameter g, py, T, VT, K, Phyq und
¢, werden nur zur Vorbelegung der Variablen bendtigt. 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
anschlieBenden Freisetzung von Schadstoffen durch geeignete VerfiillmaBnahmen in
benachbarten Strecken eingekapselt. Als Verfillmaterial werden kompaktierbarer Ver-
satz, z.B. Salzgrus, oder nicht kompaktierbarer Versatz, z.B. Kiessand, verwendet. Eine
schematische Darstellung der Modellsegmente mit kompaktierbarém bzw. nicht kompak-

tierbarem Versatz geben die Abbildungen 3.10 und 3.11.

® © Schadstoffe, advektiver

versetzter Bereich %%“ Radionuklide ™ Schadstofftransport
€5 Austausch- {J  Konvergenz

prozesse

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 fiir versetzte Strecken gibt es die Spezial-
modelle DVQNT1 flr eine Mineralgemisch-Strecke und KSQN1 fiir 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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nichtkompaktier- e5® Schadstoffe, - advektiver
barer Versatz ® ¢® Radionuklide Schadstofftransport

S ér‘é,sztgggg h- 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, VSQN1 und VSRN1 so-
wie der Spezialmodelle DVQN1 und KSQN1 sind in den Tabellen 3.1 und 3.8 bis 3.11 ent-
halten. Die Anfangswerte der Porositat und der Permeabilitat sind i.a. globale Daten. Aus-
nahmen bilden die konstanten Versatzporositaten in den Modellen VSQN1 und VSRNT1,
die als lokale GroBen eingegeben werden. Die globalen Parameter g, p;, T, VT und Phyd

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

Tabelle 3.8: Eingangsdaten fur die Segmentmodelle VSQK1 und VSRK1

Modelle VSQK1, VSRK1 Streckensegment mit kompaktierbarem Versatz

Querschnitt rechteckig bzw. rund
Konvergenz versetzter Hohlraum
Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):
Hs, (Rg), Bs, Ls, Vz, Vo, Moy, Az, Kjp
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Tabelle 3.9: Eingangsdaten

far die Segmentmodelle VSQN1 und VSRN1

Modelle VSQN1, VSRN1

Streckensegment mit nichtkompaktierbarem Versatz

Querschnitt
Konvergenz

Austauscheffekte

rechteckig bzw. rund
keine
Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

HS: (RS)J BS} LS: VZ: VsL)

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

Msorp » Az, ¢S

Tabelle 3.10: Eingangsdaten fiir das Segmentmodell DVQN1

Modell DVQN1

Strecke mit Mineralgemisch-Versatz

Querschnitt

Konvergenz

Austauscheffekte

rechteckig
keine
Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):
Hp (=Hy), Bp (=Bg), Lp (=Lg), Vi, Mgpp, Az

Tabelle 3.11: Eingangsdaten fiir das Segmentmodell KSQN1

Modell KSQN1 Streckensegment mit Kiessandversatz
Querschnitt rechteckig

Konvergenz keine

Austauscheffekte Diffusion, Dispersion, Dichtegradient

Hg, By, Lg, Vi, Moy, AZ

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

Bei den Modellen mit nichtkompaktierbarem Versatz wird unterstellt, daf3 die Konvergenz
des umgebenden Salzgesteins soweit verhindert wird, daB mit einem zeitlich konstanten
Streckenquerschnitt, konstanter Porositat und Permeabilitét gerechnet werden kann. We-
gen des sehr hohen Strémungswiderstandes einer Mineralgemisch-Strecke kann eine

diese Strecke umgebende Auflockerungszone nicht vernachléssigt werden. Die Model-

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

Fur eine Auflockerungszone wird das Segmentmodell AZQN1 verwendet. Die Auflocke-
rungszone ist durch eine geringe Porositét, aber gegenliber Steinsalz erhéhte Permea-
bilitat gekennzeichnet und kann in Streckenbereichen mit einem Verfillmaterial &hnlich
geringer Permeabilitdt nicht vernachlassigt werden. Zur Abschatzung der Transportvor-
génge in einer Mineralgemisch-Strecke mit Auflockerungszone wurden zweidimensiona-
le Vergleichsrechnungen mit einem Finite-Elemente-Programm durchgefiihrt [ 8 ]. Die
- Rechenergebnisse zeigen, daf3 bei geringer Querdiffusion nur wenig Schadstoffe von der
Auflockerungszone in die Mineralgemisch-Strecke hinein transportiert werden, wahrend
der Transport durch die Auflockerungszone unter Umgehung des Mineralgemisch-Ver-
satzes sehr schnell erfolgt. Da die GréBe der Querdiffusion schwer abschatzbar ist, wird
sie in konservativer Weise vernachléssigt, d.h. es wird eine vermehrte, beschleunigte

Freisetzung von Schadstoffen durch die Auflockerungszone unterstellt.

Das Segment fiir eine Auflockerungszone ist parallel zu der zugehérigen Mineralge-
misch-Strecke angeordnet. Zur Berechnung des Querschnitts F, der Auflockerungszone
wird angenommen, daf sie folgendermaBen mit Hohe Hy, und Breite B, der Mineralge-

misch-Strecke zusammenhangt:

2 2
F, = 1,23 (H,+B,)-H, B (17)

D ]
d.h. der Querschnitt der Auflockerungszone ist stets groBer als der Querschnitt der Mi-

neralgemisch-Strecke.

Die erforderlichen Eingangsdaten des Modells AZQN1 sind in den Tabellen 3.1 und 3.12
enthalten. Die Porositét und die Permeabilitét in der Auflockerungszone sind globale Da-
ten. Die ebenfalls globalen Parameter g, p;, T, VT und p,,; werden in den Effektmodel-

len verwendet und werden in Kapitel 4 beschrieben.
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Tabelle 3.12: Eingangsdaten fiir das Segmentmodell AZQN1

Modell AZQN1 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):
Hp (=Hy), Bp (=Bs), Lp (=Ls), Vs, Mgop » Az

3.25 Modell einer offenen Strecke

Far nicht verflllte Strecken und Kammern werden die Modelle OSQK2 und OSQKS3 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 zusatzlich Diffusion bertcksichtigt.

U
[Ee 00,00 00,00
0000900200009 0,°
D O MIOATOY A3 TS L
© 00 ¢ 0,2 007 P 40°00
&R 0,2 000 °_’k © o
- [Po @eee 3@@930 s@@ 3930@
e@@ @@@g@ges (] @@g@
. 2 © Schadstoffe, advektiver
D offener Bereich %%9 Radionuklide ™ Schadstofftransport
) 'S‘Hosztggss’gh' J 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 Strémungswiderstandes. Die

Laugenstrémung in der offenen Strecke von OSQK2 wird nach Hagen-Poiseuille berech-
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net. Fir den Volumenstrom S einer zahen inkompressiblen Flissigkeit zwischen zwei par-

allelen Platten im Abstand H erhélt man fir den stationéren Fall entsprechend [ 9 ]

12 - p - L

bzw. ausgedriickt durch die Querschnittsflache F und das Verhéltnis von Breite zu Hohe

folgt

s = = =L . F

2 H
C =, 19
B (19)

wobei | die dynamische Zahigkeit und Ap/L der Druckgradient sind.

Definiert man analog zum Darcy-Gesetz [ 1 ] einen Leitwert bzw. inversen Strémungswi-

derstand durch

S = R - Ap, (20)

R = —. — .= (21)

Durch Konvergenz andern sich die Abmessungen der Strecke und damit der Strémungs-

widerstand mit der Zeit.
Im Segmentmodell OSQK3 wird mit einem zeitlich konstanten Strémungswiderstand ge-
rechnet, der nach Gleichung 21 berechnet wird, wobei jedoch Héhe 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

Féllen ist die Angabe eines Zusatzvolumens erlaubt. Hierbei handelt es sich um ein nicht
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durchstrémtes Volumen, z.B. in Nischen oder Blindstrecken, das evtl. versetzt sein kann.
Die Porositat dieses Versatzmaterials wird mit ¢ bezeichnet. Der Anfangswert wird seg-
mentspezifisch vorgegeben. Die globalen Parameter g, p;, TG, VT, ppyq, Kpor und Orer
werden in den Effektmodellen verwendet und werden in Kapitel 4 beschrieben.

Tabelle 3.13: Eingangsdaten fir die Segmentmodelle OSQK2 und OSQK3

Modelle OSQK2-3 Offene Strecke mit Zusatzvolumen

Querschnitt rechteckig

Konvergenz offener Hohlraum

Austauscheffekte (Diffusion, Dispersion), instantane Durchmischung

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):
Hg, Bs, Lg, Vz, Vo, Msopy, AZ, Ko, 07

3.2.6 Modellierung der Schnittstellen zum Deckgebirge

Als Schnittstellen zum Deckgebirge werden Segmente verwendet, die durch die Modelle
IQQN1-3 sowie IQRN1-3 beschrieben werden. Die Modelle unterscheiden sich jeweils in
der Behandlung des Schadstofftransports durch Diffusion, Dispersion und konvektiven
Laugenaustausch aus dem Grubengebaude hinaus. Sie erméglichen es, zu vorgegebe-
nen Zeitpunkten einen unbegrenzten Laugenzutritt in das Endlager zu modellieren. Zu
Beginn eines Laugenzutritts bestimmt sich die Zustromrate jeweils aus dem konstanten
Stromungswiderstand dieser nicht konvergierenden Segmente. Bei weiter fortgeschritte-
ner Flutung des Grubengebaudes ergibt sich die Zustromrate aus den jeweiligen Stro-
mungswiderstinden der gefluteten Segmente und dem vorherrschenden Druckgradien-

ten.

Sind alle Hohlraume der Grube mit Lauge gefillt, so kommt der Einstrom zum Erliegen.
Im allgemeinen bewirkt die Verkleinerung laugegeftillter Hohlrdume durch die Konver-
genz des Salzgesteins und die damit verbundene Zunahme der Strémungswiderstande

schon vorher eine Umkehr des Laugenstroms an der Schnittstelle zum Deckgebirge. Ist
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die ausgepreBte Lauge kontaminiert, so beginnt gleichzeitig die Schadstofffreisetzung

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
“ZufluB” gesetzt wird und der Laugendruck im Segment konstant auf dem hydrosta-
tischen AuBendruck p,; gehalten wird. Solange der Laugendruck in den Nachbarseg-
menten kleiner als py,,; ist, z.B. das Endlager noch nicht geflutet ist, wirkt das Segment
als Laugenquelle. Ubersteigt der Laugendruck in den Nachbarsegmenten den hydrosta-
tischen AuBendruck, so wirkt das Segment als Laugensenke. Zugleich wird die Schad-
stoffkonzentration im Segment immer auf dem Wert ¢; = 0 gehalten. Dadurch wirkt das

Segment als Senke fiir aus den Nachbarsegmenten kommende Schadstoffstrome.

Der Schadstofftransport durch Diffusion, Dispersion und durch konvektive Laugenstrome
wird u.a. wesentlich durch die GréBe des Gradienten der Schadstoffkonzentration be-
stimmt. Der Gradient der Schadstoffkonzentration wird in den Modellen IQQN1 und
IQRN1 aus dem Quotienten der Konzentrationsdifferenz c; - ¢; im Ausgangssegment i
und im Nachbarsegment j und dem Abstand zwischen den Segmentmittelpunkten
bestimmt. Die Modelle IQQN2 und IQRN2 bieten dem Anwender die Mdglichkeit, den
Gradienten durch Vorgabe einer effektiven Lange L4 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 F,;vom Anwender als segmentspezifisches Datum vorgegeben werden.

In den Segmentmodellen IQQN3 und IQRN3 werden Diffusion, Dispersion und der kon-
vektive Schadstofftransport aus dem Segmentsystem hinaus unterdriickt. Die Freiset-

zung erfolgt hier rein advektiv.
Die erforderlichen Eingangsdaten der Modelle IQQN1-3 und IQRN1-3 fiir die Schnittstel-

len zum Deckgebirge sind in den Tabellen 3.1 und 3.14 bis 3.16 enthalten. Die Anfangs-

werte der Porositéten sind lokale, segmentspezifische Daten, die der Permeabilitdten
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globale Daten. Die ebenfalls globalen Parameter g, p;, T und VT werden in den Effekt- -

modellen verwendet und in Kapitel 4 beschrieben.

Wegen seiner Eigenschaft, als Laugen- und Schadstoffsenke zu fungieren, sollte 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 unerwiinschten Ergebnissen fiihren, 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
. / 3
[ 1 e—2 | [ 1 —;Lp 2 |
.}

Abb. 3.13:  Anordnung des Segments (3) fiir einen Laugenzu- bzw. Austrittsort

Tabelle 3.14: Eingangsdaten fiir die Segmentmodelie IQQN1 und IQRN1

Modelle IQQN1 (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,AZ5¢S
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Tabelle 3.15: Eingangsdaten fir die Segmentmodelle IQQN2 und IQRN2

Modelle IQQN2 (IQRN2)

Unbegrenzter Laugenzu- und Austritt

Querschnitt
Konvergenz

Austauscheffekte

rechteckig bzw. rund
keine
Diffusion, Dispersion, Dichtegradient,

mit effektiver LAnge und effektivem Querschnitt

HS;RSJB55LS’AZ!¢S

sowie:

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):

Lo effektive Lange fur Austauscheffekte
Fog effektiver Querschnitt fir Austauscheffekte

Tabelle 3.16: Eingangsdaten fiir die Segmentmodelle IQQN3 und IQRN3

Modelle IQQN3 (IQRN3)

Unbegrenzter Laugenzu- und Austritt

Querschnitt
Konvergenz

Austauscheffekte

rechteckig bzw. rund
keine

keine

Hg,Rg,Bg,Lg, Az

Verwendete lokale Eingangsdaten (siehe Tabelle 3.2):
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4 Modellannahmen und Effekte im Grubengebaude

Im folgenden werden die im Grubengebaude beriicksichtigten Effekte und Modellannah-
men zur Laugenbewegung, zur Mobilisierung und zum Transport der Schadstoffe im Gru-
bengebéude beschrieben. Da sich die Teilbereiche eines Grubengebaudes in unter-
schiedlicher Teufe befinden kdnnen, wird in den Modellen die Teufenlage der Segmente
explizit berticksichtigt. Hierzu werden die teufenabhangigen 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 Az vom Referenzniveau be-
rechnet. Z. B. ergibt sich die lokale Gebirgstemperatur aus der Gebirgstemperatur in der
Referenztiefe, dem geothermischen Gradienten und dem Abstand Az, die Anderung des
Gebirgsdrucks mit der Teufe aus der Erdbeschleunigung, der mittleren Dichte des Salz-
gesteins und dem Abstand Az, die Anderung des hydrostatischen Drucks aus der Erdbe-

schleunigung, der mittleren Dichte der Lauge und dem Abstand Az.

Im Fall der Einlagerung von wéarmeproduzierendem Abfall erhéht sich die Temperatur in
der Umgebung des Einlagerungsortes. Diese Temperaturerhdhung wird mit einem spe-
ziellen Temperaturprogramm auBBerhalb des Programms Lopos2 fiir verschiedene Orte
des Grubengeb&udes zu bestimmten Zeitpunkten berechnet (siehe beispielsweise [ 2 ]).
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 Modellierung des in einem Endlager im Salz wichtigen Effektes der Konvergenz wird
im Kapitel 4.1 eingehender erlautert. Neben der Konvergenz der offenen Hohlraume wer-
den dabei die Konvergenzreduktion durch den Laugendruck und, sofern vorhanden,
durch den Versatz berlcksichtigt. Die Temperaturerhdhung durch warmeproduzierenden

Abfall wird durch einen Arrheniusterm im Konvergenzansatz beriicksichtigt.

Es wird angenommen, daf3 die Freisetzung von Schadstoffen aus dem Grubengeb&ude
nur Gber den Wasserpfad, jedoch nicht Giber die Gasphase méglich 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 Behalter 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 raumlich
konstante Konzentration der Schadstoffe in den Einlagerungskammern und Bohrléchern
angenommen. Falls ein Einlagerungssegment zu groB3 ist oder die Schadstoffkonzentra-

tionen rdumlich variieren, kann das Segment ggfs. feiner unterteilt werden.

Die Laugenbewegung selbst ist durch die vorhandenen Druckverhaltnisse und Stro-
mungswiderstande gegeben. Nach dem Aufflillen eines Bereichs mit Lauge bzw. einer
instantanen Flutung von Teilen des Grubengebaudes beginnt der Aufbau des Laugen-
drucks. Dieser wird Uber die Strémungswiderstdnde aus dem hydrostatischen AuBen-
druck und der hydrodynamischen Druckerhéhung 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 vollstandig mit Lauge gefillt ist. Konsequen-

zen dieser Modellvariante werden in Kapitel 3.1.3 diskutiert.

Bei sehr geringen Druckdifferenzen und hohen Stromungswidersténden treten sehr klei-
ne Laugenstrome auf. Um zu verhindern, daf3 sich numerisch bedingte Schwankungen
in diesem Fall auf den Schadstofftransport durchpragen, werden Laugenstrome, die ab-
solut kleiner als ein vom Anwender in der modulspezifischen Eingabedatei vorgegebener

Wert sind, auf Null gesetzt.

Die in der Lauge geldsten Schadstoffe werden im Grubengebaude entweder advektiv mit
dem Laugenstrom oder Uber Austauscheffekte transportiert. Als Austauscheffekte wer-
den Diffusion, Dispersion, thermische Konvektion und Konvektion durch einen anderwei-
tig verursachten Dichtegradienten berlicksichtigt (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 fihrt. Daher wird fur ein offenes, laugegefiilltes Segment
eine unverzigliche Durchmischung unterstelit. Falls in der Modellierung des Grubenge-

baudes mehrere offene Segmente aneinanderstoBen, so wird die unverziigliche Durch-
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mischung Uber die Segmentgrenzen hinweg durch entsprechende Austauscheffekte ge-

wahrleistet. Hierauf wird in Kapitel 4.6.4 ausfihrlicher eingegangen.

Letztlich erfolgt der Schadstofftransport durch eine additive Uberlagerung des advektiven
und konvektiven Transports, der Diffusion und der Dispersion sowie der Durchmischung

in offenen Bereichen.

41 Modellierung der Konvergenz von Salzgestein

Im folgenden wird die Modellierung der Konvergenz des ein Endlager umgebenden Salz-
gesteins dargestellt, die ein wesentlicher Antriebsmechanismus fiir die Freisetzung aus
dem Grubengebdude ist. Die Konvergenz wird vom plastischen Verhalten des Salzge-

steins verursacht, wodurch das Salz unter Gebirgsdruck in Hohlrdume eindringt.

Fur die mathematische Beschreibung der Konvergenz wird angenommen, daB die Ver-
kleinerung des Volumens eines Hohlraums dV(#)/dt zu jeder Zeit proportional dem zu die-

sem Zeitpunkt vorliegenden Volumen des Hohlraums V(7) ist,

d
EV(I) = —K - V(). (22)

Die Konvergenzrate K hangt im aligemeinen vom Laugendruck, von der Porositit des
Versatzmaterials und von der Temperatur des umgebenden Gebirges ab. Naherungswei-
se wird fur die Konvergenzrate daher ein Produktansatz verwendet, bei dem die einzel-
nen Faktoren jeweils nur vom Laugendruck p, von der Porositat ¢ bzw. von der Tempera-

tur T abhangen,
K = Ko [,(p) - () - fAT). (23)

Die Referenzkonvergenzrate K,; gibt die Konvergenzrate fur einen offenen, nicht mit
Lauge gefullten Hohlraum bei Gebirgstemperatur wieder, der sich in der Referenztiefe
befindet. Die Funktion f, beschreibt die Abhéngigkeit der Konvergenzrate vom Laugen-

druck im Porenraum und hat die Form
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(24)

psla) = plz, ™
[Pz 1) = [ ) .

psz,)

Die Konvergenzrate ist demnach abhangig von der Differenz zwischen Gebirgsdruck
Pc(z) und dem Laugendruck p(z,) in der Teufe z, in der sich das jeweilige Segment be-
findet. Im Nenner wurde der Gebirgsdruck p(z,) in der Referenztiefe z,, d.h. der Refe-
renz-Gebirgsdruck, anstelle des Gebirgsdrucks ps(z) eingefiihrt. Die Teufenabhangigkeit
der Konvergenzrate uber den Gebirgsdruck ist damit in die Funktion Jp hineingenommen.
Hierdurch ist es moglich, die Referenzkonvergenzrate K¢ auf die Referenztiefe z, zu be-
ziehen und so flr das gesamte Endlager einheitlich festzulegen. Der Exponent m folgt

aus dem Stoffgesetz zur Beschreibung des sekundéren Kriechens von Steinsalz [ 7 ].

Der lokale Gebirgsdruck pg;(z) 1aBt sich aus dem Referenz-Gebirgsdruck ps(z,) nach

psla) = pglz) - Az - gpg

bestimmen, wobei p g die mittlere Dichte des Salzgesteins, g die Erdbeschleunigung und
Az=z-12 . der Abstand des Segments vom Referenzniveau sind. Die Berechnung des
Laugendrucks p(z,7) unter Berlcksichtigung der Teufenlage ist im Kapitel 4.4.1 darge-

stellt.

In einem versetzten Hohlraum wird die Abhangigkeit der Konvergenzrate von der Porosi-
tat des Versatzmaterials berticksichtigt, da der Konvergenz fiir kleiner werdende Porositat
ein wachsender Widerstand entgegengesetzt wird. Fir die Abhéngigkeit Jo(0) der Kon-

vergenzrate von der Porositat wurde in [ 13 ] der folgende Ansatz abgeleitet,

m

fo = o (1=2) (-2 Lo (- 21T e

¢, o, o,

fir ¢ < ¢,. Im Grenzfall ¢ — 0, strebt diese Funktion gegen 1.

Die Herleitung dieser Beziehung verwendet ebenfalls das Stoffgesetz fiir sekundares

Kriechen, daher ist der Exponent m identisch mit dem in Gleichung 24. Die GroBe ¢, wird
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mit Referenzporositat bezeichnet. Sie kennzeichnet die Porositat, bei der eine Stltzwir-

kung des Versatzes einsetzt. Daher gilt neben der Beziehung 25
fol@) = 1. (26)

fir ¢ = ¢,. FOr einen nichtversetzten Hohlraum gilt stets Jol0) =1.

Die Referenzporositét ist eine globale GréBe und hat im gesamten Grubengebaude den

gleichen Wert.

Die Funktion f{T) in Gleichung 23 tragt der Tatsache Rechnung, daf mit héherer Tem-
peratur die Kriechgeschwindigkeit des Salzes wéachst, was zu einer schnelleren Verklei-
nerung der Hohlrdume fihrt [ 4 ]. Die Abhéngigkeit von der Temperaturerhéhung durch

eingelagerten warmeproduzierenden Abfall und mit wachsender Teufe wird wie folgt be-

riicksichtigt,
1 Qi1 1
(1) = | —(75 - =) (27)
T 1 +a R\T(z) Tglz,)
1
1+ aexp(—A—Q(—- - ! D ,
R\T@) Tgl2)
wobei
Q0 0, die Aktivierungsenergien der Kriechprozesse,
AQ = 0O, - g, die Differenz der Aktivierungsenergien,
zZ, die Referenztiefe,
T(z,) die Gebirgstemperatur in der Referenztiefe,
Az = z -2, der Abstand zur Referenztiefe,
Tsz) = T, - Az - VT die lokale Gebirgstemperatur in der Teufe z,
vr der geothermische Temperaturgradient,
T(z) = AT + T4(2) die lokale Temperatur in der Teufe z und
AT die Temperaturerhdhung Uber die lokale

Gebirgstemperatur sind.
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Der Parameter a # 0 erméglicht es, in bestimmten Temperaturbereichen unterschiedli-
ches Kriechverhalten von Steinsalz mit den Aktivierungsenergien Q; bzw. O, zu berlick-

sichtigen.

Die GréBen p, ¢ und T sind zeitlich verénderliche GréBen, die Konvergenzrate K ist somit

implizit zeitabhangig.

4.2 Auswirkungen der Konvergenz

Die Konvergenz des Salzgesteines fuhrt zu einer Reduktion der Hohlraumvolumina mit
der im vorhergehenden Kapitel beschriebenen Rate. Zur Berechnung des Volumens ei-
nes beliebigen Hohiraumes als Funktion der Zeit wird die Differentialgleichung 22 in eine

Differenzengleichung umgeschrieben:

V(t+ At) = V()1 = K(t)Ar). (28)

Diese Beziehung beschreibt, wie das Volumen zur Zeit ¢ + At aus der Kenntnis des Volu-
mens und der Konvergenzrate zur Zeit ¢ berechnet werden kann. Die Gleichung gilt fiir
nicht zu groBe Zeitschritte A, genauer falls K - At « 1 ist. Rechnungen an konkreten Bei-

spielen haben gezeigt, daB dies in gentigend guter Naherung stets erfillt ist.

Die Gleichung 28 kann in der angegebenen Form direkt fiir die Berechnung des gesam-
ten Volumens eines Hohlraumes verwendet werden. Bei einem versetzten Hohlraum wird
zusatzlich das Porenvolumen benétigt als der Anteil des gesamten Volumens, der Lauge
aufnehmen kann. Bei der Volumenénderung eines versetzten Hohlraums kann sich nur

das Volumen der Poren, nicht aber das des Feststoffes dndern, daher gilt:

Vot + At) = V(1) = V(t+ At) - V(2), (29)

d.h. die Anderung des Porenvolumens ist gleich der Anderung des gesamten Volumens.

Hieraus ergibt sich mit Gleichung 28
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Vp(t + At) = V(1) - V(DK(2)A. (30)

Als weitere geometrische GréBe wird die Porositét, z.B. flr die Bestimmung der Konver-
genzrate, bendtigt (siehe Gleichung 23 bzw. 25). Die aktuelle Porositat erhalt man unmit-
telbar mit der Definition der Porositat ¢ als Verhéltnis von Porenvolumen zu Gesamtvolu-

men:

Vot + A)
(b(f + At) = _‘—/(t-{-_Al‘)— (31 )

Zur Berechnung der Strdmungswiderstande offener Strecken und der Laugenbewegun-
gen durch Austauscheffekte (siehe Kapitel 4.3.2 und 4.6.3) werden die Héhe und Breite
eines Segmentes als Funktionen der Zeit benétigt. Man erhélt diese Werte aus der Kennt-
nis des Volumens unter der Annahme, daf3 die Hohe H und die Breite B eines Segmentes

in einem Zeitschritt um denselben Betrag abnehmen,
H(t + At) — H(t) = B(t + At) — B(1). (32)

Weiterhin wird angenommen, daf sich die L&nge eines Segmentes gegeniiber der Hohe
und Breite in der Zeit relativ wenig andert, so daB sie als zeitlich konstant behandelt wer-
den kann. Dies bedeutet, da3 der Querschnitt F eines Segmentes unmittelbar aus dem

Volumen berechnet werden kann,

V(t + Ar)

F(t+ At) = 7

(33)

Wird in der Gleichung 32 B(t+At) durch den Querschnitt F(r+Af) und die Héhe H(t+A?)
ausgedrickt und nach H(#+Af) aufgeldst, so ergibt sich

H(t + Ar)

/
%[H(t) ~ B(1)] + [i[H(t) ~ B(1)1? + F(t + At)]l 2

(34)
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Ganz analog zur Herleitung von Gleichung 34 fir die Héhe kann man eine Beziehung fiir

die Breite eines Segmentes ermitteln. Es ergibt sich

1 1 1/2
B(t + At) = E[B(t) - H(t)] + [Z[H(t) — B(t)]? + F(t + At)] .

(35)

Far Segmente mit zylindrischer Geometrie ist die fiir die Volumenverkleinerung relevante
GroB3e der Radius

R(t + At) = /Ij(—t—-;;m (36)

Hierbei wird wieder angenommen, daB sich nur die Querschnittsflache F dndert, die Lan-

ge L jedoch konstant bleibt. Den Querschnitt F' erhdlt man aus Gleichung 33.

Die Gleichungen 28, 30, 31 und 33 bis 36 enthalten alle Informationen Gber die von der
Konvergenz beeinfluBten, zeitlich verénderlichen geometrischen GréBen, die entweder

von den Segmentmodellen oder fir Austauscheffekte benétigt werden.

4.3 Permeabilitidt und Widerstand von versetzten und offenen Strecken

Alle verflliten Teilbereiche des Grubengeb&udes werden in der Modellierung des Lau-
gentransportes als pordses Medium betrachtet. Um die Laugenstrome berechnen zu
konnen, mussen die Strémungswiderstéande der Segmente bekannt sein. Die Widerstan-
de konvergierender Strecken sind wegen der Querschnittsanderung und der Porositéts-
anderung zeitlich veranderlich. Der Strémungswiderstand ergibt sich aus den geome-
trischen Abmessungen und der Permeabilitit eines Segmentes. Im Fall eines mit
Salzgrus versetzten Segments berechnet sich die Permeabilitat aus der Porositat des
Versatzes nach der im folgenden Kapitel angegebenen Beziehung.

Die mit nichtkompaktierbarem Versatz verfiillten Strecken &ndern den Querschnitt nicht.

Ihnen wird eine zeitlich konstante Permeabilitéat als EingangsgréBe vorgegeben.
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4.3.1 Permeabilitat von Versatzmaterial

Die Permeabilitat ist als MafB3 fur die Durchlassigkeit des porésen Materials gegen
Laugenstrdme nur von den Eigenschaften des porésen Materials selbst und nicht von
Laugeneigenschaften abhangig. Die fir porése Medien relevante geometrische GroRBe
ist die Porositat ¢, die definiert ist als das Verhéltnis des totalen Porenvolumens zum Ge-
samtvolumen. Zwischen der totalen und der effektiven Porositat wird an dieser Stelle

nicht unterschieden.

Es gibt eine Reihe von Experimenten, die den Zusammenhang von Permeabilitét und Po-
rositat fir Salzgrus-Proben untersucht haben; in [ 11 ] wurden diese Messungen ausge-
wertet. Die Ergebnisse legen es nahe, folgenden Ansatz fiir die Permeabilitat k als Funk-

tion der Porositat ¢ zu wahlen,

por * €+ 07, (37)

Hierbei sind ¢ und g Konstanten, die aus Experimenten bestimmt werden.

Es muB3 angenommen werden, daf in der ZufluBphase eines Segmentes Umldsungsvor-
gange und Setzungserscheinungen im Versatzmaterial stattfinden, welche dann zu einer
hoéheren Permeabilitét fiihren. Der Faktor Jper trégt dieser Eigenschaft Rechnung, indem

er in der Phase, in der Lauge in ein Segment eindringt, einen Wert gréBer als 1 erhalten

kann.

43.2 Stromungswiderstand von versetzten und offenen Strecken

Die Strdomungswiderstande R von versetzten Strecken, Bohrléchern und Kammern las-

sen sich als Funktion der Permeabilitat k wie folgt darstellen,

R = “—5 (38)
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wobei p die dynamische Viskositat, L die Lange und F den Querschnitt des versetzten
Hohlraums bedeuten. Der Strdmungswiderstand ist also sowohl von geometrischen Gro-

Ben (L, E k), als auch von dynamischen Eigenschaften der Lauge (i) abhangig.

Far eine offene Strecke wird der Strémungswiderstand wie im Kapitel 3.2.5 angegeben

aus der Strémung nach Hagen-Poiseuille berechnet,

2 p-r (39)

Einem Laugenstrom, der von einem Segment i zu einem Nachbarsegment j strémt, wird
ein Strémungswiderstand R; j entgegengesetzt. Dieser Stromungswiderstand wird in un-

terschiedlich zueinander orientierten Segmenten wie folgt berechnet.

— - - =
5| |5 5|5
| Segment i | Segment;j | | Segmenti |g & | Segmentj l £l
el |® 8|
n n » |[»

S e

(@) (b) () (d)

Abb. 4.1: Strémungswiderstand von Segmenten bei unterschiedlicher Anordnung

- Segmente i und j sind in Reihe (Abbildung 4.1a):
R - R R 40
L j 5( i + J) . ( )

- Segment i miindet senkrecht in Segment j (Abbildung 4.1b):

R. . = R, (41)
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d.h. vom Segment j wird im allgemeinen nur ein kurzes Stlick durchstrémt, dessen

Stréomungswiderstand vernachléssigt wird.

- Segment j mindet senkrecht in Segment i (Abbildung 4.1c):

R. . = =R., (42)

d.h. vom Segment i wird im allgemeinen nur ein kurzes Stlck durchstréomt, dessen

Strémungswiderstand vernachlassigt wird.
- Segmente i und j sind parallel (Abbildung 4.1d):
Entsprechend der Vernachldssigung der Stromungswiderstdnde senkrecht zur
Strecke ergabe sich in diesem Fall ein Strémungswiderstand R; ; = 0, daher muf3
eine solche Anordnung von zwei Segmenten ausgeschlossen werden. Zwei paral-
lele Segmente werden durch ein Segment mit doppeltem Querschnitt beschrieben.
44 Laugentransport durch Druckgradienten
Zunéchst wird vorausgesetzt, daB3 alle Teile eines Segmentsystems mit Lauge gefiillt
sind. Laugenstréme in leere oder teilweise gefillte Segmente werden im Kapitel 4.4.1.1

diskutiert.

In den mit Lauge gefiliten Segmenten gilt die folgende Strombilanzgleichung

38, = 0 (43)

wobei der Index i ein Segment bezeichnet und j die zu i benachbarten Segmente be-
schreibt. Die GroBe S; ; gibt den Laugenstrom vom Segment i zum Segment j an, wéh-
rend der Quellterm Q; 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 (ber alle Stréme verschwindet, d.h. es strémt genau so

viel Lauge in das (laugegefillte) Segment wie auch wieder hinausstrémt.

441 Berechnung des Laugendrucks

Fur die Laugenstrome S j in porésen Medien gilt das Darcy-Gesetz [ 1 ]

-1
Si,; = Ry j-(p;=pj), (44)

wobei R; jder Strémungswiderstand des Darcy-Mediums zwischen den Mittelpunkten der
Segmente i und j ist. Fur offene Strecken errechnen sich die Laugenstrome analog zu
Gleichung 44, wobei der Strémungswiderstand sich nach Hagen-Poiseuille entsprechend

Gleichung 21 ergibt.
Befinden sich die Segmente i und j in unterschiedlichen Teufen, so ist die wirksame, die

Strémung antreibende Druckdifferenz um das Gewicht der Laugensaule zu vermindern

oder zu erhdhen, d.h.

-1
Sij = Ry Pi—pj+ A ;8P (45)

wobei

Ai’j = zi—zj (46)

und z; die Teufe, in der sich der Mittelpunkt des Segments i befindet, z; entsprechend die

des Segments j.

Der Konvergenzlaugenstrom berechnet sich aus der Volumenverkleinerung pro Zeitein-

heit dr wie folgt
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dv.

Q; = -3 = K(pn) 00, T0) - V). (47)

Hierbei ist K die Konvergenzrate und V; beschreibt das Volumen des Segments i. Alle
diese GréB3en sind im allgemeinen Funktionen der Zeit ¢t. Das Vorzeichen in Gleichung 47
wurde so festgelegt, daB eine Volumenverkleinerung zu einem positiven Queliterm fiihrt,

der eine VergréBBerung des Laugenausstroms beschreibt.

Fur die Konvergenzrate K gilt die im Kapitel 4.1 angegebene Gleichung 23 fiir ein Seg-

ment i,

K(pp 05 T) = K, = Koo [(p) - £o(®0) - F1(T). (48)
Definiert man die GréBe B; als

B, = BV, 0, T) = K, fol0) - £1(T) - V. (49)
so l&4Bt sich die Gleichung 47 als

0, = B, £,p) (50)

schreiben.

Mit Hilfe der Beziehungen 45 und 50 wird die Strombilanzgleichung 43 umgeformt zu
-1
ZRi,j'(pi_pj'*-Ai,j'gpL) = Bi'fp(pi)- (51)
J
IR
Da f,(p;) keine lineare Funktion von p; ist, stellt die Beziehung 51 fiir alle i ein nichtlinea-

res Gleichungssystem dar. Die Losungen des Gleichungssystems geben die Laugen-

driicke in allen Segmenten, jeweils zu einem Zeitpunkt 7 und jeweils unter der Vorausset-
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zung, dal3 die Segmente vollstdndig mit Lauge gefullt sind. Unvollstandig geflillte Seg-
mente werden, wie im folgenden Kapitel beschrieben wird, in den Randbedingungen fir

das Gleichungssystem berlcksichtigt.

4.4.1.1 Randbedingungen fiir leere oder teilweise gefiilite Segmente

Das im vorangehenden Kapitel hergeleitete Gleichungssystem 51 flir den Laugendruck
geht von der Strombilanzgleichung 43 aus und gilt daher nur fur vollstandig gefiillte Seg-
mente. Leere oder teilweise geflillte 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, andert sich auch
das Gleichungssystem mit der Zeit. Nach jedem Zeitschritt muf3 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 Konvergenzprozef3
die Endporositat, d.h. eine Porositat vergleichbar mit der von Steinsalz. In diesem Fall
werden sie fir Lauge undurchlassig, und ihr Strémungswiderstand 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 fir den Laugendruck in leeren und unvoll-
standig gefullten Segmenten definiert. In allen Segmenten wird der atmospharische
Druck vernachléssigt. In leeren Segmenten wird folglich ein Druck von 0 MPa herrschen,

in teilweise geflllten Segmenten berechnet sich der Laugendruck aus der Hhe h; der

Lauge im Segment i,

p, = & Py h; (52)

Hierbei sind

p;  derLaugendruck im Segment i,

g die Erdbeschleunigung,
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p;  die Dichte der Lauge und

h;  die H6he des aktuellen Laugenstands im Segment i.

Der wéahrend der ZufluBphase auftretende hydrostatische Druck in teilweise gefluteten
horizontalen Strecken ist in vielen Fallen vernachlassigbar klein gegenliber dem anste-
henden hydrostatischen Laugendruck in gefluteten Segmenten. Etwas anders liegen die
Verhéltnisse wéhrend des Zuflusses in die vertikalen Verbindungen. Dort steigt der Lau-
gendruck bei z.B. 40 m Laugenstand und einer Laugendichte von 1200 kg/m3 aufca. 0,5
MPa an. Dieser Druckanstieg wiirde 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 unvollstandig

geflllten Segmenten als Randbedingung
p. = 0 (53)

far alle Segmente j, die keine Lauge enthalten, oder entsprechend Gleichung 52 fiir teil-

weise geflilite Segmente. Ist das betrachtete Segment i horizontal angeordnet, so kann
s L

die Hohe des Laugenstands 7; durch das zugeflossene Laugenvolumen V, , das Poren-

volumen Vf) und die Hohe H; des Segments ausgedriickt werden,
L
vV,
h. = — H.. (54)
\%
[
Bei vertikal angeordneten Segmenten tritt anstelle der Segmenththe H; die Segmentlan-
ge L,
Die Berlicksichtigung des Gewichts der Laugensaule in gefluteten Segmenten und die

Auswirkung auf den Laugenzufiuf3 bei teilweise gefluteten Segmenten laBt sich mit der
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folgenden verallgemeinerten Definition der GroBe A; j (Gleichung 46) erfassen. Sofern

die Segmente i und j im Gleichungssystem zur Druckberechnung vorkommen, sei

A, . =0 falls z, - Z; < 0 und das Segment i leer

oder nur teilweise geflllt ist,

A, . = 0 falls z, - Z; 2 0 und das Segment j leer

oder nur teilweise geflllt ist,

A. . = z.—7z. sonst (55)

4.4.1.2 Anfangsbedingung fiir den Druck in gefiillten Segmenten

Im folgenden werden die Anfangsbedingungen fir den Laugendruck direkt nach dem
Vollaufen eines Segments formuliert. Nach dem Vollaufen eines Segments i steigt der
Druckvon p,=g¢-p, - H ; auf einen hdheren Wert. In dem Moment, in dem das Seg-

ment aufgefullt ist, gilt zunachst die Beziehung

> S, ; =0, (56)
i

i #j

wobei j Gber alle Nachbarsegmente von i lauft, d.h. der Konvergenzlaugenstrom Q; ist
Null zur Zeit des Vollaufens des Segments i. Aus dieser Gleichung 148t sich ein Anfangs-
wert (Startwert fir eine iterative Lésung des Gleichungssystems 51) ermitteln, indem
man die Gleichung mit Hilfe der Beziehung 45 umformt und nach dem Druck p; im Seg-

ment i auflést. Man erhalt die Anfangswertgleichung

-1
% Ri,j ) (pj_Ai,j'gpL)

pp = 5 : (57)

X R
J
£

i

J
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Werden zu genau der gleichen Zeit mehrere benachbarte Segmente geflutet, so gilt die
obige Gleichung flr eines der Segmente i nur naherungsweise. Flir die exakte Bestim-
mung der Anfangsbedingungen muf3 fir die gerade gefluteten Segmente das Glei-

chungssystem 56 geldst werden.

4.4.2 Berechnung der Laugenstréme und der Laugenvolumina

Bei bekannten Laugendriicken, die entweder nach den Beziehungen 52 oder 53 fiir nicht
vollstéandig geflutete Segmente bzw. durch Losen des Gleichungssystems 51 berechnet
wurden, ergeben sich die Laugenstrome S; jaus dem Darcy-Gesetz 45 bzw. nach Hagen-
Poiseuille entsprechend Gleichung 19, d.h. der Laugenstrom vom Segment i zum Seg-

ment j ist gegeben durch

-1

Si,j = Ri,j'(pi_pj—'-Ai,j.gpL)' (58)

Der Strom S ; ist positiv, wenn p; gréBer als p; - A; »gp; ist, oder anders ausgedriickt: ist
ij P j i,j 6FL

S;j > 0, so flieBt Lauge vom Segment i zum Segment j.
Betrachtet man ein Segment i mit den Nachbarsegmenten j, so fiihren alle Laugenstréome

S;; > 0, zu einer VergroBerung des Laugenvolumens in i, wéhrend alle Laugenstréme

S;; > 0 das Laugenvolumen verkleinern. Da
S. . = =5. . v (59)

ist, erhalt man die gesamte Anderung des Laugenvolumens durch den Netto-Laugen-

N
strom S, , der wie folgt definiert ist

s; = -8, . (60)

I

L L C o
Das Laugenvolumen V, (t + A7) in einem Segment i ergibt sich aus dem Volumen

L
V /(z) somit nach der folgenden Bilanzgleichung
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Vi + A = Vi) + SV A (61)

4.5 Mobilisierung der Schadstoffe

Das in einem Abfallgebinde enthaltene Schadstoffinventar kann freigesetzt werden,
wenn Lauge in einen Einlagerungsort gelangt. Dieser Ubergang 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-
nachst die Behalter der Abfallgebinde das Eindringen der Lauge zur Abfallmatrix behin-
dern. Sind die Behalter mechanisch oder durch Laugeneinwirkung ausgefallen, so be-

ginnt der Ubergang 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 grof3en
Anzahl von Behaltern in guter Naherung der Ausfall der Gesamtheit der Behélter aus ei-
ner Verteilungsfunktion fur die Behalterlebensdauer ermittelt werden. Der Ausfall eines
einzelnen Behélters ist ein Zufallsereignis, das im Rahmen einer probabilistischen Be-

rechnung behandelt werden kann.

Wegen der gréBeren Zahl gleichartiger Abfallgebinde kann auch die heterogene Vertei-
lung des Schadstoffinventars in einem einzelnen Abfallgebinde vernachlassigt werden.
Hierbei wird unterstellt, daf3 die Heterogenitat keine systematische Ursache hat und so-

mit bei der Beschreibung der Gesamtheit der Abfallgebinde entfallt.

Es wird angenommen, daf3 die in der Matrix verteilten Schadstoffe bei der Mobilisierung
zunachst vollstandig in die Lauge Ubergehen. Eine moglicherweise anschlieBende Aus-
féllung oder Sorption an den Korrosionsprodukten und am Versatzmaterial im Einlage-
rungsort oder den anschlieBenden Strecken wird in den Segmentmodellen behandelt
(siehe Kapitel 4.6.6).
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Die im folgenden beschriebenen Modelle fiir die Mobilisierung der Schadstoffe sind fir
radioaktive Abfélle entwickelt worden. AuBBer dem Modell fur instantane Mobilisierung,
das fir beliebige Abfallarten anwendbar ist, kénnen die Mobilisierungsansétze zunichst
nur fUr radioaktive Abfélle verwendet werden. Zur Auslaugung chemisch-toxischer Abfal-

le liegt in der vorliegenden Version des Programms Lopos2 kein Detailmodell vor..
Die Schadstoffmobilisierung kann zur Zeit fir folgende Abfallarten berechnet werden:

- unverfestigte Abfalle,
- verglaste hochradioaktive Abfalle,
- zementierte Abfélle bei unbegrenzten Laugenmengen,

- abgebrannte LWR-Brennelemente.

Far andere Abfallarten kénnen diese Mobilisierungsmodelie durch geeignete Parameter-
bestlickung ebenfalls verwendet werden. Falls dies nicht méglich ist, kénnen entspre-

chende Mobilisierungsansatze eingefiigt werden.

Nicht oder unzureichend verfestigte Abfélle sind beispielsweise fliissige Abfille, die mit
VerfUlimaterial in situ verfestigt worden sind, sowie chemisch-toxische Abfalle. Aufgrund
der unzureichenden Konditionierung kann beim Auflésungsprozef der Abfallmatrix nicht
von einer Barrierenwirkung ausgegangen werden. Abfélle dieser Art werden als instantan

mobilisiert betrachtet.

45.1 Berechnung des Behalterausfalls

Endlagerbehélter erfiillen in Bezug auf ihre Barrierenfunktion unterschiedliche Anforde-
rungen. Einfache Metallfasser oder Kokillen dienen hauptséchlich dem Transport der Ab-
falle zum Einlagerungsort und kénnen im Endlager nur in sehr geringem MaBe eine im
Storfall zutretende Lauge vom Abfall fernhalten, da sie durch mechanische Einwirkungen
und durch Korrosion leicht beschadigt werden kénnen. GréBere Behalter, wie die zur di-
rekten Endlagerung entwickelten Pollux-Behalter, sind dagegen so ausgelegt, daB sie
dem Gebirgsdruck standhalten und einer angreifenden Lauge tiber mehrere Jahrhunder-

te widerstehen kénnen.
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Um die Vielzahl der Behéltertypen beriicksichtigen zu kénnen, wurde ein Rechenpro-
gramm entwickelt, das den Behélterausfall wahlweise durch eines von drei verschiede-
nen Gesetzen beschreibt. Fir die Lebensdauer der Behalter kann eine Gleichverteilung,

eine Exponentialverteilung oder eine Normalverteilung verwendet werden.

Bei der Modellierung des Behélterausfalls wird fir jeden zu betrachtenden Zeitpunkt die

relative Anzahl der zu diesem Zeitpunkt ausgefallenen Behélter

np(t) = = F(v) (62)

aus einer Verteilungsfunktion der Behélterlebensdauer berechnet. Desweiteren wird der

relative Zuwachs an ausgefallenen Behaltern pro Zeiteinheit

Ng(7)
Nz (0)

= f(7) (63)

ng(t) =

aus der Verteilungsdichte der Behalterlebensdauer ermittelt, wobei diese GréBe im fol-
genden als Behélterausfallrate bezeichnet wird. Die relativen Werte beziehen sich jeweils
auf die Gesamtzahl der Gebinde Ny(0) im betrachteten Einlagerungsort. Zur Verein-
fachung wird im folgenden der Zusatz “relativ” immer weggelassen, da alle angegebenen

GroBen relative GréBen sind.
Der Bezugspunkt fir die Zeit 1 ist bei der Berechnung des Behélterausfalls immer der
Zeitpunkt z; des Laugenzutritts in den Einlagerungsort. Die Zeit T ergibt sich aus der wéh-

rend der Ubrigen Rechnung verwendeten Zeit ¢, die sich auf das Ende der Betriebsphase

bezieht, durch

(64)

Da der Behéalterausfall nur flir Zeiten nach dem Laugenzutritt berechnet wird, sind nega-

tive Werte von T nicht moglich.
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4.5.1.1 Gleichverteilte Lebensdauer der Behalter

Fur einfache Behéltertypen wird angenommen, daf sie nur eine eingeschrénkte Barrie-
renwirkung flir angreifende Lauge haben. Sie kénnen bereits durch mechanische Einwir-
kungen ausfallen und werden durch Korrosion in kurzer Zeit zerstért. Fiir diese Behalter
wird ein einfaches Behdlterausfallgesetz verwendet, bei dem die Lebensdauer der Be-
hélter gleichverteilt ist. Dies ist das einfachste Modell des Behalterausfalls und auf viele

Behéltertypen anwendbar.

Der Anteil ausgefallener Behélter ng(t) steigt linear von Null zu Beginn des Behalteraus-
falls auf Eins bei der maximalen Behélterlebensdauer g an (siehe Abbildung 4.2). Die
maximale Lebensdauer ist bei Gleichverteilung doppelt so groB wie die mittlere Lebens-
dauer der Behélter 1p,,,. Flr Zeiten, die groBer als die maximale Lebensdauer sind, ist
die Ausfallrate n B(‘C) = 0. Die Behalterausfallrate und der Anteil der ausgefallenen Be-

hélter ergeben sich demnach zu

"p ng

1
5 T
0 i
0 TBm Tg —P T
Abb. 4.2: Anteil ausgefallener Behélter n p und Behélterausfallrate n g bei gleich-

verteilter Lebensdauer der Behélter.

Tg - maximale Behélterlebensdauer
Tg, - Mittlere Behélterlebensdauer
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el fir 0< 1< Tp

) T

rp(t) = | B (65)
0 fiir T 2 Tp
g— fir 0< 1< Tp

ng(t) = B (66)
1 fiir T 2 Tg

Da die Behalter durch mechanische Einwirkungen, wie zum Beispiel den Gebirgsdruck,
bereits vor dem Laugenzutritt beschadigt werden kdénnen, wird der Behélterausfall durch

das folgende Verfahren modifiziert:

In den Eingabedaten wird eine maximale Behalterlebensdauer Tp ; Vorgegeben. Dieser
Wert ist dann gliltig, wenn der Laugenkontakt bei T = 0 einsetzt. Tritt die Lauge zu einem
spateren Zeitpunkt zu, so wird die Behélterlebensdauer auf diesen Zeitpunkt bezogen.
Wegen der mechanischen Einwirkungen vor dem Laugenzutritt wird angenommen, daf3
sich die vorgegebene maximale Behalterlebensdauer Tp ; verkleinert, so daf3 sich folgen-

de reduzierte Behélterlebensdauer ergibt:
1 B
T, = max(ﬁ)’tB,i Ty - (g - tE)). (67)

Hierbei bezeichnet 7; den Zeitpunkt des Laugenzutritts und t; den Einlagerungszeit-
punkt. Die Behéalterlebensdauer bei einem spaten Laugenzutritt kann auf einen minima-
len Wert von 10% des Anfangswertes reduziert werden, wobei der Wert von 10% hierbei
willkirlich angenommen wurde. In Abbildung 4.3 ist dargestellt, wie sich die maximale
Behalterlebensdauer 15 als Funktion des Zeitpunktes des Laugenzutritts #;, bezogen auf

den Einlagerungszeitpunkt (¢ < 0), verandert.
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Abb. 4.3: Abnahme der maximalen Behélterlebensdauer tz mit zunehmendem Zeit-

punkt des Laugenzutritts.

4.5.1.2 Exponentialverteilte Lebensdauer der Behilter

Halten die Behélter dem Gebirgsdruck stand, so wird die Lebensdauer nicht durch die
mechanische Belastung zwischen dem Einlagerungszeitpunkt und dem Laugenzutritts-
zeitpunkt beeinfluBt. Durch die Auftragung einer korrosionshemmenden Schicht kann
auch das zukiinftige Ausfallverhalten unabhangig von der erreichten Lebensdauer und

damit vom Korrosionsfortschritt der Schutzschicht sein.

Fur diese Behéltertypen, deren zukiinftiges Ausfallverhalten unabhéngig 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 tg, die Behélterausfallrate und der Anteil der ausgefalienen Behalter zu

. 1 T
np(t) = Eexp(—a), (68)
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Abb. 4.4: Anteil ausgefallener Behélter n p und Behalterausfallrate 7 p bei exponen-

tialverteilter Lebensdauer der Behélter.

Ty, - Mittlere Behalterlebensdauer

ng(t) = l—exp(—i). (69)

Abbildung 4.4 zeigt den graphischen Verlauf dieser Funktionen.

4.5.1.3 Normalverteilte Lebensdauer der Behalter

Bei den bisher betrachteten Verteilungsfunktionen ist die Behalterausfallrate entweder
konstant oder hat ein frihzeitiges Maximum. Existiert jedoch ein bevorzugter Ausfallzeit-
punkt fir spatere Zeitpunkte und somit ein Maximum der Behdlterausfallrate fur gréBere
Zeiten, so kann die im folgenden beschriebene Normalverteilung der Behalterlebensdau-
er verwendet werden. Diese Funktion enthalt auBerdem die Moglichkeit, daB zum Zeit-

punkt des Laugenzutritts bereits ein Teil der vorhandenen Behalter ausgefallen ist.

Die Normalverteilung ist durch die mittlere Lebensdauer tg ,,, der Behalter und die Stan-

dardabweichung ¢ der Verteilung charakterisiert. Die Behélterausfallrate ergibt sich zu
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. 1 (T - ’CBm)2
nB(T) = i 2nexp[—TG2——-J. | (70)

Der Anteil ausgefallener Behalter zum Zeitpunkt T wird durch Integration dieser Glei-

chung von -eo bis T berechnet, wobei mit erf(x) die Fehlerfunktion bezeichnet wird,

1 T Tgm
nB(’C) = 2(1 + erf(G—A/iD (71)

In Abbildung 4.5 ist der Verlauf der Behalterausfallrate und des Anteils ausgefallener Be-
héalter graphisch dargestellt. Vergleicht man die Abbildungen 4.4 und 4.5 miteinander, so
zeigt sich, daf3 bei normalverteilter Lebensdauer die Behalter anfangs langsamer ausfal-
len als bei exponentialverteilter Lebensdauer. Bei Zeiten T > T, geht der Anteil der aus-

gefallenen Behalter aber schneller gegen Eins.

np Ap ng
1 —_
— 0.01
np
0 0
I f ! I T
Y 1 2 - Tor
Bm
- c —
Abb. 4.5: Anteil ausgefallener Behalter n p und Behalterausfallrate n p bei normal-

verteilter Lebensdauer der Behalter.

Tgy, - Mittlere Behélterlebensdauer
¢ :Standardabweichung der Lebensdauer. Hier 6 = 2/5 15,
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4,5.2 Korrosion der Abfallmatrix

Zur Beschreibung der Schadstofffreisetzung durch die Korrosion bzw. Auslaugung der

Abfallmatrix ist es nitzlich, die folgende GréBe Ag,y(?) wie folgt zu definieren:

Sofern es sich um radioaktive Abfélle handelt, ist Agy(t) das eingelagerte Inventar des
Nuklids v in einem Segment, das ab dem Zeitpunkt der Einlagerung bis zum Zeitpunkt ¢
ausschlieBlich dem radioaktiven Zerfall unterliegt, nicht jedoch die Abnahme des Inven-
tars durch die Mobilisierung enthalt. Bei sonstigen Abféllen ist Agy(?) das Anfangsinven-

tar des Schadstoffs v vor Beginn der Mobilisierung.
4.5.2.1 Instantane Mobilisierung
Bei der instantanen Mobilisierung ist zum Zeitpunkt #; des ersten Laugenzutritts in das

Einlagerungssegment das mobilisierte Inventar A, (z) gleich dem oben definierten Inven-
tar Ag (2),

A = Ay 0. (72)

d.h. das gesamte bei Laugenzutritt noch vorhandene Inventar geht instantan in Lésung.
Wie bereits erwéhnt, werden Sorption und Ausfallung anschlieBend im Segmentmodell
(s. Kapitel 4.6.6) behandelt. Die Schadstoffkonzentration im Einlagerungssegment ergibt

sich als Quotient aus dem geldsten 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 Bohrléchern gelagert.
Der Mobilisierungsansatz fiir verglasten Abfall beruht auf den Ergebnissen der Experi-

mente, die an C31-3EC-Borosilikatglas in begrenzten Laugenmengen bei realistischen

Temperaturen und Driicken durchgefiihrt wurden [ 12 ]. Dieser Ansatz beschreibt eine in-
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kongruente Glasauflésung, bei der wahrend der Auflésung der Glasmatrix durch Fallung
neue Feststoffe entstehen. Der Ansatz beriicksichtigt die Temperaturabhéngigkeit des

Auflésungsprozesses.

Die Umsetzung der Glasmatrix wird als proportional zur Oberflaiche des Glases ange-

nommen. FUr die oberflaichenbezogene Reaktionsrate j(7) gilt:
Qs 1 1
i) = jrexp(——(——— - —)j (73)
r

mit

Jr  oberflachenbezogene Reaktionsrate bei der Referenztemperatur,
Qg Aktivierungsenergie,

R allgemeine Gaskonstante,

1(r) Temperatur zum aktuellen Zeitpunkt ¢,

Referenztemperatur.

Die Vorgehensweise bei der Bereitstellung der Temperaturverlaufe T(f) und deren Ver-

wendung in den Segmentmodellen wurde am Anfang von Kapitel 4 erlautert.

Die Mobilisierung von Radionukliden aus der Glasmatrix beginnt zu dem Zeitpunkt, an
dem Lauge an das Glas herankommt, d.h. nachdem die ersten Behélter durch Laugen-
einwirkung ausgefallen sind. Der Anteil der ausgefallenen Behélter wird je nach Behal-

tertyp mit dem in Kapitel 4.5.1 beschriebenen Ansatz berechnet.

Ist ng (z - t;) der Anteil der zur Zeit ¢ ausgefallenen Behalter und mg(0) die Anfangs-Glas-

masse eines Gebindes, so ergibt sich die Mobilisierungsrate fiir ein Abfallgebinde,

| np(t = 1)0,j(1)
() = —— g (74)
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Hierbei ist Oeﬁedie effektive Oberflache der Glasmatrix eines Gebindes, an der die Lauge
korrosiv angreifen kann. Sie schlie3t die Oberflachen 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 Einzel-
gebinde als Funktion von T = ¢ - ¢ dargestellt. Fir den Behalterausfall wird eine gleich-
verteilte Lebensdauer mit einem Maximalwert von Tz = 10 a berlcksichtigt. Nach dem
Laugenzutritt bei T = 0 a ist der Kurvenverlauf bis 1 = #; + T durch die Uberlagerung der
konstanten Behélterausfallrate mit der Reaktionsrate j(z) gekennzeichnet, wobei die An-
derung des Anteils ausgefallener Behélter die Anderung der Reaktionsrate Uberwiegt.
Danach ist der Verlauf allein durch die Temperaturentwicklung bestimmt, wie durch Ver-

gleich mit dem ebenfalls eingezeichneten Temperaturverlauf zu sehen ist.

- §
T TIK]
55
=. —
2 0.1 — 400
©
o
(@)
c
2
[0}
K] 0,01 |
3
= Temperatur
; Mobilisierungsrate
0,001 = 300
0 B T
Abb. 4.6: Temperaturverlauf und Mobilisierungsrate fiir verglaste Abfille.

Das mobilisierte Inventar des v-ten Nuklids in einem Einlagerungssegment ergibt sich
durch Zeitintegration aus der effektiven Mobilisierungsrate [1 eff und dem gesamten ein-
gelagerten Inventar A, des v-ten Nuklids in der Glasmatrix zu

Ayt + Ay = A + (1) - Ay (1) - Ar. (75)

eff
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Die Mobilisierung aus verglasten Abfallen ist abgeschlossen, wenn die Glasmasse voll-

standig korrodiert ist.

Sorption und Ausféllung werden im Segmentmodell wie im Kapitel 4.6.6 beschrieben be-
handelt. Die Radionuklidkonzentration im Einlagerungssegment ergibt sich als Quotient

aus dem geldsten Inventar und dem Laugenvolumen.

4.5.2.3 Mobilisierung aus zementierten Abfallen

Schwach- und mittelaktive Abfélle werden im allgemeinen mit Zement verfestigt. Die Ab-
falle kbnnen sowohl homogen als auch heterogen im Gebinde verteilt vorliegen. Bei der
homogenen Zementierung werden fliissige Abfélle direkt mit dem Zementansatz verrihrt
und in Fasser abgefillt. Bei heterogener Zementierung werden kontaminierte Metallteile
in ein Faf geflllt und anschlieBend mit Zement tibergossen. Unter vereinfachenden An-
nahmen kénnen mit den im folgenden beschriebenen linearen Ansatzen beide Arten be-

handelt werden.

Die in einen Einlagerungsort zutretende Lauge kann nach dem Behalterausfall die Ab-
fallmatrix, also den Zement und eventuell die Metallteile des Abfalls korrodieren. Das ein-
fachste Modell einer Mobilisierung aus zementierten Abféllen 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 fiihrt zu einer Umsetzungsdauer 1,,, nach welcher die

Umsetzung der Matrix beendet ist,

(76)

Durch Verwendung unterschiedlicher Werte fir die Umsetzungsdauer 1, kénnen ver-

schiedene Abfallarten charakterisiert werden.

Falls Erkenntnisse Uber elementspezifische Vorgénge bei der Umsetzung des Matrixma-

terials vorliegen, kdnnen die Umsetzungsraten auch elementspezifisch betrachtet wer-
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den. Aus den elementspezifisch vorgegebenen Umsetzungsraten [L . ergeben sich dann

fur die einzelnen chemischen Elemente die Umsetzungsdauern

T = —. (77)

Die Umsetzung der Zementmatrix nach Gleichung 76 oder 77 kann erst nach dem Ausfall
der umgebenden Behélter beginnen. Der Behélterausfall wird dabei je nach Gebindeart
mit einer der in Kapitel 4.5.1 beschriebenen GesetzmaBigkeiten beriicksichtigt. Ist
np(t - t;) der Anteil der zum aktuellen Zeitpunkt ¢ ausgefallenen Behdlter, so ergibt sich
die Mobilisierungsrate |1 eff als Uberlagerung des Anteils ausgefallener Behalter mit der

Umsetzungsrate:
lleff(t) = nB(t - tL)ll(t - tL)- (78)

In Abbildung 4.7 ist der Verlauf der Mobilisierungsrate bei Annahme einer gleichverteilten

Lebensdauer der Behalter als Funktion von T =7 - #; dargestellt.

Das mobilisierte Inventar des v-ten Nuklids in einem Einlagerungssegment ergibt sich

durch Zeitintegration aus der effektiven, ggfs. elementspezifischen Mobilisierungsrate

55
=
2
o
[%2)
o _
| e
=
Q0
Kz
o
o)
=
l | ]
0 g M +2' B T
Abb. 4.7: Qualitativer Verlauf der Mobilisierungsrate zementierter Abfalle bei einer

gleichverteilten Lebensdauer der Behilter unter der Voraussetzung

Tym > Tp.
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il eff und dem gesamten eingelagerten Inventar A, des v-ten Nuklids in der Zement-
matrix zu

A (t+ Ar) = A0 +p0 (2)- Ao, V() - At (79)

eff

Die Mobilisierung aller Radionuklide ist beendet, sobald die gesamte Zementmasse kor-
rodiert ist. Im letzten Zeitschritt wird dabei die Mobilisierung so begrenzt, daB genau das

noch vorhandene Inventar mobilisiert wird.

Sorption und Ausféllung werden im Segmentmodell wie im Kapitel 4.6.6 beschrieben be-
handelt. Die Radionuklidkonzentration im Einlagerungssegment ergibt sich als Quotient

aus dem geldsten Inventar und dem Laugenvolumen.

4.5.2.4 Mobilisierung aus LWR-Brennelementen

Abgebrannte Brennelemente aus Leichtwasser-Reaktoren werden in dickwandigen Me-
tallbehéltern endgelagert. Je nach Entsorgungskonzept werden dabei eine feste Anzahl
von Brennelementen und das Brennelementgerist in je einen Pollux-Behdlter eingesetzt.
Die Pollux-Behélter bestehen aus einer Trockenlagerbiichse, GrauguBkérpern und einer
Zwischenschicht aus korrosionshemmendem Hastelloy und sind fiir die Streckenlage-
rung vorgesehen. Fur die Einlagerung in Bohrlochern sind Pollux-Kokillen vorgesehen,

die die gleichen Abmessungen wie die HAW-Kokillen haben.

Die Pollux-Behalter haben wegen der korrosionshemmenden Hastelloyschicht eine lange
Lebensdauer. Fur 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 daB sie entweder mit einer
gleichverteilten oder einer exponentialverteilten 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 Brennstaben,

Bereich 3: Brennstoffpellets.

Als Metallteile werden die Hulsen und Strukturteile eines Brennelementes bezeichnet.
Die Strukturteile sind nur bei einer Lagerung in Pollux-Behéltern in den Gebinden enthal-
ten. Der Gasraum ist hauptsachlich dann zu bericksichtigen, wenn die Brennstébe nicht

zerschnitten werden, wie es bei der Einlagerung in Pollux-Behaltern der Fall ist.

Das Gesamtinventar eines LWR-Brennelementes wird Uber relative elementspezifische
Anteile auf die drei Bereiche eines Brennelements verteilt. Die elementspezifischen Mo-

bilisierungsraten werden fiir alle drei Bereiche in folgender Form beschrieben:

lleff, X, V(T) = nB(T)ax, e(v)rM, x’ (80)

wobei x Uber die Bereiche 1 bis 3 lauft und r,, , die Mobilisierungsraten im x-ten Bereich,
np(7) der Anteil ausgefallener Behélter und a, () der relative Inventaranteil des Elemen-

tes e(v) im Bereich x sind. Die Raten ry,, werden alle als konstant angenommen.

gesamt
0,0010 —

-
-
——
-
-
-

0,0005 — Rl

Mobilisierungsrate (i [a™]

numsmen® - - ————
sann e - -

0,0000 —{* i I ,

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 Behalter dargestellt. Die mittlere Lebensdauer der Behdlter ist mit 500 a, die
Raten ry, . in den drei Bereichen sind mit Werten von 0,02, 0,1 und 0,0016 a’ angenom-
men worden. Fir jeden Bereich des LWR-Brennelementes und fiir die Gesamtmobilisie-
rung ergibt sich eine Exponentialkurve, die aus dem Verlauf des Behalterausfalls resul-

tiert.

Das mobilisierte Inventar des v-ten Nuklids in einem Einlagerungssegment ergibt sich
durch Zeitintegration aus den effektiven elementspezifischen Mobilisierungsraten

v ef f, %,V und dem gesamten eingelagerten Inventar A ,, des v-ten Nuklids zu

A+ A = A + Tl oy Ag (1) AL (81)
X

Die Summe erstreckt sich tber 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 Aktivitatsstrom so begrenzt, daB genau das

noch vorhandene Inventar mobilisiert wird.

Sorption und Ausféllung 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 gelésten Inventar und dem Laugenvolumen.

4.6 Schadstofftransport und Bilanzierung

Im folgenden wird der Schadstofftransport von einem Segment i zu einem Segment Jjbe-
rechnet. Durch Bilanzierung der Schadstoffstréme werden anschlieBend die Schadstoff-

inventare in den Segmenten bestimmt.

Als Transportmechanismen kommen die Advektion (Kapitel 4.6.1), d.h. der Schadstoff-
transport mit der strdmenden Lauge, die Diffusion und die Dispersion aufgrund des Gra-
dienten in der Schadstoffkonzentration (Kapitel 4.6.2) und eventuell auftretende Konvek-

tionsstrébmungen in Frage. Eine Konvektionsstrémung 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 gel6sten Stoffes, z.B. bei Zement-
auflésung, hervorgerufen werden (Kapitel 4.6.3). In diesem Fall wird die zugehérige Kon-
vektionsgeschwindigkeit mit v° bezeichnet. Daneben wird die instantane Durchmischung
zwischen den offenen Bereichen benachbarter Segmente durch eine zuséatzliche Kon-

vektionsstromung mit der Geschwindigkeit v simuliert (s. Kapitel 4.6.4).

Die Transportgleichung fir Schadstoffe in kontaminierter Lauge durch ein poréses Mate-

rial lautet in integraler Form

9
Jdo - [5o(9 - ¢) = VoD, e Ve - (u +v) - )] = o, (82)
1%

wobei gilt:
dv  Volumenelement,

0] Porositéat des Versatzmaterials,

Schadstoffkonzentration in der Lauge,

)
=

Tensor der hydrodynamischen Dispersion,

Darcy-Geschwindigkeit,

=

Geschwindigkeit einer Konvektionsstromung (v* und/oder v,

Vv
V  Volumen des Segments.

Es wird flir die folgende Ableitung vorausgesetzt, daB wéhrend eines Zeitschritts At die
Porositat ¢ des Versatzmaterials und das Volumen V des betrachteten Segments kon-
stant sind. AuBBerdem werden zunichst Retardation und Ausféllung sowie der radioaktive
Zerfall der Nuklide nicht betrachtet. Innerhalb eines Zeitschritts kann die Zeitableitung na-

herungsweise durch

(c(t + AF) — c(2))
At

0
3,0 ¢) =10 (83)

ersetzt werden, auBBerdem ist
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c(r) = A@) 7 (¢ - V), (84)
wobei A(7) das Schadstoffinventar zur Zeit £ im Porenvolumen Vp = ¢-Vist.

Gleichung 82 ergibt hiermit

Alt + M) = A() + [dv {Ve(D, o Vc) - Ve[(u + v) cl} - Ar. (85)
\%

Umgeformt mit dem GauBschen Satz folgt

At + Ar) = A(r) + {admo{(Dh-Vc)lQ—((L_4+y) c)|Q}At,(86)
o=

wobei Q die begrenzende Oberflache von V ist. Die Bezeichnung lo bedeutet, daf3 die
Werte der Variablen an der Oberflache Q zu nehmen sind.

Segment i ;
Segment j mit V;, o;, k;, ¢; mit Vi, o, ks, ¢; Segment j mit V, ¢;, kj, ¢
ontaktflache Q;;)
Abb. 4.9: Schematische Darstellung eines Segments i und seiner Nachbarsegmen-

te j(i) und der Kontaktflachen Qj mit den Fldchennormalen g
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Zerlegen der Oberflache in Teile (s. Abbildung 4.9)

_&d_w = Zfd(ﬂj'€j’ (87)
Q

wobei g die Flachennormale von Qj ist, liefert fur Segment i

Afr+A)=Af)+ [ do, (z(ph) ?_E_j

, —((u, +v,)c) At.
jiQ, k ik dx; s le
J Q.
J
(88)
Hierbei sind ; und v; die Komponenten von & bzw. y in Richtung ¢;,
u; = uee, (89)
und
0
L = VC ® ek (91 )
dx, :
ist die Komponente des Gradienten von ¢ in Richtung ¢, bzw.
s(D,) - % ¢c. oD, oV (92)
Lo = . c.

Definiert man einen Schadstoffstrom von i nach j durch Advektion
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A; . = jd(x)j-(uj-c)lg, (93)
J

einen diffusiven/dispersiven Schadstoffstrom zwischen i und j

.D dc

(94)

Q.
J

und einen konvektiven Schadstoffstrom, hervorgerufen durch einen Dichtegradienten der

Lauge,

'C)IQ, (95)

so ist das Schadstoffinventar A,(++Af) im Segment i zum Zeitpunkt 1+At gegeben durch

o .D P
J()
4.6.1 Schadstofftransport durch Advektion
Far eine ausschlieBlich durch einen Druckgradienten Vp angetriebene Strdmung in ei-
nem porosen Medium ist die Darcy-Geschwindigkeit 1 bestimmt durch das Darcy-Gesetz

(1]

y = -5 vp, (97)
M

wobei k die Permeabilitat des porésen Materials und p die dynamische Zahigkeit der Lau-

ge sind. Die Gleichung 93 wird hiermit zu
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(98)

~

n axj

Q;

Im folgenden wird am Beispiel der rechten Grenzflache des Segments i (s. Abbildung 4.9)
die Integration Uber die Oberfldche Q; durchgefiihrt, d.h. x; = x, do = dy dz. Im allgemei-
nen werden die Permeabilititen und die Querschnittsflachen der Segmente i und j
verschieden sein. Diese Werte veréndern sich an den Grenzflachen sprunghaft. Da der
Massenstrom durch die Grenzflache jedoch erhalten bleibt, &ndert sich auch der Druck-
gradient Vp an der Grenzflache Q; sprunghaft, wahrend der Druck p stetig verlauft (siehe
Abbildung 4.10).

Im Rahmen der Finite-Differenzen-Methode ist die Schadstoffkonzentration ¢ im Seg-
ment i gleich einer mittleren Konzentration c; und die im Nachbarsegment j gleich einer
mittleren Konzentration ¢;. Die Integration Uiber die Grenzflache kann wie folgt durchge-

fOhrt werden:

Aus der Kontinuitat des Massenstroms folgt

-dy-dzJ, (99)

Segment i Segment j X

Abb. 4.10:  Schematische Darstellung des Druckverlaufs in den Segmenten i und j bei

unterschiedlichen Querschnitten und/oder Permeabilitaten
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wobei F; die Querschnittsfliche des Segments i, ap/axli der Druckgradient im Segment
i (links der Grenzflache ), F; die Querschnittsflache des Segments j und oplox| j der
Druckgradient im Segment j (rechts der Grenzflache Q;) sind. Sowohl k als auch dp/ox

sind jeweils Uber den Segmentquerschnitt konstant, so daf3

k.- F. ap kj'Fj ap

i axi ) ij

(100)

folgt.

Nach Definition haben die Segmente (ber ihre Lange einen konstanten Querschnitt und
eine konstante Permeabilitat, so daB die Taylorentwicklung des Drucks Pg an der Grenz-

flache um den Druck p; in der Mitte des Segments i in erster Ordnung durch

L, op

E-g;i (101)

pg_p,' =

gegeben ist, wobei L; die Segmentlange und op/ox| ; der im Segment i konstante Druck-

gradient sind. Entsprechend gilt im Segment j

_ . 9p
Pj=Pg = 3 K (102)
J

wobei L; die Lange des Segment j ist und der Gradient von p an der Grenzflache oplox| g

durch den konstanten Gradienten op/ox| ;jim Segment j ersetzt wurde.

Addiert man diese beiden Gleichungen und ersetzt dp/ox| j mit Hilfe der Beziehung 100
so folgt

© = = . 103
) E)xi w- L, w-L (103)
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Mit Gleichung 38 gilt

P o 2y R (104)
H axi l-R.+%-R.

wobei R; und R; die Strémungswidersténde der Segmente i bzw. j sind.

Verwendet man die Definition 40 des Stromungswiderstandes R; ; zwischen den Seg-

menten i und j, so erhalt man schlieBlich

bOE ) e
V) ax|,  Thi P

_pi)‘ (105)

Diese Beziehung gilt auch fiir senkrecht zueinander stehende Segmente, wobei je nach
Anordnung entweder L; = 0 und damit R; = 0 oder L; = 0 und damit R; = 0 ist. Mit diesem
Zwischenergebnis 1aBt sich 98 integrieren. Der advektive Laugenstrom vom Segment i
zum Nachbarsegment j transportiert kontaminierte Lauge mit der Schadstoffkonzentra-
tion c; aus dem Segment i in das Segment j, wéhrend ein advektiver Laugenstrom von j
nach i kontaminierte Lauge mit der Schadstoffkonzentration ¢j transportiert. Daher wird
im folgenden zunéchst zwischen Laugenstrdmen von i nach j und von j nach i unterschie-
den. Strdmt kontaminierte Lauge aus dem Segment i heraus, so ist p; > pjund die Lauge
ist mit Schadstoffen der Konzentration c; kontaminiert. In diesem Fall wird die Integration

infinitesimal parallel zur Grenzflache Q; im Segment i durchgeflhrt, und man erhalt

k; 3
= P O _
= —P!dmj ¢; 0 axj = ¢ Ri,j (p; pj). (106)
i i

~a(out)
i, J

Strémt kontaminierte Lauge in das Segment i hinein, so ist p; < p; und die Lauge ist mit
Schadstoffen der Konzentration c; kontaminiert. In diesem Fall wird die Integration infini-

tesimal parallel zur Grenzflache Q; im Segment j durchgefiihrt, und man erhalt
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.a(in)

S = . C, o .- R. .- . — p.). 107

Nach Gleichung 45 ist der Laugenstrom

-1
Sij = Ry (pi=—pp).

Um eine allgemein verwendbare Beziehung abzuleiten, werden zunéchst folgende Be-

zeichnungen gewahlt:

- stromt Lauge von Nachbarsegmenten j in das Segment i hinein, so ist jeweils der
Strom S; ; > 0 und wird im folgenden mit S(.>)i bezeichnet, entsprechend Gleichung

59 ist dann 5; ;< 0 und wird mit S\ bezeichnet

- stromt Lauge aus dem Segment i hinaus in Nachbarsegmente j, so ist jeweils der

(>). bzw. mit S(<)

Strom S; ; > 0 bzw. §; ; < 0. Dieser Strom wird mit S; i i1 bezeichnet.

Der durch eine advektive Laugenbewegung hervorgerufene Schadstoffstrom A? ) in

das Segment i hinein ist somit gegeben durch

.a (in)

A; 77 = X, 87> 0, (108)
j 3

wobei die Summation Uber alle Nachbarsegmente j von i lauft. Die GroBe ¢; gibt die je-

weilige Schadstoffkonzentration in den Segmenten j an.

Der Schadstoffstrom aus dem Segment i heraus ist

1O -y, s

i S, >0, (109)

- ™M

wobei c; die Schadstoffkonzentration im Segment i ist.
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Mit den folgenden Identitaten

& _ 1 1

Sii = 5 USpd +S,0 = 5 (S l = S p (110)
und

) 1

Si,j - 5 ’ (ISi, ]l + Si, ]) (111)

erhalt man flr den gesamten Schadstoff-Eingangsstrom (Gleichung 108)

A (S, | -5, » (112)
i 2 i, j i, j

und flr den Schadstoff-Ausgangsstrom (Gleichung 109)

). (113)

Damit 4Bt sich der Schadstoff-Ubergangsstrom A? j von i nach j bestimmen zu

. 1 1
A = 5’(Ci_cj)'|Si,jl+§'(ci+cj)'5i,j' (114)
-a N
AuBerdem 4Bt sich ein Netto-Schadstoffstrom A? definieren als
.a N -a 1
A; = —ZA,-’]- = 5 Z[(cl. -c;) - |Sl.’ jl +(c; +¢;) -8,
J J
(115)
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Das Minuszeichen sorgt dafir, daB ein positiver Netto-Schadstoffstrom zu einer Ver-
groBerung des Inventars im Segment i filhrt. Der Vergleich mit den Beziehungen 112 und
113 zeigt, daf3 gilt

A-c.z N _ -c.z (in) Aa (out).

i i A

(116)

4.6.2 Schadstofftransport durch Diffusion und Dispersion

Neben dem advektiven Transport von Schadstoffen mit dem Laugenstrom findet ein
diffusiver und dispersiver Schadstofftransport aufgrund eines Gradienten in der Schad-
stoffkonzentration statt. Dieser Transport wird durch die Gleichung 94 beschrieben. Der
Tensor Dy, der hydrodynamischen Dispersion setzt sich i.a. aus den Anteilen molekulare
Diffusion Dy, und longitudinale und transversale Dispersion D zusammen. In isotropen
Medien gilt [ 1]

(Dy)., = 6D, - Bik + (0, = o) |u

ik 8, 8+ o I”jl - 9,

i .

(117)

wobei o die longitudinale und o die transversale Dispersion beschreiben und der Strom
u in Richtung ¢; geht. In einer eindimensionalen Modellierung des Schadstofftransports
fallt die transversale Dispersion weg, stattdessen wird eine Durchmischung der Schad-
stoffe im Segment unterstellt. AuBerdem hat der Gradient der Konzentration ¢ nur eine

Komponente in Richtung ¢;- Die Gleichung 117 nimmt damit die Form

= ¢ -D -8..+ocL'|uj]-6ij (118)

m ij

an. Der diffusive/dispersive Anteil des Schadstoffstroms (94) ist damit

2
Il

d
i —dej'[(q"Dm*O‘L'l“jl)'%] (119)
Q j

Q.
i
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Im folgenden wird wieder am Beispiel der rechten Grenzflache des Segments i (entspre-
chend Abbildung 4.9) die Integration Uber die Oberflache Q; durchgefthrt, d.h. Xj =X,
dw = dy dz. Im allgemeinen werden die Porositaten und die Querschnittsflachen der Seg-
mente i und j verschieden sein. Die Diffusionskoeffizienten und die Dispersionsldngen
kénnen i.a. in den Segmenten ebenfalls unterschiedlich sein. Im Rahmen der Ortsdiskre-
tisierung durch finite Differenzen verandern sich diese Werte an den Grenzflichen
sprunghaft. Da der Massenstrom durch die Grenzflache jedoch erhalten bleibt, dndert
sich auch der Konzentrationsgradient V¢ an der Grenzflache Q; sprunghaft, wahrend die

Konzentration c stetig ist.
Analog zur Advektion wird die Integration tiber die Grenzflache wie folgt durchgefiihrt;

Aus der Kontinuitat des Massenstroms folgt

JO; Dy + oy V5= | dyde = [0, D)+ of [u]) 5| dy dz,
F, : F j
(120)

wobei F; die Querschnittsflache des Segments i, Din der Diffusionskoeffizient, ocz die
Dispersionslénge und dc/dx| ; der Konzentrationsgradient im Segment i (links der Grenz-
flache Q) und F; die Querschnittsflache des Segments j, Dlj;l der Diffusionskoeffizient,
oci die Dispersionslange und 9c/ox]| j der Konzentrationsgradient im Segment j (rechts
der Grenzflache Q) sind. Sowohl ¢ und u, als auch dc/ox sind jeweils tiber den Segment-

querschnitt konstant, fir u, wird das Ergebnis von Kapitel 4.6.1 verwendet, so daf3

dc

i i dc
(Fi q)i Dm L) ISi, ]I) ox

j J
= (Fj ¢, Dy, + oy |S; JI) x| (121

J

i

folgt. Weiteres Vorgehen entsprechend Kapitel 4.6.1 liefert
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-(c; - cj)
i Li + Lj
i i J J
2F;9; Dy +ouy|S; o) 2F;0; Dy +ay]S, )

i i dc
(Fiq)iDm +aLISi, jDa

(122)

Mit diesem Zwischenergebnis liefert 119 fur den diffusiven/dispersiven Anteil des Schad-

stoffstroms zwischen den Segmenten i und j

A, . = Xi,j'(ci'"cj)’ (123)

wobei die Konzentrationen ¢; und cj jeweils die Werte in der Mitte der Segmente i und j

sind und X; ; als

L, L. -1
X, . = —— + —— (124)
i i J J
2F;0,D, + 0, [Sl., j| ) 2(F;0,D, +oy [Si’ j| )

definiert ist. Diese Beziehungen gelten auch fir senkrecht zueinander stehende
Segmente, wobei je nach Anordnung (analog zum Vorgehen bei der Berechnung des

Strémungswiderstandes R; j in Kapitel 4.3.2) entweder L; = 0 oder L;=0ist.

Die Beziehung 123 zeigt, daf bei einer niedrigeren Schadstoffkonzentration im Nachbar-

segment, d.h. ¢;-c; > 0, der Schadstoffstrom von i nach j positiv ist.

Analog zur Gleichung 115 laBt sich ein Netto-Schadstoffstrom definieren als

.D N .D
Ai = _ZAi’j = —‘Z[Xi, i : (ci - C])] (125)
J J

Das Minuszeichen sorgt dafiir, daB ein positiver Netto-Schadstoffstrom zu einer Ver-

gréBerung des Inventars im Segment i fihrt.
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4.6.3 Austauscheffekte

Im folgenden wird die Modellierung von Austauschstréomen beschrieben, welche durch
die Grenzflache zwischen je zwei benachbarten Segmenten treten. Die Austauschstrd-
me werden durch Dichtegradienten hervorgerufen, die von Temperaturunterschieden in
den beiden Segmenten oder von Konzentrationsunterschieden eines gelésten Stoffes

verursacht werden.

4.6.3.1 Austauschstrome durch Dichtegradienten

Die in einem isotropen, porésen Medium durch einen Dichtegradienten angetriebene

Konvektionsstrdmung v° ergibt sich aus
Ve(p - vy = 0 (126)
und der Darcy-Gleichung [ 1]

k
o= —L—L-(Vp—pmg), (127)

wobei p die Dichte der Lauge und g die Erdbeschleunigung sind. Unter der Vorausset-
zung eines konstanten Druckgradienten folgt fur eine horizontale Strecke (orientiert in x-

Richtung, Erdbeschleunigung in z-Richtung) aus 127

vg = -§ . 3—])% = konstant, (128)

P _

vy = 0, (129)
k d

vs = —ﬁ-(a—lz)+g-p). (130)
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Aus der Gleichung 126 folgt bei Anwendung der Boussinesg-Approximation, der Bezie-
hung 128 und dem Verschwinden von v‘: auf dem Rand der Strecke (bei -H/2 und +H/2,
s. Abbildung 4.11)

vSEObzw.a—p = —g-p. (131)

0z

Differenzieren der Gleichungen 128 nach z und 131 nach x liefert

vy k 9p k p
= 2. = = .g 2= (132)
9z L dxdz u ox

Integration dieser Gleichung mit der Randbedingung vz(z =0) = 0 (der advektive

Laugenstrom ist als u, bereits beriicksichtigt) ergibt

o 2. (133)

Die Funktion vi(z) und die Geschwindigkeitsvektoren yp(z) sind in der Abbildung 4.11
skizziert. Das Verschwinden der Strémung auf dem Rand kann mit der Darcy-Gleichung
nicht beschrieben werden. Im Rahmen der verwendeten Naherungen ergibt sich daher
eine lineare Funktion von z, deren Maximalwert auf dem Rand erreicht wird. Die Stro-
mung geht in der oberen Hélfte der Strecke in Richtung des Dichtegradienten (nach

links), wahrend sie in der unteren Halfte (spiegelbildlich) entgegengesetzt verlauft.

Im folgenden wird eine Strecke betrachtet, die sich aus mehreren Segmenten mit even-
tuell unterschiedlichen Querschnitten und/oder unterschiedlichen Permeabilitaten zu-
sammensetzt. Im Rahmen der Ortsdiskretisierung verandern sich diese Werte an den
Grenzflachen sprunghaft. Da der Massenstrom durch die Grenzflache jedoch erhalten
bleibt, &ndert sich auch der Dichtegradient Vp an der Grenzflache Q; sprunghaft, wéh-

rend die Dichte p stetig verlauft.

Stetigkeit des Massenstroms bedeutet folglich
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+ +H/2
Pi > Pj Vx(@% Pj<P;
- j 0
Vy %
+ -H/2

0

Abb. 4.11:  Schematische Darstellung des Geschwindigkeitsfeldes v(z) in einer homo-

gen versetzten Strecke bei Vernachldssigung von Randeffekten

g8 k; 3 g k. 3
| ___féB cz-dyd; = | 1.5_8
(F,72) M i (F;r2y M *lj

-z - dy dz,
(134)

wobei dp/dx|; der Dichtegradient im Segment i und dp/ox] ; der Dichtegradient im Seg-
ment j sind, die Integration nur Uber die obere oder die untere Hélfte der Grenzflache Q;

durchgefihrt wird und das Integral (iber die gesamte Grenzflache Q; verschwindet.

Ausflhren der Intergration ergibt

L L ) U S 7.1 (135)
8 L ! u dx ; 8 J J L x|
Weiteres Vorgehen entsprechend Kapitel 4.6.1, Gleichungen 101 bis 103 liefert
g -k, 3 g (p; —p;)
~H, - F, LA/ L I J ! . (136)
ko dx, w- L m-L;
2k.-H,-F 2k.-H.-F
i 1 J J J
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Mit diesem Zwischenergebnis 148t sich das Geschwindigkeitsfeld v° im Segment i schrei-

ben als
(p;,—p;)
p _ g j Vi P P_
Al S e E R R =0 v =0, (137)
! L
2H. 2H .
i j

wobei die Gleichung 38 fir die Stromungwiderstande R; bzw. R; verwendet wurde.
Wenn die Dichtednderung in einem Segment durch eine Temperaturanderung AT und

durch eine Konzentrationsdnderung eines geldsten Stoffes AC (z.B. durch Zementaufld-

sung) hervorgerufen wird, gilt
Ap = p-pg = py (B AT + - AC). (138)
Far p; - p; ergibt sich hieraus

pi_pj = po[(B(Tl_T])'l'OL(Cl_C]))] (139)

4.6.3.2 Schadstoffstrome durch Konvektion

Betrachtet werden ein beliebiges Segment i und dessen Nachbarsegment j, die in x-
Richtung aneinandergereiht sind. Die Konvektionsgeschwindigkeiten v, i(z) im Segment

iund v, (z) im Segment j werden wie im Kapitel 4.6.3.1 angegeben berechnet.
Da die Schadstoffkonzentration an der Grenzflache zwischen den Segmenten i und j ste-

tig sein muB, gilt fir den Schadstofftransport durch die Grenzflache entsprechend Glei-

chung 95
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H, /2 H,/2

j
A, i = B, | vz’ (2) ci(xg, 7)dz B. | yP () cj(xg, z)dz,
~H, /2 ~H;/2

J X, J

(140)

wobei x, die x-Koordinate der Grenzflache zwischen i und j ist und das Geschwindig-

keitsfeld wie in der Abbildung 4.11 dargestellt parallel zur x-Achse gerichtet sei.

Die Konzentration c(x,z) erhélt man aus der stationaren Losung der Transportgleichung
d

in der der advektive Transport hier nicht betrachtet wird, da er bereits in dem Term A? j

(Kapitel 4.6.1) berlcksichtigt ist. Unter den Voraussetzungen

- konstanter Porositat in den Segmenten,

- konstanter hydrodynamischer Dispersion Dy,

- Vernachléssigung der transversalen Dispersion,
- einer voll ausgebildeten Strémung und

- eines konstanten Konzentrationsgradienten in den Segmenten
ergibt sich die Lésung wie folgt:

Aus Kapitel 4.6.3.1 folgt

v, = v(@ = Cpz, v, = 0,v,=0.
. dc
Mit den Voraussetzungen 35 = const und o, = O folgt
X
¥ 3
c c
VeD, e Vc = ¢D, - a_—i_ = Veyc = v (3)- 35 (142)
Z
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Die Lésung mit der Randbedingung

gl _ o (143)
0z H
+
2
lautet
dc €y dc 3 3 2
c(x, = ch+— - x+ — |z - =-H - z]. 144
(. 2) 0" ox 60D, dx ( 4 ) ( )
Einsetzen in 142 liefert mit der Abk{rzung
o g(pi_pj) 145
LJ " R, R, (145)
L J
_—
2H. 2H.
i J
im Segment i an der Grenzflache zu j
H./2
.p 0 1 9 3 3 5 ac
4 = Bl wg o iﬁ( - 37 5| e
~H /2" 6¢,D, =i i
(146)

wobei die ersten beiden Terme in 144 fortgelassen wurden, da sie bei der Integration ver-

schwinden.

Entsprechend gilt im Segment j
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Ausfihren der Integration liefert

2

g L ) e
LT 120 i i 9x|.
F,¢.D i
und
2
oo L O e e
LJ 120 F¢Dj J ox
itiTm

Aus der Gleichheit der Ausdriicke 148 und 149 folgt

2 J
dc 3 E.qu)ij'ac
ox|. 2 i 9x|.
j Hj F.0.D i

Weiteres Vorgehen entsprechend Kapitel 4.6.1 liefert

. . = I;iac [;jac
J i 209x|. 209x]|.’
i J
bzw. mit 150
2
H; 3 L, Lj
Cj - Cl- = ; a__x . > +
F,0,D, °*1; 2H, 2H

L i J
F0,D, F$.D,

(148)

(149)

(150)

(151)

(152)

Mit Hilfe dieses Zwischenergebnisses wird in Gleichung 148 die Ableitung g_c eliminiert,
x

und man erhalt mit der AbkUrzung

-128 -



_ i j
Y, ; = — + - (153)

schlieBlich

1 2
;= 12089 ) Yo le ey (154)

o
|

Der Schadstoffstrom Af j ist positiv, wenn die Konzentration c; im Segment i gréBer ist
als die Konzentration c; im Segment j, d.h. Gleichung 154 beschreibt in diesem Fall den
Schadstoff-Ausgangsstrom. Der Schadstoffstrom A'Z j ist negativ, wenn die Konzentra-
tion c; im Segment i kleiner ist als die Konzentration c;im Segment j, 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-Schadstof-

strom wie folgt definieren:

Den Schadstoff-Eingangsstrom in ein Segment i erhalt man, wenn man alle positiven
Schadstoffstrome AJp ; addiert, d.h.

-p (in) 1 -p P
J

wahrend der Schadstoff-Ausgangsstrom gleich der Summe Uber alle positiven Schad-

stoffstrome Af j ist, d.h.

.p (out)

1 P P
J

und der Netto-Schadstoffstrom ist
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A} T = 3 A, = Af i _ 4P e, (157)
j

I

Das Minuszeichen sorgt daflir, daB eine héhere Schadstoffkonzentration in den Nachbar-
segmenten zu einer VergréBerung des Inventars im Segment i fiihrt, bzw. eine niedrigere

zu einer Verkleinerung fuhrt.

4.6.4 Schadstofftransport zwischen offenen Bereichen

In einer mit Lauge gefiilliten offenen Strecke wird eine unverziigliche Durchmischung un-
terstellt. Wird eine solche Strecke in mehrere Segmente unterteilt, so muB3 ein zusatzli-
cher Austauschmechanismus eingeflhrt werden, der einen schnellen Konzentrations-

ausgleich zwischen benachbarten offenen Bereichen bewirkt.

Der Austauschmechanismus wird durch einen Laugenaustauschstrom in der Form
S = --u-F (158)

modelliert, wobei F die Querschnittsflache der betrachteten Strecke ist und «’ die Ab-
standsgeschwindigkeit der Konvektionsstrémung beschreibt, die eine instantane Durch-
mischung bewirken soll. Im allgemeinen kann mit einem Wert von ' = 0,1 m/a gearbeitet

werden.

Im Fall zweier benachbarter Segmente mit unterschiedlichem Querschnitt folgt aus der
Kontinuitatsbedingung fur den Konvektionsstrom, daf3 fir die Querschnittsfliche F das

mit der jeweiligen Segmentlange gewichtete harmonische Mittel zu verwenden ist, d.h.
L Lj -1

F. . = (Ll.+Lj)- ]—?-.+_ . (159)

Flar den Austauschstrom zwischen den Segmenten i und j erhilt man somit
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-u - F, .. (160)

Zur Berechnung des hierdurch bewirkten Schadstofftransports werden zunéchst die Dif-
ferentialgleichungen fiir die Schadstoffkonzentrationen in zwei benachbarten Segmenten
i und j berechnet, wobei vorausgesetzt wird, daf3 wahrend eines Zeitintervalls At keine
Schadstoffe aus anderen Segmenten nachgeliefert werden und die Laugenvolumina Vl.L
und ij in At konstant bleiben, d.h.

dc. s™

= _=d (¢, —c.) (161)
i Jj’’

dz Vf

dc . st

) = LL’-(cl.—cj). (162)

dt Vj

c) = C +Cy-e” (163)
L
Vi -A -t
V.
i
wobei C; und C, Integrationskonstanten sind und
m m
S, S
A = _E_il + ’_L{ (165)
V. V.
L J

ist.
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Der Schadstoffstrom von i nach j ergibt sich aus

A, . = S’.’"-(cl.—cj). (166)

Fir eine zeitdiskrete Rechnung 1aBt sich hieraus ein mittlerer Schadstoffstrom,
dt, (167)

der (iber den Zeitschritt Az wirkt, bestimmen zu

M m 1 S',‘ —h - At

wobei die Schadstoffkonzentrationen c; und ¢; im vorherigen Zeitschritt berechnet wur-

den.

Dieser Schadstoffstrom tragt in offenen Strecken neben dem durch Advektion und dem

durch Diffusion zum Schadstofftransport bei.

Analog zur Gleichung 115 IafBt sich ein Netto-Schadstoffstrom definieren als

m

Ly
.M N -M 1 , -\ At
A = _Z.Ai’f = _Z.Z;'_lxl(l_e ) (¢; = ¢;). (169)
J J

Das Minuszeichen sorgt dafilr, daB ein positiver Netto-Schadstoffstrom zu einer Vergro-

Berung des Inventars im Segment i fihrt.
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4.6.5 Schadstoffbilanzierung und radioaktiver Zerfall
Der gesamte Schadstoffstrom setzt sich aus dem advektiven, dem diffusiven/dispersiven

und dem konvektiven Anteil zusammen. Fiir den Schadstoff-Ubergangsstrom vom Seg-

ment i zum Segment j erhalt man somit

. . D . -p
A, . = A, .+ A .+ A, .+ A . (170)

wobei die einzelnen Terme durch die Gleichungen 114, 123, 168 und 154 gegeben sind.
Der gesamte Netto-Schadstoffstrom ist durch

(171)

gegeben, wobei die einzelnen Terme aus den Gleichungen 115, 125, 169 und 157 folgen.

4.6.5.1 Schadstoffbilanzierung

Das Schadstoffinventar A,(t+At) im Segment i zur Zeit t+At ergibt sich aus dem Inventar

Ay(#) mit Hilfe der folgenden Bilanzgleichung

- (in) - (out)
i - A

At + Ay = A + (A A; ) A o= A + A'ﬁv At. (172)

Diese Bilanzgleichung beschreibt die zeitliche Entwicklung des Schadstoffinventars im
Segment i und &hnelt der Gleichung 61 fiir die zeitliche Entwicklung der Laugenvolumina
(Kapitel 4.4.2).
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4.6.5.2 Radioaktiver Zerfall

Sofern radioaktive Abfélle eingelagert werden, wird die zur Bilanzierung des Schadstoff-
inventars unter gleichzeitiger Beruicksichtigung der Schadstoffstrome und des radioakti-

ven Zerfalls bendtigte Gleichung nédherungsweise in zwei Schritten gelost:

1.  Innerhalb des Zeitintervalls Ar wird der radioaktive Zerfall der Nuklide eines Seg-

mentes flr das am Anfang des Zeitschrittes vorhandene Inventar berechnet.

2. Uber das gleiche Zeitintervall wird anschlieBend eine Bilanz des Inventars zur Be-

racksichtigung der Ein- und Ausgangsstrome aufgestellt.
Der radioaktive Zerfall wird im Gegensatz zu anderen Effekten mit einem analytischen
Verfahren und nicht mit einem Uber den Zeitschritt linearen Ansatz berechnet, um auch
far groBe Zeitschritte eine angemessene Genauigkeit zu erhalten.
Voraussetzung des im folgenden beschriebenen Verfahrens ist, daf nur solche Zerfalle
auftreten, bei denen zu jedem Mutternuklid hdchstens eine Tochter existiert, umgekehrt

aber zu einem Tochternuklid mehrere Mutternuklide existieren kénnen. Man erhalt unter

diesen Annahmen eine Baumstruktur des Zerfalles, die in Abbildung 4.12 dargestellt ist.

° e ° Mutternuklide von v

° ° a Mutternuklide von n

e Betrachtetes Nuklid n

Abb. 4.12:  Schematische Darstellung der beriicksichtigten Baumstruktur von Zer-

fallsketten
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Die Differentialgleichung flir die Aktivitdit des n-ten Nuklids hat entsprechend der
Abbildung 4.12 zwei Anteile:

dA

n

dt

= kn(%:Av - An). (173)

Die zeitliche Anderung der Aktivitat durch den radioaktiven Zerfall dA,/dt ist also propor-
tional zur Aktivitat A,, des Nuklids selbst und zur Summe der Aktivitdten der Mutternuklide
2. A, . Die Zerfallsrate A, ist hierbei die Proportionalitatskonstante.

\Y

Mit dem Ansaiz

At

n

A ) = f (e ", (174)
mit
4,000 = A, o = 1,0, (175)

erhalt man die Lésung der Differentialgleichung 173 in der Form

~At !

. At L A
A (1) = A, o€ +Ae " XA (e " df. (176)
Vo

Fur ein bekanntes Anfangsinventar A, ( 148t 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 Aktivitat A, (z) beschreibt. Durch sukzessives Einsetzen in Gleichung 176 kénnen

dann die Aktivitaten der Tochternuklide n berechnet werden.

Die Gleichung 176 kann also rekursiv geldst werden und |48t sich ausgeschrieben dar-

stellen als:
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n

A (1) =An, 0 ¢ +
A, -t kn
%Av(t)—AV,O-e Tt
SSA () -A e M N
VvV K b K,O 7\11’1_7\’K )\’V_A{ﬂ
}\Il’l 7\’\’ }\’K 7\’(,Zl’l -1
(177)

In dieser Gleichung wurden die folgenden GréBen verwendet:

xn, Kv, 7“1("" : Zerfallsrate flir das n, v, x, ... -te Nuklid,

An, O,AV’ 0 Anfangsaktivitat des n, v, ... -ten Nuklids,

Aan f(t) :  Aktivitat des ersten Nuklids in der Zerfallsreihe,

Aan 7,0 Anfangsaktivitat des ersten Nuklids in der Zerfallsreihe.

Die Bilanzierung des Aktivitatsinventars in einem Segment unter Beriicksichtigung der
Eingangs- und Ausgangs-Aktivitdtsstrome erfolgt jeweils am Ende eines Zeitschrittes At,

nachdem der radioaktive Zerfall Uber diesen Zeitschritt berechnet wurde.

4.6.6  Ausfallung bei Erreichen von Loslichkeitsgrenzen

Fir den in Kapitel 4.6.5 berechneten Schadstoffstrom sind nur die in der Lauge gelésten
Schadstoffe relevant. Werden Loslichkeitsgrenzen Uberschritten, so fallt ein Teil der
Schadstoffe aus und tragt nicht zum Schadstofftransport bei. Der Wert der Loslichkeits-
grenze héangt 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 Abfélle wird vorausgesetzt, daB3 sich alle Isotope eines Elementes

chemisch ahnlich verhalten, so daB die ausgefallten Radionuklide dasselbe Isotopenver-
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héltnis haben wie die geldsten. Der Anteil ay , der flr den Transport zur Verfligung ste-

henden, geldsten Nuklide ist dann:

v, L
a, = —=—<) (178)

Ie(n)

Dabei ist V; das Laugenvolumen, L, die Ldslichkeitsgrenze des Elementes ¢ zum Nu-

klid n und I,y die Stoffmenge aller Isotope des Elementes e(n).

Wenn in einem Segment die Léslichkeitsgrenzen tUberschritten 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 gelé-

ster Schadstoffe bzw. Nuklide zu verwenden.

Ausfallung durch das Erreichen von Léslichkeitsgrenzen wird in allen Segmenten beriick-
sichtigt, solange der Schadstofftransport nicht mit interner feinerer Diskretisierung
gerechnet wird (siehe Kapitel 4.7). Wenn in den Segmenten, in denen mit feinerer Dis-
kretisierung gerechnet wird, die Gber alle Blocke des Segments gemittelte Schadstoff-
konzentration die Léslichkeitsgrenze Uberschreitet, wird zur Kontrolle der Zeitpunkt des
Erreichens von Léslichkeitsgrenzen ausgegeben. Ausfallung wird hierbei jedoch nicht be-

rucksichtigt.

Neben der Ausfallung von Schadstoffen durch Uberschreiten der Léslichkeitsgrenzen
kann der Schadstofftransport durch Sorption herabgesetzt werden. Dieser Effekt
beschreibt die Adsorption der Schadstoffe an den Oberflachen der angrenzenden Fest-
kérper, dem sogenannten Sorbens. Quantitativ wird die Sorption durch den Verteilungs-
koeffizienten K ; beschrieben, der das Verhaltnis der Konzentration des Schadstoffs am

Sorbens ¢y, zur Konzentration des Schadstoffs in der Lésung ¢; angibt,

]{d = 29 (179)
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Nach dem K ; -Konzept wird angenommen, daf3 der Sorptionsvorgang reversibel ist und
daf3 der Verteilungskoeffizient unabhéngig von der Menge des betrachteten Schadstoffs
und damit fir 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 Ausfallung stattfindet, ist der Anteil des Schadstoffinventars, der unter Be-

ricksichtigung der Sorption gel6st vorliegt,

= R, = ——, (180)

wobei Ry der Retardationsfaktor ist. Die Masse des Sorbens ist in dieser Gleichung mit
mg bezeichnet. Bei der Ermittlung der Masse werden alle relevanten Materialien in dem
betrachteten Segment berlicksichtigt, also Versatzmaterial, Gestein der Auflockerungs-
zone, Korrosionsprodukte von Zement, usw. Dabei wird angenommen, daf alle diese Ma-
terialien dieselben Sorptionseigenschaften haben, bzw. es wird fir alle Materialien ein

gemeinsamer, konservativ zu wéhlender K, -Wert vorgegeben.

Da in einem Segment im allgemeinen Ausféllung und Sorption gleichzeitig stattfinden
kénnen, muf3 der geldste Anteil durch Kombination der Gleichungen 178 und 180 berech-
net werden. Die Loslichkeitsgrenze L, aus Gleichung 178 wird hierzu um den Anteil,

der durch Sorption maximal am Transport gehindert werden kann, erhéht

K m

) a’s
L'y = Le(n)[1+ v ] (181)

Wird in dem betrachteten Segment diese Loslichkeitsgrenze iberschritten, so fallt der
Uberschissige Anteil der Schadstoffe aus. Der modifizierten Anteilfaktor ergibt sich dann

y4V|
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. _ VL Lle(n)

ap , = (182)

Ie(n)

Mit dem nach Bertcksichtigung der Léslichkeitsgrenzen in Losung verbliebenen Inventar
wird dann nach Gleichung 182 der Anteil berechnet, der nach Berlicksichtigung der Sorp-

tion in der Lésung verbleibt.

Wenn in einem Segment Sorption der Schadstoffe stattfindet, sind in allen Gleichungen
deskKapitels 4.6 ff, in denen Schadstoffkonzentrationen vorkommen, die mit den Anteil-
faktoren aus Gleichung 180 bzw. bei Sorption und Ausféllung aus Gleichung 182 berech-

neten Konzentrationen geldster Schadstoffe zu verwenden.

4.7 Schadstofftransport mit feinerer Diskretisierung

In einigen Fallen ist es erforderlich, eine Strecke fiir die genligend genaue Berechnung
des Schadstofftransports 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, erlbrigt sich die
Berechnung der Druckverteilung entlang der Strecke. Wird eine solche Strecke aber in
einzelne Segmente unterteilt, so mussen fiir alle diese Segmente alle Variablen, insbe-
sondere die Laugendriicke und die Laugenstréme zwischen diesen Segrhenten berech-

net werden.

Eine alternative Vorgehensweise bietet die segmentinterne Diskretisierung, bei der der
Schadstofftransport innerhalb des Segments mit feinerer Diskretisierung gerechnet wird,
wahrend der Laugendruck und der Laugenstrom nur fiir das ganze Segment berechnet
werden. Diese Vorgehensweise fiihrt zu kiirzeren Rechenzeiten bei der Programmaus-

fihrung.
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4.7.1  Modellierung des Schadstofftransports im fein diskretisierten Segment

Im folgenden wird die Modellierung des Schadstofftransports innerhalb eines Segments
dargestellt, wobei fiir den Transport zwischen Segmenten weiterhin die im Kapitel 4.6 be-
schriebene Modellierung verwendet wird. Bei dem Transport innerhalb eines Segments
wird im folgenden nur Sorption an Versatzmaterial berlcksichtigt, nicht die Ausfillung
durch Erreichen von Léslichkeitsgrenzen. Der Retardationsfaktor berechnet sich wie im
Kapitel 4.6.6 zu

‘K, (183)

wobei m, ; die Masse des sorbierenden Versatzmaterials, V-¢; das gesamte mit Lésung
gefllite Porenvolumen des Segments i sind und K, der K -Wert des jeweiligen Schad-

stoffs beschreibt.

Das Segment i werde im folgenden in 2k+1 gleiche Teile (Blocke) unterteilt, blockspezi-
fische GroBen werden mit Kleinbuchstaben bezeichnet. Die Numerierung der Blocke
geht von -k bis +k, wobei k flr das Segment i mit k(i) bezeichnet wird und x der Laufindex

far die Biécke des Segments i ist.

Das Volumen v, der Blécke x folgt aus dem Segmentvolumen V,

k(i)
V. = Y v, = (2k(@) + 1) - Vs (184)
K = k(i)

die Blocklange [, ergibt sich aus der Segmentlénge L; zu

. = L,/ (2kG) + 1), (185)

K

der Blockquerschnitt f, ist gleich dem Segmentquerschnitt F;,
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fo = F, (186)

und die Porositét des Versatzmaterials ¢, ist fir alle Bldcke gleich der Porositét ¢, im Seg-

ment

¢K = ¢l" (187)

Innerhalb eines Segments werden jeweils nur die in Losung befindlichen Schadstoffe

transportiert, nicht die am Versatzmaterial sorbierten.

Hiermit gilt der folgende Zusammenhang zwischen der Schadstoffkonzentration c; im mit

Lauge gefiillten Segment i und den Schadstoffkonzentrationen in den einzelnen Blécken

Cxs

Az/Rf k(@) a /Rf L
c. = = 2 = z
l Vi o K = —k(i) Vi o K = —k(i) Vi 9
k(i)
- s ., (188)
P

wobei ¢; die Konzentration des geldsten Inventars, A; das gesamte Schadstoffinventar im
Segment i, a,. das gesamte Schadstoffinventar im Block x sind und die Konzentration des

geldsten Schadstoffinventars ¢, im Block x sich aus a, nach

c. = - (189)

berechnet. Damit ist die Konzentration des geldsten Inventars im Segment gleich der

tber alle Blocke gemittelten Konzentration des geldsten Blockinventars c,.
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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Ji=i-1 €31€21Cq1Cp 1CiCi2iCig Jr=i+l

Abb. 4.13:  Skizze einer unterteilten Strecke i und der Nachbarsegmente jj, j,, j

d.h. Schadstoffe aus Nachbarsegmenten kénnen nur in die Randblécke k = +k(i) oder in
den mittleren Block x = 0 eintreten. Aus der Transportgleichung folgt fiir das gesamte

Schadstoffinventar a,. in den Blocken x = -k(i)+1, ..., -1, +1, ..., +k(i)-1

; .D
aft + A1) =a/() —)“ Zﬂ{aK’K“b + aKK+x} - At (190)

da diese Blocke jeweils nur genau zwei Nachbarbldcke besitzen (s. Abbildung 4.13). Hier-
bei beschreibt

1
G x+1 = E(CK — Cex1) ISK, we1] * E(CK t Caq) S ey (191)

den advektiven Schadstoffstrom fir k # 0, # +k, wobei s, ., 1 der Laugenstrom vom Block

¥ zum Block k1 ist.
Die Laugenstréme s, .1 berechnen sich wie folgt:
Am linken Rand des Segments i bei -k(i) ist

Sk, g, = S gy

wobei im obigen Beispiel j, das Segment links von i bezeichnet. Erfolgt der Laugenstrom

vom Segment j; zum Segment i, so ist Sl. i negativ und damit auch S_k(i), j-
Iy >y
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Am rechten Rand des Segments i bei +k(i) ist

Sk, 5, = Si gy
wobei im obigen Beispiel j, das Segment rechts von i bezeichnet. Erfolgt der Laugen-

strom vom Segment i zum Segment j,, so ist S; j positiv und damit auch s kGi), j.-
) r ’ r

In einem konvergierenden Segment i dndert sich der Laugenstrom von Block zu Block.
Der gesamte Konvergenzlaugenstrom eines Segments ist gegeben durch den Netto-

strom
S; = XS, ;- (192)

Da unter den anfangs diskutierten Voraussetzungen alle die Konvergenzrate bestimmen-
den GroBen (p, ¢, T) flr alle Blocke gleich sind, entfallt auf jeden Block k der gleiche Anteil

K 1 K
A 193
* %G + 1 Vi (198)

o~

Hieraus ergibt sich fur den Laugenstrom zwischen den Blécken k und k+1

. K
S k41 = '"Si,jl+(k(’)+K+1)'SK (194)

for x = -k(i), ..., -1 und

s S, — (k) = %) - 5§ (195)

X K+ 1

fir = O, ..., +k(i)-1.

Aus 194 folgt far
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. K
s S _1x = Si, i (k@) + x) - s (196)

K K—-1

fur x = -k(i)+1, ..., 0 und aus 195 folgt fir

s s S, 5+ () = x + 1) - sy (197)

X k-1 k-1 % A

fur = 1, ... k().

Entsprechend gilt fir den diffusiven/dispersiven Anteil des Schadstoffstroms

kel (6= Cqq) (198)

fir x # 0, # +k(i).

Da nach Voraussetzung die Langen [, und Querschnittsflachen f,. der Blocke gleich sind
und die Porositaten des Versatzes, die Diffusionskonstante und die Dispersionslange fiir
das ganze Segment gelten, vereinfacht sich der der Gleichung 124 entsprechende Aus-

druck flr x zu

i L
e xk+x1 = (fK'¢K'Dm+ai'ISK,Kill)/lK (199)

An den Réndern (x = -k(i) bzw. k = +k(i)) gilt fir das gesamte Schadstoffinventar

.a .D
Ayt + 80 = a0 = Gy e 1+ Gp, ke 1) A

.a .D
- (a—k(i), i T Ak, jl) - A, (200)

wobei im obigen Beispiel der Index j; das Segment links von Segment i bezeichnet, sowie
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.a .D
At + 80 = a0 = (ay k- 1+ gy, k- 1) - A

.a .D
wobei im obigen Beispiel der Index j, das Segment rechts von Segment i bezeichnet.

Fir den mittleren Block k = 0 gilt fUr das gesamte Schadstoffinventar

aglt + A1) = ay() - X {dgx + df))x} - At
A o= *1 ’ ’

~—z(ag,j+d0’),j) . Af (202)

J

wobei j Gber alle Nachbarsegmente senkrecht zu Segment i l4uft.

Die Schadstoffstrome dfk(i)’ Iz d_l_)k(i)’ J und dZ(i), j de(l.)’ j, ergeben sich aus den
Gleichungen 114 und 123, wobei die Konzentration ¢; durch die Konzentrationen in den
entsprechenden Randblécken des Segments i zu ersetzen sind. Fiir dg’ j und dg j gilt
entsprechend, dal3 c; durch die Konzentration im mittleren Block des Segments i zu er-
setzen ist. Die Konzentrationen in den Randblocken und im mittleren Block werden im
Segment aus den Inventaren in den entsprechenden Blécken analog zu Gleichung 189
berechnet, der Schadstofftransport zu den Nachbarsegmenten wird wie zuvor auBerhalb

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 angepaft wird.
Den Zeitschritt begrenzende Effekte wie Konvergenz, Laugenzutritt und relative Strom-
anderungen sind im Kapitel 2.2 erlautert. Im folgenden wird die Zeitschrittsteuerung dar-

gestellt, wie sie sich fir den Schadstofftransport bei segmentinterner Diskretisierung er-
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gibt. Far nicht unterteilte Segmente ergibt sich der maximale Zeitschritt (ohne konvekti-
ven Transport durch Dichtegradienten) aus dem Courant-Neumann-Kriterium (siehe
Kapitel 2.2) zu

Y -F. -0, L,
At _ min CN i i i , (203)

max . 1
i 5 %(ISI.’ j| +S; 5+ 2% )

wobei Ycyy ein Variationsfaktor, S, j der Laugenstrom zwischen dem Segment i und dem
jeweiligen Nachbarsegment j ist und die Diffusionskonstante und die Dispersionslange

entsprechend 124 enthélt.
Fir ein in Blocke unterteiltes Segment ist es im allgemeinen erforderlich, den Transport

innerhalb des Segments mit einer feineren Zeitschrittweite &¢ zu rechen. Der Maximal-

wert von &t ergibt sich analog Gleichung 203 zu

Yon " F " 0 K

1
E'xz (ISK,K+7»I +SK,K+?»+2'XK,K+X)

(204)
Diese Schrittweite 1aBt sich wie folgt durch die Schnittweite Az,,,, abschitzen:

Die Grof3e

A
N =

> (lsK,K+7\. +SK,K+7\,)
A= 1

beschreibt den gesamten Laugenausgangsstrom aus dem Block k. Er unterscheidet sich
von dem, der in den Block hineingeht gerade durch den Konvergenzstrom sf des Blocks
K. Damit ist szm aber stets kleiner oder héchstens gleich dem Ausgangsstrom aus dem
ganzen Segment, d.h.
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out
<
A Kk =

XS, S - (205)
J

N1 —

Fir einen durch Advektion dominierten Schadstofftransport reicht es daher, fir

5t = At/ (2k(i) + 1) (206)

max ma

zu setzen. Fir einen durch Diffusion und Dispersion dominierten Schadstofftransport

muBte

ot = At/ (2k() + 1) (207)

max ma

genommen werden (vgl. 124 und 199). Da jedoch zugleich unter der Voraussetzung

dc/Ox=const.

|e; - le

- ~ it T mith = %1
<%l T T

lc
ist, reicht es in den meisten Fallen aus, die segmentinterne Schrittweite nach 206 zu be-
stimmen. Gegebenenfalls muB durch den Parameter .y in 203 die Schrittweite verklei-

nert werden.

Der Schadstofftransport durch die Grenzflache zweier Segmente muB in dem Fall, da
innerhalb eines der Segmente mit der kleineren Schrittweite 8¢ gerechnet wird, wie folgt

modifiziert werden:

Anstelle der Konzentrationen ¢; und/oder c; in den Gleichungen 114, 123, 154 und 168
bzw. 115, 125, 157 und 169 treten Uber den Zeitschritt Az gemittelte Konzentrationen i)

und ¢ ;) in den Randbldcken und evtl. ¢, im mittleren Block, wobei

X (e O
C_-*_-k(i) - Ze1tschr1tte8tA[ (208)
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und

2 ( C() - ot )
- Zeitschritte 8t
Cn = 209
0 Al ( )

gilt.
Der Schadstofftransport zwischen einzelnen Segmenten wird jeweils mit der Schrittweite

At gerechnet, wie sie sich aus der im Kapitel 2.2 beschriebenen Zeitschrittsteuerung er-

gibt. Die Zeitschrittweite 6z wird nur fir segmentinterne Berechnungen beriicksichtigt.

- 148 -



5 Testfalle

In den folgenden Kapiteln werden die Testfalle beschrieben, mit denen das Programm
Lopos2 verifiziert wurde. Der erste Testfall befaBt sich mit dem Vergleich der mit Lopos2
erzielten Ergebnisse eines einfachen Transportvorgangs und der zugehdrigen analy-

tischen Losung. Die Beschreibung dieses Testfalls erfolgt in Kapitel 5.1.

Die zweite Testfallgruppe befaBt sich mit der Mobilisierung der Radionuklide aus unter-
schiedlich konditionierten Abféllen. Hierbei erfolgt der Vergleich der Ergebnisse mit
denjenigen, die mit dem Programm Repos6 [ 16 ] erzielt wurden. Die Testfalle werden im

Kapitel 5.2.1 beschrieben, die Diskussion der Ergebnisse erfolgt im Kapitel 5.2.2.

Die dritte Testfallgruppe befaBt sich mit der segmentinternen Diskretisierung zur genaue-
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, erhélt. Die Testfalle werden im Kapitel 5.3.1 be-

schrieben, der Vergleich der Ergebnisse erfolgt im Kapitel 5.3.2.

Die vierte Testfallgruppe befaBt sich mit der Modellierung von netzartig verkntipften Gru-
bengebaudestrukturen. Die Modellannahmen werden im Kapitel 5.4.1 beschrieben und

die Ergebnisse in Kapitel 5.4.2 diskutiert.

5.1 Vergleich mit analytischer Lésung. Schadstofftransport in einer horizon-

talen, versetzten Strecke

Zur Verifizierung des Programms Lopos2 wird zunéchst ein Testfall herangezogen, der
einen Vergleich mit einer analytischen Lésung erlaubt. Dazu wird eine Rechnung zum
eindimensionalen Schadstofftransport unter Berlcksichtigung verschiedener Transport-
mechanismen durchgefihrt. Die mit Lopos2 errechneten Konzentrationsverteilungen

werden den analytischen Lésungen gegenubergestellt.

Es wird der eindimensionale Schadstofftransport durch eine mit Lauge geflillte, horizontal

angeordnete, versetzte Strecke mit einer zeitlich konstanten Permeabilitdt von
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k = 1072 m? und einer zeitlich konstanten Porositét von ¢ = 0,3 untersucht. Fur die Hohe
und die Breite der Strecke wird jeweils ein Wert von B = H =4 m angenommen. Die

Lange der Strecke betragt L = 500 m.

=0 x=1L
c(x =0,1) c,=0
Po PL

Abb. 5.1: Skizze der horizontalen Strecke mit Angabe der Randbedingungen.

Anfangs befindet sich kein Schadstoff in der Strecke. Er wird vielmehr Uiber den linken
Rand bei x = 0 eingebracht, indem dort eine Schadstoffkonzentration ¢(x = 0,¢) aufge-
pragt wird. Auf dem rechten Rand bei x = L betrage die Schadstoffkonzentration fiir alle
Zeiten ¢ = 0. Als Transportmechanismen werden Advektion, Dispersion und Diffusion
unter Berlcksichtigung des Schadstoffabbaus aufgrund von Zerfall in der Strecke be-
trachtet. Auch auf dem linken Rand wird der Abbau der Schadstoffkonzentration aufgrund

des Schadstoffzerfalls bericksichtigt.

Fir die Advektion, d.h. flir die Strémung der Lauge infolge eines erzwungenen Druckgra-
dienten, wird auf dem rechten Rand fir alle Zeiten der Laugendruck p; = 0 MPa ange-
nommen. Am linken Rand wird die Druckbedingung p, = 1,902587-10"% MPa vorgege-
ben, so daf3 sich eine Laugenstrdmung mit einer konstanten Abstandsgeschwindigkeit
von u = 0,2 m/a von links nach rechts einstellt. Fur die Diffusion wird ein Diffusionskoef-
fizient d = 3,1536-10"2 m%/a und fur die Dispersion eine Dispersionslénge von B =10 m
zugrundegelegt. Beim Zerfall des Schadstoffs wird von einer Zerfallskonstanten
A= 6,9316-10'4 a'1, entsprechend einer Halbwertszeit von eintausend Jahren, ausge-
gangen. Die anfangliche Konzentration betrage c(, so daB sich als Konzentrationsrand-

bedingung
c(x =0,1) = coe (210)

ergibt.
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5.1.1  Analytische Lésung

Die Transportgleichung fir den Schadstoff in der Strecke lautet:

pdc _ 0 4. o o (211)
X
mit der Abkurzung

D = d+ Blul
und den Bedeutungen:

c(x,t) Schadstoffkonzentration am Ort x und zur Zeit ¢ in der Lauge,
d Diffusionskoeffizient,

B Dispersionslange,

u Abstandsgeschwindigkeit und

A Zerfallskonstante des Schadstoffs.

Die analytische Lésung unter den Randbedingungen

c(x =0,1) = coe_M
(212)
c(x=L¢t) =0
und der Anfangsbedingung
c(x,t =0) = 0 (213)

ist gegeben durch
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+ e
) (Vv + A)
h /—-——L
Sin { D |
mit
D = d+ Blul
pi*r?
K = >
L
uz
V = - A - —
4D

5.1.2 Modellierung des Testfalls mit Lopos2

Fur die numerischen Berechnungen mit Lopos2 werden die Modellannahmen fiir die
Laugenstromung und den Schadstofftransport durch eine versetzte Strecke unterstellt,
wie sie in Kapitel 4 beschrieben sind. Fur die versetzte Strecke wird das Segmentmodell
KSQN1 eingesetzt. In der Rechnung werden der jeweilige Laugendruck und die Schad-
stoffkonzentration an den Réndern vorgegeben. Hierzu wird das spezielle Segmentmo-
dell RSQN1 verwendet. Die Strecke wird in 100 aquidistante Teile der Ldnge Ax =5 m

aufgeteilt.
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5.1.3 Ergebnisse des Testfalls

Die mit Lopos2 numerisch berechneten Konzentrationsverteilungen werden zu ausge-
wéhlten Zeitpunkten mit der jeweiligen analytischen Losung verglichen. Die gewéhlten
Zeitpunkte sind 1000 Jahre, 2000 Jahre, 3000 Jahre und 4000 Jahre.

Die berechneten Konzentrationsverteilungen sind fiir die gewahlte 6rtliche Diskretisie-
rung in Abbildung 5.2 der analytischen Losung gegenubergestellt. Die Ergebnisse von
Lopos2 stimmen sehr gut mit der analytischen Losung Uberein. Die geringen Abwei-
chungen sind durch die numerische Dispersion aus der Zeit- und Ortsdiskretisierung ver-

ursacht. Die numerische Dispersion 4Bt sich mit Hilfe der Peclet-Zahl Pe

Pe = =22 (215)

beschreiben. Bei einer Peclet-Zahl gleich zwei ist die GréBe der numerischen Dispersion

gleich der physikalischen. Fir Peclet-Zahlen kleiner als zwei ist die numerische Disper-

0.50 7 o -, ~ . :
. Ty — — analytisch [
E §..\ ...... Loposz E
0.40 - ™, 1000 Jahre =
] », :
] i) -
] \ C
__ 0.301 \ -
L ; 2000 Jahre 3 2
& T T T T e :
(&) ] X .'\'..\. o
0.20 R N —
E N, \'\ E
] 3000 Jahre % N, .
e e v s 5 ——— - _\',:..._._.- o .........,,,.,’y_\:“ - r
I . v N L
0103 4000 Jahre Ve \'%.\ -
] < N
] N, -
0004 ____ SN S e e
0 100 200 300 400 500
Ort [m]
Abb. 5.2: Konzentrationsverteilungen tber die Strecke
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sion kleiner als die physikalische. Durch eine geeignete Wahl der Zeitschrittweite oder
mittels einer feineren ortlichen Diskretisierung kann die numerische Dispersion verringert
werden. Bei der gewahlten 6rtlichen Diskretisierung ergibt sich eine Peclet-Zahl von 0,5,
so daf3 die physikalische Dispersion gréfer als die numerische Dispersion ist und die Dis-

kretisierung als ausreichend angesehen werden kann.

5.1.4 Zusammenfassung

Der mit Lopos2 berechnete Schadstofftransport durch eine versetzte Strecke unter Be-
ricksichtigung von Advektion, Dispersion und Diffusion sowie des Schadstoffzerfalls wur-
de mit der analytischen Losung verglichen. Dabei wurden die Konzentrationsverteilungen
entlang der Strecke zu verschiedenen Zeitpunkten gegeniibergestellt. Die Ergebnisse
stimmen sehr gut iberein, so daB der mit Lopos2 berechnete Schadstofftransport durch

die versetzte Strecke anhand der analytischen Losung verifiziert werden konnte.
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5.2 Radionuklidmobilisierung aus unterschiedlich konditionierten Abfallen

5.2.1 Beschreibung der Testfille

Im folgenden werden die Behalterkorrosion 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 MOBGS5 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 Grubengebaude be-
stehend aus einer Kammer, einem Bohrloch bzw. einer Strecke, einer mit Salzgrus ver-
setzten Strecke und einem Damm, Uber den die Freisetzung aus den Endlager erfolgt
(siehe Abbildungen 5.3 und 5.4). Zur Vereinfachung wird angenommen, daf3 das Gruben-
gebaude instantan mit Lauge geflllt ist, so daB die Behalterkorrosion und die Radionu-

klidfreisetzung unmittelbar beginnen kénnen.

Far die Einlagerungskammer und die Einlagerungsstrecke werden das Segmentmodell
EKQV2 (Lopos2) bzw. die Segmentmodelle KAMAW1 und ESALG1 (Repos6), fiir die
Bohrlécher 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, fir das das Modell
SGMIF2 des Mittelfeldes zur Anwendung kommt.
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Kammerverschiuf3 Damm

W/

Kammer versetzte Strecke

Abb. 5.3: Einfaches Grubengebaude: Kammer-Strecke-Damm

Damm

versetzte Strecke

/0

Bohrlochstopfen

] o IN

o]ofe]efofefe]e

Bohrloch mit HAW bzw. MAW

Abb. 5.4: Einfaches Grubengebaude: 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 Fallen 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’ angenommen, Uber die ersten 10% Jahre stimmen die
Zeitverlaufe Uberein. 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 Modellierung des Strémungs-
widerstandes der Kammer. In Repos6 wird dieser Stromungswiderstand des Kammerin-
halts, d.h. der eingelagerten Abfalle, gegenliber dem des Verschlusses vernachléssigt.
In Lopos2 wird in jedem Fall der Strémungswiderstand der eingelagerten Abfille, die wie
poroses Material mit einer mittleren Porositat von Hohlraumvolumen dividiert durch Ge-
samtvolumen modelliert werden, und gegebenentfalls des Kammerversatzes beriicksich-
tigt. FUr groBe Zeiten zeigt sich eine Abweichung wegen der fortgeschrittenen Kompak-

tion der Abfélle und des Versatzes in den Einlagerungssegmenten.

1 ) L L il TR | 1 L | | i L
i Lopos2 &
. Repos6 -

Laugenausstrom [m%/a]
1
T

104 10° 10
Zeit [a]

Abb. 5.7: Zeitverlauf der Laugenfreisetzung aus der MAW-Kammer

Die Unterschiede in der Modellierung der Diffusion ergeben bei dem vorliegenden einfa-
chen Grubengebdudemodell mit einer langen, nicht weiter diskretisierten versetzten
Strecke ebenfalls Unterschiede in der Schadstofffreisetzung. Bei Lopos wird der Gradi-
ent der Schadstoffkonzentration Gber den Abstand der Segmentmittelpunkte berechnet.

In der Repos-Modellierung fallt die Konzentration nur Uber den VerschluB der Einlage-
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rungsstrecke auf die mittlere Konzentration in der versetzten Strecke ab, bei der groben

Diskretisierung ist der Gradient groBer als im Lopos-Fall.

5.2.2.2 Mobilisierung von verglastem HAW in Bohriéchern

Fur ein Einlagerungsbohrioch mit HAW sind die Ergebnisse dhnlich wie fiir MAW. Die Ab-
bildungen 5.8 und 5.9 zeigen die entsprechenden Ergebnisse anhand von CS-135. Auch
hier gibt es Abweichungen flir Zeiten gréBer als 3-1 0° Jahre. Die Begriindung ist &hnlich
wie im Fall der Kammer. Ein deutlicher Unterschied in der Freisetzung beruht darauf, dai3
im Fall Repos6 der Stopfen des Bohrlochs nach ca. 14 000 Jahren die Endporositit er-
reicht, wihrend im Fall Lopos2 erst nach 580 000 Jahren der Abfall im Bohrloch End-
porositat erreicht. Dieser Unterschied beruht auf der Modellierung der Konvergenz im
Bohrlochstopfen. In Lopos2 wird im Stopfen der gleiche Druck angenommen wie im
Bohrloch, wahrend 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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5.2.2.3 Mobilisierung von zementiertem MAW in Bohriéchern

Die Abbildungen 5.10 und 5.11 zeigen die Ergebnisse fiur ein MAW-Bohrloch am Beispiel
des Nuklids CS-135. Die Abweichungen flir Zeiten groBer als 10% Jahren beruhen auf

den bereits genannten unterschiedlichen Modellierungen.
In jedem der betrachteten Féalle stimmen die Zeitverlaufe fur Behalterausfall und Mobili-

sierung Uberein, Unterschiede treten allein aufgrund der abweichenden Modellierung der
Laugenbewegung auf.
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Abb. 5.10:  Mobilisiertes Inventar und Freisetzung (MAW-Bohrloch, Lopos2)
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Abb.5.11:  Mobilisiertes Inventar und Freisetzung (MAW-Bohrloch, Repos6)
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5.2.2.4 Mobilisierung aus abgebrannten LWR-Brennelementen in Strecken

-Fur den Fall der Mobilisierung 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. AuBBerdem wird die Diffusionskonstante auf Null ge-
setzt. In diesem Fall gibt es keine Freisetzung aus dem Einlagerungssegment, und die
Ergebnisse zeigen fir das Einlagerungssegment nur das jeweils mobilisierte Inventar.
Wie bereits bei den vorangehenden Vergleichsféllen wiirde die Bericksichtigung der
Konvergenz und der Diffusion wegen der unterschiedlichen Modellierung der Strémungs-
widerstdnde bzw. des Konzentrationsgradienten Unterschiede in der Schadstofffreiset-
zung und damit auch Unterschiede im jeweils aktuell im Einlagerungsbereich vorhande-

nen Inventar ergeben.

Abbildung 5.12 zeigt das aktuell mobilisierte Inventar in der Einlagerungsstrecke. In den
ersten ca. 1000 Jahren wird der Zeitverlauf durch den Behélterausfall und die Mobilisie-
rung aus den unterschiedlichen Bereichen des Abfalls bestimmt. Kohlenstoff C-14 ist nur

vl Ll | oo el vl

0 > J-129

1012 g — e - C14 L
e T~ — J129

i //' \1,(3) . —-- C14 |

Mobilisiertes Inventar [Bq]
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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 Metaliteilen vorhanden. Die Anteilfaktoren fir C-14 sind 1 flir Bereich 1 (Metallteile)
und O far die anderen Bereiche, die Anteilfaktoren fiir Jod J-129 sind O flir den Bereich 1
und 0,015 far den Bereich 2 (Gasraum) bzw. 0,985 flr den Bereich 3 (Brennstoffmatrix).
Die schnelle Mobilisierung aus dem Gasraum ist bereits nach 100 Jahren (2), die aus den
Metallteilen nach ca. 250 Jahren (1) abgeschlossen, wahrend die langsamere Mobilisie-
rung aus der Brennstoffmatrix ca. 1070 Jahre (3) andauert. Danach wird das aktuell vor-
handene Inventar wegen fehlender Freisetzung ausschlieBlich durch den radioaktiven
Zerfall bestimmt, wodurch sich bei J-129 kaum eine Veranderung zeigt, wahrend 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 Schadstofftransports durch lange versetzte Strecken ist
es erforderlich, diese in genligend kurze Teilstlicke, Blocke genannt, zu unterteilen. Die
Modellierung des Schadstofftransports durch eine solche unterteilte Strecke ist im Kapi-
tel 4.7 beschrieben. Im folgenden wird der Schadstofftrahsport anhand eines einfachen

Beispiels untersucht.

5.3.1 Beschreibung der Testfille

Die im folgenden aufgefiihrten einfachen Grubengebaudestrukturen werden zum Test
der rdumlichen Diskretisierung verwendet. Die nachfolgend beschriebenen Tests unter-
suchen den Radionuklidtransport aus einer Einlagerungskammer mit MAW-Abféllen
durch eine versetzte Strecke in ein Ausgangssegment. Das Ausgangssegment stellt z.B.
die Verbindung des Streckensystems zum Deckgebirge dar und legt die Randbedingun-
gen fur das Segmentsystem fest, wie anstehender hydrostatischer Laugendruck und Ra-
dionuklidkonzentration auBerhalb des Segmentsystems. Die versetzte Strecke mit einem

Querschnitt von 36 m? und einer Lange von 500 m wird zum einen so geteilt, daB die
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Laugenbewegung die Strecke als ein Segment erfahrt, wahrend der Nuklidtransport in
der Strecke diskret in mehreren Blécken 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 Grubengebaude mit zunehmender Verfeinerung nur noch wenig &n-
dert. In weiteren Testfallen 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 fiir den advektiven Schadstofftransport ist in jedem Fall
die Konvergenz der Einlagerungskammer. AuBerdem werden in jedem Segment der dif-
fusive und der dispersive Schadstofftransport beriicksichtigt. Weitere konvektive Trans-

portmechanismen z.B. aufgrund von Dichtegradienten werden nicht betrachtet.

Im Einzelnen ergeben sich folgende Test- und Vergleichsfalle:

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 Blécke.

Fall 2a: Kammer, unterteilte versetzte Strecke (25 Blocke) bzw. 25 Streckensegmente,
Ausgangssegment, Anordnung wie in Abbildung 5.13 bzw. 5.14, ohne Konver-

genz.
Fall 2b: Kammer, unterteilte versetzte Strecke (25 Blécke) bzw. 25 Streckensegmente,

Ausgangssegment, Anordnung wie in Abbildung 5.13 bzw. 5.14, mit Konver-

genz.
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CH + CD CF
Kammer mit VerschluB3 unterteilte versetzte Strecke Ausgangssegment
Abb.5.13:  Anordnung der Segmente fiir die Testfalle 1, 2a und 2b
CD1, CD2, CD3, ..., CDn
CH CF
Kammer mit VerschluB3 versetzte Streckenteile Ausgangssegment

Abb. 5.14:

5.3.2 Ergebnisse der Testrechnungen, Fall 1

Im Testfall 1 wird die Verzdégerung des Schadstofftransports fiir das Radionuklid J-129 in
einer versetzten Strecke untersucht. Es zeigt sich, daB eine gentigend genaue raumliche
Diskretisierung dieser Strecke erforderlich ist, um den Schadstofftransport realitdtsnah
zu beschreiben. Abbildung 5.15 zeigt den Schadstoffstrom aus dem Grubengebéude,
d.h. aus dem Ausgangssegment CF, fur Diskretisierungen der Strecke CD in 1, 9, 17, 25,
33, 41 und 49 Bldcke. Bei einer Diskretisierung gréBer als 25 Blocke dndert sich der An-
stieg der Schadstofffreisetzung nur noch wenig. Nach Uberschreiten des Maximalwertes
des Schadstoffstroms ist ein Unterschied in den Ergebnissen nur gegenliber der nicht

unterteilten Strecke (Unterteilung 1) festzustellen. Der Schadstoffstrom liegt wegen der

Anordnung der Segmente fir die Vergleichsféalle 2a und 2b

anfanglich gréBeren Freisetzung dann unter dem der unterteilten Strecke.
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Abb. 5.15:  Nuklidstrom von J-129 aus einem Grubengeb&ude mit einerin 1, 9, 17,

25, 33, 41 bzw. 49 Blocke unterteilten versetzten Strecke

Abbildung 5.16 zeigt die zeitliche Entwicklung der Schadstoffkonzentration von J-129
entlang der in 25 Blocke unterteilten Strecke fiir 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 |aBt sich abschét-
zen, wenn man das Ergebnis mit dem der Unterteilung in 49 Blocke vergleicht (s. Abbil-

dung 5.17). Im letzteren Fall ist die numerische Dispersion gering.
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Abb.5.16:  Zeitliche Entwicklung der Konzentrationsfront von J-129 entlang der

Strecke CD bei einer Unterteilung in 25 Blécke

1.5.10°
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Abb. 5.17:  Zeitliche Entwicklung der Konzentrationsfront von J-129 entlang der

Strecke CD bei einer Unterteilung in 49 Blocke
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5.3.3 Ergebnisse der Testrechnungen, Fall 2

Im Testfall 2 wird der Schadstofftransport fiir das Radionuklid J-129 entlang der versetz-
ten, in 25 Blocke unterteilten Strecke verglichen mit dem Ergebnis flr die durch 25 ein-
zelne Segmente beschriebenen Strecke. Es zeigt sich, daf bei fehlender Konvergenz
der Strecke die Ergebnisse genau lbereinstimmen (Abbildung 5.18). Bei vorhandener
Konvergenz in der Strecke weichen die Ergebnisse flr gro3e Zeiten voneinander ab
(Abbildung 5.19). Der Grund hierfir liegt in der nichtlinearen Abhéangigkeit der Konver-
genzrate vom Laugendruck. Wahrend bei der in Blécke unterteilten Strecke ein und der-
selbe mittlere Druck in allen Blécken angesetzt wird und damit der Querschnitt, die Per-
meabilitat und der Strdomungswiderstand in allen Blécken gleich ist, andern sich diese
GréBen in den einzelnen Segmenten der Strecke unterschiedlich. Aus einem anfangs
linearen Druckabfall entwickelt sich daher mit der Zeit ein nichtlinearen Druckabfall ent-

lang der Strecke, der entsprechend auf die Konvergenzrate zurlickwirkt.
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Abb.5.18:  Fall 2a: J-129-Nuklidstrom, keine Konvergenz in der unterteilten Strecke
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Abb. 5.19:  Fall 2b: J-129-Nuklidstrom, mit Konvergenz in der unterteilten Strecke
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5.4 Lésungs- und Schadstofftransport in einem Modeligrubengebaude mit

einfacher Ringstruktur

5.4.1 Modellierung einer ringférmigen 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 fiir die Schadstoffe wird im Testfall 1 am Segment 14 eine Kammer angehangt (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 flr
die Schadstoffe Uber die beiden Zweige des Rings gleich lang, im Testfall 2 sind sie un-
terschiedlich lang. Wegen des gréBeren Streckenstiicks 6 steht fiir die Schadstoffe auf

dem Weg rechts herum in beiden Faéllen ein gréBeres Verdiinnungspotential zur Verf(i-

gung.

Testfall 1 Testfall 2
Ausgang B Ausgang B
2 3] 4 | 5 |s 3] 4 | 5 |e
7 7
B B B B
; 11 | 12 |13 <41 |14 10(H®»11] 12 | 13 ;
Kammer 15 15 | Kammer

Abb. 5.20:  Beispiel fur ein ringférmiges Modellgrubengebaude
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 betragt 10° kg. Es wird unterstellt, daB dieses Inventar bei
Losungszutritt instantant mobilisiert wird. Das Volumen der versetzten Kammer betragt
20 000 m®, das Versatzmaterial einschlieBlich der Schadstoffe hat eine Porositat von
40%. Das gesamte Grubengebaude sei von Anfang an mit Losung gefllt, so daf die L6-
sungsfreisetzung aus dem Grubengebaude und die Schadstofffreisetzung aus der Ein-

lagerungskammer sofort beginnen kénnen.

Die Streckensegmente 2 bis 5 und 7 bis 14 haben alle die gleiche Abmessung (H6he 6 m,
Breite 6 m, L4nge 50 m) und die gleiche Anfangsporositét des Versatzmaterials von 30%.
Diese Segmente sind zur genaueren Beschreibung des Schadstofftransports intern in je
5 Blocke unterteilt (vgl. interne Diskretisierung, Kapitel 4.7). Das Segment 6 ist dreimal
so lang und daher intern in 15 Bldcke unterteilt. Alle Streckenstlicke 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 angepaft.

Im Testfall 1 wird Zeile 14 in

14 SEGMENT 14 Y 0 9 0 13 15 0
geéndert und die Zeile 15

15 KAMMER-R Y 0 14 0 0 0 0
angefugt. Im Testfall 2 wird die Zeile 10 in

10 SEGMENT10 Y M 8 0 0 15 0
geéndert und die Zeile 15 nimmt die Form

15 KAMMER-L Y 0 10 0 o0 0 0

an.
Die Freisetzung der Schadstoffe aus dem Modellgrubengebaude erfolgt in beiden Test-

fallen aus dem Segment 1, das durch das Modell IQQN2 (s. Kapitel 3.2.6) beschrieben

und mit Ausgang bezeichnet wird.
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5.4.2 Ergebnisse

Fur die vorgestellten Testfélle werden in den folgenden Kapiteln jeweils die Laugenstro-
me an ausgewahiten Stellen des Modellgrubengebdudes untersucht. Jeweils anschlie-
Bend werden die Schadstoffstrdbme an den entsprechenden Segmentausgéngen
dargestellt und diskutiert. Zur einfacheren Interpretation werden in den folgenden Be-
rechnungen die Diffusionskonstante auf Null gesetzt und die Konvergenz in den Strecken
unterdrlckt. Die Anfangskonvergenzrate in der Kammer betragt 1%/Jahr. Die numerische
Dispersion 148t sich auch bei feiner Diskretisierung nicht vollstandig vermeiden, daher

wird auch die physikalische Dispersion nicht vernachlassigt.

5.4.2.1 Laugen- und Schadstoffstrome im Testfall 1
Abbildung 5.21 zeigt die Laugenstrdme aus der Einlagerungskammer und aus dem

benachbarten Streckenstlick (Segment 14) sowie die in das Segment 2 Uber die zwei

Wege hineinflieBenden Stréme und den Laugenstrom aus dem Grubengebéude. Wie zu
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‘Abb. 5.21:  Laugenstrdme im Testfall 1

-173 -



erwarten, sind die Laugenstréme uiber die beiden im Fall 1 gleichwertigen Wege identisch
und genau gleich der Halfte des aus der Kammer ausgepreBten Stroms. Der Laugen-
strom am Ausgang ist gleich der Summe der beiden in das Segment 2 eintretenden Stré-
me. Er ist wegen fehlender Konvergenz in den Strecken genau gleich dem Strom aus der
Kammer. Die Streckenkonvergenz wiirde dazu flhren, daB zusatzlich Lauge aus jedem

Streckenstlick ausgepref3t wiirde.

Abbildung 5.22 zeigt den Schadstoffstrom an den entsprechenden Stellen des Segment-
systems. Vergleicht man zunéchst den Schadstoffstrom aus der Kammer mit denen aus
dem Segment 14, so zeigt sich eine Verzégerung des Schadstofftransports im Strecken-
stlick 14. Der Schadstoffstrom in -x-Richtung tritt aus der Mitte des Segments 14 aus und
erscheint damit friher als der in +y-Richtung. Der etwas abgeflachte Anstieg des Stroms
beruht auf der physikalischen und der numerischen Dispersion, da diese Effekte nicht
unterdriickt werden kdnnen. Nach Erreichen des Maximums, d.h. nachdem die Schad-

stofffront durch das Segment hindurch ist, stimmen beide Schadstoffstréme (iberein.
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Abb. 5.22:  Schadstoffstrome im Testfall 1
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Wegen des gréBeren 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 Uber den Weg rechts herum
gegenuber dem links herum zu noch gréBeren Zeiten hin verschoben und das Maximum
etwas geringer. Fiir groBe Zeiten stimmen beide Schadstoffstréme wieder (iberein und
sind genau die Hélfte des Stroms aus der Kammer. Der Schadstoffstrom am Ausgang
zeigt eine Verzégerung von mehr als 1000 Jahren, ist aber fUr groBe Zeiten gleich dem
aus der Kammer. Die gesamte Freisetzung bricht ab, wenn wegen Erreichens der End-
porositat in der Kammer die Konvergenz zum Stillstand kommt und damit der Laugen-

strom versiegt.

5.4.2.2 Laugen- und Schadstoffstréme im Testfall 2
Abbildung 5.23 zeigt die Laugenstrdme aus der Einlagerungskammer und aus dem

benachbarten Streckenstlick (Segment 10) sowie die in das Segment 2 (iber die zwei

Wege hineinflieBenden Strdme und den Laugenstrom aus dem Grubengeb&ude. Die
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Abb. 5.23:  Laugenstrome im Testfall 2
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Laugenstrome teilen sich entsprechend dem Verhéltnis 3:9 der Widerstande der beiden
Wege auf. Der Laugenstrom am Ausgang ist wieder gleich der Summe der beiden in das
Segment 2 eintretenden Stréme. 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 zunéchst den Schadstoffstrom aus der Kammer mit denen aus
dem Segment 10, so zeigt sich eine Verzégerung des Schadstofftransports im Strecken-
stiick 10. Analog zum Fall 1 tritt der Schadstoffstrom in +x-Richtung aus der Mitte des
Segments 10 aus und erscheint damit friher als der in +y-Richtung. Nach Erreichen des
- Maximums, d.h. nachdem die Schadstofffront durch das Segment hindurch ist, ist das
Verhéltnis der Schadstoffstréme wie das der Laugenstrome 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 ausgeprefBten kontaminierten Lauge (maximal 1/3 von
8 000 m® Porenvolumen der Kammer), die diesen Weg nimmt, nicht ausreicht, alle Seg-
mente zu durchdringen (Porenvolumen der Segmente auf dem Weg rechts herum:

5940 m3) und keine Diffusion bericksichtigt wurde.
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Abb. 5.24:

Schadstoffstrdme im Testfall 2
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Far groBe Zeiten stimmen der Schadstoffstrom aus dem Segment 10 in +y-Richtung und
der am Ausgang daher iberein und sind kleiner als der Schadstoffstrom aus der Kammer.
Die gesamte Freisetzung bricht ab, wenn wegen Erreichens der Endporositét in der Kam-

mer die Konvergenz zum Stillstand kommt und damit der Laugenstrom versiegt.

5.4.3 Zusammenfassung

In den beiden diskutierten Testféllen wird der Laugenstrom aus einer Kammer entspre-
chend den Stromungswiderstdnden im richtigen Verhéltnis auf die beiden méglichen
Transportwege verteilt. Auch die Schadstoffstrdme zeigen die richtige Aufteilung auf die
beiden Wege. An den jeweiligen Verzweigungspunkten treten die Schadstoffstrome ent-
sprechend unterschiedlich verzégert aus. Dies 148t sich durch die unterschiedlich langen
Transportwege bis zu den Verzweigungspunkten erklaren. Anhand der beiden einfachen
Testfélle ist damit gezeigt, daB3 mit dem Programm Lopos2 vernetzte Grubengebéude-

strukturen richtig behandelt werden kénnen.
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6 Zusammenfassung

Das Modul Lopos ermdglicht die Berechnung der Freisetzung von Schadstoffen aus
Grubengebé&uden, deren Teilbereiche netzartig miteinander verbunden sind. Es ist in die
modulare Struktur des Programmpakets Emos eingebunden, so daf es in Verbindung
mit allen anderen Modulen fUr integrierte Langzeitsicherheitsanalysen eingesetzt werden
kann. Insbesondere sind auch Monte-Carlo-Simulationen zur Berlicksichtigung von Un-
sicherheiten in den Eingangsdaten méglich. Alle Pra- und Postprozessoren des Pro-
grammpakets Emos sind anwendbar, so daf3 die Bedienung des Programms Lopos2
menigesteuert erfolgt und eine umfangreiche grafische und tabellarische Ergebnisaus-

gabe sichergestellt ist.

Die Modellannahmen und die physikalischen Grundlagen der Modellierung sind in dem
vorliegenden Bericht beschrieben. Durch Vergleich mit analytischen Lésungen, durch
Vergleich mit anderen Rechenprogrammen und durch Anwendung des Programms auf
einfache Grubengebaudestrukturen wurde der entwickelte Programmcode getestet und

verifiziert.

Es wurden eine Reihe von Segmentmodellen fiir die Teilbereiche von Grubengebauden
sowie eine Reihe von Mobilisierungsansétzen zur Beschreibung der Schadstofffreiset-
zung aus Abféllen entwickelt, so da3 das Programm in der vorliegenden Version bereits
umfassend fur Langzeitsicherheitsanalysen einsetzbar ist. Das Programm ist so flexibel
gestaltet, daf3 konkrete Anwendungsfalle, die mit der jetzigen Version nicht abgedeckt

werden, durch einfaches Einflgen weiterer Modelle behandelt werden kénnen.

Eine ausflihrliche Bedienungsanleitung und eine programmtechnische Beschreibung von

Lopos2 liegen flr die Anwender als interne Berichte vor.
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10 Glossar

ABFALLGEBINDE: Behalter mit schadstoffhaltigem Abfall.

ABFALLMATRIX: Teil des Abfallgebindes, in dem das Schadstoffinventar eingebettet ist.
Die Matrix kann sowohl homogen als auch heterogen sein.

AKTIVITATSINVENTAR: bei radioaktiven Abféllen: In einem Abfallgebinde oder Seg-
ment enthaltenes Inventar an Radionukliden.

- hypothetisches Aktivitatsinventar: nur dem radioaktiven Zerfall unterlie-
gendes Inventar eines Abfallgebindes ohne Abnahme durch Mobilisie-
rungsvorgénge.

AUSPRESSPHASE: siehe unter -+ LAUGENBEWEGUNG.

AUSTAUSCHEFFEKTE: Im Grubengebiude modellierte Effekte, die zu einem nicht ad-
vektiven Schadstofftransport fihren kénnen, d.h. von Gastransport, Tempe-
raturgradienten, Dichtegradienten oder Diffusion angetrieben werden.

BEHALTERAUSFALL: Ausfall eines Behélters mit schadstoffhaltigem Abfall. Der Ausfall
wird durch die relative Anzahl ausgefallener Behélter und die relative Aus-
fallrate beschrieben.

BEHALTERLEBENSDAUER: Unter der Behlterlebensdauer wird die Zeitdauer ver-
standen, nach der ein Behalter ausgefallen ist und der Lauge kein Hindernis
mehr in Richtung zur Abfallmatrix bietet.

BETRIEBSPHASE: Dauer der Einlagerung von Abfallen in einem Endlager.
Ende der Betriebsphase = Zeitpunkt, an dem die letzten Hohlrdume des
ehemaligen Endlagers versetzt oder abgeworfen worden sind.

DATENBASIS: Datei in der Datenbibliothek, die fiir eine groBe Anzahl von Schadstoffen
schadstoffspezifische Daten, wie beispielsweise Halbwertszeiten und Zer-
fallsart enhélt.

DATENBIBLIOTHEK: Gesamtheit der Dateien mit den EingangsgroBen fiir einen
Lopos-Rechenlauf.

DURCHSTROMUNGSPHASE: siehe unter - LAUGENBEWEGUNG.

EFFEKTE: Im Modul Lopos verwendeter Begriff fir die Gesamtheit der physikalischen
und chemischen Vorgéange, die im Grubengebaude ablaufen und die Schad-
stofffreisetzung 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.

ENDPOROSITAT: Zustand eines Segmentes, bei dem der Versatz oder der VerschiuB3
durch Gebirgskonvergenz so weit kompaktiert ist, daB er nur noch tote Po-
ren enthalt und flr Lauge als undurchlassig angesehen werden kann.

FREISETZUNGSRECHNUNG: Berechnung der Nuklidfreisetzung aus einem Gruben-
geb&ude in das Deckgebirge mit Hilfe des Moduls Lopos.

GRUBENGEBAUDE: Bergménnischer Begriff fiir ein System untertégiger, begehbarer
Hohlrdume. Hier verwendet fir 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 kénnen in einem
Grubengeb&ude vorhandene Resthohlrdume geschlossen werden.

LAUGENBEWEGUNG: Bei der Laugenbewegung in den Segmenten eines Grubenge-
baudes werden folgende Zustéande unterschieden:

- ZufluBphase: Lauge strémt in ein leeres oder teilweise gefiilltes Segment.

- Durchstrémungsphase: Lauge strémt durch ein vollsténdig gefiilltes Seg-
ment in ein angrenzendes Segment weiter.

AuspreBphase: Lauge wird infolge der Gebirgskonvergenz aus einem
Segment in angrenzende Segmente ausgepreBt. Im allgemeinem dreht
sich dabei die Strémungsrichtung in Bezug auf die Durchstrémungsphase
um.

LAUGENNEST: Laugeneinschlu3 im Gebirge (Salzstock) mit einem begrenzten Volu-
men.

LAUGENZUTRITT: Bei Annahme eines Stérfallszenarios kann Lauge in ein Endlager
gelangen. Dies kann auf folgende Weise modelliert werden:
kontinuierlicher Laugenzutritt aus dem Deckgebirge oder einem Laugen-
nest,
spontaner Laugenzutritt: es wird angenommen, daB ein Segment spontan
mit Lauge gefllt ist.
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LAW: Schwachaktiver Abfall.
MAW: Mittelaktiver Abfall.

MODUL: Teil des Programmpakets Emos, z.B. Lopos fiir Freisetzungsrechnungen
aus netzartigen Grubengebaudestrukturen.

MODULSPEZIFISCHE EINGABEDATEI: Datei mit den fiir 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 fiir
eine vorgegebene Stichprobenzahl durchlaufen. Der Monte-Carlo-Rahmen
Ubernimmt die Zuweisung der aktuellen Werte an die unabhéngigen und ab-
hé&ngigen Variablen.

POLLUX-BEHALTER: Firr die Einlagerung von Abféllen in Strecken vorgesehener Be-
haltertyp, der gleichzeitig Transport- und Abschirmbehélter ist. Hauptsach-
lich far die Aufnahme von LWR-Brennelementen vorgesehen.

PORENVOLUMEN: siehe unter - RESTHOHLRAUM.
POROSITAT: Definiert als Verhaltnis von Porenvolumen zu Gesamtvolumen.

RESTHOHLRAUM: Nach dem Veriiillen eines Einlagerungsortes oder einer Strecke
verbleibender Hohlraum im Versatz und/oder im eingelagerten Abfall.

SCHADSTOFFAUSWAHL: Im Programmpaket Emos vorhandene Méglichkeit, fir aus-
gewahlte Schadstoffe Daten aus der — Datenbasis zu ibernehmen, um
eine Rechnung auf spezielle Schadstoffe zu begrenzen.

SEGMENT: Teil eines Grubengeb&udes fir die Modellierung innerhalb des Moduls
Lopos. Ein Segment besteht im allgemeinen aus einem (versetzten) Hohl-
raum und einem Verschiuf3.

- Tiefenabhéngigkeit: Bei mehrsohligen Grubengebduden Berlicksichti-
gung der Teufe der einzelnen Sohlen.

SEGMENTSCHLEIFE: Rechenschleife zur Berechnung aller AusgangsgréBen in den
Segmenten und Abfallgebinden, die bei jedem Zeitschritt innerhalb der Zeit-
schleife von Lopos einmal durchlaufen wird.

SEGMENTSTRUKTUR: Verkniipfung der Segmente eines Endlagers, festgelegt in der
Datei mit den Strukturdaten.
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SORPTION: In dem vorliegenden Text fir Adsorption verwendet. Die Modellierung er-
folgt Gber das K4-Konzept.

STUTZWIRKUNG: Alle Effekte, die der Konvergenz des Gebirges und damit der Ver-
kleinerung von Resthohlrdumen in einem Endlager einen Widerstand entge-
gensetzen, z.B. durch die eingelagerten Behalter oder durch eingedrungene
Lauge.

VERSATZ: Fullmaterial in einem Bergwerk zum VerschlieBen aufgefahrener Hohirau-
me. In einem Bergwerk in Steinsalz dient hauptsachlich Salzgrus als Ver-
satzmaterial.

ZEITSCHRITTSTEUERUNG: Mechanismus zur Variation der Zeitschrittweite, um durch
kleine Zeitschrittweiten eine ausreichende Rechengenauigkeit und durch
maglichst groBe Zeitschrittweiten eine kurze Rechenzeit zu erreichen.

ZUFLUSSPHASE: siehe unter - LAUGENBEWEGUNG.
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