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Vorwort

V-1 Einleitung

Das urspriinglich von der TU Berlin entwickelte Instrumentarium fur die Analyse der
Langzeitsicherheit eines Endlagers in tiefen geologischen Formationen wurde seit 1984
vom GSF-Forschungszentrum fir Umwelt und Gesundheit GmbH weiterentwickelt. Im
Juli 1995 ist dieser Aufgabenbereich von der GSF zur Gesellschaft flr Anlagen- und
Reaktorsicherheit (GRS) mbH (bergegangen. Als Ergebnis lagen zu Beginn des vorlie-
genden Vorhabens eine dokumentierte Version des Programmpakets EMOS zur Kon- -

sequenzanalyse und des Programms SWIFT zur Grundwasserberechnung vor [ 1],

[2].

Der vorliegende AbschluBbericht dokumentiert die Ergebnisse des sonderfinanzierten
Vorhabens des Bundesministeriums fir Forschung und Technologie (BMFT) - heute
Bundesministerium fir Bildung, Wissenschaft, Forschung und Technologie (BMBF) - in
der Zeit vom 01.09.1991 bis 31.12.1995, Forderkennzeichen 02 E 8522 3. In diesem
Vorhaben sollten die Verfahren zur Nuklidausbreitung im Deckgebirge und zur Nuklid-
freisetzung aus dem Grubengebdude weiterentwickelt werden. Die Ergebnisse aus dem

FE-Vorhaben sind in den folgenden Berichten niedergelegt:

GRS-122 Das Programmpaket EMOS zur Analyse der Langzeitsicherheit eines End-
lagers flr radioaktive Abfélle. Version 5 _

GRS-123 Weiterentwickelte Modellansatze chemischer und physikalischer Effekte im

' Grubengebéude eines Endlagers im Salinar.

GRS-124 Das eindimensionale Transportprogramm CHET1 unter Berlicksichtigung
der Sorption nach dem K,-Konzept.

GRS-125 Das eindimensionale Transportprogramm CHET2 unter Bericksichtigung
nichtlinearer, elementspezifischer Gleichgewichtssorption.

Das vorliegende Vorwort zum Abschlu3 des genannten sonderfinanzierten Vorhabens

ist allen vier aufgefiihrten Berichten gemeinsam. Es dient der zusammenfassenden



Darstellung der durchgefiihrten Arbeiten und der erzielten Ergebnisse sowie der Bewer-

tung des erreichten Entwicklungsstandes.

V-2 Allgemeine Zielsetzung

Das in den zurlickliegenden Jahren erarbeitete sicherheitsanalytische Instrumentarium
solite im Rahmen eines sonderfinanzierten Vorhabens hinsichtlich der Modellierung des
Nuklidtransports im Deckgebirge und hinsichtlich der Modellierung der Nuklidfreiset-
zung aus dem Grubengebdude erweitert werden. Als Grundlage fiir den Entwicklungs-
bedarf dienten Themen, die im Rahmenplan Endlagersicherheit als dringend bezeich-

net wurden [ 3 ].

Zur Berechnung der Nuklidausbreitung im Deckgebirge sollte ein neuer Rechencode
entwickelt werden, der unterschiedliche Sorptionsansétze verarbeiten und in das Pro-
grammpaket EMOS integriert werden kann.

Die modelimaBige Beschreibung der Freisetzung sollte beziiglich ausgewahlter Vorgan-
ge im Grubengebaude erweitert werden, die mit dem Laugentransport, der Gebirgskon-
vergenz, der Sorption und der Mobilisierung von Schadstoffen in Zusammenhang ste-

hen.

Der Entwicklungsstand der Version 5 des Programmpakets EMOS sollte in einer Doku-
mentation festgehalten werden. Die Dokumentation ist Bestandteil der AbschluBberich-
te dieses Vorhabens und enthalt eine Beschreibung der Module REPOS5, CHET1,
CHET2 und EXPOS sowie der Dateien zur Programmsteuerung.

V-3 Ziele und Ergebnisse zur Entwicklung eines Ausbreitungsprogramms

Die Ausbreitungsrechnungen fiir das Deckgebirge wurden in der vorhergehenden Versi-
on 4 des Programmpakets EMOS mit dem Programm TROUGH durchgefiihrt. Dieses
Programm konnte Sorption nur mit einem linearen Ansatz mit Hilfe des K4-Konzeptes
bericksichtigen und konnte auBerdem nicht ausreichend an die Erfordernisse bei Mon-
te-Carlo-Simulationen angepaf3t werden. Daher ergab sich die Notwendigkeit, einen
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neuen eindimensionalen Transportcode zu entwickeln, der unterschiedliche Sorptions-

ansétze verarbeiten und besser in das Programmpaket EMOS integriert werden kann.

Die Entwicklung des neuen Ausbreitungsprogramms erfolgte in zwei Schritten. Zu-
nachst wurde das grundsétzliche Rechenverfahren unter Verwendung des Ky-Konzep-
tes entwickelt und in dem Programmcode CHET1 implementiert. In dem zweiten Schritt
wurde das Rechenverfahren um nichtlineare Sorptionsansatze erweitert und in der Ver-
sion CHETZ2 realisiert.

Die numerische Lésung der Transportgleichung erfolgt fur die Versionen CHET1 und
CHET2 nach der Methode der Finiten Differenzen mit einem in der Zeit expliziten Ver-
fahren. Der radioaktive Zerfall wird mit einem analytischen Verfahren fir Einzelnuklide,
lineare Ketten und verzweigte Zerfallsreihen berechnet. Es kénnen heterogene Gebiete
mit unterschiedlichen Eigenschaften berlicksichtigt werden. Einzelne Parameter kén-
nen innerhalb des in EMOS implementierten Monte-Carlo-Verfahrens flir probabili-
stische Rechnungen unabhéangig variiert werden. Lineare Sorptionsansétze kénnen in
beiden Versionen beriicksichtigt werden, benétigen aber in der Version CHET2 auf-

grund der Abarbeitung elementgleicher Nuklide innerhalb einer Zeitschleife groBere Re-

chenzeiten.

V-3.1 Transportprogramm mit Sorption nach dem K -Konzept; CHET1

Im Ausbreitungsprogramm CHET1 wird die Sorption entlang des Transportweges mit ei-
nem linearen Ansatz nach dem K4-Konzept berticksichtigt. Die zur Erhaltung der Stabi-
litdt maximal erlaubten Zeitschrittweiten hdngen vom Retardationsfaktor ab und sind so-
mit nuklidspezifisch. Daher wird in CHET1 der Transport der Nuklide soweit wie mdglich
nacheinander abgearbeitet. Nuklidketten werden jedoch aufgrund der gegenseitigen
Beeinflussung durch den radioaktiven Zerfall innerhalb der Zeitschleife gerechnet.

Eine Reihe automatisch arbeitender Voreinstellungen, insbesondere die Diskretisierung
von Ort und Zeit, sowie die Anbindung an verschiedene Pra- und Postprozessoren ge-
wahrleisten die einfache Bedienbarkeit des Rechencodes CHET1. Das Programm wird
seit der Fertigstellung im Rahmen von EMOS-Anwendungsrechnungen verwendet.



Zur Uberpriifung der korrekten Implementierung der numerischen Algorithmen wurden
umfangreiche Verifikationen durchgeflihit, einerseits durch Vergleich mit analytischen
Losungen, andererseits durch Vergleich mit anderen numerischen Rechnungen. Es
zeigte sich, daB die Ergebnisse der Rechnungen gut mit den analytischen Lésungen
und mit denen anderer numerischer Verfahren Ubereinstimmen. Wegen der analy-
tischen Behandlung des radioaktiven Zerfalls zeigen die Verifikationsrechnungen
bezlglich des radioaktiven Zerfalls hervorragende Resultate. Mit der in CHET1 durch-
gefihrten Korrektur der physikalischen durch die numerische Dispersion wird dar(iber-

hinaus die Naherungsgenauigkeit des numerischen Verfahrens erhéht.

Die Analytik fir den radioaktiven Zerfall und die Korrektur der numerischen Dispersion
fuhren zu einer gegeniliber dem Programm TROUGH deutlichen Verbesserung der Ap-
proximationsgite. Die Abarbeitung der Transportalgorithmen nuklid- bzw. nuklidketten-
weise bringt zudem eine Ersparnis in der benétigten Rechenzeit. Diese Zeitersparnis ist
abhangig von den bericksichtigten Radionukliden und betrug bei einer konkreten An-

wendungsrechnung ca. 50%.

Die Dokumentation des Programms CHET1 gibt einen Uberblick {iber die Theorie, die
Umsetzung in den Programmcode und die Verifikationsrechnungen. AuBerdem werden
in einem Anhang die verwendeten COMMON-Blécke aufgelistet. Die Dateneingabe
Uber die Job-Input-Datei und die benétigten Eingabedateien werden in der EMOS-Do-

kumentation beschrieben.

V-3.2 Transportprogramm mit Beriicksichtigung nichtlinearer Sorption; CHET2

Das Ausbreitungsprogramm CHET2 ist eine Erweiterung des Programms CHET1 um
nichtlineare Sorptionsanséatze. Es kénnen neben linearen Ansatzen nach dem K4-Kon-
zept auch nichtlineare Ansatze mit Langmuir- und Freundlich-Isothermen verwendet
werden. Die Aufweitung der Schadstoffwolke aufgrund transversaler Dispersion darf bei
konzentrationsabhéngiger Rickhaltung nicht vernachlassigt werden. In CHET2 wird da-
her mit Hilfe eines einfachen Ansatzes die transversale Dispersion beriicksichtigt und
ihr EinfluB auf das Ausbreitungsverhalten der Radionuklide aufgezeigt. Aufgrund der
elementspezifischen Sorption missen in CHET2 nicht zur Zerfallsketten sondern auch



Nuklide desselben Elements innerhalb einer Zeitschleife abgearbeitet werden. Dies
kann bei dem K4-Konzept gegentliber CHET1 zu einer Verlangsamung der Rechnungen

fuhren.

Die mit CHET1 erzielten Verifikationsergebnisse bleiben wegen der identischen Diskre-
tisierungsverfahren auch fur CHET2 gdiltig. Mit dem Programm CHET2 wurden im Hin-
blick auf die nichtlinearen Sorptionsansétze und die korrekte Behandlung des radioakti-
ven Zerfalls innerhalb von Zerfallsreihen weitere Verifikationsrechnungen anhand von
halbanalytischen Lésungen durchgefihrt. Es zeigte sich, daB die Nichtlinearitdten zu-
verlassig aufgelost werden. Wird eine Korrektur der numerischen Dispersion auch fir
nichtlineare Sorptionsanséatze durchgefiihrt, so wird dadurch die Approximationsgenau-
igkeit des verwendeten numerischen Verfahrens deutlich verbessert. Wie in der Version
CHET1 zeigen die Verifikationsrechnungen beziiglich des radioaktiven Zerfalls wegen

dessen analytischer Behandlung hervorragende Resultate.

Das Ausbreitungsprogramm CHET2 wurde in das Programmpaket EMOS implemen-
tiert. Im Rahmen von Anwendungsrechnungen wurden die verwendeten Sorptionskon-
zepte miteinander verglichen. Beim Ubergang von den linearen auf die nichtlinearen
Sorptionsansatze ergaben sich dabei bei einigen Nukliden deutliche Unterschiede im
Ausbreitungsverhalten. Bei Verwendung der Freundlich-Isotherme fiihrte die Verringe-
rung der Transportgeschwindigkeit der Mutternuklide innerhalb der Uran-Zerfallsreihe

zu einer um einen Faktor funf héheren Dosisbelastung durch die Tochternuklide.

Die Dokumentation des Programms CHET2 gibt einen Uberblick iiber die Theorie, die
Umsetzung in den Programmcode sowie die Verifikations- und Anwendungsrechnun-
gen. AuBerdem werden in einem Anhang die verwendeten COMMON-Blocke aufgeli-
stet. Die Dateneingabe Uber die Job-Input-Datei und die benétigten Eingabedateien
werden in der EMOS-Dokumentation beschrieben.

V-4 Ziele und Ergebnisse zur Weiterentwickiung der Modelle zur Freisetzung

Die Freisetzung von Schadstoffen aus dem Grubengebdude wird mit dem Modul
REPOS des Programmpakets EMOS berechnet. Der Schadstofftransport wird dabei
durch die Laugenbewegung und andere physikalische und chemische Effekte hervorge-

V-5



rufen, bzw. beeinfluBt. Ziel des FE-Vorhabens war die Entwicklung des Moduls
REPOSS, in dem die folgenden Effekte weiterentwickelt oder Uberpriift sein sollten:

- Auswirkung der Sorption in versetzten Strecken und Einlagerungsorten,

- Beschreibung des Ausfalls von Abfallbehéltern durch eine Zufallsgréf3e,

- Laugenbewegung in teilweise laugegefiiliten Streckenabschnitten eines Gruben-
gebaudes,

- Vergleich der Konvergenzdaten des TSS-Versuchs mit Ergebnissen von Modell-

rechnungen.

V-4.1 Auswirkung der Sorption in versetzten Strecken und Einlagerungsorten

Sorption von Radionukliden am Versatz wurde in bisherigen Sicherheitsanalysen nicht
beriicksichtigt. Die experimentellen Daten zeigten auch, daB diese Vernachléssigung
fir die relevanten Radionuklide und flr Salzgrus als Versatz gerechtfertigt ist. In der
vorliegenden Untersuchung sollte geklédrt werden, welchen EinfluB die Sorption an
eventuellen Zuschlagstoffen auf die Radionuklidfreisetzung haben kann. Zu diesem
Zweck wurden Ky-Werte Uber eine groBe Bandbreite variiert und die Freisetzungsraten
fir ein vereinfachtes Grubengebaude berechnet. Es wurden einige Segmentmodelle in-
nerhalb des Rechencodes erweitert, um die Sorptionseffekte berlicksichtigen zu kdn-

nen. Diese Modelle kénnen in zukiinftigen Rechnungen verwendet werden.

Es zeigte sich, daf3 die Freisetzung aus dem Grubengeb&ude unterschiedlich beeinfluBt
wird, je nachdem in welchem Teilbereich des Grubengebaudes die Sorption stattfindet.
Unter der Annahme einer vollstandigen Durchmischung in einem Segment, d.h. einer
konstanten Konzentration der Radionuklide innerhalb eines Segments, ist die Sorption
im allgemeinen effektiver, wenn sie im Einlagerungsbereich wirkt als wenn sie im nach-
folgenden Segment angenommen wird. Unter der Annahme eines Konzentrationsgradi-
enten entlang eines Segments gilt die umgekehrte Aussage. Zusatzlich ist die Freiset-
zung von den Loslichkeiten der Radionuklide abhéngig. Bei schwerlGslichen
Radionukliden ist der EinfluB der Sorption geringer als bei leichtloslichen Radionukli-

den.



Eine merkliche Riickhaltung ist ab K4-Werten von etwa 104 m3kg™ zu beobachten. Das
zeigt, daB die Sorption einen groBen EinfluB auf die Freisetzung hat und daB durch Ver-
wendung von sorbierenden Zuschlagstoffen eine Reduktion der Freisetzung aus einem

Grubengebaude erreicht werden kann.

V-4.2 Beschreibung des Ausfalls von Abfallbehaltern durch eine ZufallsgréBe

Es wird angenommen, daB dickwandige Endlagerbehélter (Pollux-Behalter) in Einlage-
rungsstrecken eine relativ lange Lebensdauer haben. Da in einer Strecke nur wenige
Behdlter Platz haben, ist die bisherige Beschreibung durch einen gleichférmigen Behal-
terausfall, d.h. eine stetige Zunahme des Anteils ausgefallener Behalter nicht angemes-
sen. Es wurde daher ein neues Modell entwickelt, bei dem der diskrete Ausfall jedes
Behélters beriicksichtigt wird. Dies geschieht durch Verwendung einer ZufallsgréBe fur
die Behélterlebensdauer, wobei eine exponentielle Verteilungsfunktion und eine mittiere
Lebensdauer vorgegeben werden. In der vorliegenden Untersuchung wurden 6 Pollux-
Behélter pro Einlagerungsstrecke angenommen; die zufallig gezogenen Lebensdauern
der Behélter lagen fiir einen Rechenlauf mit ansonsten deterministischer Rechnung zwi-

schen 98 und 1400 Jahren.

Anhand einer vereinfachten Grubengebaudestruktur wurden die Freisetzungsraten aus
den Abfallen, aus der Einlagerungsstrecke und aus dem Endlager fir die beiden Varian-
ten des gleichférmigen und des diskreten Behalterausfalls verglichen. Bei der determini-
stischen Rechnung zeigt sich, daB die Freisetzung aus dem Endlager und die dadurch
verursachte Dosisbelastung in der Biosphare von der Art des Behélterausfalls kaum ab-
héngig ist. Durch den Transport im Grubengebdude und im Deckgebirge werden die
Unterschiede, die im Einlagerungsbereich vorhanden sind, weitgehend verwischt. Im
Einlagerungsort selbst sind die Freisetzungsverlaufe in den beiden Varianten unter-
schiedlich; im Zeitraum, der far die Freisetzung am wichtigsten ist, sind die Freiset-
zungsraten jedoch von gleicher GroéBenordnung. Dieser Zeitraum liegt im Bereich der
mittleren Lebensdauer der Behélter von etwa 500 Jahren. Eine probabilistische Rech-
nung mit 100 Monte-Carlo-Simulationen wurde durchgefiihrt, um den Unterschied zwi-
schen gleichférmigem und diskretem Behélterausfall anhand der mittleren Dosisrate
weiter zu untersuchen. Dabei zeigte sich, daB sich die maximalen Dosisraten bei gleich-



férmigem Behélterausfall und die mittlere Dosisrate bei diskretem Behalterausfall kaum

unterscheiden.

Die Bertiicksichtigung des diskreten Behélterausfalls fihrt damit zu keiner wesentlichen
Anderung der Ergebnisse gegeniiber der bisherigen Modellierung. Die Darstellung des
diskreten Behalterausfalls Uber eine Zufallsvariable ist jedoch plausibler als ein gleich-
formiger Behalterausfall und diese Modellierung solite daher bei Anwendungen mit
wenigen Behéltern pro Einlagerungsort verwendet werden. Das einfache Modell des
gleichférmigen Behélterausfalls liefert auch fiir den Einlagerungsort ausreichend
genaue Freisetzungsraten und kann als konservative Abschétzung fiir die Mobilisie-
rungsmodelle verwendet werden, insbesondere wenn in einem Einlagerungsort eine

ausreichend gro3e Anzahl von Behéltern vorhanden ist.

V-4.3 Laugenbewegung in teilweise laugegefiillten Streckenabschnitten eines

Grubengebaudes

In der bisherigen Modellierung in EMOS wurde angenommen, daB ein Segment des
Grubengeb&udes volistdndig mit Lauge geflillt sein muB3, bevor ein Weitertransport in
das nachste Segment mdéglich ist. Diese Annahme ist gerechtfertigt, wenn zwischen
zwei Segmenten ein VerschluBbauwerk angeordnet ist, so daB ein Weitertransport nur
gegen den Widerstand des Verschlusses mdglich ist. In neueren Anwendungsrechnun-
gen wurde es notwendig, Strecken zu unterteilen, wodurch Streckenabschnitte ohne
Verschlisse eingefiihrt wurden. In diesem Zusammenhang wurde ein Ansatz entwik-
kelt, welcher den Weitertransport zwischen Segmenten erlaubt, auch wenn beide Strek-

ken nur teilweise mit Lauge geftllt sind.

Der neue Ansatz wurde auf den Laugentransport in einer langen horizontalen Strecke
mit 5 Unterteilungen angewandt. Es zeigte sich, daB mit dem neuen Ansatz die Lauge
zu friiheren Zeiten in weitere Bereiche des Grubengebdudes vordringt, dal3 aber der
Zeitpunkt des AuspreB3beginns von Lauge aus dem Grubengeb&ude nur unwesentlich
verandert wird. Die neue Modellierung fiihrt also beziglich der Laugenbewegung an der
Schnittstelle zwischen dem Deckgebirge und dem Grubengebdude zu keiner wesentli-

chen Anderung bisheriger Rechenergebnisse. Da aber die Lauge eventuell nach dem



neuen Ansatz anders als bisher bis zu den Abfillen gelangen kann, sind Anderungen
im Radionuklidtransport méglich. Diese Auswirkungen sind sehr anwendungsspezifisch

und sollen bei der Weiterentwicklung des Programms EMOS in Version 6 untersucht

werden.

V-4.4 Vergleich der Konvergenzdaten des TSS-Versuchs mit Ergebnissen von

Modellrechnungen

Der mathematische Ansatz zur Beschreibung der Gebirgskonvergenz im Programmpa-
ket EMOS wurde bereits fir die erste Version des Programms entwickelt. In der Zwi-
schenzeit wurden eine Reihe von experimentellen Ergebnissen veréffentlicht, in welcher
die Konvergenzraten im Salinar in Abhéngigkeit von der Temperatur angegeben wur-
den. In einem parallel durchgefiihrten Vorhaben wurden diese Ergebnisse mit theoreti-
schen Anséatzen verglichen, siehe AbschluBbericht zum FE-Vorhaben 02 E 8532 1 des
BMBEF [ 4 ]. Die Ergebnisse dieses Vergleichs wurden herangezogen, um den Konver-
genzansatz in EMOS zu testen und um Hinweise zu bekommen, in welcher Art der in

EMOS verwendete Ansatz verbéssert werden kénnte.

Der Vergleich wurde anhand der experimentellen Ergebnisse des in-situ-Versuchs zur
Thermischen Simulation der Streckenlagerung (TSS) auf der Asse durchgefiihrt. In die-
sem GroBversuch wurden in den vergangenen 5 Jahren Konvergenzraten in zwei mit
Salzgrus verfilllten Strecken gemessen, wobei in den Strecken Attrappen von Pollux-
Behaltern mit elektrischen Erhitzern eingelagert wurden. Die Konvergenzraten, Porosi-
tdten und Temperaturen wurden an verschiedenen Stellen in den Strecken und in der

Umgebung der Strecken gemessen.

Die mit EMOS berechneten Konvergenzraten hdngen neben der Temperatur und der
Porositdt auch vom Laugendruck in der Strecke ab. Der Vergleich mit den Experimen-
ten gestattete jedoch nur den Test des Einflusses von Temperatur und Porositét und
dies nur fur einen vergleichsweise kurzen Zeitraum von 5 Jahren. Wichtigstes Ergebnis
des Vergleichs ist, daB die berechneten Konvergenzraten im allgemeinen zu groB sind,
wenn die in bisherigen Analysen Ubliche Auswahl der Temperaturverlaufe getroffen

wird. So wird zum Beispiel flir die Berechnung der Versatzkonvergenz Ublicherweise die



Temperatur am Streckenrand verwendet. Zum Anpassen an die gemessenen Werte ist
jedoch von deutlich geringeren Temperaturen auszugehen, wie sie in einem Abstand
von einigen Streckenradien auftreten. Die Tatsache, daB geringere Temperaturen ver-
wendet werden miissen, wird auch durch andere theoretische Uberlegungen gestiitzt.

Dies wird in dem Bericht beschrieben.

Insgesamt ist der Konvergenzansatz von EMOS nicht widerlegt worden, aber es stellte
sich heraus, dai3 die verwendeten Temperaturverlaufe sorgféltiger ausgewéhlt werden

muissen.

V-5 Bewertung des erreichten Entwicklungsstandes

Nach AbschluB des sonderfinanzierten Vorhabens sind deutliche Fortschritte bei der
Bereitstellung des Instrumentariums fir sicherheitsanalytische Arbeiten zu verzeichnen.
Das Programmpaket EMOS wurde um die Module CHET1, CHET2 und REPOSS5 erwei-
tert, wobei die im vorhergehenden Kapitel beschriebenen Anderungen vorgenommen
wurden. Das Ausbreitungsprogramm CHET ist als Standardwerkzeug in EMOS inte-
griert und wird eingesetzt. Das Programmpaket EMOS ist in der vorliegenden Version

dokumentiert.

Trotz deutlicher Fortschritte bei der Weiterentwicklung der Methoden zur Bewertung der
Langzeitsicherheit von Endlagern sind weitere Verbesserungen des Instrumentariums

in Einzelbereichen erforderlich.

- Der Schadstofftransport durch das Deckgebirge wird nach neueren Erkenntnissen
durch kolloide Tréger beeinfluBt. Daher ist es wiinschenswert, das vorhandene
Transportprogramm flir das Deckgebirge um kolloidgetragenen Schadstofftrans-

port zu erweitern oder ein neues Transportmodell zu entwickeln.

- Bei der Anwendung des Rechenprogramms auf reale Endlager hat sich gezeigt,
dafB es wiinschenswert wére, das Grubengeb&ude als netzwerkartige Struktur an-
stelle einer baumférmigen Struktur zu behandeln. Die Weiterentwicklung des Mo-
duls REPOS zur Berechnung des Laugen- und Radionuklidtransports in solchen
Netzwerken ist beabsichtigt.
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Im Hinblick auf die Validierung der Modellansatze und Daten der relevanten physi-
kalischen und chemischen Effekte sind weitere Anstrengungen zu unternehmen.
Dabei ist zu beachten, da3 experimentelle Ergebnisse vielfach nur unzureichend
zur Verfiigung stehen. Untersuchungen der Effekte Gebirgskonvergenz, Sorption
im Nahbereich und Ruckhaltung im Deckgebirge wurden in diesem Vorhaben
durchgefilhrt. Weitere Untersuchungen, zum Beispiel zur Durchlassigkeit von
Dammen, Verschliissen und Versatz, zur Dispersion im porésen Medium oder zur

Auswirkung von Gasen im Grubengebaude, sind notwendig.

Zum Thema Laugentransport in teilweise gefuliten Segmenten ist ggf. ein neues
Mobilisierungsmodell zu entwickeln, das die Mobilisierung bei sehr geringen Lau-
genmengen in einem Einlagerungsort korrekt wiedergibt. Mit diesem Modell ist
dann der Radionuklidtransport zu berechnen und die Freisetzung mit den Ergeb-
nissen aus bisherigen Rechnungen zu vergleichen. Vorher sollte die Berechnung
des Laugentransports in senkrecht angeordneten Segmenten Uberprift werden.

Eine Behandlung dieser Problematik ist bei der Weiterentwicklung von EMOS vor-

gesehen.

Da die Validierung eines Gesamtmodells fir ein Endlager aufgrund seiner Grof3-
raumigkeit sowie der langen Prognosezeitraume nicht méglich ist, beschrankt sich
die Qualitdtssicherung eines solchen Modells auf die Verifikation der Integration
von verifizierten und validierten Einzelmodellen zu einem Gesamtmodell. Die hier-
zu notwendigen MaBnahmen zur Qualitatssicherung sind zu erarbeiten und

durchzufihren sowie zusammen mit den Rechenprogrammen zu dokumentieren.
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1 Uberblick tiber das Programmpaket EMOS

1.1 Einleitung

Das Ziel der Endlagerung radioaktiver Abfélle im tiefen geologischen Untergrund ist der langfri-
stige Schutz von Mensch und Umwelt vor der ionisierenden Strahlung der eingelagerten Radio-
nuklide. Fir die Nachbetriebsphase, also die Zeit nach Stillegung des Endlagers, kann mogli-
cherweise nicht vollstdndig ausgeschlossen werden, daf3 Radionuklide aus dem verschlossenen
Endlager in die Biosphare transportiert werden. Sie dlrfen in diesem Fall nicht zu Individualdo-
sen flhren, welche die Werte des §45 der Strahlenschutzverordnung (iberschreiten. Der Nach-
weis, daf3 dieses Schutzziel erreicht werden kann, ist durch eine standortspezifische Langzeitsi-
cherheitsanalyse zu erbringen [ 1 ].

Eine Langzeitsicherheitsanalyse ist in zwei Schritte gegliedert: Szenarienanalyse und Konse-
quenzanalyse. In der Szenarienanalyse werden mdgliche zukinftige Entwicklungen der Stand-
ortverhaltnisse vorausgedacht und Vorgange identifiziert, die zu einer Freisetzung der eingela-
gerten Radionuklide in die Biosphare filhren kdnnen. Die Relevanz der Szenarien ist auf der
Basis ihrer Eintrittswahrscheinlichkeiten und ihrer denkbaren Konsequenzen standortspezifisch
zu bewerten. In der anschlieBenden Konsequenzanalyse wird flr die relevanten Szenarien der
resultierende Schaden fir Mensch und Umwelt abgeschatzt.

Vorgéange, die den Radionuklidtransport ermdéglichen und beeinflussen kénnen, laufen oftmals
sehr langsam ab und erstrecken sich Uber Tausende von Jahren. AuBerdem handelt es sich bei
einem Endlager um ein groBraumiges System, das als Ganzes nicht experimentell untersucht
werden kann. In Anbetracht dieser Zeitrdume und der Komplexitit eines Endlagersystems ist es
nicht méglich, die Konsequenzen der betrachteten Szenarien in Simulationsexperimenten direkt
zu ermitteln.

Es ist vielmehr notwendig, diese Vorgange auf der Basis des theoretischen Kenntnisstandes und
unter Berlcksichtigung experimenteller Ergebnisse vereinfachend in mathematischen Modellen
nachzubilden. Die Vielzahl zu beriicksichtigender physikalischer und chemischer Vorgange fuhrt
zu gekoppelten Differentialgleichungen, die in der Regel nicht analytisch geldst werden kénnen.
Die numerische Auswertung der beschreibenden Gleichungssysteme erfolgt mit Hilfe von Com-

puterprogrammen.

1.2 Computerprogramme fir die Langzeitsicherheitsanalyse

Das eingangs erwahnte Schutzziel legt die zeitabhangige Berechnung der Individualdosis fir die
relevanten Szenarien als Endergebnis der Langzeitsicherheitsanalyse fest. Zur Behandlung der
verschiedenen physikalischen und chemischen Prozesse, welche die Strahlenexposition in der
Biosphare beeinflussen kénnen, stehen unterschiedliche Rechenprogramme zur Verfiigung, die
sich in zwei Kategorien unterteilen lassen:



- Programme zur detaillierten Untersuchung einzelner Prozesse oder Komponenten des
Endlagersystems mit dem Ziel der Interpretation von Experimenten und Absicherung von
Annahmen und Modellen. Dariiberhinaus werden mit diesen Programmen einige Ein-
gangsdaten fir die Programme der zweiten Kategorie berechnet.

- Programme zur Berechnung des Radionuklidtransports aus dem Endlager in die Bio-
sphére und der resultierenden Strahlenexposition unter Beriicksichtigung aller relevanten
Einzelprozesse.

Die Ermittlung vieler Eingangsdaten fiir die Programme beider Kategorien sowie die Validierung
der verwendeten Modellansatze erfolgt in Labor- und in-situ Experimenten. Die Wechselwirkun-
gen einiger wichtiger Programme der ersten Kategorie mit den Programmen zur Berechnung des
Radionuklidtransports ist in Abbildung 1 dargestellt. In den folgenden Abschnitten werden die
Aufgaben einiger Programme der ersten Kategorie beschrieben.

Labor- und in-situ - Experimente

Abbrandrechnungen

Thermomechanische Rechnungen Nahbereich

zum Gebirgsverhalten

Geochemische Rechnungen

Geosphére
Berechnung der groBraumigen

Grundwasserbewegungen

und der Ausbreitungsgebiete
Biosphére

VAAL

Berechnung der Nahrungsketten

Y

Strahlenexposition

Abbildung 1:  Einsatz von Computerprogrammen in der Langzeitsicherheitsanalyse und Be-
reitstellung von Eingangsdaten.



Beispiele flr Programme, in denen Eingangsdaten berechnet werden, sind die Abbrandrechnun-
gen und die Rechnungen zum Aktivitdtstransport durch die verschiedenen Nahrungsketten. Als
Ergebnisse liefern sie das Aktivitatsinventar eines abgebrannten Brennelementes bzw. nuklid-
spezifische Dosiskonversionsfaktoren.

In thermomechanischen Rechnungen zum Gebirgsverhalten nach der Hohlraumerstellung und
dem mit der Abfalleinlagerung verbundenen Wéarmeeintrag werden zeitabhéngige Temperatur-
und Spannungsverteilungen sowie Verformungen der erstelliten Hohlrdume ermittelt. Aus den
berechneten Verformungen lassen sich vereinfachte Modellansédtze zur Beschreibung der
Gebirgskonvergenz als Funktion verschiedener EinfluBgréBen ableiten. Die berechneten Span-
nungsverteilungen lassen Ruickschlisse auf die Moglichkeit der Entstehung von Wegsamkeiten
zwischen dem Endlager und grundwasserfhrenden Schichten zu. Die thermomechanischen
Rechnungen leisten damit einen Beitrag zur Absicherung der Annahmen in der Szenarienanaly-
se und der Nahbereichsmodellierung.

Die eingelagerten Radionuklide kénnen in nennenswertem Umfang nur dann in die Biosphare
gelangen, wenn Ldsungen in das Endlager bis zu den Abféllen vordringen und im weiteren Ver-
lauf als Transportmedium zur Verfligung stehen. Die Ermittlung der groBraumigen Grundwasser-
bewegungen und entsprechender potentieller Ausbreitungsgebiete fiir freigesetzte Radionuklide
auf der Basis der hydrogeologischen Standortverhaltnisse sind daher wesentliche Bestandteile
der Konsequenzanalyse.

In geochemischen Modellrechnungen wird die Zusammensetzung vorhandener Lésungen und
die Verteilung der Spezies auf Ldsung und Feststoffe mit verschiedenen Zielsetzungen be-

stimmt:

- Aus der Zusammensetzung zutretender Lésungen kann das AusmaB chemischer Umset-
zungen der Verfllimaterialien und der Einlagerungsformation abgeschéatzt werden.

- Aus der Verteilung der Spezies auf Losung und Feststoffe kann die Ruckhaltung der Ra-
dionuklide im Nahbereich und in der Geosphére abgeschatzt werden.

- Aus Gleichgewichtsbetrachtungen zwischen den geldsten Spezies und dem Angebot an
Mineralen in den anstehenden Feststoffen in der Geosphére lassen sich Rilckschllsse

auf die Grundwasserbewegung ziehen.

Mit den Programmen der zweiten Kategorie, zu denen das Programm EMOS gehdért, wird die po-
tentielle Freisetzung von Radionukliden aus einem Endlager und die sich daraus ergebende
Strahlenexposition in der Biosphére ermittelt. Flr vorgegebene Szenarien ermdglichen sie die
zeitabhangige Berechnung der Individualdosis, die mit den Grenzwerten der Strahlenschutzver-
ordnung verglichen wird. Die Ergebnisse der Programme der ersten Kategorie flieBen mittelbar
Uber Annahmen und unmittelbar (iber Modellansatze und Eingangsdaten in die Programme der
zweiten Kategorie ein. Letztere stellen somit eine Synthese der gewonnenen Erkenntnisse hin-
sichtlich ihrer Auswirkungen auf die Strahlenexposition dar.

Die Programme zur Berechnung der Radionuklidausbreitung enthalten als wesentliche Bestand-
teile Module fiir die drei Hauptkomponenten eines Endlagersystems:



- Nahbereich oder Endlager,
- Geosphére oder Deckgebirge,
- Biosphare.

Da die Vorgange in den drei Hauptkomponenten oftmals unterschiedlich sind und unter anderem
mit verschiedenen numerischen Verfahren bearbeitet werden, sind die zugehdérigen Module weit-
gehend eigenstandig. Zur Modellierung des gesamten Endlagersystems mit dem Ziel der Be-
rechnung der Strahlenexposition werden die Module flir die drei Hauptkomponenten nacheinan-
der durchgerechnet.

Die Programme der zweiten Kategorie milssen eine hohe Flexibilitat in inrem Aufbau aufweisen,
um einen leichten Austausch von Unterprogrammen zu erméglichen. Zum einen ist die Auswahl
der Vorgange, die in den Teilsystemen modelliert werden missen, standort- und konzeptspezi-
fisch: sie wird von der Endlagerformation, dem technischen Einlagerungskonzept und dem
betrachteten Szenario beeinfluBt. Zum anderen werden mit fortschreitendem Kenntnisstand
implementierte Modelle veralten und durch verbesserte Modelle zu ersetzen sein.

1.3 Aufgabe und Struktur des Programms EMOS

Das Programmpaket EMOS (Endlagerbezogene Modellierung von Szenarien) erlaubt die Be-
rechnung der Nuklidausbreitung durch die drei Hauptkomponenten eines Endlagersystems
(siehe Kapitel 1.2) und somit die Ermittlung der resultierenden Strahlenexposition. Zur Erflllung
dieser Aufgabe enthalt EMOS Programme fiir die Ansteuerung und Datenversorgung der Modu-
le zur Berechnung der Nuklidausbreitung in dem entsprechenden Teil des Endlagersystems.
Dazu gehort auch die Sicherstellung des Datentransfers zwischen den Modulen, wenn sie in ei-
nem Rechenlauf hintereinander durchgerechnet werden. Die Ergebnisse der einzelnen Module
sowie die Strahlenexposition als Gesamtergebnis eines Rechenlaufs werden innerhalb von
EMOS teilweise aufgearbeitet und zunachst in Dateien abgelegt. Eine Beschreibung der Ergeb-
nisdarstellung befindet sich in Kapitel 1.5. Das Programmpaket EMOS ist vollstandig in

FORTRAN 77 programmiert.

Die Module fir die drei Hauptkomponenten sind innerhalb des Programmpaketes EMOS eigen-
stdndig in dem Sinne, daB sie individuell angesteuert werden kénnen. EMOS kann also bei-
spielsweise genutzt werden, um lediglich den Radionuklidtransport durch die Geosphére zu
berechnen, ohne daB unmittelbar vorher eine Berechnung der Nuklidfreisetzung aus dem Nah-
bereich der Abfalle ermittelt wurde. EMOS stellt flir diesen Fall die Verbindung zu einer von dem
Anwender anzugebenden Inputdatei her, in der sich die Quellterme fir die Transportrechnung

befinden.

Die Rechnungen mit EMOS k&nnen deterministisch oder probabilistisch als Monte-Carlo-Simula-
tion durchgefiihrt werden. In einer deterministischen Rechnung werden alle Eingangsparameter
als Konstanten behandelt. Ihnen wird bei der Verarbeitung der Inputdaten ein fester Wert zuge-
wiesen und das Endlagersystem wird anschlieBend deterministisch ausgewertet. Fiir jeden
Zeitpunkt erhdlt man feste Zahlenwerte als Ergebnisse, etwa die nuklidspezifischen Freiset-



zungsraten aus dem Grubengeb&ude. Eine Beschreibung des Ablaufs einer deterministischen
Rechnung befindet sich in Kapitel 1.4.1.

Bei einer Monte-Carlo-Simulation werden die Unsicherheiten, die Uber die Werte der Modellpa-
rameter bestehen, explizit berticksichtigt. Dazu werden relevante und unsichere Parameter als
Zufallsvariablen mit einer Wahrscheinlichkeitsverteilung behandelt, die wiedergibt, welchen Wert
der Parameter mit welcher Wahrscheinlichkeit annimmt. Nach dem Ziehen einer Stichprobe von
Werten aus den Verteilungen wird das System flr die ermittelten Eingangsdatenséatze wiederholt
deterministisch ausgewertet. Auf diese Weise erhélt man fiir jeden Zeitpunkt als Ergebnis eine
Verteilung von mdglichen Werten, welche die Streubreite der Ergebnisse, etwa der radiologi-
schen Konsequenzen, aufgrund der Unsicherheiten in den Eingangsdaten wiedergibt.

Das Programmpaket EMOS ist in eine Vielzahl von Programmteilen untergliedert, um die erfor-
derliche Flexibilitat bei dem Austausch von Modulen flr die Hauptkomponenten zu gewahrlei-
sten. Abbildung 2 gibt einen Uberblick tiber die Grobstruktur von EMOS. Zun&chst ist EMOS in
die drei Programmteile INPUT, SAMPLE und CALCULATION gegliedert, in denen die Eingangs-
daten verarbeitet, im Fall einer Monte-Carlo-Simulation eine Stichprobe gezogen und die eigent-
liche Rechnung durchgefiihrt werden.

Die Vorgange im Nahbereich der Abfélle werden in dem Modul REPOS (final repository: Endla-
ger) bearbeitet. Ihre Beschreibung stelit den Schwerpunkt der vorliegenden Dokumentation dar

EMOS
INPUT SAMPLE CALCulation
[ IREPOS — UNIFORM [— ASSIGN
2o
— ICHET - NORMAL 28| |— Repos
35
— IEXPOS — v £%\ |— cHer
L ISTAT — CORRELATION — EXPOS

Abbildung 2:  Grobstruktur des Programmpakets EMOS.



(Kapitel 2 bis 5). Dies hat zum einen historische Griinde, da dieses Modul zeitlich als erstes ent-
wickelt wurde. Zum anderen liegt es daran, daf3 beziiglich der Modellierung der Biosphare Ver-
waltungsvorschriften [ 2 ] eine einfache Behandlung der einzelnen Ausbreitungswege festlegen.
Daher werden im Modul EXPOS (radiation exposure: Strahlenbelastung) lediglich Dosiskonver-
sionsfaktoren zur Berechnung der radiologischen Konsequenzen verwendet (siehe Kapitel 7).

Der Nuklidtransport durch die Geosphéare wird mit dem Modul CHET (Verkniipfung von chemi-
schen Effekten und Iransport) ermittelt. Dabei handelt es sich um ein selbst entwickeltes
Programm, in dem die eindimensionale Transportgleichung unter Berlicksichtigung der linearen
oder nichtlinearen Sorption sowie des radioaktiven Zerfalls mit der Methode der finiten Differen-
zen gel6st wird. Dieses Programm wird in Kapitel 6 beschrieben. Der zugehérige Teil des Job-In-
put-Files sowie die entsprechenden Dateien mit Eingabedaten werden in Kapitel 8 behandelt.

Falls eine Monte-Carlo-Simulation mit EMOS durchgeflhrt wird, sind die Eingangsdaten um die
Angaben zu den Verteilungsfunktionen zu erganzen (Programm ISTAT in Abbildung 2). Im Pro-
grammteil SAMPLE wird eine Stichprobenmatrix aufgebaut, welche die Eingangsdatensatze fiir
die verschiedenen Simulationen enthalt. Dabei konnen auch Benutzervorgaben zur Korrelation
bestimmter Eingangsparameter beriicksichtigt werden. Zu Beginn der Simulationsschleife im
Rechenteil (CALCulation) werden im Programmteil ASSIGN die aktuellen Werte an die Zufalls-
variablen zugewiesen. Eine detaillierte Beschreibung des Ablaufes einer Monte-Carlo-Simulation
befindet sich in Kapitel 1.4.2.

Die systematische Untergliederung des Programmpakets wird in den Modulen fir die Hauptkom-
ponenten des Endlagersystems fortgefiihrt. So gibt es beispielsweise in REPOS zwei Ebenen, in
denen Programmteile ohne gréBere Schwierigkeiten ausgetauscht bzw. erganzt werden kénnen.
Auf der einen Ebene werden die verschiedenen physikalischen und chemischen Effekte behan-
delt, die im Nahbereich der Abfélle eine Rolle spielen kénnen (siehe Kapitel 5). Auf der anderen
Ebene werden Teilbereiche des Grubengebadudes wie etwa ein Abfallgebinde (siehe Kapitel 3),
ein Bohrloch mit einem VerschluB oder ein Streckenstiick mit einem Damm (siehe Kapitel 4)
beschrieben. Eine derartige Programmstruktur erhoht die Transparenz und gewahrleistet die
notwendige Flexibilitdt des Programms, wenn weitere Effekte oder andere Endlagerkonzepte be-

ricksichtigt werden sollen.

1.4 Ablauf einer EMOS-Rechnung

In Kapitel 1.3 wurde bereits erldutert, daB eine EMOS-Rechnung sowohl deterministisch als
auch als Monte-Carlo-Simulation durchgefilhrt werden kann. In beiden Nutzungsarten werden
dieselben Modelle der physikalischen und chemischen Vorgénge verwendet.

Das Endlagersystem wird in jedem Fall deterministisch ausgewertet. Die beiden Vorgehenswei-
sen unterscheiden sich, was den Ablauf der EMOS-Rechnung angeht, lediglich darin, daB3 die
Nuklidausbreitung bei einer deterministischen Rechnung nur einmal mit festen Eingangsdaten
berechnet wird. In einer Monte-Carlo-Simulation hingegen wird die Nuklidausbreitung einige



hundert bis einige tausend Mal mit verschiedenen Eingangsdatensétzen berechnet, die zuvor als
Stichprobe aus den mdglichen Werten der Eingangsparameter ermittelt werden.

1.4.1 Deterministische Rechnung

Bei der Durchfilhrung einer deterministischen EMOS-Rechnung werden nur die zwei Programm-
teile INPUT und CALCulation aus Abbildung 2 angesprochen. Im Programmteil INPUT werden
alle Eingangsdaten gelesen und gepriift, in Feldern abgelegt und gegebenenfalls zu Kontroll-
zwecken wieder ausgegeben, bevor in CALCulation die eigentliche Rechnung erfolgt. Dies gilt
auch fiir den Fall, daB mehrere Hauptkomponenten des Endlagersystems direkt nacheinander
simuliert werden, etwa um die Strahlenexposition zu berechnen, die als Konsequenz eines ange-
nommenen Szenarios auftritt.

Die Eingangsdaten flur eine EMOS-Rechnung werden aus zwei Quellen {lbernommen. Zum ei-
nen wird fiir jeden Rechenlauf ein Job-Input-File erstellt und zum anderen steht dem Benutzer
eine umfangreiche Datenbibliothek zur Verfligung. Die verschiedenen Dateien in der Datenbi-
bliothek werden iber Namen angesprochen, die in dem Job-Input-File anzugeben sind. Sie
enthalten beispielsweise physikalische Konstanten, die Zusammensetzung der eingelagerten
Abfélle oder nuklidspezifische Daten wie Halbwertszeiten und Dosiskonversionsfaktoren. In dem
Job-Input-File macht der Benutzer insbesondere Angaben zur Steuerung des Rechenlaufs. Bei-
spielsweise ist anzugeben, welche Hauptkomponenten des Endlagers gerechnet werden sollen
und welche Zwischen- und Endergebnisse flr die spatere Ausgabe in Dateien abgelegt werden
sollen. Das Job-Input-File und die Datenbibliothek werden in Kapitel 8 detailliert beschrieben.

Unmittelbar nachdem Daten eingelesen wurden, werden sie auf ihre formale Richtigkeit nach
verschiedenen Kriterien geprift. Falls die Eingaben inkonsistent sind, werden Warnungen oder
Fehlermeldungen ausgegeben, die erforderlichenfalls zum Abbruch des Rechenlaufes filthren.
Programmintern werden die Daten in Feldern abgelegt, die entsprechend ihrer inhaltlichen Zuge-
hérigkeit zu COMMON-Blécken zusammengefaBt sind. Auf diese Arbeitsspeicher wird im Laufe
der Rechnung zuriickgegriffen, wann immer die entsprechenden Daten benétigt werden.

Der Anwender kann die Kontrollausgabe aller Eingangsdaten oder spezieller Teilmengen hiervon
durch entsprechende Angaben im Job-Input-File steuern. Sowohl die programminternen Fehler-
prifungen als auch die Méglichkeit der Kontrollausgabe der Eingangsdaten sind Bestandteile
der Qualitatssicherung, der im Hinblick auf den Einsatz des Programmpakets im Rahmen von
Planfeststellungsverfahren besondere Bedeutung zukommt.

Die Programmteile ISTAT, SAMPLE und ASSIGN in Abbildung 2 sind nur bei einer Monte-Carlo-
Simulation von Bedeutung und werden bei einer deterministischen Rechnung tbersprungen.
Nach AbschluB der Aufbereitung der Eingangsdaten einer deterministischen Rechnung beginnt
unmittelbar die Auswertung der Hauptkomponenten des Endlagersystems, deren Bearbeitung in
dem Job-Input-File gewahlit wurde. Dabei werden die Vorgange in jeder Hauptkomponente fir
den ganzen Analysezeitraum bearbeitet, bevor die Vorgange in der ndchsten Hauptkomponente
betrachtet werden. Zunachst wird also beispielsweise der gesamte Zeitverlauf einer eventuellen



Nuklidfreisetzung aus dem Endlager ermittelt, bevor die Berechnung des Transports der freige-
setzten Nuklide durch die Geosphére erfoigt.

Im Nahbereich des Endlagersystems (REPOS) wird zunéchst der Zutritt von Lésungen in die
Resthohlrdume des Grubengebdudes berechnet, falls das betrachtete Szenario nicht einen
sofortigen Kontakt der Gebinde mit Losungen unterstellt. Weitere wesentliche Bestandteile von
REPOS sind die Mobilisierung der Radionuklide aus den Abféllen (siehe Kapitel 3) sowie der
Transport der Radionuklide durch die Teilbereiche des Grubengebiudes (siehe Kapitel 4) auf-
grund der verschiedenen physikalischen und chemischen Effekte (siehe Kapitel 5). Die Schnitt-
stelle zur Geosphdre ist mit der Berechnung des Zeitveriaufs der nuklidspezifischen Freiset-
zungsraten aus dem Nahbereich gegeben.

Der Transport der freigesetzten Radionuklide durch die Geosphéare (CHET) erfolgt mit der
Grundwasserbewegung (Advektion) sowie durch Verteilung in den wassergefillten Hohlradumen
der Formationen (Dispersion). Gleichzeitig werden die Radionuklide an den anstehenden Fest-
stoffen zeitweilig gebunden (Sorption), so daB sich ihr Fortkommen gegeniiber dem des Grund-
wassers zum Teil erheblich verzdgert. Als Ergebnisse werden nuklidspezifische Aktivitatskon-
zentrationen und -stréme im oberflaichennahen Grundwasser berechnet.

IREPOS
( Job-Input-File } .
N ICHET olage
( Datenbibliothek ) - der Eingangsdaten
IEXPOS in COMMON-Bldcken

REPOS ———

(  Freisetzungsraten )

CHET """"——:
<Akt1wtélskonzentratronen)
(Strahlenexposition)-— EXPOS

Aktivitatsstrome

Abbildung 3:  Programmablauf und Datenflu3 bei einer deterministischen EMOS Rechnung.



Das kontaminierte Grundwasser kann auf verschiedenen Wegen zum Menschen gelangen. Es
kann beispielsweise direkt als Trinkwasser genutzt werden oder zur Beregnung von Pflanzen
verwendet werden, deren Friichte von Menschen verzehrt werden. In EXPOS wird zum einen
die resultierende Individualdosis mit Hilfe von Dosiskonversionsfaktoren aus den Aktivititskon-
Zentrationen im oberflichennahen Grundwasser berechnet. Zum anderen werden Kollektivdo-
sen aus denselben Aktivitdtskonzentrationen oder aus den Aktivitdtsstromen beim Eintritt in die
Biosphére ermittelt (siehe Kapitel 7). Insgesamt erhdlt man als Ergebnis die Zeitverldufe der nu-
klidspezifischen Strahlenexposition, die sich als Konsequenz aus dem betrachteten Szenario er-
geben.

Die wesentlichen Schritte des Ablaufs einer deterministischen EMOS-Rechnung sind in
Abbildung 3 zusammengefaf3t.

1.4.2 Monte-Carlo-Simulation

In die deterministischen Modelle, die im einzelnen in den Kapiteln 3 bis 7 beschrieben werden,
gehen eine Fllle von Parametern ein, (ber deren aktuelle Werte zum Teil erhebliche Unsicher-
heit besteht. Die Ursachen dieser Unsicherheiten reichen von MefR3fehlern fir physikalische Gro-
Ben ilber die mégliche rdumliche Variabilitdt der Parameterwerte bis zu weitgehender Unkennt-
nis der Werte einzelner Parameter, wie sie etwa bei dem Eintrittszeitpunkt fiir ein Stérfallszenario
gegeben sein kann. Tieferliegende Griinde der Unsicherheiten sind der lange Zeitraum, (ber
den die Endlagersicherheit gewéhrleistet werden muB, und der Zielkonflikt zwischen der Erkun-
dung eines Standortes und seiner angestrebten Unversehrtheit fir die Endlagerung.

Im Projekt Sicherheitsstudien Entsorgung (PSE) wurde bei dem Umgang mit diesen Unsicher-
heiten Konservativitdt angestrebt, deren Nachweis jedoch nicht vollstdndig erbracht werden
konnte [ 3 ]. Die zwischenzeitlich vorliegenden Erfahrungen aus den Projekten PAGIS ([ 4 ] und
[6]), PACOMA[6], SAM[ 7] und SEK [ 8 ] zeigen, daf die Quantifizierung des Einflusses von
Datenunsicherheiten eine notwendige Erganzung realistischer Analysen ist. Dieser Erkenntnis
wird dadurch Rechnung getragen, daB das Programm EMOS fiir eine Monte-Carlo-Simulation
des Endlagersystems eingesetzt werden kann.

Zur Durchfiihrung einer Monte-Carlo-Simulation wird der Ablauf einer deterministischen Rech-
nung, wie er in Abbildung 3 dargestellt ist, um einige weitere Programmteile erganzt. Programm-
ablauf und DatenfluB bei einer Monte-Carlo-Simulation sind in Abbildung 4 dargestellt, wobei die
gegeniber Abbildung 3 hinzugekommenen Teile dunkel schattiert sind.

Im Programm ISTAT werden die zusétzlichen Eingangsdaten fir eine Monte-Carlo-Simulation
eingelesen, kontrolliert und abgelegt. Dadurch wird zundchst festgelegt, welche Modellparame-
ter in der aktuellen Rechnung als Zufallsvariablen betrachtet werden; die anderen Parameter
werden wie bisher als Konstante behandelt. Fur jeden Eingangsparameter, der als Zufallsvari-
able behandelt werden soll, wird eine Wahrscheinlichkeitsverteilung eingelesen. Diese wird bei
der Erstellung der entsprechenden Inputdatei so festgelegt, daf3 sie die vorhandene Information
Uber die mdglichen Werte des Parameters méglichst gut wiedergibt.



Sind kaum Informationen vorhanden, wird man beispielsweise eine gleichférmige Verteilung
Uber den Bereich denkbarer Werte wéhlen. GréBere Datenmengen kénnen etwa durch eine
Lognormal- oder eine Beta-Verteilung approximiert werden. In der derzeitigen Fassung des Pro-
gramms koénnen 8 Verteilungen verarbeitet werden: gleichférmig, logarithmisch gleichférmig,
Histogramme auf linearer und logarithmischer Basis, normal, lognormal, Beta- und Dreiecksver-

teilung.

In SAMPLE werden aus den festgelegten Verteilungen der Zufallsvariablen Stichproben gezo-
gen, deren Umfang der Anzahl der beabsichtigten Simulationen entspricht. SAMPLE ist eine an-
gepafte Fassung des Programms LHS (Latin Hypercube Sampling) [ 9 ] und erlaubt sowohl eine
zuféllige Stichprobennahme als auch eine nach dem Latin-Hypercube-Verfahren [ 10 ]. Die Vor-
teile dieses geschichteten Stichprobenverfahrens sind derzeit noch umstritten [ 11 ].

Bei beiden Verfahren werden fiir jede der k Zufallsvariablen n Stichprobenwerte ermittelt, wobei
n die Anzahl der beabsichtigten Simulationen ist. Im Latin-Hypercube-Verfahren wird dazu die
Grundgesamtheit jeder Variablen in n disjunkte Intervalle gleicher Wahrscheinlichkeit eingeteilt.
Aus jedem Intervall wird ein Stichprobenwert entsprechend der vorgegebenen Verteilung zuféllig
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Abbildung 4:  Programmablauf und Datenflu3 bei einer Monte-Carlo-Simulation.
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gezogen. Bei der zufélligen Stichprobennahme werden alle Stichprobenwerte aus der Grundge-
samtheit zuféllig gezogen. Bei beiden Verfahren wird anschlieBend je ein zuféllig gezogener
Stichprobenwert jeder einzelnen Variablen zu einem Vektor mit k Komponenten kombiniert. Die-
se Vektoren stellen die Eingangsdatenséatze der n Simulationen dar.

Obwohl die Stichproben fir je zwei Zufallsvariablen unabhangig voneinander gezogen und zufél-
lig kombiniert werden, kénnen die beiden Stichproben eine unerwiinschte Korrelation zeigen.
Andererseits sind héufig Korrelationen unter den Eingangsparametern bekannt und eine ent-
sprechende Korrelation der Stichproben ist wiinschenswert. Vorgaben zur Korrelation kénnen
berlicksichtigt werden, indem die Kombination der einzelnen Stichprobenwerte zu Vektoren nicht
mehr zufallig erfolgt, sondern entsprechend den Vorgaben aus der Inputdatei eingeschrankt wird

[12].

Als Ergebnis von SAMPLE liegt eine Stichprobe vor, die fir jede beabsichtigte Simulation einen
Vektor mit Eingangsdaten flr die Zufallsvariablen enthalt. Wie in Abbildung 4 dargestellt, ist der
Rechenteil von EMOS um eine Simulationsschleife erweitert, welche die wiederholte Auswer-
tung der Hauptkomponenten des Endlagersystems mit den verschiedenen Eingangsdaten
ermdglicht. Zu Beginn der Simulationsschleife werden die aktuellen Eingangsdaten den Zufalls-
variablen zugewiesen (ASSIGN).

Neben der direkten Zuweisung der aktuellen Werte an die unabhangigen Zufallsvariablen ist
auch die Mdoglichkeit vorgesehen, abgeleitete Werte an abhéngige Zufallsvariablen zuzuweisen.
Diese Mdglichkeit ist beispielsweise bei elementspezifischen Parametern wie Loslichkeitsgren-
zen oder Kg-Werten nitzlich. In einer Gruppe von Elementen mit &hnlichem chemischen Verhal-
ten wird lediglich etwa die Léslichkeitsgrenze eines Elementes als unabhéngige Zufallsvariable
betrachtet. Die Loslichkeitsgrenzen der anderen Elemente haben den gleichen Verteilungstyp,
so daB sich ihr aktueller Wert aus dem Stichprobenwert des ausgewahiten Elementes ermitteln

laBt.

Eine Reihe von Eingangsparametern, wie etwa die Dispersionslange oder die Geschwindigkeit
des Grundwassers in der Geosphére, haben EinfluB auf die Zeitschrittweite bei der numerischen
Auswertung des Nuklidtransports durch die Geosphére. Zur Optimierung der Rechenzeit wird
daher im Anschluf3 an die Zuweisung der aktuellen Eingangsdaten die Zeitschrittweite des Mo-
duls CHET so eingestellt, daB sie den numerisch noch zuldssigen maximalen Wert erhélt.

Die Ergebnisse jeder einzelnen Simulation des gesamten Endlagersystems sind wie die Ergeb-
nisse einer deterministischen Rechnung nuklidspezifische Zeitverlaufe der Strahlenexposition.
Diese Zeitverldufe werden als Zeitreihen in einer Datei abgelegt. Dabei werden die Stitzpunkte
der Zeitreihen, also die Zeitpunkte, zu denen die Dosiswerte abgespeichert werden, vom Anwen-
der im Job-Input-File vorgegeben. Flr die weitere statistische Auswertung wird somit aus jeder
Simulation eine Matrix abgelegt, die fiir jedes gerechnete Nuklid und jeden gewéhlten Zeitpunkt

die berechnete Dosis enthélt.
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1.5 Ergebnisdarstellung

Das Programmpaket EMOS enthélt umfassende Méglichkeiten zur Ergebnisausgabe. Die Aus-
gabe erfolgt zunachst in Dateien, wobei alle Daten in formatierter Form abgelegt werden. Ein Teil
dieser Dateien wird nur zur Druckausgabe verwendet, in einer weiteren Gruppe von Dateien
werden Zeitverldufe ausgewéahliter GréBen flr eine spéatere graphische oder tabellarische Ausga-
be abgelegt. SchlieBlich werden bei einer Monte-Carlo-Simulation Dateien angelegt, in denen
die berechneten Dosiswerte der einzelnen Simulationen flr eine spatere statistische Auswertung
abgelegt werden.

Der Umfang der Ergebnisausgabe wird durch entsprechende Angaben im Job-Input-File gesteu-
ert. Die Mdglichkeiten der Steuerung sind weitreichend und umfassen zum Beispiel die Auswahl
der Teilbereiche des Endlagersystems, fiir die eine Ausgabe erfolgen soll. Dabei kann diese
Auswanhl fiir verschiedene Hauptkomponenten und teilweise fir die spatere Druck- oder Plotaus-
gabe unterschiedlich festgelegt werden. Ferner kénnen die Inhalte der Ausgabe, also die physi-
kalischen GréBen und andere Ergebnisse, individuell ausgewahlt werden. Die EMOS-Rechnung
selbst bleibt von diesen Auswahlvorgéangen unbeeinfluft.

In die Dateien fir eine spatere Druckausgabe kénnen sowohl detaillierte Zwischenergebnisse
als auch Endergebnisse der Rechnung ausgegeben werden. Daneben enthalt eine dieser Datei-
en Kurzinformationen Uber den Rechenlauf, wie den Namen des Anwenders, die verwendete
Programmversion oder einen Kommentar zu dem Rechenlauf sowie die Kontrollausgabe der
Eingangsdaten entsprechend den Angaben des Anwenders im Job-Input-File. Einige Ergebnis-
daten werden in diese Datei in Form von Tabellen ausgegeben, deren Ausdruck unmittelbar in
Berichte (iber die Rechnungen (ibernommen werden kann.

Typische Beispiele aus einer Rechnung zu einem Laugenzutritt in ein Grubengebdude im Salz
sind Tabellen mit Angaben, welcher Teilbereich zu welchem Zeitpunkt mit Lauge gefdllt ist oder
aufgrund der Konvergenz der Resthohlrdaume nicht mehr weiter von Lauge durchstromt werden
kann. Die Zeitpunkte, wann die Mobilisierung der Radionuklide aus den verschiedenen Abfallge-
bindetypen beginnt und abgeschlossen ist oder wann elementspezifische Ldslichkeitsgrenzen
der Radionuklide in welchen Teilbereichen des Grubengebaudes erreicht werden, kénnen eben-
falls in Tabellenform ausgegeben werden. Im Bereich des Deckgebirges oder der Biosphére sind
Tabellen von Interesse, in denen fiir jedes Nuklid die Maximalkonzentration im oberflachennahen
Grundwasser, bzw. die daraus resultierende Maximaldosis sowie der Zeitpunkt ihres Auftretens

eingetragen sind.

Die Ausgabe von Zeitverlaufen umfaft insbesondere die Endergebnisse der drei Hauptkompo-
nenten des Endlagersystems: Freisetzungsraten aus dem Nahbereich, Aktivitdtskonzentrationen
im oberflachennahen Grundwasser und Individualdosen. Darliberhinaus kénnen die Zeitverlaufe
anderer physikalischer GréBen, wie der aufgrund der Konvergenz abnehmenden Porositét der
Resthohirdume eines Grubengebdudes im Salz oder des Aktivitdtsflusses in der Geosphére,
ausgegeben werden. Diese und andere Zeitverlaufe kénnen nicht nur an den Enden der jeweili-
gen Hauptkomponenten des Endlagersystems, sondern flr jeden Teilbereich eines Grubenge-
baudes oder jede Zelle eines Deckgebirgsmodells verfolgt werden.

12



Zeitverldufe kdnnen fir eine spatere Druckausgabe und eine Plotausgabe gespeichert werden.
Wahrend die Druckausgabe im Rahmen der Prifung der Einzelheiten einer Rechnung nitzlich
ist, wird man die graphische Darstellung fir die Ergebnisausgabe haufig bevorzugen. Die
Schnittstelle des Programmpakets EMOS mit der graphischen und tabellarischen Ausgabe wird
durch Dateien gebildet, welche die Zeitverldufe der vom Anwender ausgewahlten GréBen in for-
matierter Form enthalten. Die eigentliche graphische Ausgabe erfolgt mit einem eigenstiandigen
Programm EmosPlot, das die interaktive Gestaltung der Graphiken und die Archivierung der
Graphikinformation ermoglicht. Die tabellarische Ausgabe erfolgt mit dem eigenstandigen Pro-
gramm EmosPrint.

Eine dhnliche Schnittstelle besteht zwischen dem Programmpaket EMOS und dem Postprozes-
sor EmosStatist, in dem die statistische Auswertung der Ergebnisse einer Monte-Carlo-Simula-
tion erfolgt. Wie am Ende von Kapitel 1.4.2 bereits erwdhnt, wird als Ergebnis einer derartigen
EMOS-Rechnung aus jeder Simulation eine Matrix abgespeichert, die flr jedes gerechnete
Nuklid und jeden gewahlten Zeitpunkt die berechnete Dosis enthélt. In dem statistischen Post-
prozessor erfolgt die Aufbereitung und Auswertung dieser Daten im Rahmen einer Unsicher-
heitsanalyse und einer globalen Sensitivitdtsanalyse.

In der Unsicherheitsanalyse wird festgestellt, zu welcher Variabilitdt in den Ergebnissen die Unsi-
cherheiten in den Eingangsdaten filhren. Diese Untersuchung kann sowohl fiir die Dosiswerte
einzelner Nuklide als auch fiir die Summen der nuklidspezifischen Dosiswerte erfolgen. Typische
Elemente einer Unsicherheitsanalyse sind das Studium der charakteristischen Parameter der Er-
gebnisverteilungen wie ihrer Momente, also etwa Mittelwert und Varianz, und ihrer Quantile. Mit
der Berechnung von Vertrauensintervallen etwa fir die Mittelwerte wird die Gite dieser Schatz-
werte dargestellt. In Scatter-Plots wird die Verteilung der Dosiswerte fir alle zuféllig gezogenen
Werte eines Eingangsparameters dargestellt.

Ziel der globalen Sensitivitdtsanalyse ist die Quantifizierung des Beitrages der Unsicherheiten in
den einzelnen Eingangsparametern zu der Variabilitédt der Ergebnisse. Dieser Beitrag wird mit
Hilfe verschiedener statistischer Techniken, etwa der Regressionsanalyse, der Berechnung von
Korrelationskoeffizienten oder der Anwendung von Hypothesentests, ermittelt. Als Ergebnis er-
halt man eine Tabelle, in der die unsicheren Eingangsparameter in einer Rangfolge angeordnet
sind, die ihrem Beitrag zu der Unsicherheit in den Ergebnissen entspricht. Die globale Sensitivi-
tatsanalyse ist damit Entscheidungshilfe bei der Konzentration zukinftiger Forschungs- und
Entwicklungsarbeiten zur Reduktion der Unsicherheiten in den Eingangsdaten auf wesentliche
Parameter.

Sowohl der statistische Postprozessor als auch die Programme EmosPlot und EmosPrint sind
eigenstandige Programme auB3erhalb des Programmpakets EMOS und werden in der vorliegen-
den Dokumentation nicht beschrieben.
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1.6 Entwicklungsgeschichte und Weiterentwicklung

Die Entwicklung des Programmpakets EMOS erfolgte in mehreren Phasen. Der Steuerteil von
EMOS sowie das Modul fir ein Grubengebaude im Salz wurden in den Jahren 1981 bis 1984 im
Rahmen des Projektes Sicherheitsstudien Entsorgung (PSE) an der Technischen Universitét
Berlin entwickelt. Der Schwerpunkt lag dabei auf der Entwicklung und Erprobung von Modellan-
sétzen fur die Vorgange im Nahbereich der Abfélle und die Vielzahl der Effekte, die den Trans-
port und die Riickhaltung der freigesetzten Radionuklide beeinflussen. Die programmtechnische
Realisierung wurde auf einer CD-Rechenanlage unter Verwendung von Overlay-Strukturen und
dynamisch adressierbaren Arbeitsspeichern vollzogen. Eine Dokumentation dieser ersten Versi-

on des Programmes liegt nicht vor.

In den Jahren 1985 bis 1995 wurden die Entwicklungsarbeiten an dem Institut fiir Tieflagerung
des GSF-Forschungszentrums far Umwelt und Gesundheit zunéchst auf einer DEC-, spéter auf
einer CONVEX-Rechenanlage und zuletzt auf SUN-Workstations fortgeflihrt. Schwerpunkte der
programmtechnischen Weiterentwicklung waren die Neustrukturierung des gesamten Pro-
gramms, die Umstellung auf ein virtuelles Betriebssystem, die Entwicklung von Préprozessoren
zur Dateneingabe sowie die Erstellung von Postprozessoren zur Datenausgabe und Auswertung
statistischer Rechnungen. Bei einem virtuellen Betriebssystem ist die Verwendung von Overlay-
Strukturen und dynamisch adressierbaren Arbeitsspeichern durch den Anwender nicht mehr er-

forderlich.

Bei der Neustrukturierung des Programms wurden insbesondere die Verwaltung der Datenbiblio-
thek, die Datenspeicherung und der Datenflu3 im Programm umgestellt, Die Programmteile zur
Dateniibernahme und Datenaufbereitung wurden neu strukturiert und programmiert. Gleichzeitig
wurden Modelle fir ein Grubengeb&ude im Eisenerz entwickelt, so daB das Programm fiir die
Langzeitsicherheitsanalyse des Standortes Konrad eingesetzt werden konnte. Diese Entwicklun-
gen wurden Ende 1985 mit der Dokumentation von EMOS2 [ 13 ] abgeschlossen. Die Pro-
grammversion EMOS2 wurde im Rahmen des Planfeststellungsverfahrens Konrad angewendet.

In den Jahren 1986 bis 1990 wurden hauptséchlich die Programmteile zur Durchflihrung einer
zeitdiskreten Rechnung im Grubengebdude neu strukturiert. Die modulare Struktur des Pro-
gramms wurde vervollstidndigt, der Monte-Carlo-Rahmen wurde implementiert und die raumliche
und zeitliche Diskretisierung wurden verfeinert. Eine Reihe von neuen Modellen, etwa fir die
Mobilisierung der Radionuklide aus verschiedenen Abfallarten (siehe Kapitel 3) oder fiir einzelne
Effekte (siehe Kapitel 5), wurde entwickelt oder verbessert und implementiert.

Als ein wichtiges Beispiel ist die Neugestaltung der Berechnung der Druckverhéltnisse und der
daraus resultierenden Durchstrémung des Grubengebdudes hervorzuheben. Wahrend diese in
friiheren Programmversionen nacheinander fiir die einzelnen Teilbereiche des Grubengebdudes
erfolgte, wird sie nunmehr durch iterative Lésung eines nichtlinearen Gleichungssystems fir alle
Teilbereiche gleichzeitig durchgefiihrt (siehe Kapitel 5.4). Dadurch konnten sowohl die numeri-
sche Glte des Programms nachhaltig verbessert als auch die Rechenzeit betrachtlich verktrzt

werden.
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Zur Beriicksichtigung der Unsicherheiten in den Eingangsdaten der Modelle wurde das Pro-
grammpaket EMOS um die Méglichkeit der Durchfilhrung einer Monte-Carlo-Simulation erwei-
tert. Die in Abbildung 2 gezeigte Struktur wurde etabliert und die Programmteile SAMPLE zur
Erzeugung einer Stichprobe und ASSIGN zur Zuweisung der aktuellen Eingangsdaten wurden
neu aufgenommen. Die Ergebnisse der Entwicklungsarbeiten in den Jahren bis 1990 wurden in
der Programmdokumentation EMOS4 [ 14 ] verdffentlicht.

In den Jahren 1991 bis 1995 lag der Schwerpunkt auf der Entwicklung des Transportprogramms
CHET fur den eindimensionalen Radionuklidtransport durch die Geosphére (siehe Kapitel 6).
Dieses Programm ersetzt das bisher verwendete Programm TROUGH [ 15 ] und erméglicht eine
schnellere Transportrechnung sowie die Implementation nichtlinearer Rilckhaltemechanismen

fir Radionuklide.

Das gesamte Programmpaket EMOS wurde in den letzten Jahren auf SUN-Workstations portiert
und die Dateneingabe und das Postprozessing dieser Umgebung angepaf3t. Beispielsweise
wurden die Programme EmosPlot zur graphischen Ausgabe von Zeitverldufen, EmosPrint zur
Tabellenausgabe und EmosStatist fiir die statistische Auswertung der Ergebnisse aus Monte-
Carlo-Simulationen erstellt. Diese Postprozessoren basieren auf der XWindow-Umgebung der
Workstations. Eine ebenfalls XWindow-basierendes Programm zur Erstellung von Dateien mit
Eingangsdaten sowie zur Verwaltung und Erstellung von Job-Input-Files und zum Programm-
start bildet den vorlaufigen Abschluf3 der aktuellen Programmentwicklung.

Fir die nachste Version des Programmpaketes EMOS ist die Berticksichtigung ringférmiger Gru-
bengeb&udestrukturen, bei denen zirkulierende Laugenstréme innerhalb von Maschen auftreten
kénnen, vorgesehen. Durch diese Entwicklung wird EMOS noch flexibler einsetzbar werden, ins-
besondere bei der Anwendung auf reale Grubengebaude.
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2  Modellierung des Endlagers (das Modul REPOS)

2.1 Aufgabenbeschreibung des Moduls REPOS

Im Modul REPOS (final repository = Endlager) wird die Freisetzung von Radionukliden aus
einem Endlager berechnet, wobei entweder Bergwerke und Kavernen im Steinsalz oder Hohl-
raume in anderen Formationen in Betracht kommen. Im folgenden wird fiir jede geometrische
Form eines Endlagers der Begriff Grubengeb&dude verwendet.

Das Modul REPOS ist im wesentlichen flr Endlager im Steinsalz entwickelt worden, kann aber
auch fur andere Wirtsgesteine verwendet werden. Steinsalz enthélt wenig Wassereinschlisse,
so daB Endlager in dieser Formation im Normalfall trocken sind. Es ist aber nicht auszuschiie-
Ben, daB es nach Beendigung der Betriebsphase zu einem Laugenzutritt kommen kann. Andere
Wirtsgesteine sind dagegen bereits im Normalfall in geringem Ausmaf wasserfihrend, so daf3
die Abfélle in einem Endlager dort stets in Kontakt mit Wéssern kommen. Im folgenden wird fir
jede Art von Wassern der Begriff Lauge verwendet, unabhangig von deren tatsédchlicher

Beschaffenheit.

Die Berechnung der Nuklidfreisetzung erfolgt im Rahmen der Konsequenzanalyse fir ein vorge-
gebenes Szenario (siehe Kapitel 1). Ein mogliches Szenario flr ein Bergwerk im Steinsalz ist,
daf Lauge Uber den Hauptanhydrit in den Bereich des Mittelfeldes des Grubengebaudes und
von dort zu den Abfallen vordringt. Als Folge der Gebirgskonvergenz kann anschlieBend konta-
minierte Lauge wieder ausgepref3t werden. Darliberhinaus wird die Méglichkeit eines begrenzten
Laugenzutritts aus Laugennestern im umgebenden Gebirge in einen beliebigen Abschnitt des
Grubengebiudes betrachtet.

In anderen Wirtsgesteinen kann eine konstante Durchstrdmung des Grubengebédudes mit Lauge
angenommen werden. Die Flexibilitdt des Moduls REPOS erlaubt es, fiir beliebige Einlagerungs-
formationen Freisetzungsrechnungen durchzufiihren. In Kapitel 4 werden einige der bisher be-
trachteten Szenarien und die dazu vorgenommenen Unterteilungen der Grubengebiude in Seg-
mente erldutert. Fir andere, bisher nicht berlicksichtigte Einlagerungsformationen oder fir
andere Szenarien kdnnen entsprechende Modellierungen vorgenommen werden, indem das
vorgegebene Endlager in geeignete Segmente aufgeteilt wird.

Gelangt die in ein Grubengebaude eindringende Lauge an den physikalischen Barrieren, d.h.
den Verschlissen und Dammen vorbei bis in die Einlagerungsorte der Abfélle, so beginnt dort
die Korrosion der eingelagerten Behélter sowie die Mobilisierung der Nuklide aus den Abféllen
(siehe Kapitel 3). Nach der Mobilisierung aus den Abféllen werden die Nuklide mit der Lauge
durch das Grubengebéude transportiert und an einer bestimmten Stelle in das Deckgebirge frei-
gesetzt. Der Ort der Freisetzung in das Deckgebirge ist abhéngig vom gewahiten Szenario und
wird durch Eingabe in den Strukturdaten und im Job-Input-File ausgewahit (siehe Kapitel 8).

Die Rechnung innerhalb des Moduls REPOS umfafBt den Transport der Lauge bis zu den Abfal-
len, die Mobilisierung der Nuklide aus den Abfallgebinden und den gesamten Transport der Nu-
klide durch das Grubengebaude. Der Transport wird unter Berlicksichtigung von physikalischen
und chemischen Effekten, wie zum Beispiel Ausfiillung und Gebirgskonvergenz berechnet (siehe
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Kapitel 5). Die fir den vorgegebenen Austrittsort berechneten zeitabhéngigen Freisetzungsraten
werden als UbergabegréBen an das Deckgebirgsmodul CHET in einer Datei abgespeichert.

Der zeitliche Bezugspunkt (t = 0) fiir eine Freisetzungsrechnung ist das Ende der Betriebsphase,
d.h. der Zeitpunkt, an dem die Einlagerung von Abfallen in das Grubengebaude beendet und das
gesamte Grubengeb&ude verflllt und verschlossen ist (siehe Abbildung 5). Die Einlagerung der
Abfélle erfolgt kontinuierlich wahrend der Betriebsphase des Endlagers, d.h. zu Zeitpunkten
t < 0. Jeder REPOS-Rechenlauf beginnt mit dem Zeitpunkt des Beginns der Betriebsphase des
Endlagers, d.h. bei t = -tg.

Die Einlagerungszeitpunkte der einzelnen Abfallgebinde kénnen als Eingangsdaten festgelegt
werden. Es ist auBerdem mdglich, eine Zwischenlagerzeit der Abfalle vor der Einlagerung im
Endlager zu beriicksichtigen.

Fir die Dauer dieser Zwischenlagerzeit wird der Zerfall der Radionuklide berechnet. Die weitere
Berechnung des radioaktiven Zerfalls erfolgt in allen Féllen ab dem Beginn der Einlagerung. Ein
REPOS-Rechenlauf endet im allgemeinen nach einer im Job-Input-File vorgegebenen Zeitdauer,
sofern das Endlager seine Endporositét nicht bereits vorher erreicht hat. Dies wird im folgenden
Absatz naher erlautert.

Wie bereits erwéahnt, wird bei einem Endlager im Steinsalz die plastische Verformung des Salzes
beriicksichtigt. Dieser als Gebirgskonvergenz bezeichnete ProzeB fiihrt nach Beendigung der
Einlagerung von Abféllen und nach Verfilllung der verbliebenen Hohirdume mit Versatz im Laufe
der Zeit zu einer Abnahme der Rest-Hohlraumvolumina. Wird durch diesen Prozef3 in einem Teil-
bereich des Grubengebaudes eine vorgegebene minimale Porositat (Endporositat) unterschrit-
ten, so wird dieser Teilbereich als laugenundurchlassig angesehen. Es erfolgt dann keine Lau-
genbewegung mehr, so daB auch ein weiterer Nuklidtransport durch diesen Teilbereich
ausgeschlossen werden kann. Falls das Grubengebaude an der Schnittstelle zum Deckgebirge
die Endporositat erreicht hat, hort die Freisetzung in das Deckgebirge auf und der REPOS-Re-
chenlauf wird vorzeitig beendet.

|-t—— Betriebsphase :-—I-( Nachbetriebsphase ——— =

t—

B 0 L

Abbildung 5:  Schematische Darstellung der Zeitachse fiir das Modul REPOS.
ty = Betriebsdauer des Endlagers
t, = Zeitpunkt des Laugenzutritts
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Als Eingangsdaten fiir eine Freisetzungsrechnung werden folgende Angaben bendtigt:

- Struktur und Geometrie des betrachteten Grubengeb&udes,
- Art und Menge der eingelagerten Abfélle,

- Zwischenlagerzeit einzelner Abfille,

- Zeitpunkte des Laugenzutritts,

- Angaben zur Dauer der Freisetzungsrechnung,

- element- und nuklidspezifische Daten,

- aligemeine physikalische und chemische Daten.

Die Eingabedateien, die alle Informationen zu diesen Bereichen enthalten, werden in Kapitel 8
beschrieben.

Als Ergebnis einer Freisetzungsrechnung werden sowohl Aktivitatsstrome an das Deckgebirgs-
modul zur weiteren Berechnung (bergeben als auch eine Reihe von Dateien zur Druck- und
Plotausgabe erstellt (siehe Kapitel 2.4). Beide Dateiarten enthalten vom Anwender ausgewéhite
zeitabhangige GrdBen aus der Freisetzungsrechnung, zum Beispiel Aktivitats- oder Laugenstro-
me. Die Druckausgabe der zeitabhé&ngigen Ergebnisse und von Teilen der Endergebnisse erfolgt
mit Hilfe des Postprozessors EmosPrint. Zusatzlich werden Fehlermeldungen und einige weitere
Endtabellen in einer Datei mit der Erweiterung out gespeichert, die mit Hilfe eines Editors gele-
sen werden kann. Die graphische Ausgabe der zeitabhdngigen GréBen ist nur mit dem Postpro-
zessor EmosPlot méglich.

2.2 Unterteilung des Grubengebédudes

Zur Modellierung der Vorgénge in einem Endlager wird das Grubengebdude in Segmente zer-
legt. Die Segmente bestehen aus einem offenen oder versetzten Hohlraum und sind meistens
durch einen VerschluB in Richtung zum mdglichen Zutrittsort von Lauge aus dem Deckgebirge
abgeschlossen. Durch Hintereinanderschaltung von Einzelsegmenten kann ein beliebiges
Grubengebdude dargestellt werden, wobei derzeit nur baumférmige Strukturen durch REPOS
bearbeitet werden kénnen (siehe Abbildung 6). Das Wurzelsegment der Baumstruktur ist durch
den Laugenzutrittsort gegeben und stellt in den bisherigen Sicherheitsanalysen das Mittelfeld
eines Grubengebaudes dar. Ein ringférmiges Grubengebaude, bei dem Strecken nach einer Ver-
zweigung wieder zusammenkommen, kann explizit nicht durch eine Baumstruktur dargestellt
werden. Bei Ausnutzung von Symmetrieeigenschaften ist es aber oftmals méglich, ein ringférmi-
ges Grubengebaude in eine Baumstruktur zu tberflhren.

Fir die Konsequenzanalyse einiger spezieller Szenarien braucht das Grubengebaude nicht in
eine Vielzahl von Segmenten zerlegt zu werden. Dies ist z.B. bei einem Grubengeb&ude ohne
besondere Stréomungswiderstédnde der Fall. Hier wird das Grubengeb&dude als Modellvolumen
mit vorgegebenem Nuklidinventar, also als ‘mixing tank model’ fiir das gesamte Hohiraumvolu-

men behandelt.

Ein segmentiertes Grubengebaude aBt sich in vielen Fallen schematisch in drei Bereiche eintei-
len, siehe Abbildung 7:
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SEGMENTSTRUKTUR

in REPOS darstellbar in REPOS nicht darstellbar
Wurzelsegment Wurzelsegment
Segment 1 Segment 2 Segment 1 Segment 2

AN TN

Segment 3 Segment 4 Segment 5 Segment 3 Segment 4 Segment 5

Abbildung 6: Mdgliche Segmentstrukturen eines Grubengebdudes. Links: Baumstruktur.
Rechts: Ringstruktur mit einer zuséatzlichen Verbindung zwischen Segment 1

und Segment 2.
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Abbildung 7:  Schematische Darstellung typischer Teilbereiche eines Grubengeb&udes.
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- das Mittelfeld mit den Infrastrukturbereichen,
- die Verbindungsstrecken vom Mittelfeld zu den Einlagerungsorten,
- die Einlagerungsorte.

Das Mittelfeld wird bei einséhligen Grubengebéuden als ein Segment behandelt, das alle Hohl-
rdume der dort vorhandenen Strecken und Nebenrdume umfaBt. Bei mehrséhligen Grubenge-
bauden ist es zweckméBig, das Mittelfeld in Einzelsegmente aufzuteilen. Wenn in diesem Fall
der unterstellte unbegrenzte Laugenzutritt in das Mittelfeld erfolgt, so wird ein Segment als
Zutrittsort fir 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 Richtstrecken und Querschldge sowie die Beschickungs- -
strecken bei der Einlagerung in Bohrléchern. Die Einlagerungsorte sind Hohlrdume mit dem
radioaktiven Abfall und entweder Bohriécher, Kammern oder Strecken.

Betrachtet man ein beliebiges Segment, das zwischen dem Wurzelsegment und einem Einlage-
rungsort liegt, so wird fur die Anordnung seiner Nachbarsegmente die folgende Bezeichnungs-
weise eingefilhrt. Als duBere Segmente werden diejenigen in Richtung Wurzelsegment und als
innere Segmente diejenigen in Richtung Einlagerungsort bezeichnet. Abfaligebinde liegen in die-
ser so definierten Struktur immer innen.

Um von einem Grubengebdude mit zahlreichen Verbindungsstrecken zu einer baumférmigen
Segmentstruktur zu kommen, mul3 das Grubengebdude gegebenenfalls durch Symmetrielberle-
gungen geeignet aufgeteilt werden, etwa durch einen vertikalen L&ngsschnitt durch das Gruben-
gebéude (siehe gestrichelte Linie in Abbildung 7). Abbildung 8 zeigt schematisch die auf diese
Weise entstehende Baumstruktur des Grubengeb&udes mit den Abfallgebinden als innerster
Ebene und daran anschlieBend den Einlagerungsorten, den Verbindungsstrecken und dem
Wurzelsegment. Die Abfallgebinde sind keine Segmente des Grubengeb&udes, werden aber in
REPOS wie die Segmente behandelt, da in den zugehdrigen Modellen vergleichbare Ausgangs-
gréBen berechnet werden (siehe Ende dieses Kapitels und Kapitel 3).

Aus der Baumstruktur folgt die wichtige Eigenschaft, daB3 jedes Segment oder Gebinde genau
ein duBeres Segment, aber beliebig viele innere Segmente oder Gebinde besitzt. Flir das Wur-
zelsegment gibt es kein duBeres Segment, da es die Schnittstelle zum Deckgebirge darstellt.

Zur Beschreibung der Vorgange in einem Segment des Grubengebdudes sind Segmentmodelle
entwickelt worden. In diesen werden alle Vorgénge beriicksichtigt, die zur Modellierung des zu-
gehdrigen Teilbereiches des Grubengeb&udes notwendig sind. Das Segment wird zu diesem
Zweck in einen geometrischen Hohiraum und gegebenenfalls einen VerschluB3 aufgeteilt. Ein
VerschluB kann dabei ein einfaches AbschluBbauwerk, ein komplexer Damm oder ein Bohrloch-
stopfen sein. Fir beide Bereiche des Segments, den geometrischen Hohlraum und den
Verschlul3, werden die Laugenbewegung, der Nuklidtransport durch Konvektion und Austausch-
effekte sowie eine Reihe chemischer und physikalischer Effekte behandelt (siehe Kapitel 5). Bei
mehrsohligen Grubengebauden ist fir jedes Segment die relative Teufe in Bezug auf ein Refe-

renzniveau anzugeben.
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Ein Grubengebaude kann aus einer Vielzahl gleichartiger Segmente bestehen, so daf3 es fir ei-
nen REPOS-Rechenlauf zweckmaBig ist, einzelne Segmente zu Einheiten zusammenzufassen.
Hierbei wird nur ein einziges Segment reprasentativ flr alle gleichartigen modelliert und die
weiteren Segmente Uber ihre Anzahl berlicksichtigt. Die Ausgangsstrome des reprasentativen
Segmentmodells werden mit dieser Anzahl multipliziert. Voraussetzung ist, daf3 die zusammen-
gefaBten Segmente in allen Parametern, wie Temperatur, geometrischen Abmessungen und
Nuklidinventar, Ubereinstimmen. Bei der Anordnung von Bohrléchern mit gleichem Inhalt in
einem Bohrlochfeld ist diese Vorgehensweise sehr effektiv.

AuBerdem kann es in verschiedenen Bereichen eines Grubengebaudes Segmente geben, in de-
nen gleiche oder &hnliche Vorgénge ablaufen. Diese Segmente kénnen, wenn sie sich in einigen
wesentlichen Parametern unterscheiden, nicht zusammengefal3t werden, lassen sich aber durch
dasselbe Segmentmodell beschreiben. Ein Beispiel fir die Aufteilung eines Grubengebaudes in
Segmente nach diesem Verfahren enthélt Referenz [ 4 ].

Alle bisher fur die Modellierung von Grubengeb&uden entwickelten Segmentmodelle werden in
Kapitel 4 beschrieben. Es stehen in REPOS insgesamt 14 Segmentmodelle zur Beschreibung
folgender Bereiche zur Verfligung:

- Modelle fiir Einlagerungsorte,

- Modelle fiir Verbindungsstrecken,

- Modelle flir spezielle Teile des Grubengeb&udes,
- Modelle fir spezielle Szenarien.

Wourzelsegment

Verbindungsstrecke 1

[ Verbindungsstrecke 2|

/\

Einlagerungsort 1 Einlagerungsort 2

Abtallgebinde 1| |Abfallgebinde 2| | Abtaligebinde 3 | | Abtallgebinde 4

Abbildung 8: Schematische Anordnung der Segmente und Abfalligebinde in einem Grubenge-
baude. Die zeitliche Abarbeitung der entsprechenden Modelle erfolgt von unten

nach oben (siehe Kapitel 2.3.3).
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Fir Einlagerungsorte wurden Modelle von Bohrléchern, Strecken und Kammern entwickelt. Bei
Verbindungsstrecken sind Modelle vorhanden, die einen Verschlu3 oder einen Damm beriick-
sichtigen und solche, die keinen AbschluB3 enthalten. Die Modelle fiir spezielle Teile eines Gru-
bengebdudes beschreiben diejenigen Segmente, in denen ein begrenzter oder unbegrenzter
LaugenzufluB in das Endlager stattfinden kann. Dies sind das Wurzelsegment, d.h. im allgemei-
nen das Mittelfeld eines Grubengeb&dudes und die begrenzten Laugeneinschllsse.

In einigen Segmentmodellen, z.B. fiir Verbindungsstrecken kénnen zusétzliche Hohlrdume be-
ricksichtigt werden, die nicht von Lauge durchstrdomt werden, aber am Auspressen der Lauge
durch Gebirgskonvergenz beteiligt sind. Solche zusétzlichen Hohirdume existieren in Form von
verflliten Nebenrdumen oder bei Richtstrecken als Verbindungen zu den Abwetterstrecken. Die
Lauge in diesen Nebenrdumen kann von Nukliden durch Austauscheffekte oder durch Diffusion
erreicht werden und ist daher als kontaminiert anzusehen. Die Zusatzvolumina werden aber bei
der Berechnung des Strdmungswiderstandes fir die Lauge nicht beriicksichtigt.

Fir eine Reihe von speziellen Szenarien wurden weitere Modelle entwickelt. Das Modellvolumen
fr ein durchstromtes Grubengebdude beschreibt zum Beispiel einen Hohlraum mit radioaktivem
Inventar, der nicht konvergiert und mit konstanter Rate von Lauge durchstrémt wird. Das Seg-
mentmodell flir das Subrosionsszenario behandelt die Freisetzung von Radionukliden aus einem
Endlager, das nach Ablaugung des Salzstockes (iber dem Endlager direkt dem Grundwasser
ausgesetzt ist und kontinuierlich durch Laugeneinwirkung abgetragen wird. Im Kavernenszena-
rio wird angenommen, daf3 eine Kaverne zur Speicherung von Ol, Gas oder &hnlichem ein ehe-
maliges Endiager im Steinsalz trifft und nach Betriebsende der Kaverne mit Lauge voll lauft.
Durch die Gebirgskonvergenz kann anschlieBend kontaminierte Lauge aus der Kaverne gepref3t

werden.

Zur Berechnung der Nuklidfreisetzung aus einem Endlager werden neben den Segmentmodel-
len, die alle Vorgdnge in den Teilbereichen des Grubengebdudes behandeln, weitere Modelle
benétigt, welche die Mobilisierung aus den Abfallgebinden beschreiben (siehe Kapitel 3). In die-
sen Mobilisierungsmodellen werden die Aktivitatsstréme berechnet, die in jedem Zeitschritt aus
einem Abfallgebinde in die umgebende Lauge ilbergehen, Zusétzlich werden noch zwei weitere
AusgangsgréBen berechnet, die Gasproduktion aus der Korrosion der Abfallbehélter und die
Gasproduktion aus der Radiolyse der Lauge durch o-, B- und y-Strahlung des im Gebinde
vorhandenen Inventars. Die Gasproduktionsraten werden vom Mobilisierungsmodell an die
Ubergeordneten Segmentmodelle der Einlagerungsorte weitergegeben, da sie EinfluB auf die
Laugenbewegung in den Segmenten haben.

Die Gebinde lassen sich wie die Segmente durch Beriicksichtigung ihrer Anzahl zu Einheiten zu-
sammenfassen, sofern sie in allen wesentlichen Parametern Ubereinstimmen. Ebenso kénnen
ahnliche Gebinde, die sich in wesentlichen Parametern unterscheiden, durch dasselbe Mobilisie-

rungsmodell beschrieben werden.
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Fur folgende Abfallarten stehen in REPOS insgesamt funf Mobilisierungsmodelle zur Verfligung:

- verglaste hochaktive Abfalle,
- zementierte mittelaktive Abfalle,
- abgebrannte Brennelemente.

Alle Modelle werden in Kapitel 3 ausflhrlich beschrieben.

2.3 Ablauf einer Freisetzungsrechnung

Eine Freisetzungsrechnung mit dem Modul REPOS umfafBt programmtechnisch einen Eingabe-
teil und einen Rechenteil. Der Eingabeteil besteht aus dem Programm IREPOS und hat die Auf-
gabe, die eingegebenen Daten fiir die Rechnung aufzubereiten und den Rechenteil REPOS mit
Daten zu versorgen (siehe Kapitel 2.3.1 und 2.3.2). Im Rechenteil werden die Nuklidstréme und
andere zeitabhdngige GréRen flr alle Bereiche des Grubengebdudes zeitschrittweise berechnet

(siehe Kapitel 2.3.3).

Wie im vorigen Kapitel dargestellt, wird ein Endlager fiir eine Freisetzungsrechnung in Abfallge-
binde und Segmente aufgeteilt. Die Mobilisierungsmodelle beschreiben den Nuklidibergang aus
den Abfallgebinden in die Lauge, die Segmentmodelle die Vorgange in den entsprechenden
Segmenten des Grubengebaudes. Die Anzahl und die Anordnung der einzelnen Abfallgebinde
und Segmente sind vom angenommenen Szenario und dem betrachteten Grubengeb&ude
abhéngig und frei wahlbar mit der Einschrdnkung, dai die Gebinde in der Struktur des Gruben-
gebdudes immer an unterster Stelle stehen. Alle Modelle werden bei jedem Zeitschritt einer
REPOS-Rechnung in der Reihenfolge abgearbeitet, in der sie in der Datei mit den Strukturdaten
abgelegt sind. Dieser Programmteil wird im folgenden als Segmentschleife bezeichnet und be-
handelt neben den Segmentmodellen auch die Mobilisierungsmodelle.

Eine schematische Darstellung des Ablaufs einer Freisetzungsrechnung zeigt Abbildung 9. Der-
obere Teil dieser Abbildung beschreibt die Eingabe und Aufarbeitung der Eingangsdaten im Pro-
grammteil IREPOS. Vor Beginn der Zeitschleife werden einige Eingangsdaten auf lokale Varia-
ble in den Segment- und Mobilisierungsmodellen zugewiesen. Im mittleren Teil der Abbildung ist
die Zeitschleife des Moduls REPOS dargestellt. In dieser Schleife werden einerseits die Lau-
gendriicke und Laugenstrome fir alle Segmente global berechnet und andererseits alle Rech-
nungen der Segmentschleife durchgefiihrt. Am Beginn und Ende der Rechnung werden Daten
fur die Druckausgabe abgespeichert, wéhrend des Durchlaufens der Zeitschleife werden zeitab-
hangige Daten wahlweise in Dateien fiir die Druckausgabe und die graphische Ausgabe abge-

speichert.
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| - Struktur des Segment- und Abfallgebindesystems Kontrollausgabe
- Nuklidauswahl der Eingangsdaten

- nuklidspezifische Daten

- elementspezifische Daten

| - Gebinde- und Segmentdaten
- Abfalldaten

| - Angaben Uber Abfallmixturen
- globale Daten

- Temperaturdaten

I

Vorbelegung von RechengréBen in den Segment-

und Mobilisierungsmodelien

- Berechnung der Laugendriicke und der Ausgabe der Laugep-
Laugenstrdme in allen Segmenten strdme und Laugendriicke

Vorgange, die nicht unmittelbar mit
Lauge und Nukliden zusammenhangen

Ausgabe der Aktivitatsstrome
zur Druck- und Plotausgabe

- Nuklidfreisetzung aus allen und fir das Deckgebirgsmodul |
Abfallgebinden CHET

| - Nuklidtransport in allen Segmenten \LC segme Btspezifische )
_ aten

Aufbereitung in Tabellen _....( Endbellen iy die )

Druckausgabe

Abbildung 9:  FlieBschema einer Freisetzungsrechnung mit dem Eingabeteil IREPOS und
dem Rechenteil REPOS. Die Segmentschleife wird innerhalb der Zeitschleife bei
jedem Zeitschritt einmal durchlaufen.
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Art der Eingabedatei Inhalt der Eingabedatei

globale Daten (GODA-Datei) Referenz-Konvergenzrate

physikalische Konstanten

Gebirgsdruck und hydrostatischer Druck
Anfangsporositédten

Endporositat

Parameter der Modellanséatze

elementspezifische Daten (ELDA-Datei) | fir jedes Element:
Mobilisierungsdauern
Léslichkeitsgrenzen
Sorptionsdaten

Strukturdaten (SUDA-Datei) Verknipfungsplan der Gebinde und Segmente
eines Grubengeb&udes

Gebindedaten (BADA-Datei) fur jedes Abfallgebinde:

Zuordnung des Mobilisierungsmodells
gebindespezifische Mobilisierungsdauern
Behdlterstandzeiten
Einlagerungszeitpunkte

Segmentdaten (BADA-Datei) | fir jedes Segment:

Zuordnung des Segmentmodells

geometrische Abmessungen

Angaben Uber zusitzliche Hohlrdume

Einlagerungszeitpunkte

Angaben zur Temperaturberechnung

Reduktionsfaktoren zur Berilicksichtigung der
Stitzwirkung der Behdlter

Abfalldaten (ABDA-Datei) | fur jeden Gebindetyp:

Massen und Volumina der Abfallgebinde
abfallspezifische Zwischenlagerzeit
Nuklidinventare

Angaben zu den Abfallmixturen Zusammensetzung von Mixturen aus Einzelab-
(AMDA-Datei) | falien

nuklidspezifische Daten (NUDA-Datei) | fiir jedes Nuklid:

Halbwertszeit

Strahlungsart (o, B, v)
Verkniipfung der Zerfallsreihen

Temperaturdaten (TEDA-Datei) | flr jede rdumliche Stiitzstelle:
Temperaturwerte zu festen Zeitpunkten

Tabelle 1: Beispiele fiir den Inhalt der Eingabedateien aus der Datenbibliothek fiir einen
REPOS-Rechenlauf. In Klammern die Namen der Dateien (siehe Kapitel 8).
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2.3.1 Datenversorgung

Wie in Kapitel 1 dargelegt wurde, sind alle Eingangsdaten fiir einen EMOS-Rechenlauf entweder
in der Datenbibliothek oder im Job-Input-File abgelegt. Die Eingabe und Aufbereitung der Daten
fur REPOS erfolgt Uber den Programmteil IREPOS. Fir jede Freisetzungsrechnung werden aus
der Datenbibliothek beispielsweise Eingangsdaten fiir die Abfallgebinde und die Segmente des
Grubengebéudes, Uber die Art und Anzahl der eingelagerten Abfélle, sowie aligemeine physika-
lische und chemische Daten benétigt (siehe Tabelle 1).

Weitere EingabegréBen, die fir den REPOS-Rechenlauf bendtigt werden, stehen im Job-Input-
File zur Verfiigung. Diese Datei ist fiir jeden Rechenlauf spezifisch und enthélt flr eine Freiset-

zungsrechnung die folgenden Angaben:

- Namen der benétigten Bibliotheksdateien,
- Nuklidauswahl fur die REPOS-Rechnung,
- Auswahl eines Segmentes, fir das die Nuklidfreisetzung aus dem Endlager berechnet
werden soll (= Schnittstelle zur Deckgebirgsrechnung),
- Steuerparameter fiir die Berechnung der Zeitschrittweite,
- Steuerparameter fiir die Druck- und Plotausgabe:
* Nuklid- und Segmentauswahil,
¢ Nuklidauswabhl fir die Berechnung von Massensummen,
- Zeitangaben zum Szenarienablauf:
» Dauer der Freisetzungsrechnung,
¢ Dauer der Betriebsphase des Endlagers,
+ Zeitpunkt des Laugenzutritts in das Endlagér,
« globale Zwischenlagerzeit fiir alle Abfélle.

Alle eingelesenen Daten werden im Programmteil IREPOS in COMMON-BIlocken gespeichert
und stehen damit allen Unterprogrammen des Moduls REPOS zur Verfiigung.

2.3.2 Nuklidauswahl

Das Modul F{EPOS'benéligt aus der Datenbibliothek zwei Dateien mit nuklidspezifischen Daten.
Eine Datei (ABDA) enthalt die Nuklidinventare und andere Abfalldaten fiir jeden Abfalityp, die an-
dere Datei (NUDA) die iibrigen nuklidspezifischen Daten, wie Halbwertszeiten und Strahlungsart
(siehe Tabelle 1 und Kapitel 8). Aus dieser Datenbasis fiir eine groBe Anzahl von Nukliden kann
durch Auswabhl einzelner Nuklide eine beliebige Teilmenge verwendet werden. Der Zweck der
Nuklidauswahl ist vor allem die Reduzierung der Rechenzeit fir eine Freisetzungsrechnung, da
viele Berechnungen in Nuklidschleifen erfolgen. AuBerdem ergibt sich eine bessere Ubersicht-
lichkeit und leichtere Interpretierbarkeit von Ergebnissen durch die Beschrankung auf wesentli-

che Nuklide.

Die Nuklide werden im Job-Input-File durch Angabe ihrer Namen ausgewahlt. Im Programmteil
IREPOS werden fiir die ausgewahlten Nuklide die entsprechenden Daten aus der nuklidspezifi-
schen Datenbasis in REPOS-spezifische COMMON-Blécke Ubernommen. In diesem Programm-
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teil wird also der Nuklidvektor der Datenbasis verkirzt und gleichzeitig der Bezug der einzelnen
Nuklide untereinander in den Zerfallsketten neu festgelegt.

Die fiir eine REPOS-Rechnung benétigten Abfalldaten sind in der ABDA-Datei abgelegt, deren
Nuklidzahl der nuklidspezifischen Datenbasis entsprechen muB. Entsprechend der Nuklidaus-
wahl werden hieraus die Inventare der ausgewahiten Nuklide bernommen. AuBBerdem besteht
die Option, die Inventare von nicht ausgewahlten, in der Regel kurzlebigen Mutternukliden, zu
den Inventaren der ausgewahlien Tochternuklide zu addieren.

Die elementspezifischen Daten flir eine Freisetzungsrechnung stehen in einer anderen Datei der
Bibliothek (ELDA-Datei) zur Verfllgung. Aus dieser Datei werden die Datensatze fiir solche che-
mische Elemente Ubernommen, die entsprechend der Nuklidauswahl notwendig sind.

Bei jeder Dateniibernahme aus Dateien wird gepriift, ob die fir die Nuklidauswahl benétigten
Daten vorhanden sind und ob die Nuklidauswahl mit anderen Angaben vertraglich ist.

2.3.3 Die Zeitschleife des Moduls REPOS

Nach der Eingabe und Aufbereitung der Daten sowie der Nuklidauswahl im Programmteil
IREPOS wird mit der Zeitschleife des Programmteils REPOS die eigentliche Freisetzungsrech-
nung erdffnet (siehe Abbildung 9). Fir jeden Zeitpunkt ab Beginn der Betriebsphase bis zum vor-
gesehenen Ende der Freisetzungsrechnung werden in variablen Zeitschritten fir alle Abfalige-
binde und fiir alle Segmente eines Grubengebdudes die flr die Freisetzung relevanten Grof3en
berechnet, z.B. die Laugen-, Nuklid- und Gasstréme oder die Anderungen der geometrischen
Abmessungen der Segmente. Kernstlick der Zeitschleife sind die Rechnungen innerhalb der
Segmentschleife, also die Berechnung aller Vorgdnge in den einzelnen Gebinden und Segmen-
ten des Grubengebaudes. Erreicht das Wurzelsegment seine Endporositédt, so wird die Zeit-
schleife vorzeitig abgebrochen.

Zur numerischen Lésung der Differentialgleichungen, welche die wesentlichen Vorgénge im Gru-
bengebaude beschreiben, werden also folgende Diskretisierungen vorgenommen:

- rdumliche Diskretisierung in Segmente und Gebinde, in denen einige Parameter als orts-
unabhangig angesehen werden kénnen (siehe Kapitel 2.3.1),

- zeitliche Diskretisierung zur Umwandlung der Differentialgleichungen in Differenzenglei-
chungen.

In den folgenden Unterkapiteln werden zunachst die Rechenschritte beschrieben, die aus der
raumlichen Diskretisierung herrilhren (siehe Kapitel 2.3.3.1) und danach die in der Zeitschleife
auBerhalb der Segmentschleife notwendigen Rechnungen (siehe Kapitel 2.3.3.2). In Kapitel
2.3.3.3 wird das Verfahren geschildert, das zur Festlegung einer neuen Zeitschrittweite fiihrt.
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2.3.3.1  Die Segmentschleife

In der Segmentschleife werden alle Mobilisierungs- und Segmentmodelle entsprechend der
Struktur des Grubengebaudes durchlaufen und die jeweiligen AusgangsgréBen berechnet. Die
Reihenfolge des Durchlaufs durch das Gebinde- und Segmentsystem ist in der Datei mit den ge-
binde- und segmentspezifischen Daten abgelegt. In jedem Zeitschritt beginnt der Durchlauf je-
weils bei den Abfaligebinden, gefolgt von den Einlagerungssegmenten und dem Streckensystem
des Grubengeb&udes bis zum Wurzelsegment (siehe Abbildung 8).

Die in einem Mobilisierungs- oder Segmentmodell berechneten AusgangsgréBen, wie beispiels-
weise Nuklidstréme oder Gasstrome werden an die duBeren Segmentmodelle weitergegeben.
Diese weitergegebenen AusgangsgréBen sind EingangsgréBen der benachbarten auBeren Seg-
mentmodelle. In Abbildung 10 ist die Weitergabe von berechneten GréBen fir ein vorgegebenes
Segment dargestellt. Die im aktuellen Zeitschritt berechneten AusgangsgréBen stehen dem be-
nachbarten duBeren Segment wegen des Durchlaufs durch die Segmentschleife von innen nach
aubBen bereits im aktuellen Zeitschritt zur Verfligung (Pfeil E5). Den inneren Segmenten und dem
betrachteten Segment selbst sind sie aber erst im neuen Zeitschritt als Eingangsgréf3en bekannt

(Pfeile Ex und E,).

auBeres Segment

—E4 betrachtetes Segment

Segmentstruktur ———

\ Ex inneres Segment

aktueller Zeitschritt! neuer Zeitschritt

— Zeit

Abbildung 10: Weitergabe von berechneten AusgangsgréBen an benachbarte Segmente in
Bezug zum zeitlichen Ablauf eines REPOS-Rechenlaufs.
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Abbildung 11: Schematischer Ablaufplan einer Freisetzungsrechnung mit dem Datenflu3
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A : Berechnete Ausgangsgréf3en in einem Segment- oder Mobilisierungsmo-
dell

E,: EingangsgréBen aus dem alten Zeitschritt

E,: EingangsgroBen aus dem inneren Segment- oder Mobilisierungsmodell
aus demselben Zeitschritt

Ex: EingangsgroBen aus dem benachbarten duBeren Segment aus dem alten
Zeitschritt

F : Freisetzungsraten in das Deckgebirge
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Zu einem festen Zeitpunkt erfolgt auf diese Weise eine sukzessive Berechnung der Ausgangs-
gréBen von den Abfallgebinden zum Wurzelsegment hin (siehe Abbildung 11). Da das Wurzel-
segment die Verbindungsstelle zum Deckgebirge ist, wird durch dieses Verfahren unter anderem
der Nuklidtransport von den Abféllen zum Freisetzungsort in das Deckgebirge hin berechnet.
Wie bereits erwéhnt, erfolgt auBer dem Datentransfer von inneren Segment- und Mobilisierungs-
modellen zu auBeren Segmentmodellen auch ein Datentransfer von einem duf3eren Segment-
modell in ein inneres Modell. Damit wird beispielsweise erreicht, daf3 die Mobilisierung aus ei-
nem Abfallgebinde unmittelbar nach dem Fluten des Einlagerungsortes beginnt, oder daf3 ein
Segmentmodell fir die weiteren Berechnungen abgeschaltet wird, sobald ein du3eres éegment
seine Endporositét erreicht hat und damit keinen Nuklidtransport mehr zulaf3t.

2.3.3.2  Rechnungen auBerhalb der Segmentschleife

Fir die Berechnung des Laugendrucks und der Laugenstrome in den einzelnen Segmenten wird
ein anderes numerisches Verfahren verwendet, als bei der Berechnung der im vorangehenden
Kapitel beschriebenen ibrigen Vorgange in den Segmenten. Laugendruck und Laugenstréme
werden global vor der Segmentschleife in allen Segmenten gleichzeitig berechnet (siehe Kapitel
5.4). Durch diese Vorgehensweise werden numerische Probleme vermieden und Rechenzeit

eingespart.

Nach Beendigung der Segmentschleife werden alle neu berechneten GréBen fiir eine eventuelle
Druck- und Plotausgabe sowie zur Ubergabe an das Deckgebirgsmodul CHET in Ausgabedatei-
en gespeichert (siehe Abbildung 9). Bei Bedarf werden Kontrollrechnungen (ber das aktuelle
Nuklidinventar in allen Segmenten und Abfaligebinden durchgefiihrt. Zum Abschlu3 wird der
nachste anzusteuernde Zeitpunkt, bzw. die neue Zeitschrittweite berechnet (siehe das folgende

Kapitel).

Die Zeitschrittweiten in REPOS orientieren sich an den Erfordernissen einer Freisetzungsrech-
nung und sind variabel. Dadurch liegen die Freisetzungsraten aus dem Freisetzungsort in das
Deckgebirge zu variablen Zeitpunkien vor. Der anschlieBenden Deckgebirgsrechnung mit dem
Modul CHET werden die Freisetzungsraten ab Beginn der Freisetzung mit Hilfe der ms-Datei
Ubergeben. Das Modul CHET interpoliert aus den variablen Zeitschritten intern die Freisetzungs-
raten fir dquidistante Zeitpunkte (siehe Kapitel 6).

2.3.3.3  Steuerung der Zeitschrittweiten

Zur Anpassung an physikalische Erfordernisse bei einem REPOS-Rechenlauf wird die Zeit-
schrittweite nach jedem Zeitschritt neu bestimmt. Durch eine méglichst groBe Zeitschrittweite
wird eine notwendige Verkiirzung der Rechenzeit erreicht, durch eine kleine Schrittweite ande-
rerseits eine ausreichende Rechengenauigkeit. Die Verkleinerung der Schrittweite kann dabei
stufenweise oder instantan bis auf sehr kleine Werte erfolgen, wahrend die Vergré3erung der
Schrittweite nur stufenweise erfolgen kann.
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Die Schrittweite wird global und lokal gesteuert. Lokal bedeutet, daB ein einzelner Effekt in ei-
nem Segment oder Gebinde eine Anforderung an die Zeitschrittweite definiert. Da viele Effekte
und Segmente EinfluB auf die Zeitschrittsteuerung nehmen kénnen, wird nach Durchlauf der
Zeitschleife aus den vorliegenden Einzelmeldungen ein optimierter Wert fiir die neue Schrittwei-
te ermittelt. Bei einer globalen Steuerung werden gleichartige, zeitabhangige Variable in allen
Segmenten und Gebinden betrachtet und aus deren Zeitverhalten eine neue Zeitschrittweite ab-
geleitet.

Die Steuerung der Schrittweite erfolgt auf zwei unterschiedliche Weisen:

- Uber die Vorgabe eines anzusteuernden Zeitpunktes, der nicht tberschritten werden darf,
aber eventuell noch weit vom aktuellen Zeitpunkt entfernt ist,

- Uber die Festlegung der nachsten Schrittweite, die sich aus physikalischen Grinden im
aktuellen Zeitschritt ergibt.

Die ZielgréBe bei der globalen Steuerung ist die Zeitschrittweite, die eine Anpassung an kontinu-
ierlich sich &ndernde Vorgange im Grubengebédude gestattet. Sie wird verwendet, um die relati-
ven Anderungen von physikalischen GréBen in einem Zeitintervall aus physikalischen Griinden
in bestimmten Grenzen zu halten.

Die ZielgroBe bei der lokalen Steuerung ist sowohl die Zeitschrittweite als auch der Zeitpunkt.
Bei der Vorgabe einer Zeitschrittweite aus einem einzelnen Effekt oder einem individuellen Seg-
ment werden im allgemeinen auch relative Anderungen von physikalischen GréBen betrachtet,
wobei jedoch die betrachtete GréBe und auch das verwendete Kriterium individuell sind. Die
Steuerung (ber Zeitpunkte erlaubt die Berechnung von Gré3en, die zu vorgegebenen Zeitpunk-
ten vorliegen sollen. Die Vorgabe eines anzusteuernden Zeitpunktes erfolgt beispielsweise,
wenn Einlagerungszeitpunkte eines Gebindes beriicksichtigt werden miissen oder wenn der
Anfangszeitpunkt eines Laugenzutritts eingehalten werden muB.

Im folgenden wird zunéchst die Ermittlung einer maximalen Zeitschrittweite beschrieben. Hier-
durch wird die Zeitschrittweite im Hinblick auf kontinuierlich ablaufende Prozesse gesteuert.
Nachfolgend wird die Vorgehensweise bei der Vorgabe anzusteuernder Zeitpunkte dargestelit.
Hierdurch erfolgt die Steuerung der zeitdiskreten Rechnung im Hinblick auf diskontinuierlich ab-
laufende Prozesse. AbschlieBend werden die Anforderungen an den néchsten Zeitpunkt und an
die nachste Zeitschrittweite zu einer neuen Zeitschrittweite zusammengefaft.

Die Steuerung der Zeitschrittweite flr kontinuierliche Prozesse basiert auf der relativen Ande-
rung von Aktivitatsstromen und Laugenstrémen in allen Segmenten und Gebinden, wobei untere
und obere Grenzwerte nicht unter- oder Gberschritten werden. Die Untergrenze der Zeitschritt-
weite At, wird als globale Gré3e vom Anwender vorgegeben und dient zur Vermeidung unnétig
langer Rechenzeiten. Die Obergrenze At, wird aufgrund der individuellen Meldungen einzelner
Segmente und Effekte jeweils neu festgelegt. Eine Ubersicht {iber die Schrittweitensteuerung fiir
kontinuierliche Prozesse ist in Abbildung 12 dargestelit.

Bei der Ermittlung einer Obergrenze kénnen beliebige Einzelmeldungen berlicksichtigt werden.
Derzeit werden in allen Segmentmodellen solche Obergrenzen der Zeitschrittweite definiert, die
sich aus drei unterschiedlichen Volumenanderungen ergeben. Zur Begrenzung der Durchstro-
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mung mit Lauge wird der gesamte Laugenvolumenstrom \?,_ im Verhéltnis zum gesamten Poren-
raum Vp g betrachtet und folgende maximale Schrittweite definiert:

Vea (1)

Atmam, 1= |3;_|

Die zweite Anforderung ergibt sich aus Diffusionsprozessen, die durch einen fiktiven Austausch-
strom \}’L, p reprasentiert werden kénnen. Bezogen auf das verfligbare Porenvolumen wird eine
Obergrenze der Zeitschrittweite wie folgt bestimmt:

0}

_1Vp,
Atn'|a:n{.2 = Em (2)

Die dritte Anforderung leitet sich aus dem Konvergenzprozef3 in der Weise ab, daB die relative
Anderung des Porenraumes einen vorgegebenen Wert nicht {berschreitet. Als Funktion der
Konvergenzrate K und der Porositét ¢ ergibt sich eine maximale Zeitschrittweite zu:

At (3)

max,3 = Rfrel 3

Durch den Parameter f,, wird die Obergrenze der relativen Anderung des Porenvolumens in
einem Zeitschritt durch den Anwender vorgegeben.

Bei der Beriicksichtigung von relativen Anderungen von Strémen wird ein umfangreiches Verfah-
ren zur Schrittweitensteuerung verwendet. Zuerst wird das Maximum &4 der relativen Anderun-
gen der Aktivitatsstrome im aktuellen Zeitintervall At, ermittelt. Es gilt:

_ A -2t -|A o (4)

E ]
ij |AL , (t-Ata)[

1

mit dem Nuklidindex i, dem Index j fiir Segmente und Abfallgebinde und dem Aktivitatsstrom A .
Die relative Anderung der Aktivitatsstrdme kann nur fiir Nuklide berechnet werden, fir die der
Nenner in Gleichung 4 nicht verschwindet, d.h. die im vorhergehenden Zeitschritt einen Nuklid-
strom aufwiesen. Darliberhinaus wird Gleichung 4 fir solche Nuklide verwendet, die der folgen-
den Bedingung geniigen:



A; i (1) At
t|,|() L
JA; (1) dt

0

(5)

Die Bedingung 5 bewirkt, daf3 der Nuklidstrom kurzlebiger Nuklide zu gro3en Zeiten, wo deren
Aktivitat auf unbedeutende Werte abgeklungen ist, die Zeitschrittweite nicht mehr beeinfluBt. Die
Schranke o fiir die minimal transportierte Aktivitat im aktuellen Zeitintervall At,, bezogen auf die
insgesamt bis zu diesem Zeitpunkt aus dem Gebinde oder Segment heraustransportierte Aktivi-
tat, kann beliebig vorgegeben werden.

Die gleiche Rechnung wie fiir die Aktivitatsstréme wird fiir die relative Anderung der sonstigen
zeitschrittrelevanten Ausgangsstrome durchgefiihrt, wobei in der vorliegenden Version von
REPOS nur der Laugenausgangsstrom V| jedes Segments verwendet wird:

) o
i VL j(t-aty)|

Der Index j bezieht sich auf die Segmente. Das Maximum € der auf diese Weise bestimmten
relativen Anderungen €4 und &5 (siehe Gleichungen 4 und 6),

£ = max(e1,82) , (7)

wird dann in der folgenden Weise zur Zeitschrittsteuerung verwendet. Liegt das Maximum der
relativen Stromanderungen in einer vorgegebenen Bandbreite,

(8)

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 g, und €, werden aus den im Job-Input-File vor-
gegebenen Eingangsparametern g, fx und fg bestimmt, wobei die GroBen fx und fg auch das
MaB der Anderung der Zeitschrittweite bestimmen. Fir die Begrenzung der Bandbreite gilt:

g, = Enfg, (9)
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gy = €nf3. (10)

Die GrdBe &, ist ein Referenzwert fiir die relative Stromanderung, wahrend die GrdBen fk und fg
Variationsfaktoren fiir die untere und obere Grenze der relativen Stroménderung sind.

Aus den betrachteten relativen Stroménderungen ergibt sich folgende Anforderung beziglich
einer Anderung der aktuellen Zeitschrittweite:

At,fg fire,>e
‘Me = At, fureu£££so (11)
AtafK fire> €

Zur Einhaltung oberer und unterer Grenzwerte wird zunéchst die kleinste Obergrenze aus den
Einzelmeldungen der Segmente und Effekte ermittelt:

Aty = min (At i) (12)

Hierbei kdnnen neben den angegebenen Obergrenzen in den Gleichungen 1 bis 3 fir jedes Seg-
ment beliebige weitere Anforderungen beriicksichtigt werden. Ais Vorschlag flr eine neue Zeit-
schrittweite im Hinblick auf eine ausreichende Beschreibung kontinuierlich ablaufender Prozesse
ergibt sich abschlieBend:

Aty = max[At,, min(At, At)] . (13)

Die auf diese Weise ermittelte neue Zeitschrittweite wird in REPOS immer dann verwendet,
wenn keine direkt anzusteuernden Zeitpunkte vorliegen. Falls innerhalb des nachsten Zeitinter-
valls (t,, (t3 + Aty)) ein anzusteuernder Zeitpunkt vorliegt, so wird der frilheste Zeitpunkt ange-
steuert und die Zeitschrittweite dementsprechend angepaBt. Die diesbeziigliche Vorgehenswei-
se ist in Abbildung 13 dargestellt.

Folgende Effekte kénnen einen anzusteuernden Zeitpunkt als Anfangszeitpunkt eines neuen
Prozesses vorgeben:

- Einlagerung der Gebinde in einem Einlagerungsort,

- Beginn des Behalterausfalls und der Mobilisierung,

- Beginn des unbegrenzten Laugenzuflusses in das Wurzelsegment,
- Beginn des Zuflusses aus einem begrenzten Laugeneinschiuf3,
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Zeitpunkt des spontanen Laugenzuflusses in ein Segment,
Zeitpunkt des Vollaufens eines Segments mit Lauge.

Nach Erreichen des anzusteuernden Zeitpunktes beginnt dann ein neuer ProzeB3, auf den die
Schrittweitensteuerung aufgrund von relativen Stromanderungen nicht vorbereitet sein kann.
Nach Erreichen des anzusteuernden Zeitpunktes wird daher die Schrittweite auf einen vorzuge-
benden Anfangswert At 4 reduziert, falls nicht schon die Schrittweite im vorangegangenen Zeit-
schritt ausreichend klein war.

Weitere Effekte kénnen einen anzusteuemden Zeitpunkt als Endzeitpunkt eines laufenden Pro-
zesses vorgeben:

- Ende des Behalterausfalls und der Mobilisierung,
- Erreichen der vorausberechneten Endporositét von Versatz.

Die Ansteuerung solcher Zeitpunkte ist zum korrekten AbschluB3 bereits laufender Prozesse
notwendig. Da die aktuelle Schrittweitensteuerung den Prozef3 Uber relative Schrittweitenénde-
rungen bereits beriicksichtigt und diese Anforderung nach Erreichen des anzusteuernden Zeit-
punktes entfélit, kann dann im darauffolgenden Zeitschritt die urspriinglich vorgesehene Zeit-
schrittweite Aty , verwendet werden, wobei diese sicherheitshalber vom Anwender reduziert
werden kann. Falls ein Endzeitpunkt gleichzeitig der Anfangszeitpunkt eines neuen Prozesses
ist, so ist die Steuerung lber die Ansteuerung von Anfangszeitpunkten zu verwenden.

Innerhalb der Zeitschleife von REPOS kbnnen in jedem Segment- und Mobilisierungsmodell
mehrere anzusteuernde Zeitpunkte vorgegeben werden, wobei diese immer (iber dem aktuellen
Zeitpunkt t, liegen missen. Die Festlegung der Einzelzeitpunkte in einem Segment- oder Mobili-
sierungsmodell orientiert sich an den zu berlicksichtigenden Effekten. Der ndchste anzusteuern-
de Zeitpunkt ergibt sich als Minimum aus allen Einzelmeldungen jeweils zu

ty = min(ty, ) (14)

Der so ermittelte anzusteuernde Zeitpunkt ty liegt nach Voraussetzung Uber dem aktuellen Zeit-
punkt t, und ist insgesamt der kleinste Wert, der sich aus den oben angefiihrten Effekten ergibt.

Waéhrend einer vorgegebenen Anzahl von Zeitschritten zu Beginn einer REPOS-Rechnung wird
die Zeitschrittweite auf einem konstanten Anfangswert At,, o gehalten, der vom Anwender vorzu-
geben ist. Hierdurch wird vermieden, daf3 in der Anfangsphase Fehler durch die Steuerung mit
neu belegten GroBen auftreten. Bei jedem Zeitschritt wird zur Information in der Druckausgabe
abgespeichert, welcher Effekt fiir die Zeitschrittsteuerung aktuell verantwortlich war.



2.4 Ergebnisdarstellung

Wéhrend eines REPOS-Rechenlaufes werden wahlweise mehrere Dateien fiir die graphische
Ausgabe und die Druckausgabe sowie stets eine weitere Datei mit ausgewéahlten Tabellen zur
Druckausgabe angelegt und beschrieben. Die spezielle Datei fiir die Druckausgabe enthélt aus-
gewdhite Eingangsdaten und ausgewéhite Tabellen mit Rechenergebnissen, wobei die Auswahl
der auszugebenden Ergebnisse Uber das Job-Input-File erfolgt (siehe Kapitel 8.1). Es kann an-
gegeben werden, fiir welche Nuklide, Abfallgebinde und Segmente die Tabellen ausgegeben

werden.

Fr die Druckausgabe zeitabhangiger GréBen und fir die graphische Ausgabe wird eine Gruppe
von zusammengehdrigen Dateien erstellt, die nach Beendigung des EMOS-Rechenlaufes mit
Postprozessoren (EmosPrint oder EmosPlot) bearbeitet werden kénnen. Die zu erstellenden Da-
teien und deren Inhalte werden im Job-Input-File ausgewéahit. Dabei enthalten einige Dateien In-
formationen zu mehreren in REPOS berechneten GrdBen (siehe Kapitel 2.4.1 und 2.4.2).

2.4.1 Druckausgabe

Wichtige Daten des Rechenlaufs und die Endergebnisse der Rechnungen sind formatiert in der
Standard-Ausgabedatei von EMOS abgelegt. Diese Datei mit der Erweiterung out enthalt zu-
nédchst Angaben (ber das Datum der Rechnung und den Benutzer sowie den Namen des Job-
Input-Files. Neben den Daten aus dem REPOS-Rechenlauf werden in dieser Datei Ergebnisse
von Transportrechnungen mit dem Deckgebirgsmodul CHET (siehe Kapitel 6) und Ergebnisse
von Dosisberechnungen mit dem Modul EXPOS (siehe Kapitel 7) abgelegt.

Aus einem REPQOS-Rechenlauf kénnen optional folgende Daten in Tabellenform ausgegeben
werden:

a) Eingangsdaten der Rechnung:

- Steuerdaten und Nuklidauswabhl,

- Globale Daten,

- Element- und nuklidspezifische Daten,

- Temperaturdaten,

- Strukturdaten,

- Segment- und Gebindedaten,

- Nuklidinventare und Angaben zu Abfallmixturen.

Die Tabellenausgabe dieser Daten erfolgt nur Uber die Datei mit der Erweiterung out.
b) Daten nach Beendigung des REPOS-Rechenlaufes:

- aus dem Grubengeb&ude freigesetzte Aktivitdten und Massen (absolut oder in Bezug
auf das eingelagerte Inventar),
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- aus einem ausgewahiten Abfallgebinde oder Segment transportierte Aktivitaten (abso-
lut und in Bezug auf das eingelagerte Inventar, bzw. in Bezug auf die Gesamtfreiset-
zung),

- Chronik aller Abfallgebinde und Segmente, d.h. die Zusammenstellung von charakteri-
stischen, gebinde- und segmentspezifischen Zeitpunkten (beispielsweise Beginn und
Ende des Laugenzutritts),

- Zeitpunkte des Erreichens von Léslichkeitsgrenzen in allen Segmenten,

- maximale Element- und Nuklidkonzentrationen in allen Segmenten,

- Laugenvolumina im gesamten Endlager und in ausgewéahlten Segmenten.

Die Daten nach Beendigung des Rechenlaufes werden aufBer in der Datei mit der Erweiterung
out auch in einer speziell formatierten Datei mit der Erweiterung ret (Repos Endtabellen) gespei-
chert. Mit Hilfe des Postprozessors EmosPrint kénnen hieraus Endtabellen erstellt werden, die
far die Weiterverarbeitung mit einer Textverarbeitung geeignet sind.

c) zeitabhéngige GrdfBen:

Die Ausgabe der Ergebnisse innerhalb der Zeitschleife von REPOS erfolgt (iber mehrere Datei-
en und nur Uber den Postprozessor EmosPrint. In diesen Dateien stehen die folgenden Daten

bereit:
Datei mit der Erweiterung rad (aligemeine Daten):

far jeden Zeitschritt:

* aktueller Zeitpunkt und Nummer des Zeitschrittes,

¢ Effekte, die auf die aktuelle Zeitschrittsteuerung EinfluB nehmen,

* Angabe, welches Segment und welicher Effekt den aktuellen Zeitschritt gesteuert hat.

Datei mit der Erweiterung rvs (Vorspann):

- Anzahl und Auswahl der in REPOS gerechneten Nuklide,
- Anzahl und Auswahl der Segmente und Abfallgebinde zur Druck- und graphischen Ausga-

be,
- Fir jedes ausgewéhlte Segment oder Abfallgebinde:
* Anzahl und Bezeichnung der Ubergangsstrdme (RUS) sowie der physikalischen

GréBen (RBP).
Datei mit der Erweiterung rns (Nuklidstréme):

- Fir jeden Zeitschritt:
e aktueller Zeitpunkt,
e flUr das als Schnittstelle zum Deckgebirge ausgewéhlte Segment und jedes weitere
ausgewahlte Segment oder Abfallgebinde der aktuelie Wert des Nuklidstroms fir jedes

in REPOS gerechnete Nuklid.
Datei mit der Erweiterung rss (sonstige Strome):

- Fr jeden Zeitschritt:
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e aktueller Zeitpunkt,
« flir jedes ausgewahilte Segment oder Abfallgebinde der aktuelle Wert jedes Uber-

gangsstroms und des Leitwertes.
Datei mit der Erweiterung rzv (sonstige zeitlich veranderliche Variablen)

- Fir jeden Zeitschritt:
¢ aktueller Zeitpunkt,
» flr jedes ausgewéhlte Segment oder Abfallgebinde der aktuelle Wert jeder sonstigen

zeitlich veranderlichen Groie.
Datei mit der Erweiterung rnd (Nukliddatenséatze)

- Fur jeden Zeitschritt:
« aktueller Zeitpunkt,
* flr jedes ausgewdhlte Segment oder Abfallgebinde das aktuelle Inventar und maximal

9 weitere segment- oder abfallspezifische Daten fiir jedes in REPOS gerechnete Nu-
Klid.

Dabei ist jeweils die Anzahl auszuwéhlender Segmente oder Abfallgebinde auf 10 begrenzt.

Die Dateien rvs und rns dienen neben der Druck- und graphischen Ausgabe der Ubergabe an
das Deckgebirgsmodul CHET. Das bedeutet, daB diese beiden Dateien bei jedem Rechenlauf
erstellt werden, bei dem nachfolgend eine Rechnung mit dem Deckgebirgsmodul CHET erfolgt.
Die Dateien s, rss, rzv und md werden nur erzeugt, wenn sie im Job-Input-File ausgewahlt
wurden.

24.2 Graphische Ausgabe

Fr die graphische Ausgabe wird die gleiche Gruppe von Ausgabedateien wie fiir die Druckaus-
gabe zeitabhédngiger GréBen verwendet (siehe Punkt (c) des vorhergehenden Kapitels 2.4.1).
Mit Hilfe des Postprozessors EmosPlot kénnen aus jeweils einer Gruppe zusammengehérender
Dateien Bilder erzeugt werden. Das Programm EmosPlot ist nicht Bestandteil des Programmpa-
ketes EMOS. Es ermdglicht die interaktive Erzeugung und Verwaltung von Bildbeschreibungsda-
teien und die Ausgabe von Graphiken auf dem Bildschirm oder in eine Datei zur Weiterverarbei-
tung mit einer Textverarbeitung.
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3  Die Mobilisierungsmodelle

Das in einem Abfallgebinde enthaltene Nuklidinventar kann nur dann freigesetzt werden, wenn
bei einem flr eine Langzeitsicherheitsanalyse zugrundegelegten Stdrfall Lauge in einen Einlage-
rungsort gelangt. Dieser Ubergang von Nukliden aus Abfallgebinden in die umgebende Lauge
wird als Mobilisierung bezeichnet und mit Hilfe von Mobilisierungsmodellen beschrieben.

Ein Mobilisierungsmodell beriicksichtigt neben dem Behéiterausfall die durch Lauge verursachte
Umsetzung der Abfallmatrix zu Korrosionsprodukten und die Diffusion von Radionukliden aus
der Abfalimatrix. Je nach Abfallart werden diese Teilprozesse in detaillierter Form oder pauschal
z.B. durch eine konstante Rate beschrieben. Es wird angenommen, daf3 die in der Matrix verteil-
ten Nuklide bei der Mobilisierung zundchst vollstandig in die Lauge ibergehen. Eine méglicher-
weise anschlieBende Ausféllung oder Sorption an den Korrosionsprodukten und am Versatzma-
terial wird nicht in den Mobilisierungsmodellen, sondern in den Segmentmodellen fir die
Einlagerungsorte behandelt (siehe Kapitel 4.2).

Die Mobilisierung beginnt mit dem Zutritt von Lauge in den Einlagerungsort, wobei zunachst die
Behéiter der Abfallgebinde das Eindringen von Lauge zur Abfallmatrix behindern. Sind die
Behalter mechanisch oder durch Laugeneinwirkung ausgefallen, so beginnt der Ubergang der
Radionuklide aus der Abfallmatrix in die Lauge.

In einem Einlagerungsort sind im allgemeinen eine Vielzahl gleichartiger Abfallgebinde vorhan-
den. Wéahrend der Ausfall eines einzelnen Behélters ein Zufallsereignis ist, kann bei einer ausrei-
chend groBen Anzahl der Ausfall der Gesamtheit der Behélter deterministisch beschrieben wer-
den. Zur Berechnung des Anteils ausgefallener Behalter wird dann die Verteilungsfunktion der
Behélterlebensdauer verwendet.

Wegen der groBBeren Zahl gleichartiger Abfallgebinde kann auch die heterogene Verteilung des
Aktivitatsinventars in einem einzelnen Abfallgebinde vernachlassigt werden. Hierbei wird unter-
stellt, daB3 die Heterogenitét keine systematische Ursache hat und somit bei der Beschreibung
der Gesamtheit der Abfallgebinde entfalit.

Die Mobilisierung aus den Abfallgebinden ergibt sich aus der Uberlagerung von drei Prozessen,
dem Behaélterausfall, der Korrosion der Abfallmatrix und der Diffusion aus der Abfalimatrix. Zur
Beschreibung des Gesamtprozesses der Mobilisierung aus der Gesamtheit gleichartiger Abfall-
gebinde wird in den meisten Mobilisierungsmodellen eine effektive Mobilisierungsrate 1.4 als
relative Rate eingeflihrt. Diese Rate beschreibt sowohl den Ausfall der Behdlter als auch den Ak-
tivitatsibergang aus der Abfallmatrix in die Lauge. In dem Mobilisierungsmodell MOBL2 wird die
effektive Mobilisierungsrate nicht verwendet und die Mobilisierungsrate fiir jeden Behalter ein-

zeln berechnet.

Der Aktivitatsstrom aus allen Abfallgebinden ergibt sich durch Multiplikation der effektiven Mobili-
sierungsrate mit dem gesamten eingelagerten Inventar. Firr Zeitpunkte nach der Einlagerung ist
dies ein hypothetisches Inventar, das sich aus dem Anfangsinventar unter alleiniger Bertcksich-
tigung des radioaktiven Zerfalls ergibt. Das hypothetische Inventar ist ein anderer Begriff fir das
in den Gebinden aktuell noch vorhandene Inventar plus dem bereits mobilisierten Inventar. Im



Mobilisierungsmodell MOBL2 wird der gesamte Aktivitatsstrom aller Gebinde durch Addition der
Aktivitatsstrome der Einzelbehalter ermittelt.

Fir folgende Abfallarten stehen Mobilisierungsmodelle zur Verfiigung. In Klammern ist jeweils
der Name des Modells im Modul REPOS angegeben:

- verglaste hochaktive Abfille, (MOBGb)
- zementierte Abfélle bei unbegrenzten Laugenmengen, (MOBZ6)
- zementierte Abfélle bei begrenzten Laugenmengen, (MOBZ7)
- abgebrannte Brennelemente aus Hochtemperatur-Reaktoren, (MOBH1)
- abgebrannte LWR-Brennelemente mit gleichférmigem Behélterausfall,  (MOBL1)
- abgebrannte LWR-Brennelemente mit diskretem Behalterausfall. (MOBL2)

Bei anderen Abfallarten, beispielsweise bituminierten oder unverfestigten Abféllen, kénnen diese
Mobilisierungsmodelle in einigen Féllen durch geeignete Parameterbestiickung ebenfalls
verwendet werden. Falls dies nicht méglich ist, kdnnen entsprechende Mobilisierungsmodelle
entwickelt werden.

Die verglasten hochaktiven Abfélle entstehen bei der Wiederaufarbeitung abgebrannter Brenn-
elemente und werden in Kokillen endgelagert. Die zementierten Abfallgebinde enthalten die mei-
sten der anfallenden schwach- und mittelaktiven Abfalle aus der Wiederaufarbeitung, dem Kraft-
werksbetrieb, der Forschung und anderen Quellen. Im Mobilisierungsmodell MOBZ6 wird die
Korrosion der Zementmatrix mit einem einfachen linearen Zeitgesetz modelliert. In dem Modell
MOBZ7 wird der gesamte Prozef3 der Mobilisierung detaillierter behandelt. Es wird die Korrosion
der Zementmatrix durch angreifende Lauge in Abhangigkeit von der Verfugbarkeit von Magnesi-
um in der Lauge berechnet und die Diffusion der Nuklide aus der intakten Zementmatrix berick-

sichtigt.

Die abgebrannten Brennelemente aus LWR- und HTR-Reaktoren werden bei der direkten
Endlagerung im allgemeinen in dickwandigen Behéltern endgelagert. Die kugelférmigen Brenn-
elemente aus HTR-Reaktoren werden bei Bohrlochlagerung in einfache Fasser und bei der
Streckenlagerung in spezielle HTR-Polluxbehalter gefilllt. Die stabférmigen LWR-Brennelemente
werden bei der Bohrlochlagerung in Pollux-Kokillen und bei der Streckenlagerung ebenfalls in
Pollux-Behaltern eingelagert. Fir die Pollux-Behélter mit LWR-Brennelementen wird im Modell
MOBL1 die Aktivitédtsfreisetzung nach dem bereits beschriebenen Verfahren lber die effekte Mo-
bilisierungsrate [ berechnet. Im Modell MOBL2 wird der Behélterausfall explizit als Zufallser-
eignis bertcksichtigt und die Aktivitatsfreisetzung aus jedem Behélter einzeln berechnet.

AuBer der Mobilisierung der Nuklide wird in den Mobilisierungsmodellen die Gasentwickiung aus
der Korrosion des Behaltermaterials und die Gasentwicklung aus der radiolytischen Zersetzung
der Lauge aufgrund des nicht mobilisierten Aktivitatsinventars berechnet (siehe Kapitel 5.5). Als
wesentliche AusgangsgréBen aus einem Mobilisierungsmodell stehen fiir jeden Zeitschritt der
Aktivitatsstrom der Nuklide sowie die Gasstrome aus der Behalterkorrosion und der Radiolyse

der Lauge zur Verfigung.



3.1 Berechnung des Behélterausfalls

Zur Endlagerung radioaktiver Abfalle sind eine Reihe von Behaltern entwickelt worden, die in Be-
zug auf ihre Barrierenfunktion unterschiedliche Anforderungen erflllen. In Abbildung 14 sind
eine Reihe von Ublichen Abfallbehéltern fir die Endlagerung radioaktiver Abfélle dargestellt.

Einfache Metallfasser oder Kokillen dienen hauptsachlich dem Transport der Abfélle zum
Einlagerungsort und kénnen im Endlager nur in sehr geringem Maf3e eine im Storfall zutretende
Lauge vom Abfall fernhalten, da sie durch mechanische Einwirkungen und durch Karrosion leicht
beschadigt werden konnen. GréBere Behélter, wie die zur direkten Endlagerung entwickelten
Pollux-Behélter, sind dagegen so ausgelegt, daB sie dem Gebirgsdruck standhalten und einer
angreifenden Lauge tlber mehrere Jahrhunderte widerstehen kénnen.

Um die Vielzahl der Behaltertypen in allen Mobilisierungsmodellen beriicksichtigen zu kénnen,
wurde ein gemeinsames Unterprogramm entwickelt, das den Behalterausfall durch drei ver-
schiedene Gesetze beschreibt. Als Lebensdauer der Behélter kann dabei entweder eine Gleich-
verteilung, eine Exponentialverteilung oder eine Normalverteilung verwendet werden.

Bei der Modellierung des Behélterausfalls wird flr jeden zu betrachtenden Zeitpunkt die relative
Anzahl der zu diesem Zeitpunkt ausgefallenen Behalter, der Anteil

Ng (1)

Ny = F @ (1)

ng(t) =

als Verteilungsfunktion der Behélterlebensdauer berechnet. Desweiteren wird der relative Zu-
wachs an ausgefallenen Behaltern pro Zeiteinheit,

Ng (1)

m:fm, (16)

ng (1) =

als Verteilungsdichte der Behalterlebensdauer ermittelt, wobei diese Gré3e im folgenden als Be-
halterausfallrate bezeichnet wird. Die relativen Werte beziehen sich jeweils auf die Gesamtzahl
der Gebinde Ng(0) im betrachteten Einlagerungsort. Zur Vereinfachung wird im folgenden der
Zusatz “relativ” immer weggelassen, da alle angegebenen GroBen relative GréBen sind.

Der Bezugspunkt fiir die Zeit T ist bei der Berechnung des Behélterausfalls immer der Zeitpunkt
des Laugenzutritts in den Einlagerungsort. Die Zeit T ergibt sich aus der im Modul REPOS ver-
wendeten Zeit t, die sich auf das Ende der Betriebsphase bezieht, durch
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Abbildung 14: Beispiele fir Behéalter mit radioaktiven Abféllen. a) Kokille fiir LWR-Brennele-
mente, b) Rollsickenfal flir zementierte Abfélle, ¢) Pollux-Behélter fiir LWR-
Brennelemente. Alle MaBangaben sind in mm.
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wobei {| der Zeitpunkt des Laugenzutritts ist. Da der Behalterausfall nur fir Zeiten nach dem
Laugenzutritt berechnet wird, sind negative Werte von T nicht méglich.

Im Mobilisierungsmodell MOBL2 wird der Behalterausfall als Zufallsereignis behandelt, d.h. es
wird aus einer vorgegebenen Verteilung der Behélterlebensdauern mit einem Zufalisverfahren
die Lebensdauer jedes einzelnen Behalters ermittelt. In diesem Fall wird nicht von einer Behal-
terausfallrate gesprochen, sondern stets von der Anzahl ausgefallener Behélter. Die Mobilisie-
rung muB dann fir jeden Behalter getrennt behandelt werden, siehe in der Beschreibung des
Mobilisierungsmodells in Kapitel 3.6.

3.1.1 Gleichverteilte Lebensdauer der Behélter

Fir einfache Behéltertypen aus unbehandeltem Stahl oder Guf3eisen wird angenommen, dal3
sie in einem Stérfall nur eine eingeschrénkte Barrierenwirkung fir angreifende Lauge haben. Sie
kénnen bereits durch mechanische Einwirkungen ausfallen und werden durch Korrosion in kur-
zer Zeit zerstort. Fir diese Behalter wird ein einfaches Behélterausfallgesetz verwendet, bei dem
die Lebensdauer der Behalter gleichverteilt ist. Dies ist das einfachste Modell des Behélteraus-
falls und auf viele Behaltertypen anwendbar.

Der Anteil ausgefallener Behélter ng(t) steigt linear von Null zu Beginn des Behélterausfalls auf
Eins bei der maximalen Behélterlebensdauer tg an (siehe Abbildung 15). Die maximale Lebens-
dauer ist bei Gleichverteilung doppelt so grof3 wie die mittlere Lebensdauer der Behalter tgy,.
Fir Zeiten, die groBer als die maximale Lebensdauer sind, ist die Ausfallrate ng(t) Null. Die
Behélterausfallrate und der Anteil der ausgefallenen Behélter ergeben sich demnach zu

0 Bm 1B — T

Abbildung 15: Anteil ausgefallener Behélter ng und Behélterausfallrate ng bei gleichverteilter
Lebensdauer der Behélter.
g : maximale Behalterlebensdauer
T8m - Mittlere Behélterlebensdauer
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ng(1) = 18 (18)
0 fiir T21g
X far 0£1:<'|:B

ng(t) = |8 (19)
1 fiar 21T,

Da die Behélter durch mechanische Einwirkungen, wie zum Beispiel den Gebirgsdruck, bereits
vor dem Laugenzutritt beschadigt werden koénnen, wird der Behélterausfall durch das folgende
Verfahren modifiziert.

In den Gebindedaten (siehe Kapitel 8.2.2.4) wird eine maximale Behalterlebensdauer 1g; vorge-
geben. Diese ist auf das Ende der Betriebsphase (t = 0) bezogen und gibt an, wann der letzte
Behélter ausgefallen ist, wenn der Laugenkontakt bei t = 0 einsetzt. Tritt die Lauge zu einem
spateren Zeitpunkt zu, so wird die Behalterlebensdauer auf diesen Zeitpunkt bezogen. Wegen
der mechanischen Einwirkungen vor dem Laugenzutritt wird aber die vorgegebene maximale
Behalterlebensdauer 1 j um einen bestimmten Betrag verkleinert. Damit ergibt sich eine redu-
zierte maximale Lebensdauer 1g,

1
Tg = max[ﬁ“rB, p TR~ (tL—tE)). (20)

TB.i —_

T8 L e
10

— f -t

Abbildung 16: Variation der maximalen Behélterlebensdauer 1tg als Funktion des Zeitpunktes
des Laugenzutritts.



Hierbei bezeichnet t, den Zeitpunkt des Laugenzutritts, tg den Einlagerungszeitpunkt und 1g; die
vorgegebene maximale Behélterlebensdauer. Durch die reduzierte maximale Lebensdauer wird
also die mechanische Beanspruchung der Behélter wahrend der Zeit bis zum Laugenzutritt be-
riicksichtigt, wobei die Behalterlebensdauer bei einem spéten Laugenzutritt nicht auf kleinere
Werte als 10% reduziert wird. Der Wert von 10% ist hierbei willkiirlich angenommen worden.

In Abbildung 16 ist dargestellt, wie sich die maximale Behélterlebensdauer g als Funktion des
Zeitpunktes des Laugenzutritts (1) bezogen auf den Einlagerungszeitpunkt (t<0) verandert.

3.1.2 Exponentialverteilte Lebensdauer der Behalter

Einige Behaltertypen aus dickwandigem Stahl halten dem Gebirgsdruck stand, so daB die Le-
bensdauer durch die mechanische Belastung zwischen dem Einlagerungszeitpunkt und dem
Laugenzutrittszeitpunkt nicht beeinfluBt wird. Durch die Auftragung einer korrosionshemmenden
Schicht kann auch das zukinftige Ausfallverhalten unabhangig von der erreichten Lebensdauer
und damit vom Korrosionsfortschritt der Schutzschicht sein.

Fur Behaltertypen, deren zukinftiges Ausfallverhalten unabhdngig von der gesamten Vorge-
schichte und der bereits erreichten Lebensdauer ist, werden exponentialverteilte Lebensdauern
angenommen. Dies trifft zum Beispiel fiir die in Abbildung 14 dargesteliten Pollux-Behélter mit
LWR-Brennelementen zu.

Far den Fall der exponentialverteilten Lebensdauer ergeben sich mit der mittleren Lebensdauer
Tpm die Behdalterausfalirate und der Anteil der ausgefallenen Behélter zu

nB ﬁB
i
1 — - —
TBm
N
ng
0 [
0 1 2
TBm

Abbildung 17: Anteil ausgefallener Behalter ng und Behalterausfalirate ng bei exponentialver-
teilter Lebensdauer der Behélter.
Tgm: Mittlere Behélterlebensdauer
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. 1 T
n = —exp| —— ], 21
0(9) = oexp( ) (21)
ng (1) = 1—exp(—é—-—). (22)
m

Abbildung 17 zeigt den graphischen Verlauf dieser Funktionen.

3.1.3 Normalverteilte Lebensdauer der Behalter

Bei den bisher betrachteten Verteilungsfunktionen ist die Behéalterausfallrate entweder konstant
oder hat ein frihzeitiges Maximum. Existiert jedoch ein bevorzugter Ausfallzeitpunkt fiir spatere
Zeitpunkte und somit ein Maximum der Behélterausfallrate fir gréBere Zeiten, so kann die im fol-
genden beschriecbene Normalverteilung der Behélterlebensdauer verwendet werden. Diese
Funktion enthélt auBerdem die Méglichkeit, da zum Zeitpunkt des Laugenzutritts bereits ein Teil
der vorhandenen Behalter ausgefallen ist.

Die Normalverteilung ist durch die mittiere Lebensdauer 1g o, der Behélter und die Standardab-
weichung o der Verteilung charakterisiert. Die Behaiterausfalirate ergibt sich zu

N ng Ng
1 —
— 0.01
N
. i 1 | .
0 1 2 — ?B—
m
- c =

Abbildung 18: Anteil ausgefallener Behélter ng und Behélterausfallrate ng bei normalverteilter

Lebensdauer der Behalter.
Tgm . Mittlere Behalterlebensdauer
c : Standardabweichung der Lebensdauer. Hier ¢ = 2/5 151,
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' (t-Tgm) 2
fig () =0}ﬁexp[ o J (23)

Der Anteil ausgefaliener Behélter zum Zeitpunkt T wird durch Integration dieser Gleichung von
—oo bis T berechnet, wobei mit erf(x) die Fehlerfunktion bezeichnet wird,

ng (t) = %[1+erf[T;szJ]. (24)

In Abbildung 18 ist der Verlauf der Behélterausfallrate und des Anteils ausgefallener Behéalter
graphisch dargestelit. Vergleicht man die Abbildungen 17 und 18 miteinander, so zeigt sich, daB
bei normalverteilter Lebensdauer die Behalter anfangs langsamer ausfallen als bei exponential-
verteilter Lebensdauer. Bei Zeiten T > 1g,, geht der Anteil der ausgefallenen Behalter aber

schneller gegen Eins.

3.2 MOBGS5: Mobilisierung aus der Glasmatrix

Hochaktiver Abfall aus der Wiederaufarbeitung abgebrannter Brennelemente wird in einer Glas-
matrix fixiert. Der verglaste Abfall wird in Kokillen verpackt und im Normalfall in Bohrléchern
gelagert oder bei Streckenlagerung mit einem Pollux-Behalter als zusétzlicher Verpackung ver-

sehen.

Der Mobilisierungsansatz fir verglasten Abfall beruht auf den Ergebnissen der Experimente, die
an C31-3EC-Borosilikatglas in begrenzien Laugenmengen bei realistischen Temperaturen und
Driicken durchgefilhrt wurden [ 17 ]. Dieser Ansatz beschreibt eine inkongruente Glasauflésung,
bei der wahrend der Auflésung der Glasmatrix durch Fallung neue Feststoffe entstehen. Der An-
satz beriicksichtigt die Temperaturabhangigkeit des Auflésungsprozesses.

Die Umsetzung der Glasmatrix wird im Mobilisierungsmodell MOBGS5 als proportional zu der
Oberflache des Glases angenommen. Fur die oberflachenbezogene Reaktionsrate j(T) gilt:

. . Qg 1 1
j(r) = Jrexp{—ﬁ(m—f)), (25)

mit

ir oberflachenbezogene Reaktionsrate bei der Referenztemperatur,
Qg  Aktivierungsenergie,

R aligemeine Gaskonstante,

T Temperatur zum aktuellen Zeitpunkt,

T,  Referenztemperatur.
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Bei der Ermittlung der Temperaturverldufe ist der andersartige zeitliche Bezugspunkt zu berlick-
sichtigen. Die Vorgehensweise bei der Bereitstellung der Temperaturverlufe und bei deren Ver-
wendung in den Mobilisierungs- und Segmentmodellen wird in Kapitel 5.1 erlautert.

Die Mobilisierung von Radionukliden aus der Glasmatrix beginnt zu dem Zeitpunkt, an dem Lau-
ge an das Glas herankommt, d.h. nachdem die ersten Behélter durch Laugeneinwirkung ausge-
fallen sind. Der Anteil der ausgefallenen Behélter wird je nach Behaltertyp mit dem in Kapitel 3.1
beschriebenen Ansatz berechnet.

Ist ng(t) der Anteil der zur Zeit T ausgefallenen Behélter und mg(0) die Anfangs-Glasmasse ei-
nes Gebindes, so ergibt sich die Mobilisierungsrate fiir ein Abfallgebinde,

; Ng (T) Oggd (T)
Mot (T) = W (26)

Hierbei ist O die effektive Oberflache der Glasmatrix eines Gebindes, an der die Lauge korro-
siv angreifen kann. Sie schlieB3t die Oberflachen in Rissen innerhalb des Glases ein und wird als

zeitlich konstant angenommen.

In Abbildung 19 ist der qualitative Verlauf der Mobilisierungsrate bezogen auf ein Einzelgebinde
dargestellt. Fir den Behalterausfall wird eine gleichverteilte Lebensdauer mit einem Maximalwert
von Tg = 10 a bericksichtigt. Nach dem Laugenzutritt bei T = 0 a ist der Kurvenverlauf bis
T =1+ 1 durch die Uberlagerung der konstanten Behélterausfallrate mit der Reaktionsrate j(t)

1 ] [ T

T TIK]
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[
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Abbildung 19: Temperaturverlauf und Mobilisierungsrate fiir verglaste Abfallgebinde.
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gekennzeichnet, wobei die Anderung des Anteils ausgefallener Behélter die Anderung der Reak-
tionsrate Uberwiegt. Danach ist der Verlauf alleine durch die Temperaturentwicklung bestimmt,
wie durch Vergleich mit dem ebenfalls eingezeichneten Temperaturverlauf zu sehen ist.

Ist Ag i(t) das hypothetische Aktivitatsinventar des i-ten Nuklids in der Glasmatrix, so ist der Akti-
vitatsstrom des i-ten Nuklids aus einem Gebinde

Ai(7) = figg (D) Ag; (1) . (27)

Die Mobilisierung aus verglasten Abféllen ist abgeschlossen, wenn die Glasmasse vollstandig
korrodiert ist.

3.3 Mobilisierung aus zementierten Abféllen

Schwach- und mittelaktive Abfalle werden im allgemeinen mit Zement verfestigt. Die Abfalle kén-
nen sowohl homogen als auch heterogen im Gebinde verteilt vorliegen. Bei der homogenen Ze-
mentierung werden flissige Abfélle direkt mit dem Zementansatz verriihrt und in Fasser abge-
fullt. Bei heterogener Zementierung werden kontaminierte Metallteile in ein FaB geflllt und
anschlieBend mit Zement (ibergossen. Unter vereinfachenden Annahmen kénnen mit den im fol-
genden beschriebenen linearen Ansatzen beide Arten behandelt werden.

Die in einen Einlagerungsort zutretende Lauge kann nach dem Behalterausfall die Abfallmatrix,
also den Zement und eventuell die Metallteile des Abfalls korrodieren. Im einfachsten Fall wird
angenommen, daf3 diese Korrosion mit einer konstanten Rate erfolgt und von der Menge der zur
Verfilgung stehenden Lauge unabhéngig ist. Ein solcher Vorgang wird durch das Mobilisierungs-
modell MOBZ6 beschrieben.

In einem Einlagerungsort wird in den meisten Féllen jedoch nur eine begrenzte Menge an Lauge
zur Verfligung stehen und damit die Zementkorrosion nach einer bestimmten Zeit zum Stillstand
kommen. Experimentell wurde gefunden, dal3 die Zementkorrosion hauptsdchlich durch das in
der Lauge vorhandene Magnesium verursacht wird. In dem Mobilisierungsmodell MOBZ7 wird
daher die Korrosion des Zements an die Menge des zur Verfiigung stehenden Magnesiums ge-
koppelt. Sobald alles Magnesium in der zur Verfigung stehenden Lauge verbraucht ist, wird die
Korrosion des Zements beendet. Neben der Zementkorrosion wird im Mobilisierungsmodell
MOBZ7 ein langsamer Diffusionsproze3 der Nuklide aus der noch nicht korrodierten Matrix be-

trachtet.

3.3.1 MOBZ6: Mobilisierung bei unbegrenzten Laugenmengen

Das einfachste Modell einer Mobilisierung aus zementierten Abféllen besteht aus der Annahme
einer zeitlich konstanten Umsetzung des Matrixmaterials, ohne weitere Spezifikation des zugrun-
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deliegenden Umsetzungsprozesses. Die Umsetzung der Matrix wird durch eine konstante Rate
charakterisiert. Sie fiihrt zu einer Umsetzungsdauer 1y, nach welcher die Umsetzung der Matrix
beendet ist,

(28)

™

=

Durch Verwendung unterschiedlicher Werte fir die Umsetzungsdauer Ty, kénnen verschiedene
Abfallarten charakterisiert werden.

Falls Erkenntnisse Uber elementspezifische Vorgdnge bei der Umsetzung des Matrixmaterials
vorliegen, kénnen die Umsetzungsraten auch elementspezifisch betrachtet werden. Aus den ele-
mentspezifisch vorgegebenen Umsetzungsraten 1, ergeben sich dann fir die einzelnen chemi-
schen Elemente die Umsetzungsdauern

(29)

T = .-.1..
M. e l-"ve

Die Umsetzung der Zementmatrix nach Gleichung 28 oder 29 kann erst nach dem Ausfall der
umgebenden Behélter beginnen. Der Behélterausfall wird dabei je nach Gebindeart mit einer der
in Kapitel 3.1 beschriebenen GesetzmaBigkeiten berlcksichtigt. Ist ng(t) der Anteil der zum ak-
tuellen Zeitpunkt ausgefallenen Behalter, so ergibt sich die Mobilisierungsrate |1 als Uberlage-
rung des Anteils ausgefallener Behdlter mit der Umsetzungsrate:

fefs (1) = Ng (DR (D) . (30)

In Abbildung 20 ist der Verlauf der Mobilisierungsrate bei Annahme einer gleichverteilten
Lebensdauer der Behalter dargestellt.

Der Aktivitatsstrom des i-ten Nuklids ergibt sich mit der Mobilisierungsrate aus Gleichung 30 als

Ai (1) = g (DA, (7). (31)

Ay i(7) ist das hypothetische Aktivitatsinventar des i-ten Nuklids eines Abfallgebindes. Die Mobili-
sierung aller Nuklide ist beendet, sobald die gesamte Zementmasse korrodiert ist. Im letzten
Zeitschritt wird dabei der Aktivitatsstrom so begrenzt, daB3 genau das noch vorhandene Inventar

mobilisiert wird.
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Abbildung 20: Qualitativer Verlauf der Mobilisierungsrate im Mobilisierungsmodell MOBZ6 bei
gleichverteilter Lebensdauer der Behalter sowie Ty > 1p.

3.3.2 MOBZ7: Mobilisierung bei begrenzten Laugenmengen

Aufgrund der experimentellen Beobachtung, daf3 die Korrosion von Zement hauptséchlich von
der Menge des in der Lauge vorhandenen Magnesiums abhangig ist [ 18 ], wurde die verfligbare
Magnesiummenge in die Modellierung des Mobilisierungsprozesses aufgenommen. Das Mobili-
sierungsmodell MOBZ7 berticksichtigt die begrenzten Laugenmengen und die bei der Zement-
korrosion im Detail ablaufenden Vorgénge, indem die Korrosion der Zementmatrix an die Exi-
stenz von Magnesium in der Lauge gekoppelt wird. Ist das gesamte Magnesium in der Lauge
verbraucht, so hért die Korrosion auf. Dies flihrt vor allem in Bohriéchern mit geringem Laugenin-
halt zu einer starken Begrenzung der Zementkorrosion und damit zu einer Verlangsamung der
Mobilisierung.

Die Mobilisierung aus der Zementmatrix wird als Summe aus zwei Prozessen angenommen: der
Korrosion des Zements und der Diffusion der Nuklide aus der intakten Zementmatrix. Der Diffusi-
onsprozef ist im allgemeinen langsam, so daB zunéchst die Zementkorrosion (lberwiegt. Falls
jedoch die Zementkorrosion durch Verbrauch des Magnesiums in der Lauge beendet wird, ist die
Diffusion der einzige Mechanismus fiir die Mobilisierung der im intakten Zement verbliebenen
Nuklide.

Zur Vereinfachung des Rechenmodells werden fir die Diffusion und die Korrosion zeitlich kon-
stante Raten angesetzt. Die unterschiedlichen Geschwindigkeiten beider Prozesse konnen
durch geeignete Wahl der Parameterwerte beriicksichtigt werden.

Aus den experimentellen Beobachtungen ist ebenfalls erkennbar, daf3 die Sorption an den Kor-
rosionsprodukten des Zements eine wesentliche Begrenzung fiir den Nuklidstrom aus einem
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Einlagerungsort darstellt. In dem Mobilisierungsmodell wird daher die Menge des korrodierten
Zements ermittelt und als Sorbensmenge an das (bergeordnete Segmentmodell des Einlage-
rungsortes Ubergeben. In den Segmentmodellen BOMAW1 und ESMAWA1, die im Zusammen-
hang mit dem Mobilisierungsmodell MOBZ7 verwendet werden missen, wird dann die Sorption
der Nuklide bericksichtigt.

Solange ausreichend Magnesium zur Korrosion der Zementgebinde im Einlagerungsort verfiig-
bar ist, wird die zeitliche Anderung der aktuellen Masse korrodierten Zements folgendermafBen

berechnet:

My (1) = My (0)ry () . (32)

Hierbei sind mz(0) die Anfangs-Zementmasse und rk(t) die Korrosionsrate fiir Zement. Falls das
Magnesium in der Lauge verbraucht ist, hort der Korrosionsprozel3 auf, die Rate in Gleichung 32
wird dann unabhéngig von der noch vorhandenen Zementmasse mz(t) Null. Bei Anndherung an
den Zeitpunkt des vollstdndigen Magnesiumverbrauchs wird in der zeitdiskreten Rechnung die
Korrosionsrate an die verbliebene Magnesiummasse angepaft. In diesem Fall gilt fur die zeitli-
che f\nderung der aktuellen Masse korrodierten Zements,

) m,, (1)f
Mz (v) = —1—2. (33)

Die Magnesiummasse my(T) liefert hierbei durch den Umrechnungsfaktor fz die aktuell korro-
dierbare Zementmasse. Der Faktor f; gibt an, wieviel Zement von einer bestimmten Menge
Magnesium korrodiert werden kann. Durch Gleichung 33 wird insbesondere im Fall einer gering-
ftigigen Nachlieferung von Magnesium z.B. durch Austauschvorgénge zwischen einem Einlage-
rungsort und einer Beschickungsstrecke die Zementkorrosion korrekt beschrieben.

Als Mobilisierungsrate der Nuklide aus der Korrosion des Zements (Index K) ergibt sich mit Hilfe
der Korrosionsrate ri(t) und Gleichung 32:

i rT"'z('l?)
Bk (T) =n5(f)m- (34)

Hierbei ist ng(t) der Anteil ausgefallener Behalter zur Zeit t.

Die Mobilisierungsrate aus der Diffusion der Nuklide (Index D) wird elementspezifisch mit Hilfe
einer diffusionsbedingten Rate rp o(;) berechnet, wobei e(i) der Elementindex des i-ten Nuklids

ist. Es gilt:
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I:Li,D(T) = nB (T) rD,e(i) . (35)

Die Diffusion wird also mit einer konstanten Rate rp ;) berechnet, wahrend die Rate ri(t) bei der
Korrosion wegen der Abhéngigkeit vom verfligbaren Magnesium zeitabhdngig sein kann. Die ge-
samte Mobilisierungsrate aus Korrosion und Diffusion ergibt sich durch Summation der Glei-
chungen 34 und 35. Sie ist wegen Gleichung 35 elementspezifisch und lautet fir das i-te Nuklid:

ﬂgff'i('t) = i:lK (1) +l:'~',_D(T) . (36)

Der Aktivitatsstrom des i-ten Nuklids ergibt sich schlielich aus der elementspezifischen Mobili-
sierungsrate und dem hypothetischen Aktivitétsinventar,

Ai (v) = llefgli('t} Ag,i(r} . (37)

In Abbildung 21 ist der Verlauf der Mobilisierungsrate entsprechend Gleichung 36 dargestellt.
Betrachtet wird die Mobilisierung zementierter Abfalle in Bohrldchern, wobei realistische Laugen-
mengen berticksichtigt worden sind. Zu friihen Zeitpunkten 0 < T < Tyg ist die Mobilisierung
durch die hohe Korrosionsrate fiir Zement gekennzeichnet, zu spéteren Zeiten © > Tmg durch die
relativ geringe Mobilisierungsrate aufgrund der Diffusion. Der Zeitpunkt Tmg ist dadurch gekenn-
zeichnet, daB3 zum ersten Mal das gesamte Magnesium in der Lauge des Einlagerungsortes ver-
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Abbildung 21: Mobilisierungsrate in zementierten Abfallgebinden bei begrenzten Laugenmen-
gen in Modell MOBZ7.
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braucht ist. Zu spéateren Zeiten tritt weiteres Magnesium durch Austausch aus der Beschickungs-
strecke zu, die dadurch verursachte Mobilisierung von Nukliden durch Korrosion ist aber dann
gegeniiber dem Diffusionsproze3 vernachlassigbar klein.

Die Mobilisierung ist abgeschlossen, wenn die gesamte Zementmasse korrodiert ist oder wenn
alle Nuklide aus dem unkorrodierten Zement herausdiffundiert sind, d.h. wenn die Nuklidinventa-
re auf Null abgefallen sind. Im letzten Zeitschritt wird dabei der Aktivitdtsstrom so begrenzt, dai3
genau das noch vorhandene Inventar mobilisiert wird.

3.4 MOBH1: Mobilisierung aus HTR-Brennelementen

Die kugelformigen HTR-Brennelemente werden entweder in Fassern und Kannen in Bohrlé-
chern, oder in speziellen Pollux-Behaltern in Strecken eingelagert. Die Brennelementkugeln wei-
sen eine heterogene Struktur auf, deren prinzipieller Aufbau in Abbildung 22 dargestellt ist[ 16 ].
Die Partikel mit dem eigentlichen Brennstoff sind in eine Matrix aus Graphit eingebettet. In den
Porenraum der Graphitmatrix kann im Stérfall Lauge eindringen. Ein Brennstoffpartikel ist im
unteren Teil von Abbildung 22 vergré3ert herausgezeichnet. Es besteht aus dem Brennstoff und
einer Umhillung aus pyrolytischem Kohlenstoff (PyC) als Puffer. Ein eventuell vorhandener
Hohlraum in den Brennstoffpartikeln wird nicht explizit betrachtet, sondern ist gegebenenfalls im
Porenraum der Graphitmatrix zu beriicksichtigen.

Graphitmatrix

60 mm

Brennstoffpartikel . ‘o

" Ne b,

: :l: ‘i‘;. “. !
PyC - Puffer 0.76 mm

Abbildung 22: Aufbau einer HTR-Brennelementkugel.
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Fir die Beschreibung der Mobilisierung werden die HTR-Brennelementkugeln in vier Bereiche
aufgeteilt, in denen jeweils Nuklidinventare vorhanden sein kdnnen. Diese vier Bereiche sind in

Abbildung 23 dargestellt:

Bereich 1: Poren in der Graphitmatrix,
Bereich 2: Kérner in der Graphitmatrix,
Bereich 3: PyC-Puffer der Brennstoffpartikel,
Bereich 4: Brennstoff.

Das gesamte Nuklidinventar eines Brennelementes wird elementspezifisch durch relative Inven-
taranteile auf diese vier Bereiche verteilt. Die Mobilisierung wird in jedem Bereich mit unter-
schiedlichen, elementspezifischen Raten beschrieben. Die Mobilisierung aus dem Porenraum
des Graphit (Bereich 1) und aus dem PyC-Puffer des Partikels (Bereich 3) wird als instantan an-
genommen. Fir die Ubrigen Bereiche werden konstante Raten ry , angesetzt. Damit ergeben
sich die folgenden Mobilisierungsraten in den einzelnen Bereichen,

Befr 1,1 (D) = g (Day op (38)

Heff, 2,1 () = Ng (D) a5 ¢ (M k- (39)
Befr 3,1 (T) = fig(7) a3 e i) (40)
(41)

Hoff, 4,i () = Ng (D ay ¢i)"m P™ M B

GITH - BrennelemerD
Graphit - Matrix C Partikel j

Bereich 1 Bereich 2 Bereich 3 Bereich 4
Poren Kérner PyC - Puffer Brennstoff

Abbildung 23: Mobilisierungszonen eines HTR-Brennelementes.
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Hierbei sind ng(t) der Anteil ausgefallener Behélter und ng (1) die Behélterausfallrate. Beide
GréBen werden je nach Behaltertyp mit dem in Kapitel 3.1 beschriebenen Verfahren berechnet.
Die GroBen ay o(;) sind die relativen Inventaranteile des Elementes e(j) im Bereich x. Die Raten
rm,y gelten flr die Bereiche 2 (ry ik = Korrosionsrate der Matrixkérner) und 4 (ry p = Korrosionsra-
te des PyC-Puffers und ry g = Mobilisierungsrate aus dem Brennstoff).

Im Bereich 4 ist die Mobilisierung durch die Uberlagerung von zwei Prozessen gekennzeichnet,
weil die Nuklide nur dann aus dem Brennstoff herauskénnen, wenn zuvor der PyC-Puffer ausge-
fallen ist. Es wird angenommen, dafB dieser Ausfall mit einer zeitlich konstanten Rate erfolgt.

In Abbildung 24 ist die Mobilisierungsrate fir alle Bereiche eines HTR-Brennelementes bei einer
exponentialverteilten Lebensdauer der Behalter dargestellt. Die mittlere Lebensdauer der Behal-
ter ist als 500 a, die Raten ry in allen Bereichen als 0,002 a™! angenommen worden. Da alle
Nuklide gleichmagBig auf die 4 Bereiche verteilt sind (ay ¢(;) = 0,25 fir alle x), zeigt sich, daB zu
Beginn die Mobilisierung aus dem Porenraum der Graphitmatrix und dem Kohlenstoffpuffer Gber-
wiegt, zu groBeren Zeiten aber die Mobilisierung aus dem Brennstoff von wachsender Bedeu-

tung ist.

Ist Ag j(t) das hypothetische Aktivitédtsinventar des i-ten Nuklids, so kann mit Hilfe der Gleichun-
gen 38 bis 41 der gesamte Aktivitatsstrom des i-ten Nuklids aus allen Bereichen des Brennele-
mentes berechnet werden,

AI (T) = Zlieff' X, iAg, i (1) . (42 )
X
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Abbildung 24: Mobilisierungsraten aus den einzelnen Bereichen (1 bis 4) eines HTR-Brennele-
mentes im Modell MOBH1.
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Die Mobilisierung ist beendet, wenn das aktuelle Inventar aller Nuklide im Gebinde auf Null ab-
gefallen ist. Im letzten Zeitschritt wird dabei der Aktivitdtsstrom so begrenzt, daf3 genau das noch
vorhandene Inventar mobilisiert wird.

3.5 MOBL1: Mobilisierung aus LWR-Brennelementen

Abgebrannte Brennelemente aus LWR-Reaktoren werden in dickwandigen Metallbehaltern
endgelagert. Je nach Entsorgungskonzept werden dabei eine feste Anzahl von Brennelementen
und eventuell zusatzlich das Brennelementgerist in je 1 Pollux-Behalter oder 1 Pollux-Kokille
eingesetzt (siehe Abbildung 14). Die Pollux-Behélter bestehen aus einer Trockenlagerbiichse,
GrauguBkorpern und einer Zwischenschicht aus korrosionshemmendem Hastelloy und sind fiir
die Streckenlagerung vorgesehen. Die Pollux-Kokillen sind von gleichen Abmessungen wie die
HAW-Kokillen und fiir die Einlagerung in Bohrléchern vorgesehen.

Die Pollux-Behalter haben wegen der korrosionshemmenden Hastelloyschicht eine lange Le-
bensdauer. Fur sie wird im allgemeinen eine exponentialverteilte Lebensdauer mit Mittelwerten
von einigen hundert Jahren angenommen. Die Pollux-Kokille hat kleinere Abmessungen und we-
niger dicke Wandungen aus Metall, so daf3 sie entweder mit einer gleichverteilten oder einer ex-
ponentialverteilten Lebensdauer mit deutlich kleineren Mittelwerten beschrieben wird.

Zur Berechnung des Nuklidstroms aus einem Abfallgebinde werden die LWR-Brennelemente in
drei Bereiche aufgeteilt:

Bereich 1: Metallteile,
Bereich 2: Gasraum in den Brennstében,
Bereich 3: Brennstoffpellets.

Als Metallteile werden die Hilsen und Strukturteile eines Brennelementes bezeichnet. Die Struk-
turteile sind nur bei einer Lagerung in Pollux-Behéltern in den Gebinden enthalten. Der Gasraum
ist hauptsachlich dann zu beriicksichtigen, wenn die Brennstdbe nicht zerschnitten werden, wie
es bei der Einlagerung in Pollux-Behaltern der Fall ist.

Das Gesamtinventar eines LWR-Brennelementes wird (iber relative elementspezifische Anteile
auf die drei Bereiche eines Brennelements verteilt. Die elementspezifischen Mobilisierungsraten
werden flr alle drei Bereiche in folgender Form beschrieben:

Refr,x,i (T = Ng (DA, o), , x=1 bis 3. (43)

Hierbei sind ry , die Mobilisierungsraten im x-ten Bereich, ng(t) der Anteil ausgefallener Behalter
und ay ¢ der relative Inventaranteil des Elementes e(i) im Bereich x. Die Raten ry x werden alle
als konstant angenommen.
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In Abbildung 25 ist der Verlauf der Mobilisierungsrate bei exponentialverteilter Lebensdauer der
Behélter dargestellt. Die mittlere Lebensdauer der Behélter ist mit 500 a, die Raten ry  in den
drei Bereichen sind mit Werten von 0,02, 0,1 und 0,0016 a’l angenommen worden. Fir jeden
Bereich des LWR-Brennelementes und fiir die Gesamtmobilisierung ergibt sich eine Exponen-
tialkurve, die aus dem Verlauf des Behalterausfalls resultiert.

Der Aktivitatsstrom A, (t) des i-ten Nuklids aus einem Abfallgebinde ergibt sich durch Multiplika-
tion der Mobilisierungsrate nach Gleichung 43 mit dem hypothetischen Aktivitatsinventar Ag (1),

Ail(T) = Thgg i (D Ag (D) . (44)
X

Die Summe erstreckt sich tber alle drei Bereiche x der LWR-Brennelemente. Die Mobilisierung
ist abgeschlossen, wenn das gesamte Nuklidinventar im Gebinde auf Null abgefallen ist. Im letz-
ten Zeitschritt wird dabei der Aktivitdtsstrom so begrenzt, daB genau das noch vorhandene In-
ventar mobilisiert wird.
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Abbildung 25: Mobilisierungsraten in den einzelnen Bereichen (1 bis 3) eines LWR-Brennele-
mentes im Modell MOBL1.
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3.6 MOBL2: Mobilisierung aus LWR-Brennelementen

Das Modell MOBL2 unterscheidet sich von dem Modell MOBL1 in der Berechnung des Behélter-
ausfalls. Der Behaiterausfall wird als diskretes zufélliges Ereignis angesehen, so daB3 zu einem
bestimmten Zeitpunkt eine bestimmte Anzahl an Behaltern ausgefallen ist und daB nur aus die-
sen ausgefallenen Behéltern Radionuklide freigesetzt werden kdnnen. Diese Vorgehensweise
bedingt eine Aufteilung des gesamten Radionuklidinventars auf die einzelnen Abfallgebinde und
eine Bilanzierung des Inventars fir jedes Gebinde.

Nach einem eventuellen Zutritt von Lauge in den Einlagerungsort verhindern zunéchst die Be-
halter den Kontakt der Lauge mit den Brennstiben und damit den Ubergang von Radionukliden
in die Lauge. Erst wenn die Behélter unter der Laugeneinwirkung ausfallen, beginnt die Freiset-
zung. Es wird angenommen, daB die Behélter frihestens bei Laugenzutritt ausfallen kdnnen, die
Lebensdauer eines Behalters wird dann als das Zeitintervall zwischen dem Beginn des Laugen-
kontaktes und dem Ausfall definiert. Die Lebensdauern werden als Zufallsereignis angesehen
und mittels einer Verteilungsfunktion beschrieben. Entsprechend der Verteilungsfunktion wird fir
jeden Behadlter tiber ein Zufallsverfahren ein Ausfallzeitpunkt ermittelt. Die Ermittlung der Zufalls-
zahlen erfolgt im Unterprogramm BERTBA oder im Unterprogramm SAMPLE, je nachdem, ob
eine deterministische oder eine probabilistische EMOS-Rechnung durchgefiihrt wird.

Die Radionuklide sind wie bei dem Modell MOBL1 auf die drei Bereiche des Brennelements ver-
teiit: die Metallteile, den Gasraum innerhalb der Brennelemente und die Brennstoffmatrix. Das
Gesamtinventar eines LWR-Brennelements wird Gber elementspezifische Anteile auf die drei Be-
reiche verteilt. Die Mobilisierung aus jedem der drei Bereiche wird mit einer jeweils konstanten
Rate angenommen. Der Aktivitatsstrom eines Radionuklids i aus einem Abfallgebinde ergibt sich
somit durch Multiplikation von relativen Freisetzungsraten mit dem Aktivitétsinventar A;y(t) des
Gebindes. Ajy(t) ist das Anfangsinventar zum Zeitpunkt der Einlagerung, modifiziert um den ra-
dioaktiven Zerfall bis zum Zeitpunkt t.

Der Aktivitatsstrom des Radionuklids i aus dem zum Zeitpunkt t; ausgefallenen Abfallgebinde k
ergibt sich durch Summation lber die drei Bereiche x =1,2,3 zu

. 3
Aic() = 3 1)) -a, o Ag) . (45)
Xx=1

mit den Mobilisierungsraten

e tStst o+t

£ = { %

0 sonst

(46)

Dabei beschreiben t, = 1/r,, (x = 1,2,3) die Mobilisierungsdauern in den drei Bereichen und a, o
die relativen elementspezifischen Inventaranteile in dem jeweiligen Bereich.
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Die gesamte Freisetzungsrate des Radionuklids i aus allen Gebinden eines Einlagerungsortes
zum Zeitpunkt t ergibt sich aus der additiven Uberlagerung der Freisetzungsraten Aik aus den
einzelnen Behdltern

n .
Aiges() = X Ay (D), (47)
k=1

wobei n die Gesamtzahl der eingelagerten Behélter und der Aktivitatsstrom aus noch nicht aus-
gefallenen Behaltern Null ist.

Die Mobilisierung aller Radionuklide eines ausgefallenen Behélters ist beendet, wenn das Inven-
tar auf Null abgefallen ist. Im letzten Zeitschritt wird dabei der Aktivitatsstrom so begrenzt, daf3
genau das noch vorhandene Inventar mobilisiert wird. Dabei ist die Mobilisierung von im vorletz-
ten Zeitschritt entstandenen Tochternukliden berticksichtigt, auch wenn deren urspriingliches In-
ventar bereits vollsténdig freigesetzt war.



4  Die Segmentmodelle

Zur Modellierung der Vorgange im Endlager wird das Grubengebaude in einzelne Segmente zer-
legt. Die Vorgehensweise bei der Zerlegung des Grubengeb&dudes in Segmente wurde in
Kapitel 2 dargestellt.

Fir die Beschreibung der Vorgénge in einem einzelnen Segment wurden Segmentmodelle fdr
alle Segmenttypen entwickelt. Solche Segmentmodelle kénnen dann fir jedes Segment dieses
Typs verwendet werden. Somit kénnen Grubengebdude, die zum Beispiel in mehrere hundert
Segmente untergliedert wurden, durchaus mit weniger als zehn unterschiedlichen Segmentmo-
dellen beschrieben werden. Unterschiedliche Vorgénge in den Segmenten kénnen dabei durch
segmentspezifische Parameterbeschickungen beriicksichtigt werden.

Die Zuordnung der passenden Segmentmodelle zu den Segmenten geschieht durch Angabe
des Namens des Segmentmodells in der Datei mit den Segment- und Gebindedaten (siehe Ka-
pitel 8.2.2.4). Die zur Zeit verfligbaren Segmentmodelle lassen sich in vier Gruppen einordnen:

1. Segmentmodelle fir Einlagerungsorte:

- ein allgemeines Bohrlochmodell fir die Einlagerung von HAW, MAW, HTR- und LWR-
Brennelementen, '

- ein spezielles Bohrlochmodell fir die Einlagerung von zementierten Abféllen, das die
Begrenzung der Zementkorrosion bei nur geringen Laugenmengen berlicksichtigt,

- ein Kammermodell zur Einlagerung von MAW und LAW,

- ein allgemeines Streckenmodell fiir die Einlagerung von Pollux-Behéaltern mit HAW,
HTR- und LWR-Brennelementen,

- ein allgemeines Streckenmodell fir die Einlagerung von Pollux-Behéltern mit LWR-
Brennelementen unter Beriicksichtigung eines zeitdiskreten Behélterausfalls,

- ein spezielles Streckenmodell flr die Einlagerung von zementierten Abfallen, das die
Begrenzung der Zementkorrosion bei nur geringen Laugenmengen bertiicksichtigt.

In jedem der Modelle werden die Hohlrdume im Abfall, in den Behéltern und im Versatz
getrennt modelliert, da sie sich beim Konvergenzvorgang unterschiedlich verhalten.

2. Segmentmodelle fur Verbindungsstrecken:
- ein Modell fir ein Streckenelement mit einem kompaktierbaren Verschiuf3,
- ein Modell fir ein Streckenelement mit einem nicht kompaktierbaren Verschlu3 bzw.
Damm,
- ein Modell fiir ein Streckenelement ohne VerschiuB3,
- ein Modell fir ein Streckenelement ohne VerschiuBB und mit ortsabhéngiger Radionu-
klidkonzentration.

Jedem Streckenelement mit Ausnahme des Elements mit ortsabhangiger Radionuklidkon-
zentration kann ein beliebig groBes Zusatzvolumen beigefligt werden, das Laugenmen-
gen aufnehmen kann, aber nicht zum Strémungswiderstand beitragt. Die Streckenele-
mente ohne VerschluB werden fir die feinere Unterteilung einer Verbindungsstrecke
verwendet.
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3. Segmentmodelle fir spezielle Teile des Grubengebaudes:
- ein Modell fir die Beschreibung eines begrenzten Laugenzutritts aus einem Laugen-
einschiuf3,
- ein Modell fiir die Beschreibung des Mittelfeldes eines Grubengebaudes als Laugenzu-
trittsort.

Beide Modelle erlauben den Zutritt von Lauge ins Endlager zu vorgegebenen Zeitpunkten.

4, Segmentmodelle fiir spezielle Szenarien:
- ein Modell fir ein durchstromtes Grubengebaude,
- ein Modell fur eine Kaverne,
- ein Modell fiir einen Kavernensumpf,
- ein Modell fir ein Subrosionsszenario.

Diese Segmentmodelle kénnen nur fiir spezielle Modellierungen verwendet werden. Sie
sind nicht in ein Grubengeb&udemodell einfligbar, das aus den unter 1 bis 3 angegebenen
Segmenten zusammengesetzt ist.

Im folgenden werden die Segmentmodelle und deren Besonderheiten im Detail beschrieben.

4.1 Behandlung der physikalischen und chemischen Effekte

Ein Segmentmodell besteht im wesentlichen aus einer Abfolge von Unterprogrammen, in denen
die in Kapitel 5 beschriebenen Effekte behandelt werden. Mit Hilfe entsprechender Modelle fir
diese Effekte werden eine Reihe physikalischer und chemischer Prozesse beschrieben, die fiir
die Laugenbewegung in jedem Segment und den nuklidspezifischen Aktivitdtsausgangsstrom
verantwortlich sind.

Die zeitliche Abfolge fir die Berechnung der Effekte ist in allen Segmenten gleich. Sie berlick-
sichtigt, daf3 zur Berechnung einer Gréf3e zur Zeit t sowohl Werte anderer Variabler dieses Seg-
ments zur Zeit t als auch Werte derselben Grdf3e aus dem vorangehenden Zeitschritt t — At be-
nétigt werden und eventuell Werte aus den Nachbarsegmenten zur Verfligung stehen miissen
(siehe Kapitel 2, Abbildung 11).

Fiir die Modellierung der physikalischen und chemischen Effekte, die in den Segmentmodellen
beriicksichtigt werden kénnen, stehen die unten angegebenen Unterprogramme zur Verfiigung.
In Klammern stehen jeweils die Namen der entsprechenden Effektprogramme. Sie sind in der
Reihenfolge aufgefiihrt, in der sie in den Segmentmodellen aufgerufen werden.

1)  Temperatur im Versatz, Verschlu3 oder Damm (TEMP4)
2) Temperaturgradient im Versatz, Verschlul3 oder Damm (TEMP4)
3)  Energiestrom durch a- und B-/y-Zerfall (WALEZ2)
4) Radiolysegasproduktion in der Lauge (GAPRL1)
5) Permeabilitat im Versatz, Verschluf3 oder Damm (PERM4)

6) Laugenaustausch im Versatz, Verschlu3 oder Damm
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a) durch Gastransport (GASTRA3)

b) durch Temperaturgradient (TEMTRA3)
¢) durch Dichte-(Konzentrations-)gradienten (KONTRA3)
d) durch Diffusion (DIFFUS3)
7) Uberlagerung der Austauscheffekte (MINISLA1)
8)  Nuklidtransport (NUTRAT1)

Die Berechnung aller GréBen in einem Segment fir den aktuellen Zeitpunkt t ist mit Punkt 8 ab-
geschlossen. In dem speziellen Segmentmodell STOVOK2 wird anstelle des Programms
NUTRA1 das Unterprogramm TRAMO1 zur Berechnung des Radionuklidtransports aufgerufen.
AuBerdem wird in diesem Segmentmodell das Unterprogramm DISPERS1 zur Berechnung der
Dispersion innerhalb des Segments aufgerufen.

Die mit Punkt 9 beginnend in den Effektprogrammen bestimmten AusgangsgréBen werden zum
Teil beim nachsten Durchgang durch die Segmentschleife (siehe Kapitel 2.3) als Eingangsgro-
Ben in den Effektprogrammen 1 bis 8 verwendet, bzw. stellen EingangsgréBen fir die Berech-
nung der Laugendriicke und Laugenstréme bereit (z.B. die Programme 13, 14, 15 und 17). Da
der Laugendruck auBerhalb der Segmentmodelle global fir alle Segmente gleichzeitig berech-
net wird, ist das zugehorige Effektprogramm DRUCK?2 hier nicht aufgefiihrt.

9) Konvergenzrate im Versatz und VerschiuB (POKONS)
10) Bilanzierung des Matrixmaterials (BILMA2)
11)  Bilanzierung der Magnesiumgehalts der Lauge (BILMG1)
12) Radionuklid-Bilanzierung und radioaktiver Zerfall (BIRAZ2)
13) Auswirkung der Konvergenz im Zusatzvolumen, Versatz und VerschiuBB (EFFKON2)
14) Druckunabhéangiger Anteil der Konvergenz (BEKONZ2)
15) Zustand eines Segments bzgl. Laugenbewegung, Laugenvolumen und

ZufluBzeiten (STATUS3)
16) Sorption und Ausfallung (MOBIL2)
17) Inverser Widerstand (RINV1)
18) Endporositatskontrolle (ENDPOR3)

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,

- alle Ubergangsstrome auf Null zu setzen, wenn die Porositat vom
Versatzmaterial oder VerschluBB des Segmentes einen Wert kleiner als die

Endporositat erreicht hat, (RUZERQ)
- einen segmentspezifischen Zeitpunkt flr die Zeitschrittsteuerung zu setzen, (SETTNE)
- einen Wert fur die nachste Zeitschrittweite vorzuschlagen, (SETDTM)
- einen definierten Programmabbruch bei Auftreten eines Eingabefehlers

zu ermdoglichen. (HRSTOP)

Die Anzahl der beriicksichtigten Effekte unterscheidet sich in den einzelnen Segmentmodellen.
Dies trifft insbesondere auf den Aktivitatstransport durch Austauscheffekte zu, der nicht in allen
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Segmenten gleich behandelt wird. Daher wird bei allen folgenden Beschreibungen der einzelnen
Segmentmodelle jeweils ein schematischer Uberblick der betrachteten Effekte gegeben. Eine
detaillierte Darstellung aller im Modul REPOS betrachteten Effekte erfolgt in Kapitel 5.

411 Zusammenwirken der Effekte

Die innerhalb eines Segmentes ablaufenden physikalischen und chemischen Prozesse beein-
flussen sich im allgemeinen gegenseitig. Diese Tatsache spiegelt sich zum Teil darin wider, daB
die Ergebnisse, die ein Effektmodell liefert, zugleich EingangsgréBen flr ein anderes Effekimo-
dell sind. Im folgenden wird anhand einiger schematischer Darstellungen dieses Zusammenwir-
ken der Effekte aufgezeigt.

Ein wichtiger ProzeB in einem Endlager im Salz ist das VerschlieBen der Resthohirdume durch
die Konvergenz des umgebenden Salzgesteins. Dieser Vorgang filhrt einerseits bei der unge-
storten Entwicklung eines Endlagers innerhalb verhaltnismaBig kurzer Zeit zu einem endgiltigen
VerschlieBen der Resthohlrdume des Grubengebidudes. Andererseits ist die Konvergenz bei
einem unterstellten Laugenzutritt ins Endlager der wesentliche Antriebsmechanismus flr eine
Radionuklidfreisetzung durch Auspressen kontaminierter Lauge aus dem Grubengebéaude.

In fast allen Segmentmodellen werden die Auswirkungen der Konvergenz auf das Hohiraumvo-
lumen des jeweiligen Segments und auf die Laugenbewegung durch Berechnung einer Konver-
genzrate ermittelt. Abbildung 26 zeigt schematisch die an dem Konvergenzprozel3 beteiligten
Effekte und deren Rickwirkung auf die Konvergenzrate.

Die Konvergenzrate ist eine Funktion der im allgemeinen zeitabhéngigen GréBen Temperatur,
Laugendruck und Porositdt des versetzten Hohlraumes (siehe Kapitel 5.2.1). Die Temperatur
wird im Programm TEMP4 aus den in der TEDA-Datei angegebenen Daten bestimmt (siehe
Kapitel 5.1). Die zeitliche Anderung der Porosit4t berechnet sich aus der Verénderung des Hohl-
raumvolumens (siehe Kapitel 5.2.2).

Der Laugendruck wird zusammen mit den durch die Konvergenz erzwungenen advektiven Lau-
genstromen auBerhalb der Segmentmodelle fir alle Segmente zugleich ermittelt (siehe Kapitel
2.3.3.2 und 5.4). Die einzelnen Segmentmodelle liefern fur diese Berechnung die folgenden Ein-
gangsgroBen:

- die Information, in welchem aktuellen Zustand sich das Segment in Bezug auf die Laugen-
bewegung befindet, also in der ZufluBphase, Auspre3phase, o0.4. (siehe Kapitel 5.4, bzw.
Kapitel 5.4.2),

- den druckunabhéngigen Anteil der Konvergenz (siehe Kapitel 5.4.1),

- den Strémungswiderstand in Abh&ngigkeit von den Permeabilitdten des Verschlusses und
Versatzes (siehe Kapitel 5.3).

Abbildung 27 zeigt die zur Berechnung der Laugendrucks in einem Segment beitragenden Effek-
te sowie Eingangsgréfen aus den Nachbarsegmenten.



Temperatur T
Konvergenzrate K (p, ¢, T) -
advektiver Porositét ¢ Volumen V
Laugenstrom ¥, Querschnitt A

Permeabilitat k

l

Widerstand R -——————— |

l

— Laugendruck p

Abbildung 26: Konvergenz eines versetzten Hohlraumes und das Zusammenwirken der betei-
ligten Prozesse.
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Abbildung 27: EingangsgréBen zur Laugendruckberechnung.

Solange ein Segment noch nicht oder nur teilweise mit Lauge geftillt ist, kann der atmosphéri-
sche oder der hydrostatische Druck gegeniiber dem Laugendruck von mehreren MPa in gefill-
ten Segmenten vernachléssigt werden. Daher wird der Laugendruck in leeren und teilgefilliten
Segmenten auf Null gesetzt. Fir alle gefluteten Segmente werden die Laugendriicke im Pro-
gramm DRUCK2 nach der im Kapitel 5.4.1 angegebenen Gleichung berechnet. Mit den so be-
stimmten Laugendriicken kénnen die Stréme in allen Segmenten mit Hilfe der im Kapitel 5.4.3
(Beschreibung des Programms STROM2) angegebenen Gleichungen berechnet werden.

Die Berechnung des Laugendrucks in teilweise gefluteten Segmenten ist in einer Weiterentwick-
lung des Moduls REPOS verwirklicht. Hierbei ist in Hinblick auf die Modellierung eines beliebig
vernetzten Grubengebéaudes auch die Berechnung des Strémungswiderstandes verandert wor-
den. Daher ist diese modifizierte Programmversion nicht in der Version 5 integriert.

Neben den durch die Konvergenz erzwungenen advektiven Laugenstrémen kénnen Laugenbe-
wegungen durch Austauscheffekte auftreten, z.B. aufgrund von Temperatur- oder Konzentrati-
onsgradienten (siehe Kapitel 5.6.1). Daneben kann ein Laugenaustausch durch die Bewegung
von Korrosions- oder Radiolysegasblaschen durch das mit Lauge gefiilite porése Medium erfol-
gen (siehe Kapitel 5.6.3).

Die Gasproduktion durch Radiolyse (siehe Kapitel 5.5.2) wird in allen Segmenten berechnet, die
kontaminierte Lauge enthalten. Die Gasproduktion durch Korrosion der Metallbehalter wird in
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den Mobilisierungsmodellen bestimmt (siehe Kapitel 5.5.1). Das gleiche gilt fir die Radiolyse-
gasproduktion durch die noch nicht mobilisierten Radionuklide. Die von allen Abfallgebinden ei-
nes Einlagerungsortes gebildete Gasmenge wird dann den Segmentmodellen durch Parameter
Ubergeben.

Radionuklide kénnen sowohl mit den erzwungenen Laugenstrdmen als auch mit der durch die
Austauscheffekte hervorgerufenen Laugenbewegung (Laugenaustausch) sowie durch Diffusion
in der Lauge transportiert werden (siehe Kapitel 5.7.3). Aus programmtechnischen Griinden wird
die Diffusion der Radionuklide wie ein (Laugen-) Austauscheffekt behandelt. In Abbildung 28
sind die Effekte schematisch dargestellt, die zu den Aktivitatsstrémen beitragen. Bei der Berech-
nung eines resultierenden Aktivitatsstromes durch ein Segment wird folgendermafen vorgegan-
gen:

Die in die Berechnung der Laugenbewegung durch Austauscheffekte eingehenden GrdBen Per-
meabilitdt bzw. Porositdt, Temperaturgradient und Konzentration einer in der Lauge geldsten
Substanz sind im allgemeinem im VerschluBB und im versetzten Bereich eines Segments ver-
schieden. Daher werden die Beitrdge zum Aktivitdtsstrom aus Dichtegradienten, Gastransport
und Diffusion zundchst im VerschluB und im versetzten Bereich getrennt berechnet (siehe Kapi-
tel 5.6 und 5.7) und anschlieBend in jedem Teilbereich wie im Kapitel 5.7.5 beschrieben berla-
gert. Da nicht mehr Aktivitat durch ein Segment transportiert werden kann, als durch jeden der

Temperatur Su%?sltgsrfgen Radiolyse Korrosion
Laugenstrom durch
D?chtegradient Gasstrom
gesamter Laugen- Differenz der L
austauschstrom Nuklidkonzentration [ Diffusion

Aktivitdtsstrom durch Austauscheffekte

Abbildung 28: Berechnung des Aktivitatsstroms, der durch konvektiven Laugenaustausch be-
wirkt wird.
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beiden Teilbereiche hindurchgeht, ergibt sich der resultierende Aktivitatstransport durch ein Seg-
ment als das Minimum aus den Aktivitatsstromen in VerschluB und Versatz.

Zu diesem Aktivitatsstrom wird derjenige addiert, der sich aus dem erzwungenen Laugenstrom
ergibt. Letzterer liefert im allgemeinen den gréBeren Beitrag. Abweichungen von diesem Vorge-
hen bei den Einlagerungssegmenten werden im Kapitel 4.2 diskutiert.

Die Bilanz der nuklidspezifischen Aktivitét ergibt sich zu jedem Zeitpunkt aus dem aktuellen Akti-
vitatsinventar, dem Aktivitatseingangsstrom in das Segment und dem Aktivitatsausgangsstrom
nach der im Kapitel 5.10 angegebenen Gleichung.

In allen Segmentmodellen, die mit kontaminierter Lauge in Berllhrung kommen, werden chemi-
sche Sorption und Ausfillung von Nukliden aufgrund einer begrenzten Léslichkeit berechnet
(siehe Kapitel 5.9). Durch die Berlicksichtigung dieser Effekte werden die Aktivitatsstrome in ei-
nigen Segmenten beeinfluBt. In der Bilanzgleichung fir die nuklidspezifische Aktivitat ist dann
nur das zum Transport beitragende, geldste Inventar einzusetzen.

In jedem Segmentmodell werden die berechneten Laugenstréme, die in ein Segment hineinstré-
men, und die Austauschstréme zwischen benachbarten Segmenten zur Steuerung der Zeit-
schrittweite verwendet. Hierbei wird sichergestellt, daB die pro Zeitschritt transportierte Laugen-
menge nicht das verfligbare Hohlraumvolumen bzw. das vorhandene Laugenvolumen
ibersteigt.

In Abbildung 29 ist der Ablaufplan eines Segmentmodells dargestelit. In der Spalte “Modellsteue-
rung” wird abgefragt, ob das Segment schon existiert oder ob das Segment seine Endporositéat
bereits erreicht hat. Durch die Abfrage “existent” wird beriicksichtigt, da wahrend der Betriebs-
phase eine schrittweise Beladung des Endlagers erfolgt und Segmente erst dann zu betrachten
sind, wenn sie einer zeitlichen Entwicklung unterworfen werden. Dies ist im allgemeinen mit der
Einlagerung von Abféllen und der Verfillung gegeben. Programmtechnisch wird ab diesem Zeit-
punkt das Segment “zugeschaltet”. Durch die Abfrage “Endporositat” wird beriicksichtigt, daB die
zeitliche Entwicklung eines Segments endet, indem die geringen Porositdten und Permeabilita-
ten eine weitere Konvergenz und eine weitere Laugenbewegung unterbinden. In beiden Féllen
wird bei entsprechender Antwort das Segmentmodell nicht durchlaufen. Der Begriff spontaner
Laugenzutritt wird im Kapitel 4.1.2 erlautert.

In den nachsten beiden Spalten sind die Effekiprogramme zusammengefaBt, die zur Berech-
nung der Konvergenz im versetzten Bereich und im Verschluf3 beitragen. Die folgenden Spalten
geben die Programme wieder, die allgemein zur Bilanzierung, zur Berechnung der Gasprodukti-
on, des Laugenaustauschs und des Nuklidtransports dienen. Die verbindenden Pfeile geben die
oben beschriebene Reihenfolge wieder, in der die Effektprogramme in einem Segmentmodell
durchgerechnet werden.
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4.1.2 Beschreibung der Laugenbewegung

Bei der Modellierung der Vorgénge in einem Segment lassen sich 4 Phasen unterscheiden, die
jedes Segment nacheinander durchlaufen kann:

- die Trockenphase,

- die ZufluBphase,

- die Durchstrémungsphase und
- die AuspreBphase.

Die Trockenphase kennzeichnet den Zeitbereich zwischen Verfillen und VerschlieBen des Teil-
bereichs 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- und Porositéts-
anderung in dem Segment (siehe Kapitel 5.2.2).

In der ZufluBphase wird das Segment mit Lauge aufgefiillt. Da diese Lauge kontaminiert sein
kann, wird in der ZufluBphase erstmals der Nuklidiransport, der radioaktive Zerfall, die Gaspro-
duktion durch Radiolyse, sowie Sorption und Ausfallung von Radionukliden berechnet.

In der Durchstrémungs- und der AuspreBBphase sind auch benachbarte Segmente mit Lauge ge-
fallt. Zwischen diesen Segmenten kann ein konvektiver Laugenaustausch stattfinden. Sofern
treibende Kréfte als Dichtegradienten oder Gasstrom vorhanden sind, werden zusétzlich die ent-
sprechenden Laugenaustauschstrome und Aktivitdtsstréme berechnet.

Unter der vereinfachenden Voraussetzung eines Laugenzutritts in das Grubengeb&ude vom &u-
Bersten Segment her, d.h. aus Richtung des Wurzelsegments, ergibt sich fiir die einzelnen Seg-
mente der folgende Ablauf des Laugenzutritts.

Mit dem Vollaufen des duBeren Nachbarsegments und dem dort damit verbundenen Druckauf-
bau beginnt die ZufluBphase fiir ein betrachtetes Segment. Ist der Porenraum dieses Segmen-
tes vollsténdig mit Lauge gefilllt, so beginnt dort der Aufbau eines Laugendruckes und als Folge
davon das ZuflieBen der Lauge in die inneren Nachbarsegmente (Beginn der Durchstrémungs-
phase). Mit dem Beginn des Laugenzutritts in einen Einlagerungsort beginnt schlieBlich die Mo-
bilisierung des eingelagerten Inventars.

Ist auch der Einlagerungsort volistandig mit Lauge gefiilit, oder ist der Strémungswiderstand der
inneren Segmente mit fortschreitender Konvergenz so grof3 geworden, daf3 sich die Strémungs-
richtung der Lauge umdreht, dann beginnt die AuspreBphase.

Die Freisetzung von Radionukliden aus dem Grubengebaude beginnt, wenn kontaminierte Lau-
ge aus dem Wurzelsegment ins Deckgebirge austritt. Dieser Zeitpunkt ist nicht notwendigerwei-
se identisch mit dem Zeitpunkt des Vollaufens des Grubengeb&udes als Ganzes. Vielmehr kann
je nach dem Verhaltnis der Widerstande der Damme und Verschliisse kontaminierte Lauge aus
dem Endlager herausgepreB3t werden, wéhrend sich zugleich noch Bereiche des Endlagers in
der Zulaufphase befinden. Hierbei kénnen bereits mobilisierte Radionuklide auch in tieferliegen-
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de Bereiche des Endlagers oder in einen anderen Fliigel des Grubengeb&udes transportiert wer-
den.

Das Auspressen der kontaminierten Lauge stellt den Haupttransportmechanismus fir die Aktivi-
tatsfreisetzung aus dem Endlager dar. Weitere Effekte, die eine Aktivitatsfreisetzung bewirken,
sind die oben erwahnten Austauschvorgange durch Gastransport, Temperaturgradienten, Kon-
zentrationsdifferenzen von in der Lauge geldsten Stoffen und speziell durch Diffusion der Radio-
nuklide.

Bei einem Laugenzutritt aus einem begrenzten LaugeneinschiuB in einen Einlagerungsort wird
das Segmentsystem zusétzlich von den Einlagerungsorten, also den innersten Segmenten her
mit Lauge geftlit. Mobilisierung von Radionukliden und Transport von kontaminierter Lauge kann
in diesem Fall schon einsetzen, bevor Lauge Uber das Wurzelsegment in das Grubengebaude
eintritt. Eine Freisetzung von Radionukliden aus dem Endlager ist im allgemeinen aber nur még-
lich, wenn die Lauge aus dem begrenzten Laugeneinschiu3 mit der Lauge aus dem Wurzelseg-
ment zusammentrifft.

Im Gegensatz zu dem kontinuierlichen Laugenzutritt von einem Nachbarsegment her, kann in je-
des Segment eine in den Segmentdaten vorwahibare Laugenmenge zu einem ebenfalls vor-
wahlbaren Zeitpunkt spontan zutreten (siehe Beschreibung der Datei mit den Segment- und Ge-
bindedaten, Kapitel 8.2.2.4). Das auf diese Weise zutretende Laugenvolumen wird automatisch
auf das zur Verfigung stehende Porenvolumen begrenzt, d.h. ist das Laugenvolumen gréBer als
das Porenvolumen, so wird die Uberschiissige Laugenmenge ignoriert. Der Effekt des spontanen
Laugenzutritts wird zur Zeit dazu benutzt, ein Segment zu einem bestimmten Zeitpunkt vollstan-
dig mit Lauge zu fillen, z.B. um eine Kaverne (siehe Kapitel 4.5.2) zu fluten.

4.2 Segmentmodelle fur Einlagerungsorte

Einlagerungsorte sind solche Teilbereiche des Grubengebaudes, in denen Behélter, Fasser oder
Kokillen mit radioaktiven Abféllen gelagert werden. Bei der Zerlegung des Grubengeb&udes in
Segmente wird jedem Einlagerungsort zun&chst ein eigenes Segment zugeordnet. In allen Para-
metern, z.B. Geometrie, Inventar, Temperatur, Einlagerungszeitpunkt usw., bereinstimmende
Einlagerungsorte kdnnen dann in der Struktur unter einem gemeinsamen Segmentnamen aufge-
fihrt werden. In diesem Fall muB in den Segmentdaten die Anzahl der identischen Segmente
angegeben werden (siehe Beschreibung der Segmentdaten, Kapitel 8.2.2.4).

Vorgesehene Einlagerungsorte sind:

- Bohrlécher fir warmeproduzierenden hoch- und mittelradioaktiven Abfall, HTR- und LWR-
Brennelemente,

- Kammern fir mittel- und schwachradioaktiven Abfall,

- Einlagerungsstrecken fir die Einlagerung von Pollux-Behaltern mit HAW, HTR- oder LWR-
Brennelementen und von GroBbehéltern mit MAW.
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Bei der durch Konvergenz bewirkten Volumenverringerung der Einlagerungsorte ist zu unter-
scheiden zwischen der Verkleinerung des Porenvolumens im Versatz und der Verkleinerung der
Hohlrdume in den eingelagerten Abfallgebinden. Abgesehen von Hohlrdumen in den Abfalige-
binden, die nicht komprimiert werden kénnen (siehe Kapitel 4.2.1.1 und 4.2.3.1), wird in beiden
Féllen die Volumenreduktion mit Hilfe der im Kapitel 5.2.2 angegebenen Beziehung bestimmt.
Der in den Abfallgebinden anders ablaufende Konvergenzprozef3 durch die Stiitzwirkung z.B.
der Behdlter wird durch einen geeignet gewéhlten Reduktionsfaktor f, in der Konvergenzrate
Rechnung getragen (siehe Kapitel 5.2.1).

Durch eine Ubergangsphase bei der Anwendung des Reduktionsfaktors in der zeitabhéngigen
Modellrechnung wird berticksichtigt, da3 eine Volumenreduktion erst voll einsetzen kann, wenn
die Korrosion der Behéiter weit genug fortgeschritten ist. Der Reduktionsfaktor wéchst daher von
einem minimalen Wert f; (stark verkleinerte Konvergenzrate), der vor einem Laugenzutritt in den
Einlagerungsort gilt (V| = 0) nach Beginn des Laugenzutritts kontinuierich auf einen maximalen
Wert f,, (weniger reduzierte Konvergenz) an. Dieses kontinuierliche Anwachsen wird mit Hilfe der
Beziehung

v
f = f:+(fn—ft)vi (48)

beschrieben, wobei V| das aktuell vorhandene Laugenvolumen und Vp das gesamte Hohlraum-
volumen des Einlagerungssegments sind. Die GrdBen f; und f, sind Eingabeparameter der Seg-
mentdaten (siehe Kapitel 8.2.2.4).

Bei allen Einlagerungsorten wird angenommen, daf3 relativ schnell eine gleichméaBige Durchmi-
schung der eingedrungenen Lauge mit den mobilisierten Radionukliden stattfindet. Daher kann,
abweichend von dem im Kapitel 4.1.1 dargesteliten allgemeinen Vorgehen, auf die Berechnung
von Austauschstromen im Einlagerungsbereich verzichtet werden. Austauschvorgénge werden
daher ausschlieBlich Gber den Verschiu3 berechnet.

4.2.1 Modelle fiir Bohrlécher

Bei einer Einlagerung in Bohrldchemn werden fiir HAW und LWR-Brennelemente Kokillen
verwendet, fiir MAW und fir HTR-Brennelemente Fasser. Der HAW ist verglast, der MAW ist im
allgemeinen zementiert. Die Kokillen fir LWR-Brennelemente enthalten jeweils ein halbes Bren-
nelement ohne die Hillsen und Strukturteile. Die HTR-Brennelemente werden mit Quarzsandfiil-
lung in den Féassern fixiert.

Alle Bohrldcher werden ohne Versatzmaterial mit Fassern oder Kokillen geflllt und mit Stopfen
verschlossen (siehe Abbildung 30). Die Stopfen werden als homogene Gebilde angenommen,
die aus einem kompaktierbaren Material bestehen, das sich wie Salzgrus verhélt. Wegen der
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Konvergenz des umgebenden Salzgesteins nehmen der Querschnitt, die Porositat und die Per-
meabilitdt des Stopfens mit der Zeit ab.

In den Bohrlochmodellen wird der nach der Einlagerung der Abfélle verbleibende Ringspalt zwi-
schen den Abfaligebinden und der Bohrlochwand vemachlassigt. Wegen der Warmeentwicklung
in den Gebinden schlieBt sich der Ringspalt in relativ kurzer Zeit durch die Konvergenz des um-
gebenden Salzgesteins. Bei eingelagerten hochradioaktiven Abféllen geschieht dies in weniger
als einem Jahr, bei MAW innerhalb einiger Jahre. Im aligemeinen ist somit der Ringspalt vor dem

Beschickungsstrecke

Stopfen

Ringspalt

eingelagerte
Abfallgebinde

Bohrloch

L' w
Laugennest

Abbildung 30: Schematische Darstellung eines Bohrlochs mit eingelagertem Abfall und Bohr-
lochverschluB. Zuséatzlich angedeutet ist der Laugenzutritt aus einem Laugen-
nest im Nahbereich des Bohrlochs.
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ersten Laugenzutritt geschlossen, so daB die Vernachldssigung des Ringspaltes in den Bohr-
lochmodellen gerechtfertigt ist.

Der Anfangswert des geometrischen Volumens eines Bohrlochs bestimmt sich daher aus-
schlieBlich aus dem &uBeren Volumen der eingelagerten Gebinde. Mit fortschreitender Korrosion
der Behalter nach einem Laugenzutritt werden durch den Druck des aufgelaufenen Salzgesteins
die Hohlrdume in den Behaltern zusammengedriickt, so da3 auch das Bohrlochvolumen mit der
Zeit abnimmt.

In Tabelle 2 sind die zur Zeit verfiigbaren Bohrlochmodelle aufgelistet. Das allgemeine Modell
BOALGH1 ist fir die Beschreibung der Einlagerung aller Abfallarten in Bohribchern geeignet. Im
Fall der Einlagerung zementierter Abfalle kann die Mobilisierung der Radionuklide jedoch nicht
mit dem Modell MOBZ7 (siehe Kapitel 3.3.2) behandelt werden.

Bohrlochmodell Beschreibung

BOALG1 Allgemeines Modell fiir die Einlagerung aller Abfallarten in Bohriéchern

BOMAWA1 Spezielles Modell fiir die Einlagerung von mittelaktivem, mit Zement
verfestigtem Abfall

Tabelle 2:  Modelle fiir Einlagerungs-Bohrlécher.

Das spezielle Modell BOMAW1 enthalt zusatzlich zu den Effekten, die im Modell BOALG1 be-
riicksichtigt werden, die Bilanzierung von Magnesium in der Lauge. Es ist daher geeignet, mit
dem Modell MOBZ7 firr die Mobilisierung von Radionukliden aus zementierten Abfallen ver-
kniipft zu werden. Im Modell MOBZ7 wird die Zementauflésung in nur geringen Laugenmengen
behandelt, wobei vorhandenes Magnesium fiir den Korrosionsprozef3 entscheidend ist (siehe
Kapitel 3.3.2).

Lauge tritt entweder Uber den Stopfen aus einem darlberliegenden Segment oder, wie z.B. in
der Abbildung 30 angedeutet, aus einem angrenzenden Laugennest im Gebirge (begrenzter
Laugenzutritt aus einem LaugeneinschluB) direkt in das Bohrloch ein. Der anschlieBende Lau-
gentransport aus dem Bohrloch erfolgt durch den Stopfen hindurch und wird hauptsachlich durch
den Ausprefvorgang infolge der Gebirgskonvergenz und zu einem geringen Anteil durch Aus-
tauschvorgéange verursacht.

Wie bereits erlautert, werden in Einlagerungssegmenten Austauscheffekte nur tber den Ver-
schluB3 betrachtet. Analytische und numerische Stabilitatsuntersuchungen [ 19 ] haben gezeigt,
daB ein eventuell vorhandener vertikaler Dichtegradient nicht stark genug ist, die Schwelle fiir
das Einsetzen einer Konvektionsstrémung zu (iberwinden. Daher kann hier die Berechnung der
Austauschstrome aufgrund von Dichtegradienten entfallen. In einem Bohrlochstopfen werden
daher von den Austauscheffekten nur der Laugenaustausch durch Gastransport und die Diffusi-
on der Radionuklide berticksichtigt. Im einzelnen werden alle in Abbildung 31 dargestellten che-
mischen und physikalischen Effekte in den Bohrlochmodellen berticksichtigt.
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Stopfen

Einlagerungsbereich

Ausféllung durch Uberschreiten der Loslichkeitsgrenze
Bilanzierung des Matrixmaterials
Laugenaustausch durch Diffusion
Energiestrom durch o-, B- und y-Zerfall
Laugenaustausch durch Gastransport
Konvergenz

Laugentransport

Magnesiumbilanzierung (nur in BOMAW 1)
Permeabilitdt und Widerstand
Gasproduktion durch Radiolyse

Sorption

Temperatur

Bilanzierung der Aktivitat incl. Zerfall

L
Aktivitdtsausgangsstrom Ag Aktivitdtseingangsstrom

Laugenstrom

Gasstrom

LA OIOIOIOIOISIGISIOIRIOIONO

Abfallgebinde

Abbildung 31: Schematische Darstellung der in einem Bohrlochmodell behandelten physikali-
schen und chemischen Effekte.
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4.2.1.1 Das allgemeine Bohrlochmodell BOALG1

Das allgemeine Bohrlochmodell BOALG1 ist so angelegt, daf3 es fir die Beschreibung der Bohr-
lochlagerung aller Abfallarten verwendet werden kann. Die eventuell vorhandenen Hohlrdume in
den Behéltern und im Abfall selbst, die sich bei der durch Konvergenz bewirkten Volumenverrin-
gerung unterschiedlich verhalten kénnen, werden gesondert behandelt. Zum Beispiel wird bei
Anwendung des Modells auf Bohrlécher fir HTR-Brennelemente die Tatsache beriicksichtigt,
daB3 die HTR-Brennstoffpartikel teilweise dem Gebirgsdruck standhalten, so daB die darin vor-
handenen Hohlrdume nicht konvergieren. Die Verkleinerung anderer kompaktierbarer Hohirdu-
me in den Abfallgebinden wird wie im Kapitel 5.2.1 beschrieben berechnet, wobei geeignete Re-
duktionsfaktoren flir die Konvergenzrate verwendet werden.

Das Hohlraumvolumen des Bohrloches wird daher in 2 Teile aufgeteilt, einen kompaktierbaren
Hohlraum Vpy und einen nicht kompaktierbaren Hohlraum Vp,. Beide GroBen werden zusam-
men mit anderen Abfalldaten eingegeben (siehe Beschreibung der Datei mit den Abfalldaten,
Kapitel 8.2.2.6). Dem kompaktierbaren Hohlraum wird eine fiktive Porositat ¢g zugeordnet, die
sich wie folgt ergibt

¢ = Vp i/ Vg—Vp,n) » (49)

wobei Vg das gesamte Bohrlochvolumen ist. Mit Hilfe der so bestimmten Porositét und einem zu-
satzlichen, geeignet zu wahlenden Konvergenz-Reduktionsfaktor (siehe Kapitel 4.2) wird die
Stitzwirkung des Abfalls und der Behélter bei der Berechnung der Konvergenzrate (siehe Kapi-
tel 5.2.1) berilicksichtigt.

Zur Bestimmung der Gesamtporositat ¢g des Bohrlochs wird das Volumen des nicht kompaktier-
baren Hohlraumes hinzugeflgt,

o6 = (Vo x*+Vp ) /Vg, (50)

d.h. die Gesamtporositat ist definiert als der Quotient von Gesamthohlraum und Gesamtvolumen
des Bohrlochs. Diese Gesamtporositat wird fiir die Berechnung der Gasproduktion durch Radio-
lyse sowie zur Berechnung der Permeabilitdt des Bohrloches verwendet.

Falls Abfall ohne einen nicht konvergierenden Hohlraum betrachtet wird, ist in den Segmentda-
ten das nicht kompaktierbare Volumen Vp,, auf Null zu setzen.



4.2.1.2 Besonderheiten des Modells BOMAW1

Neben den im Modell BOALG1 beriicksichtigten Effekten wird im Bohrlochmodell BOMAW1 zu-
sétzlich der Magnesiumgehalt der Lauge bilanziert. Die Modellierung der Magnesiumbilanz im
Effektprogramm BILMG1 wird im Kapitel 5.6.2 beschrieben.

Da das Bohrlochmodell ausschlieBlich fiir zementierten mittelaktiven Abfall verwendet werden
soll, fehit das nicht kompaktierbare Hohlraumvolumen.

Um die unterschiedlichen chemischen Milieus wahrend und nach der Auflésung des Zements zu
beriicksichtigen, kann die Sorption mit zwei unterschiedlichen Datensatzen und die Ausféllung
mit unterschiedlichen Léslichkeitsgrenzen gerechnet werden. Die Auswahl der Datensétze er-
folgt in der Datei mit den Segment- und Gebindedaten (siehe Beschreibung der Eingabedateien,
Kapitel 8). Das Umschalten von einem Datensatz zum anderen erfolgt programmtechnisch,
wenn im Segment alles Magnesium zur Zementkorrosion verbraucht ist und auch kein weiteres
Magnesium von einem Nachbarsegment mehr nachgeliefert wird.

422 Das Kammermodell KAMAW1

Die Einlagerung“groBer Mengen mittel- und schwachaktiver Abfélle ohne nennenswerte Warme-
entwicklung erfolgt in Kammern (siehe Abbildung 32). Die Abfallgebinde werden {bereinander-
gestapelt und der verbleibende Hohiraum zwischen den Gebinden wird mit Salzgrus verfllt. Die
Kammer wird durch einen VerschluB aus kompaktierbarem Material gegen die Beschickungs-
strecke abgeschlossen.

Kammer

Versatz

(y Abfallgebinde

VerschluB

Abbildung 32: Einlagerungskammer flr schwach- und mittelaktive Abfalle.
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VerschiuB3 versetzte Kammer

Ausfallung durch Uberschreiten der Léslichkeitsgrenze
Bilanzierung des Matrixmaterials
Laugenaustausch durch Konzentrationsdifferenz
Laugenaustausch durch Diffusion

Energiestrom durch a-, B- und y-Zerfall
Laugenaustausch durch Gastransport
Konvergenz

Laugentransport

Permeabilitat und Widerstand

Gasproduktion durch Radiolyse

Sorption

Temperatur

Laugenaustausch durch Temperaturgradient

Bilanzierung der Aktivitat incl. Zerfall
Aktivitdtsausgangsstrom Ae Aktivitatseingangsstrom
Laugenstrom

Gasstrom

P = 2VRPPAOPPOIEOEEO®®

Versatz

Abfallgebinde

Abbildung 33: Schematische Darstellung der in einem Kammermodell berticksichtigten physi-
kalischen und chemischen Effekte.
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Die Lauge gelangt entweder aus einem Laugennest im Gebirge (siehe Kapitel 4.4.1) oder bei ei-
nem externen Laugenzutritt (ber den Verschiu3 von der Beschickungsstrecke her in die Kam-
mer. Das Auspressen der kontaminierten Lauge aus den Einlagerungskammern erfolgt durch
Gebirgskonvergenz. Als Austauscheffekte iiber den VerschluB (siehe Kapitel 4.2) werden Lau-
genbewegung durch Gastransport, durch einen Temperatur- oder Konzentrationsgradienten und
die Diffusion der Radionuklide beriicksichtigt. Abbildung 33 zeigt alle physikalischen und chemi-
schen Effekte, die in dem Kammermodell KAMAW1 betrachtet werden.

Die Lange, Breite und Hdhe einer Kammer werden im Modell nicht spezifiziert, stattdessen wird
nur der Anfangswert Vk des Gesamtvolumens der Kammer angegeben. Das gesamte Hohl-
raumvolumen Vpqg setzt sich aus zwei Anteilen zusammen, dem Porenvolumen im Versatz
(Salzgrus) Vpg und dem Hohlraum in den Abfallgebinden Vpp.

Die GréBe Vpg wie auch das Behaltervolumen stammen aus den Abfalldaten (siehe Kapitel
8.2.2.6). Das Volumen des Versatzmaterials zwischen den Abfallbehéltern bestimmt sich aus der
Differenz zwischen Kammervolumen Vi und dem gesamten Behéltervolumen Vg. lhm wird we-
gen der eventuell nicht vollsténdigen Verfiillung der Hohlrdume zwischen den Gebinden eine Po-
rositat ¢g k zugeordnet, die im allgemeinen etwas groBer ist als die des reinen Versatzmaterials.
Hieraus ergibt sich das gesamte Hohlraumvolumen der Kammer zu

Vp.a = (Vk-Ve)¥s k+Vp B> (51)

und die Gesamtporositat 6g der Kammer zu

b = Vp,a”Vk- (52)

Mit fortschreitender Gebirgskonvergenz nehmen beide GréBen monoton ab. Das gesamte Hohl-
raumvolumen bestimmt die Laugenmenge, die maximal in eine Kammer eindringen kann. Die
Gesamtporositdt wird bei der Radiolysegasproduktion bendtigt. Sie bestimmt auBerdem die
Stitzwirkung, die eine verfilite Kammer bei der Berechnung der Konvergenzrate hat. Hierbei
wird die zusatzliche Stitzwirkung der unvollstandig korrodierten Behélter durch einen Reduk-
tionsfaktor fiir die Konvergenzrate beriicksichtigt (siehe Kapitel 5.2.1).

423 Modelle fiir Einlagerungsstrecken

Die Segmentmodelle fir Einlagerungsstrecken unterscheiden sich vom Kammermodell im we-
sentlichen durch eine detailliertere Beschreibung der Hohiraumvolumina in den Abfallgebinden
und deren Veranderung durch die Konvergenz des umgebenden Salzgesteins. AuBerdem wird
neben der zeitlichen Entwicklung des Streckenvolumens auch jeweils die H6he und Breite der
Strecke berechnet.

83



Bei der Streckenlagerung von HAW und Brennelementen werden unterschiedliche Pollux-Behal-
ter verwendet. Bei der Einlagerung von LWR-Brennelementen werden 8 Brennelemente und de-
ren Hilsen und Strukturteile in einen Pollux-Behélter verpackt. Flir HAW wird ein Pollux-Behélter
verwendet, der 6 HAW-Kokillen aufnehmen kann. Die HTR-Brennelemente werden in einem
HTR-Pollux-Behélter gelagert, der eine lose Schittung von HTR-Brennelementen enthait. Der
MAW wird in MAW-GroBBbehéltern eingelagert, die eine nicht naher spezifizierte verlorene Ab-
schirmung darstellen und jeweils 4 Fasser aufnehmen kénnen.

Der Raum zwischen den Behéltern und um die Behélter herum wird mit Salzgrus verfillt. Alle
Einlagerungsstrecken werden mit einem Verschlul3 aus kompaktierbarem Material versehen
(siehe Abbildung 34).

Lauge gelangt entweder aus einem Laugennest im Gebirge (siehe Kapitel 4.4.1) oder durch den
Streckenverschlul3 von der Beschickungsstrecke her in eine Einlagerungsstrecke. Das Auspres-
sen der kontaminierten Lauge aus den Einlagerungsstrecken erfolgt durch Gebirgskonvergenz.

Als Austauscheffekte (ber den VerschluB (siehe Kapitel 4.2) werden Laugenbewegung durch
Gastransport, durch einen Temperatur- oder Konzentrationsgradienten und die Diffusion der Ra-

dionuklide beriicksichtigt.

In Tabelle 3 ist eine Zusammenstellung der zur Zeit verfligbaren Segmentmodelle fiir Einlage-
rungsstrecken angegeben. Abbildung 35 zeigt alle physikalischen und chemischen Effekte, die
in den Modellen fiir Einlagerungsstrecken betrachtet werden.

Das allgemeine Modell ESALG1 ist fir die Beschreibung der Streckenlagerung zusammen mit
allen Abfallarten geeignet. Im Fall der Einlagerung zementierter Abfélle kann die Mobilisierung
der Radionuklide jedoch nicht mit dem Modell MOBZ7 (siehe Kapitel 3.3.2) behandelt werden.

Das allgemeine Modell ESALG2 ist ebenfalls flr die Beschreibung der Streckenlagerung zusam-
men mit allen Abfallarten geeignet. Zur Zeit ist es jedoch nur in Kombination mit dem Mobilisie-
rungsmodell MOBL2 fir LWR-Brennelemente anwendbar. In ESALG2 wird beriicksichtigt, daB

MAW-GroBBbehilter
bzw. Pollux-Behilter

SO

2

Abbildung 34: Einlagerungsstrecke fiir Pollux-Behélter und MAW-GroBbehélter.
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VerschluB Einlagerungsstrecke

Ausfallung durch Uberschreiten der Léslichkeitsgrenze
Bilanzierung des Matrixmaterials
Laugenaustausch durch Konzentrationsdifferenz
Laugenaustausch durch Diffusion

Energiestrom durch a-, B- und y-Zerfall
Laugenaustausch durch Gastransport
Konvergenz

Laugentransport

Magnesiumbilanzierung (nur in ESMAW 1)
Permeabilitdt und Widerstand

Gasproduktion durch Radiolyse

Sorption

Temperatur

Laugenaustausch durch Temperaturgradient

Bilanzierung der Aktivitat incl. Zerfall
Aktivitatsausgangsstrom ;\e Aktivitatseingangsstrom
Laugenstrom

Gasstrom
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Abfallgebinde Versatz

Abbildung 35: Schematische Darstellung der in einer Einlagerungsstrecke behandelten physi-
kalischen und chemischen Effekte.
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Streckenmodell Beschreibung
ESALG1 Allgemeines Modell fur die Einlagerung von Pollux-Behaltern mit HAW-
Kokillen oder mit LWR- oder HTR-Brennelementen
Allgemeines Modell fur die Einlagerung von Pollux-Behaltern mit LWR-
ESALG2 Brennelementen unter Beriicksichtigung eines zeitdiskreten Behélter-
ausfalls
Modell fir die Einlagerung von GroBBbehaltern mit zementiertem, mittel-
ESMAUA aktiver Abfall

Tabelle 3: Medelle fiir Einlagerungsstrecken.

die Abfallbehélter zeitlich diskret ausfallen und daher die Volumina in der Einlagerungsstrecke
fiir jedes Gebinde getrennt berechnet werden missen.

Das spezielle Modell ESMAW1 enthélt zusatzlich zu den Effekten, die im Modell ESALG1 be-
riicksichtigt werden, die Bilanzierung von Magnesium in der Lauge. Es ist daher geeignet, mit
dem Modell MOBZ7 fiir die Mobilisierung von Radionukliden aus zementierten Abféllen ver-
knlpft zu werden. Im Modell MOBZ7 wird die Zementauflésung in nur geringen Laugenmengen
behandelt, wobei vorhandenes Magnesium fiir den Korrosionsproze3 entscheidend ist (siehe
Kapitel 3.3.2)

4.2.3.1 Das allgemeine Modell ESALG1 fir eine Einlagerungsstrecke

Das allgemeine Modell ESALG1 ist so angelegt, daB es fir die Beschreibung der Streckenlage-
rung aller Abfallarten in Pollux-Behéltern oder anderen Grof3behaltern verwendet werden kann.
Daher werden neben dem Porenvolumen im Streckenversatz die eventuell vorhandenen Hohl-
raume in den Behaltern und im Abfall selbst, die sich bei der durch Konvergenz bewirkten Volu-
menverringerung unterschiedlich verhalten kénnen, gesondert behandelt.

Zum Beispiel wird bei Anwendung des Modells auf Einlagerungsstrecken fir HTR-Brennelemen-
te in Pollux-Behaltern die Tatsache beriicksichtigt, da3 die HTR-Brennstoffpartikel teilweise dem
Gebirgsdruck standhalten, so daf3 die darin vorhandenen Hohiraume nicht konvergieren. Die
Verkleinerung anderer kompaktierbarer Hohlrdume in den Abfallgebinden wird wie im Kapitel
5.2.1 beschrieben berechnet, wobei geeignete Reduktionsfaktoren fiir die Konvergenzrate ver-
wendet werden.

Alle Pollux-Behélter werden in den Strecken mit einem Abstand von jeweils wenigen Metern zu-
einander gelagert. Der verbleibende Hohlraum in der Strecke wird mit Salzgrus verfilllt. Der ge-
samte Hohlraum einer Einlagerungsstrecke setzt sich damit aus dem Porenvolumen im Versatz
Vpg, dem kompaktierbaren Hohlraum Vpy in den Behdltern und dem nicht kompaktierbaren
Hohlraum Vpln in den Brennelementen zusammen,
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Er bestimmt, wieviel Lauge maximal in eine Strecke eindringen kann. Die GréBen Vpy und Vp,
werden mit den Abfalldaten eingegeben (siehe Beschreibung der Datei mit den Abfalldaten, Ka-
pitel 8.2.2.6). Das Porenvolumen im Versatz erhalt man aus dem verfiiliten Hohlraum der Strek-
ke Vg und der Porositét ¢g des Verfillmaterials

Vp s = Vgos, (54)

wobei der verfillite Hohlraum sich aus der Differenz von gesamtem Streckenvolumen Vg und ge-
samtem Behéltervolumen Vg ergibt,

Mit Hilfe dieser Volumina lafit sich eine fiktive Porositat der Abfallgebinde ¢g definieren

0 = Ve i/ Vg=Vp o) » (56)

die fur die Kompaktierung der korrodierenden Behélter verwendet wird (siehe Kapitel 5.5.2), und
die Gesamtporositat ¢g der Einlagerungsstrecke

die bei der Berechnung der Gasproduktion durch Radiolyse (siehe Kapitel 5.5.2) und bei der Be-
stimmung von Permeabilitdt und gesamtem Strémungswiderstand der Strecke (siehe Kapitel
5.3) verwendet wird.

Falls Abfall ohne einen nicht konvergierenden Hohlraum betrachtet wird, ist in den Segmentda-
ten das nicht kompaktierbare Volumen Vp, auf Null zu setzen.

4.23.2 Das allgemeine Modell ESALG2 fiir eine Einlagerungsstrecke

Das Segmentmodell ESALG2 flir eine Einlagerungsstrecke mit Pollux-Behéltern dient der Be-
schreibung der physikalischen und chemischen Vorgénge innerhalb der Einlagerungsstrecke. In
Analogie zum Segmentmodell ESALG1 kann es prinzipiell fir alle Abfallarten in Pollux-Behéltern
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oder in anderen Behéltern eingesetzt werden, sofern geeignete Mobilisierungsmodelle vorhan-
den sind. Allerdings ist es derzeit nur in Kombination mit dem Mobilisierungsmodell MOBL2 ver-
wendbar, da im Vergleich zum bisherigen Segmentmodell der Konvergenzproze3 im Bereich der
Abfallgebinde anders behandelt wird. Die beriicksichtigten physikalischen und chemischen Pro-
zesse entsprechen denen fir das Segmentmodell ESALG1.

Durch die Bertlicksichtigung des zeitdiskreten Behélterausfalls im Mobilisierungsmodell MOBL2
ergibt sich im Modell ESALG2 gegeniiber dem Modell ESALG1 eine Anderung bei der Berech-
nung einzelner Effekte. Die in der Strecke eingelagerten Behélter fallen zeitlich nacheinander
aus, so daf3 das in den Behdltern vorhandene Hohlraumvolumen bei jedem Behélterausfall ein-
zeln zu dem Gesamthohlraumvolumen addiert werden muf3. Nach Ausfall eines Behalters steht
der im Einlagerungsort bereits eingedrungenen Lauge ein gréBeres Volumen zur Verfligung, so
daB der Zustand der Einlagerungsstrecke von der AuspreB3phase wieder in die ZufluBphase
Ubergehen kann, bis der gesamte Hohlraum wieder mit Lauge geftllt ist.

Bei der Volumenreduktion des Einlagerungsortes infolge der Gebirgskonvergenz wird zwischen
der Reduktion des Porenvolumens im Versatz und der Reduktion der Hohlrdume in den einzel-
nen Abfallgebinden unterschieden. Solange ein Behélter intakt ist, wird das Volumen im Abfall-
gebinde nicht reduziert. Der in den Abfallgebinden anders ablaufende Konvergenzprozef3,
beispielsweise durch die Stitzwirkung der Behalter, wird (iber einen Reduktionsfaktor f, beriick-
sichtigt.

Das Porenvolumen im Versatzbereich und die vorhandenen Hohlraume in den Behaltern und im
Abfall selbst werden gesondert behandelt. Flir den Hohlraum in einer Strecke wird folgende De-
finition vorgenommen: Der gesamte Hohlraum Vp g in der Einlagerungsstrecke setzt sich zusam-
men aus dem kompaktierbaren Porenraum im Versatz Vpg, dem kompaktierbaren Hohlraum in
den Behaltern Vp g und dem nicht kompaktierbaren Hohlraum Vp , in den Brennelementen. Da-
bei werden nur die bereits ausgefallenen Behalter beriicksichtigt, so da3 der gesamte Hohlraum
u.a. abhédngig von der Anzahl an ausgefallenen Behdltern n, ist. Der (aktuell vorhandene) ge-
samte Hohlraum bestimmt, wieviel Lauge in den Einlagerungsort eindringen kann. Es gilt

Ve =Vps+Vpg+n, Ve e (58)

wobel

M

Ve g = E1Vps, (59)
i=

das kompaktierbare Hohlraumvolumen aller ausgefallenen Behélter und VP B, das kompaktier-
bare Hohlraumvolumen des ausgefallenen Behélters i beschreiben. Der gesamle Hohlraum ist
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also nicht der physikalisch vorhandene Hohlraum, sondern nur derjenige, der fiir Lauge zur Ver-
figung steht. Sind alle Behélter ausgefallen, so sind diese beiden Volumina gleich.

Das Porenvolumen im Versatz erhélt man aus der Porositéat ¢g im Versatz mittels der Beziehung

Vp g = Vg bs. (60)

Der verfillite Hohlraum Vg ergibt sich aus der Differenz des gesamten Streckenvolumens Vg und
dem gesamten Behéltervolumen Vg

mit

Vg = X Vg - (62)

Die GroBe n représentiert die Gesamtzahl an Behéltern und V das Volumen des Behélters i.

Die Porositat in den Behaltern wird fiir jedes Gebinde individuell berechnet. Fiir jedes ausgefalle-
ne Abfallgebinde 14t sich eine fiktive Porositat ¢, einfilhren, weiche u.a. zur Beschreibung der
Endporositat des Behalters i verwendet wird, siehe Kapitel 5

VP, B,

" Vo Ve o

Fir den gesamten Einlagerungsbereich 148t sich wie in Gleichung 57 eine Gesamtporositdt ¢g
aus dem Verhdltnis des gesamten Porenraumes zum Gesamtvolumen definieren. Diese GroBe
geht dber die Berechnung der Permeabilitat in die Berechnung des Stromungswiderstandes fur
Lauge ein (siehe Kapitel 5.3).

4.2.3.3 Besonderheiten des Modells ESMAW11

Neben den im Modell ESALG1 beriicksichtigten Effekten wird im Modell ESMAW1 analog zum
Bohrlochmodell BOMAW1 zusétzlich der Magnesiumgehalt der Lauge bilanziert. Die Modellie-
rung der Magnesiumbilanz im Effektprogramm BILMG1 wird im Kapitel 5.6.2 beschrieben.
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Da das Modell ESMAW1 ausschlieBlich flir zementierten mittelaktiven Abfall verwendet werden
soll, fehlt das nicht kompaktierbare Hohlraumvolumen.

Wegen des unterschiedlichen chemischen Milieus wahrend und nach der Aufldsung des Ze-
ments kann die Sorption mit zwei unterschiedlichen Datensétzen und die Ausféllung mit unter-
schiedlichen Ldslichkeitsgrenzen gerechnet werden. Die Auswahl der Datenséatze erfolgt in der
Datei mit den Segment- und Gebindedaten (siehe Beschreibung der Eingabedateien, Kapitel
8.2.2.2 und 8.2.2.4). Das Umschalten von einem Datensatz zum anderen erfolgt programmtech-
nisch, wenn im Segment alles Magnesium zur Zementkorrosion verbraucht ist und auch kein
weiteres Magnesium von einem Nachbarsegment mehr nachgeliefert wird.

4.3 Segmentmodelle fiir Verbindungsstrecken

Unter Verbindungsstrecken innerhalb eines Grubengebadudes werden alle Strecken zwischen
dem Schachtbereich und den Einlagerungsorten, also Richtstrecken, Querschlage und Be-
schickungsstrecken verstanden.

Streckenmodell Beschreibung

STDAM1 :_Sl:nverselles Modell fiir eine Strecke, die mit einem Damm verschlossen

STVER{ Universelles Modell far eine Strecke, die mit einem kompaktierbaren
VerschluB verschlossen ist

STOVE1 Universelles Modell fiir einen Streckenteil ohne einen VerschluB3

STOVOK?2 Universelles Modell fiir einen Streckenteil ohne einen Verschlu, aber
mit ortsabh&ngiger Radionuklidkonzentration

Tabelle 4:  Modelle fur Verbindungsstrecken.

Die Modellierung der Verbindungsstrecken geschieht durch Segmentmodelle, die im allgemei-
nen jeweils einen verfiiliten Hohlraum und einen StreckenverschluB3 oder Damm besitzen (siehe
Abbildung 36). Diese Verbindungsstrecken enthalten keine Abfallgebinde. Sie sind nach Ende
der Betriebsphase als Wegsamkeiten fiir die kontaminierte und unkontaminierte Lauge anzuse-
hen. In Tabelle 4 ist eine Zusammenstellung aller zur Verfigung stehenden Modelle fir Verbin-
dungsstrecken angegeben.

Die Modellierung der Verbindungsstrecken eines Grubengebaudes geschieht im allgemeinen so,
daB zunachst jeder Strecke ein Segmentmodell zugeordnet wird. Flr Richtstrecken, die mit ei-
nem Damm verschlossen werden, wird das Segmentmodell STDAM1 verwendet. Querschldge
und Beschickungsstrecken werden mit einem VerschluB aus Salzbeton oder kompaktiertem
Salzgrus verschlossen. Daher ist fiir diese Strecken das Modell STVER1 geeignet. Zur feineren
Unterteilung langer Strecken kann das Segmentmodell STOVE1 verwendet werden, das nur ei-
nen versetzten Hohlraum ohne VerschluB darstellt. Als Alternative zur Unterteilung langer Strek-
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ken mit dem Segmentmodell STOVE1 dient das Modell STOVOK2, bei dem eine ortsabhéngige
Radionuklidkonzentration entlang der Strecke berechnet wird.

In allen Parametern, z.B. Geometrie, Temperatur, Zeitpunkt des Streckenabwurfs usw., Uberein-
stimmende Strecken oder Streckenteile kdnnen dann zusammengefa3t und in der Struktur unter
einem Segmentnamen aufgefiihrt werden, wobei in den Segmentdaten die entsprechende An-
zahl angegeben werden muB3 (siehe Kapitel 8.2.2.4). Jede Verbindungsstrecke mit Ausnahme
der Strecke mit ortsabhdngiger Radionuklidkonzentration kann ein versetztes Zusatzvolumen
enthalten, das Lauge aufnehmen kann, dessen versetzter Hohlraum aber nicht zum Strémungs-
widerstand beitrdgt. Solche Zusatzvolumina reprasentieren in den Streckenmodellen Hohlrédu-
me, die nicht durch die Streckenabmessungen abgedeckt sind. Dies sind im wesentlichen die
Verbindungsstollen zwischen parallelen Strecken und die Rollécher zu den Abwetterstrecken.
Der Anfangswert eines Zusatzvolumens wird in den Segmentdaten eingegeben. Die zeitliche
Veranderung des Zusatzvolumens wird mit der gleichen Konvergenzrate berechnet wie die des
Volumens der verfiiliten Strecke. Die Anfangswerte des Streckenvolumens und des VerschluB3-
querschnitts werden aus den EingabegréBen Breite, Héhe und Lénge ermittelt. Die zeitliche Ver-
anderung dieser GroBen wird durch den Konvergenzprozel3 bestimmt (siehe Kapitel 5.2.2).

Der Aktivitatstransport wird wie im Kapitel 4.1.1 beschrieben berechnet. Beitrdge kommen vom
advektiven Laugentransport infolge der Gebirgskonvergenz und von den konvektiven Aus-
tauschstrémen aufgrund eines Dichtegradienten und eines Gasstromes und von der Diffusion
der Radionuklide.

Im einzelnen werden in den Modellen fUr Verbindungsstrecken die in der Abbildung 37 darge-
steliten Effekte behandelt.

—— Zusatzvolumen
(versetzt)

Versétzte Strecke

VerschiuBB
bzw. Damm

Abbildung 36: Strecke mit VerschluB, bzw. Damm und Zusatzvolumen.
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Abbildung 37: Schematische Darstellung der in den Modellen flr Verbindungsstrecken bertick-
sichtigten physikalischen und chemischen Effekte.
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4.3.1 Das Modell STDAM1 fiir eine Strecke mit Damm

Richtstrecken werden im allgemeinen mit einem Damm verschlossen, damit ein friihzeitiger Lau-
genzutritt ins Grubengeb&dude zumindest fir eine gewisse Zeit ausgeschlossen werden kann.
Ein solcher Damm ist ein komplexes Gebilde aus Beton mit abdichtenden Elementen aus Bitu-
men, Salzbeton oder ahnlichem Material. Vereinfachend wird angenommen, dafB er trotz der
Konvergenz des umgebenden Salzgestein nicht weiter kompaktiert wird und seine Abmessun-
gen beibehélt. Daher wird fir einen Damm eine konstante Porositét und eine konstante Permea-
bilitat angenommen (vgl. Kapitel 5.3.1). Porositat, Permeabilitdt und die Abmessungen werden
als Eingangsdaten vorgegeben (siehe Kapitel 8.2). An den Damm schlieBt sich ein Streckenteil
an, welcher mit Versatzmaterial verfilit wird und im allgemeinen ein ebenfalls verfillites Zusatz-
volumen besitzt (siehe Kapitel 4.3). Anfangswerte des Volumens und des Querschnitts einer
Strecke werden aus den EingangsgréBen Breite, Hoéhe und Lange ermittelt. Die Abmessungen
des Zusatzvolumens werden nicht ndher spezifiziert. In den Segmentdaten wird nur der An-
fangswert des Zusatzvolumens angegeben. Es wird vorausgesetzt, da3 das Versatzmaterial in
der Strecke und im Zusatzvolumen das gleiche ist.

Durch den Konvergenzproze3 andern sich das Zusatzvolumen sowie Volumen und Querschnitt
der versetzten Strecke. Hierbei wird jeweils die Lange der Strecke als konstant angesehen (sie-
he Kapitel 5.2.2). Aus der Querschnittsanderung wird die zeitliche Verdnderung der GréBen Brei-
te und Hohe des versetzten Streckenteils ermittelt. Der Anfangswert des Porenvolumens in der
Strecke und im Zusatzvolumen wird aus Anfangsporositat und Anfangsvolumen ermittelt.

Wie im einleitenden Kapitel 4.3 erwahnt, werden Laugenbewegungen durch Austauscheffekte
sowie der dadurch bewirkte Aktivitatstransport sowohl im Versatzbereich als auch im Darnm be-
rechnet. Bei der Gasproduktion durch Radiolyse und bei der Diffusion der Radionuklide finden
die Dammporositat bzw. die Porositat des Streckenversatzes Verwendung. Bei den anderen
Austauscheffekten werden im Damm die Dammpermeabilitédt, in der Strecke die Permeabilitat
des Streckenversatzes verwendet.

432 Das Modell STVER1 einer Strecke mit Verschiuf3

Querschlage und Beschickungsstrecken werden im Anschlu3 an die Verfiillung mit einem Ver-
schluB abgedichtet. Ein solcher VerschluB besteht aus Salzbeton oder kompaktiertem Salzgrus.
Er hat eine Anfangsporositat, die deutlich kleiner ist als die des Streckenversatzes. Durch die
Konvergenz des umgebenden Salzgesteins wird der Verschluf3 im Laufe der Zeit weiter kompak-
tiert. Er wird fir Lauge als dicht angesehen, wenn er schlieBlich die vorgegebene Endporositat
erreicht hat (siehe Kapitel 2.3.3), die vergleichbar ist mit der des umgebenden Steinsalzes.

Der sich anschlieBende Streckenteil ist mit Versatzmaterial verfiillt, dessen Anfangsporositéit als
EingangsgréBe vorgegeben wird. Anfangswerte des Volumens und des Querschnitts einer
Strecke und ihres Verschlusses werden aus den Eingangsgrd3en Breite, Hohe und Ldnge ermit-
telt. Die Abmessungen des Zusatzvolumens (siehe einleitendes Kapitel 4.3) werden nicht naher
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spezifiziert. In den Segmentdaten wird nur der Anfangswert des Zusatzvolumens angegeben. Es
wird vorausgesetzt, daB es mit dem gleichen Versatzmaterial verfilllt ist wie die Strecke.

Durch den Konvergenzprozef3 4ndern sich das Zusatzvolumen sowie Volumen und Querschnitt
der versetzten Strecke und des Verschlusses. Hierbei werden jeweils die Lange der Strecke und
die des Verschlusses als konstant angesehen (siehe Kapitel 5.2.2). Aus der Querschnitisdnde-
rung wird die zeitliche Veranderung der GréBen Breite und Hohe der Teilbereiche Verschluf3 und
Streckenteil emmittelt (siehe Kapitel 5.2.2). Die Anfangswerte der Porenvolumina in den einzel-
nen Teilbereichen der Strecke werden aus den Anfangsporositdten und Anfangsvolumina ermit-
telt.

Wie im einleitenden Kapitel 4.3 erwdhnt, werden Laugenbewegungen durch Austauscheffekte
sowie der dadurch bewirkte Aktivitatstransport sowohl im Versatzbereich als auch im Verschiu3
berechnet. Bei der Gasproduktion durch Radiolyse und bei der Diffusion der Radionuklide finden
die VerschluBporositat bzw. die Porositit des Streckenversatzes Verwendung. Bei den anderen
Austauscheffekten werden im VerschluB3 die VerschiuBpermeabilitat, in der Strecke die Permea-
bilitdt des Streckenversatzes verwendet. Der Unterschied zum Modell STDAM1 besteht hierbei
darin, daB3 Porositat und Permeabilitat im VerschluB zeitlich veranderlich sind.

4.3.3 Das Modell STOVE1 fiir einen Streckenteil ohne Verschiu3

Das Modell STOVE1 wird dazu benutzt, eine lange Richtstrecke, einen Querschlag oder eine
Beschickungsstrecke feiner zu unterteilen. Dies kann erforderlich sein, wenn Teilbereiche einer
Strecke unterschiedliche Temperaturen aufweisen oder das Volumen einer Strecke so grof3 ist,
daf3 im Hinblick auf die Modellierung der Aufflllung mit Lauge eine feinere Diskretisierung erfor-
derlich ist. Daneben wird eine feinere Unterteilung des Grubengeb&udes und damit der Verbin-
dungsstrecken zum Testen der Genauigkeit der Freisetzungsrechnung beziglich der rAumlichen
Diskretisierung verwendet. Das Modell unterscheidet sich von den oben beschriebenen Strek-
kenmodellen nur darin, daB der VerschluB bzw. Damm fehlt, und damit alle diesbezlglichen Ef-
fekte entfallen.

434 Das Modell STOVOK2 fiir einen Streckenteil ohne Verschiuf3 mit orts-
abhéngiger Radionuklidkonzentration

Mitunter ist es sinnvoll, einen langeren versetzten Streckenabschnitt zur Berechnung des Radio-
nuklidtransports feiner zu unterteilen, als fur die Berechnung der Laugenstrdmung. Bei geringer
Stromungsgeschwindigkeit werden die Nuklide nur sehr langsam in den Streckenversatz eindrin-
gen, die Annahme einer instantanen Durchmischung tber die gesamte Strecke kann in solchen
Féallen zu stark verféalschten Freisetzungsverlaufen fitlhren. Um dies zu vermeiden, kénnte man
eine derartige Strecke in eine Anzahl kleiner Teilstrecken zerlegen, die jeweils mit dem Modell
STOVE1 zu behandeln wéren. Dieses Vorgehen hétte jedoch zur Folge, daB sich einerseits der
Bedienungsaufwand erhdht und daB3 andererseits die zeitaufwendige Druck- und Stromberech-
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nung Uber eine erhéhte Zahl von Segmenten erfolgen wiirde, ohne daf dadurch eine nennens-
werte Verbesserung der numerischen Ergebnisse beziiglich der Laugenstrdmung zu erzielen
ware. AuBBerdem wirden die sehr kleinen Segmente aufgrund ihrer geringen Schadstoffkapazitat
die Zeitschrittweiten flr das gesamte Grubengebaude herabsetzen und dadurch einen weiteren
Rechenzeitnachteil zur Folge haben.

Das Modell STOVOK2 tritt nach auBen, d. h. insbesondere bezlglich der Druck- und Strombe-
rechnung sowie der Zeitschrittsteuerung, als einzelnes Segment in Erscheinung, fihrt aber
intern eine Nuklidtransportrechnung durch. Die Nuklidkonzentration wird also nicht, wie in allen
anderen Segmentmodellen, als raumlich konstant, sondern als ortsabhéngig angesehen. Zu die-
sem Zweck wird das gesamte Segment intern in eine frei wahlbare Zahl von Blécken unterteilt,
welche die Ortsdiskretisierung flir die Transportrechnung darstellen. Erforderlichenfalls wird
auch eine verfeinerte, nur fiir das behandelte Segment intern giiltige Zeitdiskretisierung reali-
siert. Die ortsabhéngige Transportrechnung wird unabhangig von der Durchstromungsrichtung
durchgefiihrt. Abgesehen von der Berechnung des Nuklidtransports entspricht das Modell dem
Modell STOVEA1.

Das Segmentmodell STOVOK2 kann lberall dort eingesetzt werden, wo ein langerer Strecken-
teil unter anndhernd konstanten physikalischen Bedingungen (Teufenlage, Temperatur, ...) zu
modellieren ist. Da es Damme oder Verschliisse ebensowenig beriicksichtigt wie ein Zusatzvolu-
men, mul3 es gegebenenfalls mit anderen Segmentmodellen kombiniert werden, indem kleine
Bereiche als eigenstandige Segmente abgekoppelt werden.

4.4 Segmentmodelle fiir spezielle Teile des Grubengeb&udes

Unter speziellen Teilen des Grubengebdudes werden im folgenden solche Segmente verstan-
den, die neben den in den anderen Segmenten betrachteten Effekten einen direkten Zutritt von
Lauge ins Endlager erlauben. Das heif3t, der Zutritt erfolgt nicht ausschlieBlich von einem Nach-
barsegment her, sondern aus einem Laugenreservoir. Dieses kann entweder ein Laugenein-
schluB in Salzgestein sein oder die praktisch unbegrenzte Laugenmenge, die vom Grundwas-
serleiter (lber dem Salzstock durch eine Wegsamkeit den Zugang ins Endlager findet. Bei dem
Anhydritszenario ist diese Wegsamkeit durch den Hauptanhydrit gegeben.

441 Das Modell LEALGH1 fiir einen Laugeneinschluf3 im Salz

Laugeneinschlilsse im Salz kénnen in ihrer GréBe sehr unterschiedlich sein. Es kénnen mikro-
skopische Laugeneinschlisse vorkommen, aber auch solche mit bis zu einigen hundert Kubik-
metern Lauge. In Extremféllen sind Laugennester angetroffen worden, die mehrere tausend Ku-
bikmeter Lauge enthalten. Grée und Haufigkeit hangen von der betrachteten Formation ab.

Trotz eines Erkundungsprogrammes und unterschiedlicher zerstérungsfreier Verfahren zur Er-
kundung der Umgebung der aufgefahrenen Hohlrdume, kann es nicht volistandig ausgeschlos-
sen werden, daf3 einige Laugeneinschliisse im Nahbereich des Endlagers unentdeckt bleiben.
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Infolge der Druckentlastung des Salzgesteins durch das Auffahren der Hohlrdume oder aufgrund
thermomechanischer Spannungen, die von der Warmeproduktion der Abfélle verursacht wer-
den, kann es zur Entstehung von Wegsamkeiten zwischen den Laugeneinschlissen und den
Endlagerhohlraumen kommen.

Ein LaugeneinschluBB im Salzgestein, der sich in der Nachbarschaft einer Verbindungsstrecke
oder eines Einlagerungsortes befindet, wird als ein Segment des Endlagermodells betrachtet.
Dieses Segment wird durch das spezielle Segmentmodell LEALG1 beschrieben.

Das mit Lauge gefiilite Volumen (Laugennest) wird als ein fiktives poréses Medium angesehen,
dessen Abmessungen (Breite, H6he und Lange) nicht ndher spezifiziert werden. Die ebenfalls
nicht néher spezifizierte Verbindung zwischen dem Laugeneinschluf3 und einem anderen Seg-
ment des Grubengebiudes kann zu einem in den Segmentdaten angegebenen Zeitpunkt fir die
eingeschlossene Lauge durchldssig werden. Hierbei wird der Strémungswiderstand der Verbin-
dung vereinfachend so modelliert, daB ein fester Leitwert R in den Segmentdaten angegeben

wird.

@ ®

Strémungs- Pordser Hohlraum
widerstand
® Konvergenz
® Strémungswiderstand
@ Temperatur
V. Laugenstrom

Abbildung 38: Modellierung eines Laugennestes und berlcksichtigte Effekte.

Vor Offnung der Verbindung ist der Laugendruck im EinschluB gleich dem lokalen, der Teufe ent-
sprechenden Gebirgsdruck, so daB das Volumen seine GréBe beibehalt. Nach Offnung der Ver-
bindung féllt der Laugendruck im EinschluB momentan auf den durch den Strdmungswiderstand
und den AuBBendruck im Nachbarsegment bestimmten Wert ab (siehe Kapitel 5.4.1). Wegen der
jetzt einsetzenden, durch die Gebirgskonvergenz hervorgerufenen Verkleinerung des Einschluf3-
volumens wird die enthaltene Lauge ausgepreBt und strdmt in ein angeschlossenes Einlage-
rungs- oder Streckensegment. Abbildung 38 zeigt einen schematischen Uberblick der modellier-
ten Effekte fir einen Laugeneinschluf3.



Es wird angenommen, daB kontaminierte Lauge nicht durch Austauscheffekte gegen die konti-
nuierlich ausgepreBte Lauge in das Laugennest vordringen kann, d.h. in diesem Segment sind
keine Nuklide vorhanden. AuBerdem werden sich Dichtednderungen durch Auflésung von
Zement nicht in das Laugennest ausbreiten. Daher entféllt die Behandlung aller Effekte, welche
die Anwesenheit von Nukliden oder Matrixmaterial voraussetzen.

442 Das Modell STMIF1 fir das Mittelfeld eines Grubengebaudes

Das Segmentmodell STMIF1 wurde urspriinglich fiir das Mittelfeld eines Grubengeb&dudes ent-
wickelt. Seine wesentliche Eigenschaft ist jedoch, daf es die Verbindung zum Deckgebirge dar-
stellt. Es beschreibt daher sowohl einen Laugenzutrittsort als auch zugleich das Segment, aus
dem die Radionuklidfreisetzung ins Deckgebirge stattfindet. In der Baumstruktur des Segment-
systems (siehe Kapitel 2.2) stellt es das Wurzelsegment dar.

Das Segmentmodell STMIF1 kann gegebenenfalls durch geeignete Wahl der geometrischen
Eingangsparameter auch fiir ein anderes Streckenteil als Laugenzutrittsort und Ort der Radionu-
klidfreisetzung verwendet werden. In der folgenden Beschreibung wird jedoch immer von einem
Modell fir das Mittelfeld gesprochen.

Das Mittelfeld eines Grubengeb&udes wird im wesentlichen wie eine Verbindungsstrecke mit ei-
nem Damm modelliert, das auBerdem ein Zusatzvolumen besitzt. Der Damm riegelt das Mittel-
feld gegen den Laugenzutrittsort ab (siehe Abbildung 39). Mit dem Zusatzvolumen werden alle
Hohlrdume modelliert, welche die ehemalige Infrastruktur des Grubengebaudes représentieren.

Frihere standortunabhangige Planungen und geologische Verhdltnisse am Standort Gorleben
lieBen die Méglichkeit zu, daB der Hauptanhydrit zwischen dem Schacht und dem Infrastruktur-
bereich angefahren wird. Durch die Einlagerung warmeproduzierender Abfalle treten thermome-
chanische Spannungen auf, die sich im Laufe der Zeit durch das Salzgestein ausbreiten. Dane-

ECha'cHt_ Richt
ereic . L — = ==== —® girecke

Abbildung 39: Schematische Darstellung des Mittelfeldes eines Grubengeb&udes, wobei die
gesamte Infrastruktur, z.B. Werkstéatten, Wendelstrecken usw., durch ein Zusatz-
volumen reprasentiert wird.
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ben kénnen durch das Kriechen des Salzgesteins in die Resthohlrdume des Endlagers
mechanische Spannungen entstehen.

Es kann daher nicht ausgeschlossen werden, daB sich diese Spannungen nach einer gewissen
Zeit bis in den Bereich des Anhydrits ausbreiten, so daB hier durch das AufreiBBen verheilter Kiif-
te Wegsamkeiten fir Grundwasser entstehen. Reichen der Hauptanhydrit und die entstehenden
Wegsamkeiten durchgehend vom Salzspiegel bis in den Bereich des Endlagers, so kann hier-
durch eine Wegsamekeit entstehen, durch die Wasser aus dem Deckgebirge in die Resthohlrau-
me des Endlagers gelangen.

Fir die Modellierung des Mittelfeldes als Laugenzutrittsort wird daher angenommen, daB3 der
Hauptanhydrit zwischen dem Schachtbereich und dem Infrastrukturbereich angetroffen wird. Um
das Grubengeb&ude vor einem Wassereinbruch durch diese Wegsamkeit zu schitzen, wird das
Mittelfeld mit eventuell mehreren Dammen gegen den Schachtbereich abgeriegelt. Diese paral-
lelen Da&mme werden im Modell wie ein Damm mit entsprechend gréBerer Lange behandelt, da-
her wird im folgenden stets nur von einem Damm gesprochen.

Zur Beschreibung eines Laugenzutritts wird die Wegsamkeit zu einem in den Segmentdaten an-
gegebenen Zeitpunkt (Beginn des Laugenzutritts im Storfall) flir Lauge durchléssig. Vor dem das
Mittelfeld abriegelnden Damm baut sich ein Druck auf, der dem hydrostatischen Druck in der Tie-
fe des Endlagers entspricht.

Flr eine gewisse Zeit wird der Damm diesem Laugendruck widerstehen kdnnen (minimale
Dammstandzeit). Fir eine Langzeitsicherheitsanalyse kann jedoch eine unbegrenzte Standzeit
nicht vorausgesetzt werden. Daher wird angenommen, daf3 ein Damm nach einer gewissen Zeit
fur Lauge durchléssig wird, aber eine begrenzte Permeabilitdt besitzt, also auch fiir lange Zeiten
der Laugenbewegung einen Widerstand entgegensetzt. Der Zutrittszeitpunkt der Lauge ins Mit-
telfeld muB so gewahlt werden, daB auch die Zeit, die ein Damm dem sich aufbauenden Laugen-
druck widerstehen kann, mit berlcksichtigt ist. Vereinfachend wird angenommen, dai3 die Per-
meabilitit des Dammes zeitlich konstant ist. Der Stromungswiderstand der Wegsamkeit wird in
der Modellierung gegentber dem des Dammes vernachléssigt.

Das Vollaufen des Mittelfeldes mit Lauge und der damit verbundene Druckaufbau, die Konver-
genz der Hohlrdume und das damit verbundene Auspressen der Lauge wird im Segmentmodell
STMIF1 wie in den anderen Modellen fir Strecken und Einlagerungsorte behandelt (siehe Kapi-
tel 5.4).

Die durch das Zusatzvolumen reprasentierten Raume liegen im allgemeinen nicht auf direktem
Weg zwischen den Einlagerungsorten und der Zutrittswegsamkeit. Der eigentlich durchstromte
Bereich des Mittelfeldes wird als Strecke modelliert, deren Breite, H6he und Lénge in den Seg-
mentdaten angegeben wird. Hinzu kommt als Eingabewert die AnfangsgroBe des Zusatzvolu-
mens, wobei die Abmessungen der ehemaligen Rdume mit der Infrastruktur nicht ndher spezifi-
Ziert werden.

Die Nuklidfreisetzung aus dem Endlager beginnt frihestens, wenn sich der Laugenstrom
zwischen Anhydrit und Mittelfeld umdreht. Dieser Zeitpunkt kennzeichnet den Beginn der Frei-
setzung und ist nicht notwendigerweise identisch mit dem des Vollaufens des Endlagers als
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Abbildung 40: Schematischer Uberblick der im Mittelfeld modellierten physikalischen und che-
mischen Effekte.
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Ganzes. Je nach dem Verhéltnis der Widersténde der einzelnen Damme und Verschlisse kann
kontaminierte Lauge aus dem Endlager herausgepreft werden, wahrend sich zugleich noch Be-
reiche des Endlagers in der Zulaufphase befinden.

Das Mittelfeld wird beim betrachteten Szenario im allgemeinen zundchst mit unkontaminierter
Lauge gefilt, so daB auch das Zusatzvolumen anfénglich mit nicht kontaminierter Lauge geflit
ist. Da beim Auspressen kontaminierter Lauge aus den inneren Bereichen des Grubengebiudes
das Zusatzvolumen nicht direkt durchstromt wird, ist es flr Nuklide nur durch Austauscheffekte
und Diffusion erreichbar. Beim Auspressen kontaminierter Lauge aus dem Endlager ins Deckge-
birge wirkt das Zusatzvolumen als Reservoir mit unkontaminierter Lauge, was zu einer Verd(n-
nung der freigesetzten kontaminierten Lauge fihrt.

Wenn jedoch kontaminierte Lauge, die z.B. aus Laugeneinschliissen in Einlagerungssegmente
gepreBt wurde (siehe Kapitel 4.4.1), das Mittelfeld erreicht, bevor dieses vollstdndig geflutet ist,
so wird auch das Zusatzvolumen mit kontaminierter Lauge gefillit. Zum anderen kann, wie oben
beschrieben, kontaminierte Lauge durch das Mittelfeld in einen anderen, noch nicht vollstandig
gefiillten Fligel des Grubengebaudes transportiert werden. In beiden Féllen hat die Lauge im
Zusatzvolumen keinen Verdiinnungseffekt auf die aus dem Endlager ausgepreBte, kontaminierte
Lauge. Zur Vereinfachung des Modells wird angenommen, da3 das gesamte Volumen des Mit-
telfeldes einschlieBlich des Zusatzvolumens in jedem Fall in der AuspreBphase kontaminiert ist.

Abbildung 40 zeigt einen schematischen Uberblick der modellierten Effekte fiir das Mittelfeld.
Austauscheffekte, wie sie in den anderen Segmentmodellen enthalten sind, kénnen hier aus
zwei Grinden vernachlassigt werden. Zum einen erreicht an der Stelle des Laugenaustritts der
erzwungene Laugenstrom sein Maximum und dominiert somit eindeutig gegentber den Laugen-
austauschstrémen. Zum anderen werden sich bei einem Weitertransport (iber einen Hauptanhy-
drit dort recht schnell die Aktivitdtskonzentrationen des Austrittsortes einstellen und somit Aus-
tauscheffekte nicht zu einem Aktivitatstransport fihren.

4.5 Segmentmodelle fiir spezielle Szenarien

Die im folgenden beschriebenen Segmentmodelle unterscheiden sich von den bisherigen Model-
len dadurch, daB3 sie entweder nicht in Kombination mit anderen Segmentmodellen verwendbar
sind, oder daf3 sie wesentliche Effekte der Modellierung von Grubengebauden (Konvergenz,
Laugentransport, usw.) nicht oder nur in vereinfachter Form beriicksichtigen. Der formale Aufbau
dieser speziellen Segmentmodelle entspricht jedoch den Ubrigen Segmentmodellen, insbeson-
dere kdnnen auBer beim Subrosionsmodell alle Mobilisierungsmodelle aus Kapitel 3 als Unter-
programme fir die Mobilisierung der Aktivitatsinventare verwendet werden.

In Tabelle 5 sind alle Segmentmodelle fiir spezielle Szenarien zusammengefaft.

Das Modell VQUELLE2 behandelt ein Grubengeb&ude in einer anderen Formation als Steinsalz
und vernachlassigt die Laugenbewegung durch Konvergenz. Als Antriebsmechanismus fiir den
Laugentransport und eine damit verbundene Radionuklidfreisetzung wird eine Durchstrémung
des Grubengebaudes mit Grundwasser angenommen.
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Segmentmodell Beschreibung

Modell eines Grubengeb&udes mit eingelagerten radioaktiven Abfallen,

VRIELLE2 das von einem konstanten Lésungsvolumenstrom durchspilt wird

Modell des Sumpfes einer ausgesolten Speicherkaverne, in dem Behal-
CABOT1 ter mit radioaktivem Abfall aus einem bei der Aussolung getroffenen
Endlagern enthalten sein kdnnen

CATOP1 Modell fiir das Speichervolumen der ausgesolten Kaverne

Segmentmodell zur Beschreibung eines Subrosionsszenarios, bei dem
durch Zusammenwirken von Diapirismus und Subrosion ein Endlager
fur radioaktive Abfélle in einem Salzstock dem Tiefen Grundwaserstrom
ausgesetzt wird

SUBROS

Tabelle 5: Segmentmodelle fiir spezielle Szenarien.

Die beiden Modelle CABOT1 und CATOP1 beschreiben eine durch Aussohlung erstellte Spei-
cherkaverne im Steinsalz, die durch Zufall ein ehemaliges Endlager fir radioaktive Abfille ge-
troffen hat. Das Modell CABOT 1 beschreibt hierbei den Kavernensumpf, in dem die bei der Aus-
sohlung freigelegten Kanister mit radioaktivem Abfall enthalten sind. Das Modell CATOP1
beschreibt den Speicherraum der Kaverne. Nach Aufgabe der Kaverne flr Speicherzwecke wird
dieses Volumen geflutet und mobilisierte Radionuklide kdnnen durch Konvergenzprozesse aus
der Kaverne freigesetzt werden.

Im Segmentmodell SUBROS wird ein Subrosionsszenarios modelliert. Es wird angenommen,
dafB durch Zusammenwirken von Diapirismus und Subrosion das Salzgestein Uber einem Endla-
ger fir radioaktive Abfélle abgetragen wird und schlieBlich das Endlager freigelegt wird, so daf
der tiefe Grundwasserstrom Radionuklide durch das Deckgebirge bis eventuell zur Biosphéare
transportieren kann.

4.5.1 Das Modell VQUELLEZ2 fiir ein durchstromtes Grubengebdude

Im Segmentmodell VQUELLE2 wird der Aktivitdtsstrom aus einem Modellvolumen berechnet,
das von einem konstanten Losungsvolumenstrom durchflossen wird. Die Summen der aktuellen
Mobilisierungsraten aus den Abfallgebinden bilden den Aktivitdtseingangsstrom in das Modellvo-
lumen. Unter Berticksichtigung der Sorption und der Ausféllung von Nukliden (siehe Kapitel 5.9)
wird die aktuelle Aktivitdtskonzentration in der Losung berechnet. Die geldste Aktivitat wird kon-
vektiv mit dem durchstrémenden Grundwasser abtransportiert. Der Aktivitdtsausgangsstrom fir
das i-te Nuklid ergibt sich als Produkt des Lésungsvolumenstroms mit der aktuellen Aktivitéts-
konzentration in Losung A;(t)/V|_zu

VLA, (1)

v, (64)

Aa, i 1) =
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Das Segmentmodell beschreibt einen Hohlraum mit konstantem Volumen, d.h. eine Konvergenz
des umgebenden Gesteins wird nicht betrachtet. Die Zeitdauer der Auffillung des Hohlraumes
mit Grundwasser wird vernachlédssigt, so daB3 die Resthohlrdume des Modellvolumens mit
Beginn der Nachbetriebsphase als wassergesattigt modelliert werden.Das Modellvolumen hat
keine Verschliisse. AuBerdem werden keine Austauscheffekte berlcksichtigt.

Es wird davon ausgegangen, daf3 jedes Abfallgebinde im Mittel von der gleichen Lésungsmenge
angestrémt wird. Dies bedeutet, daB sich zu jedem Zeitpunkt eine raumlich konstante Nuklidkon-
zentration in dem Modellvolumen einstellt und daB zeitweilige lokale Konzentrationunterschiede
nicht betrachtet werden.

In der Abbildung 41 sind die im Modellvolumen beriicksichtigten Effekte schematisch dargestellit.

Ausfallung durch Uberschreiten der Loslichkeitsgrenze
Sorption

Bilanzierung der Aktivitat incl. Zerfall

Aktivititsausgangsstrom ;\e Aktivitidtseingangsstrom

Laugenstrom

=M@

Abfallgebinde Versatz

Abbildung 41: Schematische Darstellung des Modelivolumens und der modellierten Effekte.

452 Die Segmentmodelle CABOT1 und CATOP1 fiir eine Speicherkaverne

In einem speziellen Szenario wird angenommen, daB in Zukunft Kavernen in Salzstdcken als La-
gerungsstatten flr Erd6l, Gas o0.4. verwendet werden. Beim Aussolen dieser Kavernen ist es
méglich, daB ein ehemaliges Endlager fiir radioaktive Abfélle getroffen wird (siehe Abbildung 42)
und daB nach der Aufgabe der Lagerkaverne radioaktive Substanzen in das Deckgebirge freige-
setzt werden kdnnen.
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Zur Modellierung dieses Szenarios werden zwei verschiedene Segmente verwendet:

- ein Speicherraum, der mit dem Modell CATOP1 beschrieben wird, und
- ein Kavernensumpf, flr den das Modell CABOT1 verwendet wird.

In Abbildung 43 ist die Aufteilung der Speicherkaverne in die beiden Segmente “Speicherraum”
und “Sumpf” dargestellt. AuBerdem ist schematisch angegeben, welche Effekte in den beiden
Segmenten jeweils beriicksichtigt werden. Zur Vereinfachung wird die gesamte Kaverne als auf-
recht stehender Zylinder behandelt. Wahrend der Betriebszeit der Kaverne ist der Speicherraum

” 11 Erdoberflache
\
Sa :: s
\ S - P
el
Grundwasserstrom T
T
Salzstock T verschlossenes Bohrloch
T
£ N
Speichervolumen
444
s i Ta Tal . o .:‘?
-.:F;_-'?""“" '-#‘%‘#‘TE. Sumpf

ehemaliges Endlager
(Bohrl6cher mit Abfallgebinden)

jEEEEEERnn|

Abbildung 42: Darstellung des Kavernenszenarios. Eine flr Speicherzwecke gespiilte Kaverne
trifft auf ein ehemaliges Endlager radioaktiver Abfélle; die Abfallgebinde fallen in
den Sumpf der Kaverne.
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——— Speicherraum

Ausfallung durch Uberschreiten der Léslichkeitsgrenze
Laugenaustausch durch Diffusion

Konvergenz

Laugentransport

Permeabilitat und Widerstand

Sorption

Temperatur

Bilanzierung der Aktivitat incl. Zerfall

Aktivitdtsausgangsstrom

Aktivitdtseingangsstrom

S NOOOO®E®

'/ Laugenstrom aus dem Sumpf in den Speicherraum
\.[L o Laugenstrom aus dem Speicherraum ins Deckgebirge
V') Abfallgebinde

Abbildung 43: Schematische Darstellung der beiden Segmentmodelle fiir den Speicherraum
und den Sumpf und der jeweils beriicksichtigten Effekte.
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mit einem anderen Medium als Wasser gefililt. Fir diesen Zeitraum wird nur die Konvergenz des
Hohlraums berechnet, wobei vorausgesetzt wird, da3 der Druck in der nicht verschlossenen Ka-
veme nur durch den hydrostatischen Druck des Speichermediums gegeben ist. Nach der Aufga-
be des Verwendungszweckes der Kaverne wird diese mit Wasser gefiutet und verschlossen. Im
Modell wird angenommen, daB3 der Speicherraum instantan mit Wasser vollauft.

Der Kavernensumpf ist mit den unléslichen Bestandteilen des Salzgesteins gefllit und enthalt
die bei Aussolung der Kaverne freigelegten radioaktiven Abfélle. AuBerdem ist der Kavernen-
sumpf von Beginn des Szenarios mit Lauge gefllt, die noch aus der Aussolung des Kavernen-
hohlraumes herriihrt. Dadurch werden bereits wahrend der Betriebszeit der Kaverne Nuklide aus
dem im Sumpf befindlichen Abfall mobilisiert. Sie verbleiben aber in der Lauge des Sumpfes. Der
Kavernensumpf wird als Segment ohne VerschluB modelliert und kann bei Bedarf zur feineren
Abbildung 44 Modellierung in mehrere Segmente zerlegt werden, wobei jedes mit dem Modell
CABOT1 beschrieben wird.

Die Grenzflache zwischen Speichermedium und Lauge wird durch die Konvergenz des Kaver-
nensumpfes um einen gewissen Betrag in den Speicherraum hinein verschoben. Es wird jedoch
angenommen, daB3 es zu keiner Durchmischung von Lauge und Speichermedium kommt. Der
Transport der Nuklide aus dem Sumpf in den Speicherraum erfolgt Uber Advektion miit der aus-
gepreBten Lauge und durch Diffusion. Aus dem vollstandig mit Lauge gefllten Speicherraum
kann bei Erreichen eines bestimmten Laugendruckes die jetzt kontaminierte Lauge durch
Gebirgskonvergenz in das Deckgebirge freigesetzt werden.

Der VerschluB3 des Speicherraumes wird anders als in den bisherigen Segmentmodellen behan-
delt. Durch eine Begrenzung des Laugendruckes in der Kaverne auf einen festen Wert (siehe
Kapitel 5.3.3) wird simuliert, daB sich der VerschluB beim Uberschreiten eines bestimmten Maxi-
maldruckes 6ffnet, ansonsten aber dicht ist. Hierdurch stellt sich ein Gleichgewicht zwischen
Konvergenzprozessen im Speicherraum und Offnungsprozessen des Verschlusses durch Uber-
druck der Lauge ein.

Fir den hydrostatischen und den petrostatischen Druck in einer Kaverne sind Mittelwerte anzu-
setzen, die sich aus den geometrischen Abmessungen und der Lage der Kaverne innerhalb des
Salzstockes ergeben. Es ist empfehlenswert, als Bezugspunkt flr diese Werte die Teufe des
ehemaligen Endlagers zu verwenden, da flr dieses Niveau die meisten Parameter bekannt sind.

45.3 Das Modell SUBROS fiir ein Subrosionsszenario

Das Modell SUBROS fiir das Subrosionsszenario ist eine Kombination aus einem Nahbereichs-
modell und einem Transportmodell im Deckgebirge. Als Ausgangsgrée aus dem Modell wird di-
rekt die Nuklidkonzentration an einer Wasserentnahmestelle berechnet. Dadurch schlieBt sich
an eine Rechnung mit dem Modell SUBROS direkt eine Rechnung mit dem Modul EXPOS flr
die Dosisbelastung an.

Unter Subrosion wird die unter der Erdoberflache stattfindende Auflésung von Steinsalzen durch
Grundwasser oder ungesattigte Losungen verstanden. Diapirismus bezeichnet die Durchdrin-

105



gung der Uberlagernden Schichten durch Steinsalz infolge seiner Plastizitit. Im Subrosionssze-
nario wird vorausgesetzt, daf3 sich Diapirismus und Subrosion das Gleichgewicht halten. Daher
wird zunachst vereinfachend angenommen, daf trotz der geologisch langen Zeitraume, wahrend
derer sich die Subrosion abspielt, keine wesentliche Anderung des Deckgebirges eintritt, wo-
durch die Grundwasserbewegung entscheidend verdndert wiirde. AuBerdem wird eine konstan-
te Subrosionsrate angenommen, mit welcher der Salzstock durch Grundwasser abgetragen
wird.

Es ist geplant, ein Endlager im Salzstock einige hundert Meter unterhalb des Salzspiegels einzu-
richten. Dadurch vergeht ein betréchtlicher Zeitraum, bis durch die Ablésung der oberen Salz-
schichten der Endlagerbereich erreicht wird. Dieser Zeitraum bis zum Beginn der Freisetzung
von Radionukliden durch weitere Subrosion kann im Segmentmodell SUBROS variiert werden.
Er liegt in der GréBenordnung von einigen Millionen Jahren. Demgegeniber sind die Transport-
zeiten der Radionuklide durch das Deckgebirge um GroBenordnungen kleiner und damit ver-
nachlassigbar.

Hat die Abtragung des Salzes den Endlagerbereich erreicht, so wird angenommen, daf3 die Ra-
dionuklide proportional mit der Salzabtragung freigesetzt werden. Es wird also eine gleichférmi-
ge Verteilung aller eingelagerten Nuklide und damit eine konstante Nuklidkonzentration tiber den
Endlagerbereich angenommen.

Biosphére

oberflachennahes Grundwasser

Nuklid-
ausbreitung

i ————— S SN R S A AR NS AR AR AR ———————— N A N AN AN A A A A A w———— -

gesdttigte Lauge<\ Salzauflésung und Radionuklidmobilisierung
o AN

;-: . r . e ———— |
L3 Salzspiegel

co 84

0! iy

g ! (’

. \‘.
— Endlagerbereich

Abbildung 44: Schematische Darstellung des Subrosionsszenarios.
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In der Abbildung 44 ist das Subrosionsszenarios und die Nuklidausbreitung durch das Deckge-
birge schematisch dargestellt. Ist H die Hohe des Salzstockes tber dem Endlagerbereich und
s die Subrosionsrate, so ist nach der Zeit t; das Salz Uber dem Endlager abgetragen und die
Freisetzung von Nukliden beginnt,

w|T

(65)

Der Bezugspunkt fir die Zeitrechnung (t = 0 Jahre) ist der Zeitpunkt der Einlagerung der radioak-
tiven Abfélle. In dem sehr langen Zeitraum t; bis zum Beginn der Freisetzung ist das Inventar ent-
sprechend dem radioaktiven Zerfall abgeklungen. Daher gentigt es, vom urspriinglichen Inventar
nur die langlebigen Nuklide und die Tochternuklide in den Zerfallsreihen zu berticksichtigen.

Der Einlagerungsbereich mit dem radioaktiven Abfall wird durch eine Hhe Hg charakterisiert.
Die Zeit bis zum Abtrag dieses Bereiches durch Subrosion ist

H
ty = —=.
s

(66)

Es wird angenommen, daB3 die Zeit t; zum Abtrag des Endlagerbereichs groB gegeniiber der
Laufzeit t|_ ; der Radionuklide im Grundwasser ist,

te>t = 4Ry (67)

wobei t,_die Laufzeit des Grundwassers im Deckgebirge und Ry; der Retardationsfaktor des i-ten
Nuklids sind (siehe Kapitel 7).

Unter diesen Voraussetzungen ist die Verdinnung durch longitudinale Dispersion vernachléssig-
bar, so daf3 nur Verdiinnungseffekte durch transversale Dispersion und durch ZufluB von unkon-
taminierten Frischwéssern auftreten konnen.

In einiger Entfernung vom Grubengebaude ist eine homogene Nuklidverteilung aufgrund der Dif-
fusion und Dispersion anzunehmen. Ferner stehen die Nuklidkonzentrationen in einem festen
Verhaltnis zur Salzkonzentration des Grundwassers, da eine gleichmaBige Verteilung des radio-
aktiven Inventars und damit eine kongruente Vermischung mit dem Salz im Einlagerungsfeld an-
genommen wurde. Die spezifische Aktivitat a;(t;) pro Kilogramm Salz zur Zeit der Freisetzung er-
gibt sich somit zu

A
a(ty) = mg " (68)

107



wobei mg die Masse des Salzstocks im Bereich des ehemaligen Endlagers ist. Diese Salzmasse
wird aus dem Volumen des Einlagerungsfeldes und der Dichte des Salzgesteins berechnet.

Die Verdiinnung der Nuklidkonzentrationen im Deckgebirge erfolgt entsprechend der Verdiin-
nung der geséttigten Salzlauge wahrend des Transportes im Grundwasser zwischen dem Salz-
stock und dem Wasserentnahmeort. Es wird angenommen, daf3 das entnommene Wasser Trink-
wasserqualitidt hat und auch zur Bewdsserung der Felder und fir die Fischwirtschaft benutzt
wird.

Bei Vernachldssigung des radioaktiven Zerfalls wahrend des Transportes der Nuklide durch das
Deckgebirge ergibt sich die Radionuklidkonzentration c;(tj am Wasserentnahmeort fir jedes
Nuklid i aus dem Produkt von spezifischem Inventar g(t) mit der Salzkonzentration im Trinkwas-
ser Cg

c;(t) = a;(t)cg. (69)

Die Dosisbelastungen werden wie bei den anderen Szenarien mit Hilfe des Moduls EXPOS be-
rechnet. UbergabegréBe an das Modul EXPOS ist die in Gleichung 69 berechnete Radionuklid-
konzentration am Wasserentnahmeort.

108



5  Modellierung der physikalischen und chemischen Effekte

Innerhalb des Moduls REPOS wird im Rahmen einer Konsequenzanalyse fiir ein vorgegebenes
Szenario die Freisetzung von Radionukliden aus einem Endlager berechnet. Die Rechnung wird
orts- und zeitdiskret durchgeftihrt. Fiir die Ortsdiskretisierung wird das Endlager in Segmente un-
terteilt, so daf3 die Variablen in Teilbereichen (VerschluB3 und versetzter Bereich) eines Segments
als raumlich konstant bzw. als fiir den Teilbereich représentativ angesehen werden kénnen.
Nach einem Eindringen von Lauge in Einlagerungsorte und der Mobilisierung von Nukliden aus
den Abfallgebinden erfolgt der Transport der Nuklide einerseits durch Diffusion, andererseits mit
der Lauge durch Advektion und Konvektion von den Abfallgebinden durch die verschiedenen
Segmente in Richtung Geosphére.

Die Verknlpfung der Segmente und die Beschreibung der Segmentmodelle sind in den Kapiteln
2 und 4 behandelt worden. Im vorliegenden Kapitel werden die physikalischen und chemischen
Effekte beschrieben, die flr die Vorgénge in den Segmenten und insbesondere fiir den Transport
der Radionuklide wichtig sind.

Die Berechnung der einzelnen Effekte wird in jeweils einem separaten Unterprogramm durchge-
fahrt. Diese Unterprogramme werden mit Ausnahme der fir die Laugendruck- und Laugenstrom-
berechnung von den Segmentmodellen aufgerufen. Laugendriicke und Laugenstrdme werden
fur alle Segmente zugleich auflerhalb der Segmentmodelle berechnet. Die folgenden Effektmo-

delle stehen zur Verfligung:

- Temperatur und Temperaturgradienten im Grubengebéude,

- Konvergenz des Salzgesteines,

- Permeabilitat und Widerstand von Verschliissen, DAmmen und Versatz,

- Laugendruck und Laugenstréme,

- Gasproduktion,

- Austausch von Lauge und Bilanzierung von gelésten Stoffen - Nuklidtransport,
- Nuklidtransport in Segmenten mit ortsabhéngiger Radionuklidkonzentration.

- Ausféllung und Sorption,

- Dispersion,

- Radioaktiver Zerfall und Nuklidbilanzierung.

Fir ein Endlager mit mehrséhliger Einlagerung ist es nitzlich ein Referenzniveau zu definieren,
das sich in der Teufe x, unter der Oberflache befindet. Die Referenzteufe x, wird so festgelegt,
daf alle standortspezifischen Daten fir diese Teufe angegeben werden, z.B. der Gebirgsdruck
pg, die Gebirgstemperatur Tg sowie die mittlere Dichte des Salzgesteins, die mittlere Dichte der

Lauge usw.

Die unterschiedliche Teufe, in der sich die einzelnen Segmente befinden kénnen, wird durch die
Angabe des vertikalen Abstandes jedes Segments vom Referenzniveau beriicksichtigt. Die Ein-
gangswerte der physikalischen Parameter fir die Effektprogramme, z.B. die Gebirgstemperatur,
der Gebirgsdruck, der hydrostatische Druck der im Storfall eindringenden Lauge und die Refe-
renzkonvergenzrate (siehe Kapitel 5.2.1), werden fur dieses Referenzniveau angegeben.
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Die lokalen Wenrte dieser Parameter werden unter Verwendung des segmentspezifischen Ab-
standes vom Referenzniveau berechnet. Fir physikalische Gro3en, z.B. die Konvergenzrate und
die Diffusionskonstante, die als Funktionen des Drucks bzw. der Temperatur gegeben sind, er-
gibt sich die Teufenabh&ngigkeit aus der funktionalen Abhangigkeit von Temperatur und Druck
direkt. Fiir andere Parameter, z.B. die Dichte des Salzgesteins und die Dichte der Lauge, wer-
den Uber die vertikale Ausdehnung des Endlagers gemittelte Werte verwendet.

Die Temperaturverteilung im Endlager hat einen Einflu3 auf eine Reihe von Effekten. Daher wird
die Bestimmung der Temperatur vor den anderen Effekten in Kapitel 5.1 behandelt.

In einem Salzstock sorgt die Kriechfahigkeit des Salzes dafiir, daB im Laufe der Zeit die Rest-
hohlrdume im verfiiliten Endlager verkleinert werden. Auf die Transportvorgdnge im Grubenge-
baude wirkt sich diese Konvergenz des Salzgesteins auf zweifache Weise aus: Zum einen ist die
Konvergenz durch das Auspressen eingedrungener Lauge aus Resthohlrdumen direkte Ursache
fir einen Laugentransport. Zum anderen werden durch den KonvergenzprozeB3 die Strémungs-
widersténde der einzelnen Teilbereiche des Grubengebdudes vergréBert, was den Laugenstrom
durch diese Teilbereiche behindert. Die Konvergenz des Salzgesteins und die daraus resultie-
rende Verkleinerung der Hohlrdume im Endlager werden im Kapitel 5.2 beschrieben.

Die Laugenstréome werden durch die Permeabilitat von Verschllissen, Dd&mmen und Versatz und
durch die im Grubengeb&ude herrschenden Druckverhaltnisse bestimmt. Die Permeabilitit und
die Stromungswiderstdnde von Verschliissen, DAmmen und Versatzmaterial werden in Kapitel
5.3 behandelt.

Die Berechnung der Laugendriicke im Endlager und der daraus resultierenden advektiven Lau-
genstrdme wird in Kapitel 5.4 beschrieben. Bei einem Grubengeb&ude mit mehreren Sohlen wird
dabei die Teufenabhangigkeit des Laugendruckes bertcksichtigt.

Einen weiteren Beitrag zur Laugenbewegung im Endlager kdnnen konvektive Laugenstréme
(Austauschstréme) liefern. Diese Konvektionsstrémungen kénnen durch einer Reihe verschiede-
ner Antriebsmechanismen verursacht werden, z.B. durch einen groBraumigen Dichtegradienten
in der Lauge oder durch Gas, welches durch mit Lauge geftlite Segmente strémt. Der Dichtegra-
dient der Lauge kann zum einen durch einen Temperaturgradienten zum anderen durch einen
Konzentrationsgradienten von in der Lauge geldsten Substanzen verursacht werden. Das Gas
kann bei der Korrosion von Metallteilen des eingelagerten Abfalls entstehen oder durch Radioly-
se gebildet werden. Die Gasproduktion aus der Korrosion und der Radiolyse wird im Kapitel 5.5
beschrieben. Der durch die genannten Ursachen bewirkte konvektive Laugentransport wird im
Kapitel 5.6 beschrieben.

Trifft magnesiumhaltige Lauge auf Zement der Abfallmatrix oder der Behélter, so wird durch
Zementkorrosion Magnesium verbraucht. Eine Bilanz der Magnesiummasse in einem Einlage-
rungssegment berlicksichtigt diesen Magnesiumverbrauch und Anteile von Magnesium, die mit
der Lauge in das Segment hinein- und heraustransportiert werden. Die Modellierung des Magne-
siumtransportes ist gleich der des Transportes anderer in der Lauge geltster Substanzen, die fir
einen Dichtegradienten verantwortlich sind. Daher werden beide Vorgédnge gemeinsam im Kapi-
tel 5.6.2 beschrieben.
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Die Laugenbewegungen im Endlager sind letztendlich verantwortlich fiir eine mégliche Radionu-
klidfreisetzung. Der advektive Laugenstrom fihrt immer dann zu einem Radionuklidtransport,
wenn die Lauge kontaminiert ist, wahrend die Konvektionsstrdmungen nur dann einen Beitrag
zum Radionuklidtransport liefern, wenn zugleich ein Gradient in der Radionuklidkonzentration
vorhanden ist.

In den Kapiteln 5.7.1 und 5.7.2 wird die Berechnung eines méglichen Nuklidstroms dargestelit,
der mit den beschriebenen konvektiven Laugenbewegungen einhergehen kann. Uber den mit ei-
nem Transport von Lauge verknipften Nuklidtransport hinaus wird der Transport von Nukliden
durch Diffusion wie in Kapitel 5.7.3 beschrieben berechnet. Den Hauptbeitrag zum Nuklidtrans-
port liefert im allgemeinen jedoch der advektive Laugenstrom. Sein Beitrag zum Nuklidstrom wird
im Kapitel 5.7.4 behandelt. Die Uberlagerung aller Nuklidstréme erfordert eine gesonderte Be-
handlung, welche in Kapitel 5.7.5 dargestellt ist.

In Kapitel 5.8 wird die Berechnung des Radionuklidtransports in Segmenten mit ortsabhangiger
Nuklidkonzentration dargestellt. In diesem Fall wird der Gesamtnuklidstrom nach einem anderen
Verfahren berechnet als in den restlichen Segmentmodellen.

Alle bisher genannten Transportmechanismen wirken nur auf in der Lauge geltste Nuklide. Ein
Teil der Nuklide fallt bei Uberschreiten der Léslichkeitsgrenze aus. Diese ausgeféliten Radionu-
klide werden nicht transportiert. Die Sorption von Radionukliden an Korrosionsprodukten der Ge-
binde, am Versatz und am umgebenden Gestein kann eine weitere Reduktion des mobilen An-
teils der Radionuklide bewirken. Loslichkeits- und Sorptionseffekte werden im Kapitel 5.9

dargestellt.

Allen Transportvorgdngen der Radionuklide Uberlagert ist der radioaktive Zerfall. W&hrend das
Aktivitdtsinventar von Spaltprodukten stetig reduziert wird, kénnen die Nuklide in Zerfallsketten
einerseits in ihre Tochternuklide zerfallen, werden andererseits aber auch von ihren Mutternukli-
den aufgebaut. Die Differentialgleichungen, die den radioaktiven Zerfall beschreiben, sind analy-
tisch geldst worden. Die Aktivitit eines Nuklids zu einer Zeit t + At bestimmt sich danach aus sei-
ner Aktivitat zur Zeit t und der Aktivitat seiner Mutternuklide zur Zeit t und t + At. Die Modellierung
des radioaktiven Zerfalls ist in Kapitel 5.10 beschrieben.

5.1 Temperatur und Temperaturgradienten im Grubengebaude

Das Nuklidinventar eines Endlagers erzeugt durch radioaktiven o-—, B— oder y— Zerfall Warme,
die sich von den Einlagerungsorten in die Umgebung ausbreitet. Dabei steigt die Temperatur im
Endlager iber die Gebirgstemperatur. In Einlagerungsorten mit hochaktiven Abfallen wird die
Anzahl der Gebinde so begrenzt, daB eine vorgegebene Maximaltemperatur im Gebirge einge-
halten wird. Die Temperatur an verschiedenen Stellen des Grubengebiudes beeinfluBt die fol-
genden physikalischen und chemischen Effekte:

- Konvergenz der Segmente,
- Gasproduktion in den Segmenten,
- Diffusion von Nukliden in den Segmenten,
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- Mobilisierung aus verglasten Abfaligebinden.

Der EinfluB der Temperatur auf diese Effekte wird in den entsprechenden Kapiteln im Detail be-
handelt. Eine mégliche Anderung der Temperatur durch eventuell zugetretene Lauge wird nicht
berticksichtigt.

Die Temperaturverteilung im Endlager ist eine Funktion des Ortes und der Zeit. Innerhalb der
Teilbereiche eines Segmentes (Verschlu3 oder versetzter Hohlraum) sind im Rahmen der Orts-
diskretisierung reprasentative Temperaturen anzusetzen, die im gesamten Teilbereich gltig sind
(siehe z.B. Abbildung 45). Die Auswahl des Ortes innerhalb eines Segmentes zur Bestimmung
der fur den Teilbereich représentativen Temperatur geschieht unter diesen Gesichtspunkten, wo-
bei gegebenentalls konservative Uberlegungen in diese Festlegung einflieBen.,

Die durch die Abfélle verursachten Temperaturerhbhungen an ausgewdhlten Stellen eines
vorgegebenen Grubengebaudes werden fiir beliebige Anordnungen der Abfaligebinde mit Hilfe
spezieller Rechenprogramme berechnet (siehe beispielsweise [ 20 ]). Die Ergebnisse dieser
Rechnungen sind als Eingabedateien mit vorgegebener Struktur (siehe Kapitel 8.2) fiir eine
REPOS-Rechnung aufzubereiten. Zu Beginn eines REPOS-Rechenlaufes werden allen Seg-
menten und Abfaligebinden die entsprechenden Temperaturdaten aus dieser Datei zugeordnet.

Ein Beispiel eines typischen Zeitverlaufs der Temperatur fiir verschiedene Stellen in einem HAW-
Behrloch ist in Abbildung 45 dargestellt [ 4 ]. Die Punkte 1 bis 3 kennzeichnen die ausgewéhlten,
reprasentativen Orte des Bohrloches mit unterschiedlichen Temperaturen. Die dargestellten
Temperaturverlaufe zeigen die héchsten Temperaturen flr den Punkt 1 auf der Bohrlochachse
inmitten der Gebindesaule. Etwas kalter ist der Punkt 2 auf dem Bohrlochmantel. Deutlich niedri-
ger ist dann die Temperatur innerhalb des Verschiusses (3). Aufgrund der Zeit, welche die War-
me zur Ausbreitung von der unmittelbaren Umgebung des Inventars zum VerschluB3 hin benétigt,
erreicht der im VerschluBbereich liegende Punkt 3 sein Temperaturmaximum spéter als die
Punkte 1 und 2.

Ein Beispiel einer raumlichen Verteilung der Temperatur in der Richtstrecke entlang eines Bohr-
lochfeldes fiir unterschiedliche Zeitpunkte ist in Abbildung 46 dargestellt [ 4 ]. Die Temperatur ist
in der Mitte der Strecke am gréBten und falit an den Enden des Bohrlochfeldes nach beiden Sei-
ten ab. Die Folge der dargesteliten Funktionsverldufe zeigt ein Anwachsen der Temperatur mit
fortschreitender Zeit. Nach Erreichen eines Maximums féllt die Temperatur als Funktion der Zeit
wieder ab. Dies ist in der Abbildung nicht mehr dargestelit.

Bei mehrsdhligem Grubengebdude wird der Wert der Gebirgstemperatur in unterschiedlichen
Teufen benétigt. Man wahlt dazu ein Koordinatensystem mit Ursprung auf der Erdoberflache und
x-Richtung nach oben. Die Temperatur in einer beliebigen Teufe x errechnet sich dann aus der
Temperatur in einer Referenzteufe x, gemaB:

Ta(X) = (Tg(xp - (x=x)) VT, . (70)

Die verwendeten GréBen sind:
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Abbildung 45: Zeitliche Temperaturverldufe flr verschiedene Stellen in einem Bohrloch mit
hochaktivem Abfall.

1: Bohrlochachse (Mobilisierung)
2: Bohrlochmantel (Konvergenz des Bohrlochinhalts)
3: BohrlochverschluBachse, Mitte (VerschluBkonvergenz)

113



Crr oo too o v e bt e e b o b

90

80 300 a =
200 a
150 a

- / =\

1200 m
\ \ \‘lf o T D ',\:\\J

Abbildung 46: Ré&umlicher Temperaturverlauf entlang einer Richtstrecke des Bohrlochfeldes
mit hochaktivem Abfall flir unterschiedliche Zeiten.

Ta(X;) : Gebirgstemperatur in der Referenzteufe x,,
Tg(x) : Gebirgstemperatur in der Teufe x,

VT, :geothermischer Temperaturgradient.

Zur Modellierung von thermisch induzierten Konvektionsbewegungen der Lauge werden Tempe-
raturgradienten benétigt. Der Temperaturgradient verursacht einen Dichtegradienten in der Lau-
ge, der seinerseits einen Laugenstrom induziert. Zur Berechnung des Temperaturgradienten
wahlt man zwei beliebige Punkte im Grubengeb&ude und gibt deren Abstand vor. Der Gradient
der Temperatur errechnet sich dann aus dem Quotienten der Temperaturdifierenz zwischen den
beiden Punkten und dem Abstand.

5.2 Die Konvergenz von Salzgestein

Salzgestein ist unter &uBerem Druck plastisch verformbar und hat damit die Fahigkeit, in vorhan-
dene Hohlraume zu kriechen. Dieser Prozel3 wird mit Konvergenz des Salzgesteins bezeichnet.
Der Konvergenzprozef3 filhrt bei einem Endlager im Salz zu einer fortschreitenden Verkleinerung .
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der Resthohlrdume in den versetzten Strecken und Einlagerungsorten und deren Verschilissen,
sofern diese kompaktierbar sind. In Hinblick auf die Konsequenzanalyse eines Szenarios fiir die
eventuelle Freisetzung von Radionukliden aus dem Endlager sind die folgenden unterschiedli-
chen Auswirkungen der Konvergenz von Bedeutung:

- Der Konvergenzprozef flihrt zu einer Verkleinerung der Resthohirdume und zu einer Ver-
gréBerung der Strémungswiderstande von Verschilssen und Versatzmaterial. Durch die
Verkleinerung der Resthohirdume wird die Laugenmenge, die in unmittelbaren Kontakt
zum eingelagerten Abfall kommen kann, deutlich begrenzt. Durch die VergréBerung der
Strdmungswiderstande wird der LaugenzufluB3 in Einlagerungsorte zunehmend behindert.

- Der Konvergenzprozef3 kann das Hohlraumvolumen und damit die Porositdt des Versatz-
materials oder der Verschlilsse in Teilbereichen des Endlagers soweit reduzieren, daf3 die-
se flr eindringende Lauge undurchlassig werden. Hierdurch kann eine urspriinglich vor-
handene Wegsamkeit durch die Strecken, die den Laugenzutrittsort mit den
Einlagerungsorten verbinden, unterbrochen werden. Auch das Hohlraumvolumen in den
Einlagerungsorten selbst kann soweit reduziert werden, daf3 ein Eindringen von Lauge un-
mdglich geworden ist. Eine Freisetzung von Radionukliden als Konsequenz eines Laugen-
zutritts wird in beiden Fallen verhindert.

- Hat die Lauge die Einlagerungsorte erreicht und sind Radionuklide aus den Gebinden frei-
gesetzt worden, bevor die Wegsamkeiten durch Konvergenz verschiossen sind, so flhrt
die Verkleinerung der Hohlraumvolumina zu einem Auspressen von kontaminierter Lauge.
Die Konvergenz ist in diesem Fall der wesentliche Antriebsmechanismus fiir eine Radio-
nuklidfreisetzung.

Die beiden letztgenannten Félle kénnen in verschiedenen Teilbereichen eines Endlagers gleich-
zeitig auftreten. So kénnen z.B. in einem Teil des Endlagers einige Segmente undurchléassig ge-
worden sein, in anderen Teilen kann z.B. eingedrungene Lauge wieder ausgepref3t werden,
ohne daB sie die Einlagerungsorte erreicht hat, oder nur ein Teil der Einlagerungsorte ist mit Lau-
ge geflit worden, so daf3 auch nur ein Bruchteil des eingelagerten Inventar freigesetzt werden
kann.

Der Konvergenzprozef3 kann also einerseits das Einlagerungsinventar eines Endlagers gegen
die Biosphéare abschirmen und andererseits im Gegenteil eine Nuklidfreisetzung unterstitzen.
Welcher dieser Félle eintritt, hAngt vom Szenario, vom Standort und von der Auslegung des End-
lagers ab und muf daher jeweils gesondert untersucht werden.

In der mathematischen Beschreibung der Konvergenz wird angenommen, daB die Verminderung
des Volumens dV(t)/dt zu jeder Zeit proportional zu dem zu dieser Zeit vorliegenden Volumen

V(t) ist,

SV = KEo TV . (71)
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Die GréBe K(p,»,T) gibt die relative Volumenanderung an und wird mit Konvergenzrate bezeich-
net. Sie ist im allgemeinen eine Funktion der zeitlich veranderlichen GréBen Laugendruck p, Po-
rositat ¢ und Temperatur T und ist somit implizit zeitabhangig. Eine explizite Zeitabhangigkeit der
Konvergenzrate wird nicht betrachtet. Die Abhéngigkeit der Konvergenzrate von den Variablen
p, ¢ und T wird im folgenden Kapitel im einzelnen beschrieben. AuBerdem héngt die Konver-
genzrate von den standortspezifischen Parametern Gebirgsdruck pg und Gebirgstemperatur Tg
in der Endlagertiefe ab. Diese Abhangigkeit wird hier nicht explizit mit angegeben, jedoch er-
scheint sie in der funktionalen Abhangigkeit der Konvergenzrate vom Laugendruck bzw. von der
Temperatur.

5.2.1 Die Konvergenzrate

Sowohl der Laugendruck p, als auch die Porositét ¢ und die Temperatur T nehmen in den einzel-
nen Segmenten des Endlagers unterschiedliche Werte an. Eine rdumliche Variation des Lau-
gendrucks innerhalb eines Segments wird nicht betrachtet. Die GréBen ¢ und T kénnen jedoch
in den Teilbereichen Verschluf3 und versetzter Bereich eines Segmentes unterschiedliche Werte
annehmen. Daher nimmt auch die Konvergenzrate hier unterschiedliche Werte an, d.h. sie ist in-
nerhalb einer Einlagerungssohle implizit ortsabhéngig und wird fir jeden Teilbereich eines Seg-
ments berechnet.

Far mehrséhlige Grubengebaude missen bei der Bestimmung des Laugendrucks p und der
Temperatur T sowie beim Gebirgsdruck pg und der Gebirgstemperatur Tg die unterschiedlichen
Teufen x berlicksichtigt werden, in denen sich die einzelnen Segmente des Endlagers befinden.
Daher ist auch die Konvergenzrate teufenabhéngig.

In [ 21 ] wurde gezeigt, daB3 die Konvergenzrate flir Salzgrus als Produkt von Funktionen ge-
schrieben werden kann, die jeweils nur vom Druck p, der Porositét ¢ bzw. der Temperatur T ab-
héngen,

K¢ T) =KiE (P06 1) (0 13(T(x 1)) . (72)

Der Faktor K, wird mit Referenzkonvergenzrate bezeichnet. An dieser Stelle geniigt es zunachst
festzuhalten, daf3 die Konvergenzrate K den Wert K, annimmt, wenn die anderen Faktoren f, f;,
fo und f5 in der Gleichung 72 alle den Wert 1 annehmen. Die genaue Bedeutung der Gré3e K, er-
gibt sich aus der Diskussion der Faktoren fy, f,, f3 und f,.

Die Funktion f{(p(x,t)) beschreibt die Abhangigkeit der Konvergenzrate von einem Laugendruck
im Porenraum und hat die Form [ 21 ]

pe(X)—p(x,t)Jm (753

(P 1) =[ b0
r
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Die Konvergenzrate ist demnach abhangig von der Differenz zwischen dem Gebirgsdruck pg(x)
und dem Laugendruck p(x,t) in der Teufe x, in der sich das jeweilige Segment befindet. Im Nen-
ner wurde der Gebirgsdruck pg(x;) in der Referenzteufe x, anstelle des Gebirgsdrucks pg(x) ein-
gefiihrt. Die Teufenabhéangigkeit der Konvergenzrate liber den Gebirgsdruck ist damit in die
Funktion f; hineingenommen. Hierdurch ist es mdglich, die Referenzkonvergenzrate K, auf die
Referenztiefe x, zu beziehen und so fiir das gesamte Endlager einheitlich festzulegen. Der Expo-
nent m folgt aus dem Stoffgesetz zur Beschreibung sekundéren Kriechens von Steinsalz.

Die Berechnung des Laugendruckes p(x) unter Beriicksichtigung der Teufenabhéngigkeit ist ein
relativ umfangreiches Unterfangen und ist gesondert in Kapitel 5.4 dargestelit. Die Abbildung 47
zeigt als Beispiel die Abhéngigkeit der Konvergenzrate vom Laugendruck fiir jeweils unter-
schiedliche Werte des Gebirgsdrucks pg.

Die Abhéngigkeit der Konvergenzrate in einem versetzten Hohlraum von der Porositét des Ver-
satzmaterials beriicksichtigt den Effekt, daB der Konvergenz fiir kleiner werdende Porositét ein
wachsender Widerstand entgegengesetzt wird. Fiir die Abhangigkeit der Konvergenzrate von
der Porositat (f2(¢)) wurde in [ 21 ] der folgende Ansatz abgeleitet:

f,(9) =¢(1%][(1%jﬂ[q{u%))”m]_m fir (0<9,) . (74)

r

f1(p)

1,000 —
0,100 4
pPe =25,6 MPa (1170 m)
pg =22,3 MPa (1020 m)
pg = 19,0 MPa (870 m)
0,010 —
0,001 T T

0 5 10 15

Laugendruck p [MPa]

Abbildung 47: Verlauf des druckabhingigen Anteils der Konvergenzrate f4 fir unterschiedliche
Werte des Gebirgsdrucks pg.
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Die Herleitung dieser Beziehung verwendet ebenfalls das Stoffgesetz fir sekundéres Kriechen,
daher ist der Exponent m identisch mit dem in Gleichung 73. Die GréBe ¢, wird mit Referenzpo-
rositat bezeichnet. Sie kennzeichnet die Porositdt, bei der eine Stlitzwirkung des Versatzes ein-

setzt. Daher gilt neben der Beziehung 74
f(9) =1 fir=¢, .

Die Referenzporositét ist eine universelle GroBe und hat daher im gesamten Grubengebéaude
den gleichen Wert. In der Abbildung 48 ist die Funktion f(¢) dargestellt.

Mit abnehmender Porositat erhoht sich die Stiitzwirkung des Versatzes kontinuierlich. Dies wird
durch eine mit kleiner werdendem ¢ monoton fallende Funktion f, wiedergegeben.

1

0,1 1

2(9)

0,01 -

0,001 .

0,0001 : :
0,001 0,01 0,1 03

Porositat ¢

Abbildung 48: Verlauf des porositdtsabhangigen Anteils der Konvergenzrate f, bei einer Refe-
renzporositat von 0,3. '

Die Funktion f3(T) in Gleichung 72 tragt der Tatsache Rechnung, daB mit héherer Temperatur die
Kriechgeschwindigkeit des Salzes anwéchst, was zu einer schnelleren Konvergenz der Hohlrdu-

me fiuhrt [ 22 ]:

_ 1 Qg 4 Q1 1
L B e R
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wobei Q4 und Q, zwei unterschiedliche Aktivierungsenergien fiir das sekundéare Kriechen und R
die Gaskonstante sind. Die Temperatur T in der Gleichung 75 ist sowohl orts- als auch zeitab-
hangig. Diese Abhéngigkeit wurde im Kapitel 5.1 beschrieben. Die GréBe Tg ist die Gebirgstem-
peratur in der Teufe ¥, in der sich der konvergierende Hohlraum befindet. Sie ist mit der Gebirgs-
temperatur Tg(X,) in der Referenzteufe durch die in Kapitel 5.1 angegebene Beziehung 70
verknupft.

Die zwei Summanden in Gleichung 75 beschreiben verschiedene Mechanismen sekundéren
Kriechens von Salz [ 23 ], was sich in unterschiedlichen Aktivierungsenergien Q4 und Qo aus-
driickt, wobei 0.E.d.A. Q; < Q, angesetzt wurde. Fir Temperaturen T, die kleiner sind als eine
bestimmte Temperatur T (z.B. Ty = 373 K), dominiert in der Temperaturabhéngigkeit der Kon-
vergenzrate der erste Summand in der Gleichung 75, wahrend der zweite Summand fir T > Ty
Uberwiegt. Der Parameter a wurde so bestimmt, daf3 beide Summanden fiir T = T den gleichen
Wert haben. Fiir T = Tg nimmt die Funktion f3 den Wert 1 an.

Eine Darstellung der Abhéngigkeit f3(T) zeigt Abbildung 49 [ 4 ], wobei eine Gebirgstemperatur
Tg von 310 K zugrunde gelegt wurde. Der Temperaturbereich entspricht dem, der in einem End-
lager mit hochaktiven Abfallen zu erwarten ist. Der Anstieg der Kurve f3 mit wachsender Tempe-
ratur wird zunachst durch den ersten Summanden in der Gleichung 75 bestimmt. Flr hohe Tem-
peraturen dominiert der zweite Summand den Funktionsverlauf. Die Abbildung 49 macht
deutlich, daB die Konvergenzrate empfindlich von der Temperatur abhéangt.

Die Beziehung 74 fur die Abhangigkeit der Konvergenzrate von der Porositat wurde fir einen mit
Salzgrus versetzten Hohiraum hergeleitet. Fir die Volumenverringerung von Hohlrdumen (Einla-
gerungsorten), die zusatzlich oder ausschlief3lich Abfallgebinde enthalten, sowie fir die Kompak-

100000
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T |
310 360 410 460
Temperatur T [K]

Abbildung 49: Verlauf des temperaturabhangigen Anteils der Konvergenzrate f3(T).
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tierung von Hohlrdumen in den Gebinden selbst wird die Konvergenzrate ebenfalls nach der
Beziehung 72 berechnet. Dem hier im allgemeinen jedoch verzégert ablaufenden Kompaktie-
rungsprozel3 durch die zusétzliche Stltzwirkung der Behélter und der Abfallmatrix wird pauschal
durch einen geeigneten Reduktionsfaktor f, Rechnung getragen.

Falls auBBer vom Versatzmaterial keine zusatzliche Stltzwirkung vorliegt, ist f, = 1, andernfalls ist
f, kleiner als 1. Die Konvergenzreduktion wird im allgemeinen auch davon abhangen, ob in den
betreffenden Teilbereich bereits Lauge eingedrungen ist (naf3) oder nicht (trocken). Ein Kontakt
der Abfallgebinde mit Lauge hat einen Festigkeitsverlust der Gebinde zur Folge, was sich in ei-
nem gréBeren f-Wert ausdriickt. Die Tabelle 6 zeigt als Beispiel einige im Modul REPOS ver-
wendete Reduktionsfaktoren f. Der Ubergang von einem Wert des Reduktionsfaktor zum ande-
ren erfolgt kontinuierlich, wie im Kapitel 4.2 beschrieben.

Teilbereich trocken nai
HAW - Kokillen 0 0,01
Pollux 0 0,1
Damme 0 0
Verschlisse 1 1

Tabelle 6: Beispiele fur Konvergenzreduktionsfaktoren f, fir trockene und nasse Umgebungs-
bedingungen.

Die Bedeutung der eingangs erwdhnten Referenzkonvergenzrate K, IaBt sich nach dem bisher
gesagten erlautern. Der Wert von K, gibt die Konvergenzrate unter Standardbedingungen in der
Referenzteufe (x = x,) wieder. Diese sind dadurch gekennzeichnet, dal3 keine Temperaturerhé-
hung vorhanden ist und vom Inhalt des betrachteten Hohlraums keinerlei Stlitzwirkung ausgeibt
wird. Also gilt:

- es gibt keinen Laugendruck (fy = 1),

- die Porositét ist gréBer oder gleich der Referenzporositat (f, = 1),

- die Temperatur ist die des Gebirges (f3 = 1),

- eventuell vorhandene Behdlter Giben keine Stltzwirkung aus (f, = 1).

Unter diesen Bedingungen kann das Gestein frei konvergieren. Die Referenzkonvergenzrate ist
eine Konstante; alle Abhdngigkeiten, auch diejenige von der Teufe, sind in die jeweiligen Fakto-
ren fy, f2 und f3 hineingenommen.
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5.2.2 Auswirkungen der Konvergenz

Die Konvergenz des Salzgesteines fUhrt zu einer Reduktion der Hohlraumvolumina mit der im
vorhergehenden Kapitel beschriebenen Rate. Zur Berechnung des Volumens eines beliebigen
Hohlraumes als Funktion der Zeit wird die Differentialgleichung 71 in eine Differenzengleichung
umgeschrieben:

V(t+At) = V(1) (1-K(t)At) . (76)

Diese Beziehung beschreibt, wie das Volumen zur Zeit t + At aus der Kenntnis des Volumens
und der Konvergenzrate zur Zeit t berechnet werden kann. Die Gleichung gilt fir nicht zu groBe
Zeitschritte At, genauer falls K - At « 1 ist. Rechnungen an konkreten Beispielen haben gezeigt,
daB dies in geniigend guter N&herung stets erfdllt ist.

Die Gleichung 76 kann in der angegebenen Form direkt flir die Berechnung des gesamten Volu-
mens eines Hohlraumes verwendet werden. Bei einem versetzten Hohlraum wird zusétzlich das
Porenvolumen bendtigt als der Anteil des gesamten Volumens, der Lauge aufnehmen kann. Bei
der Volumenéanderung eines versetzten Hohlraumes kann sich nur das Volumen der Poren, nicht
aber das des Feststoffes @ndern, daher gilt:

Vp(t+A) Vg (1) = V(t+AY -V(t) , (77)

d.h. die Anderung des Porenvolumens ist gleich der Anderung des gesamten Volumens. Hieraus
ergibt sich mit Gleichung 76:

Vp (t+At) = Vp(t) =V (D K(t) At . (78)

Als weitere geometrische GréBe wird die Porositat, z.B. fiir die Bestimmung der Konvergenzrate,
benétigt (siehe Gleichung 72). Die aktuelle Porositat erhélt man unmittelbar mit der Definition der
Porositat ¢ als Verhéltnis von Paorenvolumen zu Gesamtvolumen:

Vp (t+At)

V(t+At) ° (79)

o (t+At) =

Abbildung 50 zeigt den zeitlichen Verlauf der Porositéat in Bereichen eines Endlagers mit unter-
schiedlichen Temperaturen. Von den dargestellten Beispielen weist der VerschluB3 eines Bohr-
lochs im Zentrum eines Einlagerungsfeldes mit wadrmeproduzierenden Abféllen die héchste Tem-
peratur auf (ca. 120 °C). Die Porositdt nimmt hier sehr schnell ab. Deutlich niedrigere
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Temperaturen (ca. 60 °C) haben die Bohrlochverschliisse im &uBeren Bereich des Einlagerungs-
feldes, was sich in einer langsameren Abnahme der Porositat widerspiegelt. In der verfiiliten
Strecke herrscht Gebirgstemperatur. Hier erreicht die Porositéat erst nach 1000 Jahren den Wert
0,001.

Zur Berechnung der Laugenbewegungen durch Austauscheffekte (siehe Kapitel 5.6) wird die
Héhe und Breite eines Segmentes als Funktion der Zeit benétigt. Man erhalt diese Werte aus der
Kenntnis des Volumens, wenn man annimmt, daf3 die Héhe H und die Breite B eines Segmentes
in einem Zeitschritt um denselben Betrag abnehmen:

H(t+At) —H(t) = B(t+At —B(t) . (80)

Weiterhin wird angenommen, daB sich die Lange eines Segmentes gegeniber der Héhe und
Breite in der Zeit relativ so wenig &ndert, daf3 sie als zeitliche Konstante behandelt werden kann.
Dies bedeutet, da der Querschnitt eines Segmentes unmittelbar aus dem Volumen berechnet
werden kann:

A (t+At) =m:_m)_ (81)
1,000 S
0,300 -
i Kalte verfillte Strecke
< 0,100 3
T 1
m -4
o i
Q &
& 1 zentraler auBerer
0.010 Bohrloch- Bohrloch-
' 5 verschiuf3 verschiu3
0|001 T T T T T LI L l T T T T T LI l T T L T L] TrT
1 10 57 100 155 1000
Zeitt [a]

Abbildung 50: Zeitverlaufe der Porositdten in Teilbereichen des Endlagers mit unterschiedli-
chen Temperaturen.
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Wird die Gleichung 80 nach H (t + At) aufgeldst und B (t + At) durch den Querschnitt A (t + At)
ausgedriickt,

B (t+At) =%ﬁ%, (82)

so ergibt sich fur Gleichung 80:

[H(t+At) ]2 = H(t+At) [H(t) =B (t)] +A(t+At) . (83)
Eine Lésung dieser Gleichung ist:

H(t+At) = -12—{H(t)—B(t)] +H[H(t)~B(t)]2+A(t+At)]”2 . (84)

Die Lésung mit dem negativen Vorzeichen vor der Wurzel flihrt zu negativem H und wird daher
nicht berlcksichtigt.

Ganz analog zur Herleitung von Gleichung 84 fir die Hohe kann man die Breite eines Segmen-
tes ermitteln. Es ergibt sich:

B(t+At) = %[B(t)—H(t)] +[%[H(t) -B(t)]2+A(t+At)]”2 . (85)

Bohrlécher haben eine zylindrische Geometrie und sind damit mit den GréBen Héhe und Breite
nicht beschreibbar. Die fiir die Konvergenz eines Bohrloches relevante GroBe ist der Radius,
d.h. die Bohrlochkonvergenz ist bestimmt durch die Anderung des Zylinderradius:

R(t+Al) = /’ﬂ;’l—'). (86)

Hierbei wird wieder angenommen, daf3 sich nur die Querschnittsflaiche A &ndert, die Lange L je-
doch konstant bleibt. Den Querschnitt A erhalt man aus Gleichung 81.

Die Gleichungen 76 bis 86 enthalten alle Informationen ber die von der Konvergenz beeinflu3-
ten zeitlich veranderlichen geometrischen GréBen, die entweder von den Segmentmodellen oder
fur Austauscheffekte benétigt werden.
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5.3 Permeabilitdt und Widerstand von Verschliissen, Dammen und Versatz

Alle Teilbereiche des verfilliten Grubengebéudes werden zur Modellierung des Laugentranspor-
tes als poréses Medium betrachtet. Um die Laugenstrome explizit bestimmen zu kénnen, mis-
sen die Widerstdnde der Segmente bekannt sein. Die Widerstande von Verschllissen und Ver-
satz sind wegen der Querschnittsanderung und der Porositatsanderung durch Konvergenz des
umgebenden Gesteines zeitlich veranderlich. Es wird angenommen, da3 Damme nicht konver-
gieren und folglich einen konstanten Widerstand haben.

Der Strémungswiderstand ergibt sich aus den geometrischen Abmessungen und der Permeabili-
tét eines Segmentes. Zur Berechnung der Permeabilitdt aus der Porositat wird das in Kapitel
5.3.1 beschriebene Modell verwendet. Aus der Kenntnis der Beziehung zwischen Permeabilitat
und Porositat sowie der geometrischen Abmessungen kann der Widerstand eines Segmentes
entsprechend den Ausflihrungen in Kapitel 5.3.2 berechnet werden.

Aufler dem Stromungswiderstand der Segmente eines Grubengebaudes wird in REPOS fir ein
spezielles Szenario (siehe Kapitel 4.5.2) der VerschluBwiderstand einer Kaverne modelliert. Die
diesbeziiglichen Ansétze werden im Kapitel 5.3.3 erlautert.

5.3.1 Permeabilitat von Versatzmaterial

Die Permeabilitat enthalt als MaB fur die Durchlédssigkeit des porésen Materials gegen Laugen-
strome nur Eigenschaften des porésen Materials selbst und ist von Laugeneigenschaften unab-
hangig. Die fur porése Medien relevante geometrische Grofe ist die Porositat ¢,die definiert ist
als das Verhaltnis des totalen Porenvolumens zum Gesamtvolumen. Zwischen der totalen und
der eftektiven Porositat wird an dieser Stelle nicht unterschieden.

Es gibt eine Reihe von Experimenten, die den Zusammenhang von Permeabilitdt und Porositat
fur Salzgrus-Proben untersucht haben [ 21 ]. Die Ergebnisse dieser Messungen legen es nahe,
folgenden Ansatz fiir die Permeabilitit k als Funktion der Porositdt zu wéhlen:

k = fpcq>q : (87)

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

Es muBB angenommen werden, daB in der ZufluBphase eines Segmentes Umldsungsvorgange
und Setzungserscheinungen statifinden, welche dann zu einer héheren Permeabilitat flhren.
Der Faktor f, tragt dieser Eigenschaft Rechnung, indem er in der Phase, in der Lauge in ein Seg-
ment eindringt, einen Wert gréBer als 1 erhélt.
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Verschluf3
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Abbildung 51: Darstellung des Laugenstromes und des Versatzwiderstandes des Segmentes j:
a, ZufluBphase,
b. Durchstrdmungsphase,
C. Durchstrémungsphase mit symmetrisch verteilten Ausgéngen entlang des
Segmentes.
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5.3.2 Strémungswiderstand von Verschliissen, Ddmmen und versetzten
Strecken

Die Stromungswiderstédnde R von Ddmmen, Verschiiissen und Versatz lassen sich als Funktion
der Permeabilitat k wie folgt darstellen:

D
I
2/

(88)

wobei | die dynamische Viskositét, L die Lange und A den Querschnitt von VerschluB, Damm
oder versetztem Hohlraum bedeuten. Der Widerstand ist also sowohl von rein geometrischen
GroBen (L, A, k), als auch von dynamischen Eigenschaften der Lauge abhangig ().

in der ZufluBphase flir ein Segment (siehe Abbildung 51: a) erfahrt die Lauge im Mittel nur die
Halfte des Versatzwiderstandes, da sie im Mittel nur die Halfte des Segmentes passiert, bis das
Segment aufgefllt ist. In der Durchstrémungs- und Auspref3phase (siehe Abbildung 51: b, c) er-
fahrt die durch das Segment strémende Lauge den vollen Widerstand des Versatzes, falls sich
der innere Ausgang am Ende der Strecke befindet. Sie erfahrt die Halfte des Widerstandes, falls
innere Ausginge symmetrisch entlang der Strecke verteilt sind. Da i.a. beide Falle zugleich vor-
liegen, wird unter konservativen Aspekten immer mit dem halben Versatzwiderstand gerechnet.

533 VerschluBwiderstand einer Kaverne

Im Segmentmodell CATOP1 flir das Speichervolumen einer ausgesolten Kavermne (siehe Kapitel
4.5.2) wird die Berechnung des Laugendrucks und der Laugenstrdme in genau der gleichen
Weise durchgefihrt wie in den anderen Segmentmodellen fir ein Endlager im Salz. In allen die-
sen Segmenten wird ein Strdmungswiderstand bestimmt, der dann bei der Berechnung des Lau-
gendrucks Verwendung findet.

Die Berechnung eines Kavernenverschlusses geht davon aus, daf3 der Laugendruck in der Ka-
verne einen maximalen Wert pmax Nicht tiberschreitet. Dieser ergibt sich aus folgenden Uberle-
gungen: Die Lauge bt wegen der Gebirgskonvergenz nach vollstindigem Fiillen der Kaveme
von innen einen wachsenden Druck auf den Kavernenverschluf3 aus, bis sich schlieB3lich bei ei-
nem Maximaldruck pnax der VerschiuB 6ffnet und Lauge nach auBen gelangen kann. Bei einer
inkompressiblen Fllssigkeit wird dieser Druck momentan erreicht. Es wird weiter angenommen,
daB dieser Zustand stabil ist, d.h. da3 der maximale Laugendruck konstant bleibt und der gedff-
nete VerschluB3 zu einem Ausstrdmen von Lauge fihrt. Zur Realisierung dieser Randbedingung
wird die Berechnung des VerschiuBwiderstandes der Kaverne als Funktion der dort herrschen-
den Verhéltnisse von Laugen- und Gebirgsdruck bestimmt.

Aus der in Kapitel 5.4 hergeleiteten Beziehung zwischen Laugendruck und Strémungswider-
stand wird der Widerstand so berechnet, da3 der Druck den maximalen Wert beibehalt. Unter
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Vernachlassigung der Tiefenabh&ngigkeit reduziert sich die Gleichung 111 flr eine Serie hinter-
einander angeordneter Segmente auf

p, Ym
B|[1—5_(;J +Hf1(p,+1—pi)+H|'_11(p,_1—p|) =0. (89)

Dabei bedeuten:

Bi :  Druckunabhangiger Anteil der Konvergenzrate,

o] : Laugendruck im Segment i,

Pi+1 : Laugendruck im &uBeren/inneren Segment beztglich i,

pg : Gebirgsdruck,

R; : Widerstand des Verschiusses von Segment i,

R4 : Widerstand des inneren Segmentes,

m : Exponent der Beziehung zwischen Konvergenzrate und Laugendruck (siehe

Gleichung 73).

Die Beziehung 89 wird im folgenden benutzt, um einen Ausdruck fiir den Leitwert R zu finden,
der den Laugendruck auf dem gewiinschten festen Wert p,ax hélt. Um Gleichung 89 auf das
Speichervolumen einer Kaverne anzuwenden, setzt man den Druck p; im Segment gleich dem
Maximaldruck ppax- AuBerdem ist der Druck des &uBeren Segmentes p;,4 mit dem festen hydro-
statischen Druck py in der Referenzteufe zu identifizieren,

Pi = Pmax (%0)

Pisy = PH- (91)

Werden die Beziehungen 90 und 91 in 89 eingesetzt und die Gleichung nach R;! aufgeldst, so
ergibt sich

B 1 Pmax m+H‘1

| I P i-1 (pi-1_pmax)

R-1 = 8 . (92)
! Pmax~PH

Der Laugendruck p;.; des inneren Segmentes kann mit den Gleichungen 97 und 106 ersetzt
werden durch den Laugenstrom \?,_,1 , der durch die Konvergenz des Sumpfes erzeugt wird,
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. .in -1
V1=V =R (Pi_1~Pmay) - (92)

Wird diese Beziehung in Gleichung 92 eingesetzt, so ergibt sich

pmax m I
H-1 — G . ( 94 )

Alle GréBen auf der rechten Seite von Gleichung 94 sind bekannt, so daf3 man damit den Leit-
wert R;”! des Kavernenverschlusses bestimmen kann.

5.4 Berechnung des Laugendrucks und der Laugenstréme

Bestandteil einer Szenarienbeschreibung ist die Festlegung eines moglichen Laugenzutritts in
das Endlager mit radioaktiven Abféllen. Dieser kann in den zur Verfligung stehenden Modellen
auf verschiedene Weisen geschehen:

- eine Laugenmenge aus einem unbegrenzten Reservoir dringt durch eine Wegsamkeit zwi-
schen Grundwasserleiter und Endlager, z.B. den Hauptanhydrit, in das Endlager ein und
gelangt eventuell bis in die Einlagerungsorte,

- eine begrenzte Laugenmenge tritt aus einem Laugeneinschluf3 im umgebenden Gestein
in ein Segment des Endlagers, moglicherweise direkt in einen Einlagerungsort, ein und
verbreitet sich von dort aus Gber weitere benachbarte Segmente,

- ein Segment wird spontan mit einer bestimmten Laugenmenge gefllt.

Die beiden letztgenannten Zutrittsmechanismen kdnnen an mehreren Stellen gleichzeitig auftre-
ten. Der spontane Laugenzutritt beschreibt z.B. das Fluten einer Speicherkaverne nach Ende
der Nutzung, wobei der zeitliche Ablauf des Flutvorganges wegen seiner im Vergleich zur Sze-
nariendauer sehr kurzen Zeit nicht modelliert zu werden braucht.

Fir jedes Segment, fur das Laugendruck und Laugenstrdme relevant sind, gibt es eine Reihe
von Phasen (Zustanden des Segments), die bei der Berechnung dieser Gré3en zu unterschei-
den sind.:

- die Trockenphase, in der das Segment keine Lauge enthalt,

- die ZufluBphase, in der Lauge in das Segment eindringt und dieses noch nicht vollstandig
aufgefulit ist,

128



- die Durchstrdémungsphase und die AuspreBphase, in denen das Segment mit Lauge auf-
geftlllt ist und durchflossen wird,

- die “Endphase”, in welcher der Verschluf3 oder der Versatz des Segments die Endporosi-
tat erreicht haben.

In der ZufluBphase kann die Lauge entweder von einem duBeren Nachbarsegment, d.h. aus
Richtung des Wurzelsegments her, oder von einem oder mehreren inneren Nachbarsegmenten
her eindringen. Die Durchstrémungs- und die AuspreBphase unterscheiden sich in bezug auf die
Druck- und Stromberechnung nur durch die Richtung des Laugenstromes.

Der atmosphérische Druck in einem Segment ist vernachlassigbar gegeniber den auftretenden
hydrostatischen und hydrodynamischen Drilicken. AuBerdem ist der hydrostatische Druck in ei-
nem nur zum Teil mit Lauge geflillten Segment ebenfalls vernachlassigbar, solange die vertikale
Ausdehnung des Segments klein ist (sieche Kapitel 5.4.1). Daher wird der Druck p in einem Seg-
ment, das keine Lauge enthélt oder nicht volistandig mit Lauge gefilllt ist, auf p = 0 gesetzt.

In der Durchstrémungs- und AusprefBBphase existiert zwischen einem Segment und seinen Nach-
barsegmenten ein Druckgefalle, wodurch ein Laugenstrom erzwungen wird. In der Durchstro-
mungsphase reicht das Druckgefélle vom hydrostatischen Druck am Zutrittsort der Lauge bis
zum Laugendruck p = 0 in den noch nicht gefiiliten Segmenten. In der AuspreBphase wird der
Druckgradient durch die Konvergenz der mit Lauge geflllten Hohlrdume erzeugt.

Hat ein Segment die Endporositat erreicht, so wird fir dieses Segment die Berechnung von Lau-
gendruck und Laugenstrom nicht mehr durchgefihrt.

Fur die Diskussion der Laugenstréme ist es nutzlich, die folgenden Begriffe einzufiihren:

- Ausgang eines Segments ist immer die Seite, die dem Wurzelsegment zugewandt ist,
- Eingang eines Segments sind alle anderen Verbindungen zu Nachbarsegmenten.

Diese Bezeichnungsweise lehnt sich an die Strémungsrichtung der kontaminierten Lauge an, die
im allgemeinen von den Einlagerungsorten zum Wurzelsegment gerichtet ist (Ausnahmen sind
z.B. im Kapitel 4.4.2 erwéhnt). Auf dieselbe Weise wird im folgenden auch das Vorzeichen der

Laugenstréme definiert:

- Stréme, die zum Wurzelsegment flieBen, sind positiv,
- Strome, die vom Wurzelsegment herkommen, sind negativ.

AuBerdem wird flir ein Segment i und seine Nachbarsegmente die folgende Bezeichnungsweise
eingefihrt (siehe Abbildung 52):

- GréRen, die sich auf das Segment i beziehen, erhalten den Index i
- GroBen, die sich auf ein relativ zu i 4uBeres, benachbartes Segment beziehen, erhalten

den Index k(i),
- GréBen, die sich auf die relativ zu i inneren, benachbarten Segmente beziehen, erhalten

den Index j(i).
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Bei einem Grubengebaude mit mehrsdhliger Einlagerung ist es erforderlich die unterschiedliche
Teufe x zu beriicksichtigen, in der sich die einzelnen Segmente befinden kénnen. Das Vorzei-
chen von x ist so definiert, daB fir alle Segmente x<0 gilt und x=0 die Erdoberflache ist.

Fur die Beriicksichtigung der Teufenabhangigkeit ist es nitzlich, ein Referenzniveau in der Teufe
X, zu definieren und alle GréBen auf dieses Niveau zu beziehen. Ein einfaches Beispiel einer
Segmentstruktur ist in der Abbildung 52 skizziert. Die Teufe der einzelnen Segmente wird dem
Programm durch Angabe des vertikalen Abstandes A jedes Segmentes von der Referenztiefe
mitgeteilt. Gebirgsdruck, Laugendruck und Temperatur sind im folgenden immer Funktionen der
Teufe x. Flr die Dichte des Salzgesteins und die Dichte der Lauge werden flr alle Segmente die
gleichen Uber die vertikale Ausdehnung des Grubengebéudes gemittelten Werte verwendet.

In jedem mit Lauge gefiillten Segment, das der Konvergenz unterliegt, gibt es zwei Anteile zur
Laugenbewegung: ein Anteil, der in ein Segment hineinfliet und dieses auf der anderen Seite
wieder verlaft, der zweite Anteil der Laugenbewegung kommt aus dem Segment selbst, indem
durch die Verkleinerung des Hohlraumvolumens Lauge herausgepref3t wird. Dieser zweite Anteil
der Laugenbewegung wird im folgenden Konvergenzstrom genannt. Er ergibt sich direkt aus der
Gleichung 71 aus Kapitel 5.2, welche die Volumenverkleinerung durch Konvergenz beschreibt,

b
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Abbildung 52: Beispiel einer Segmentstruktur.
Die GroBe k(i) bezeichnet das &uBere Nachbarsegment eines herausgegriffenen
Segments i, wihrend die inneren Nachbarsegmente mit j(i) bezeichnet sind. Die
Skalierung x4, Xz und x3 deutet die unterschiedliche Teufe der Segmente an. Mit
* sind die Stellen markiert, an denen die Laugenstréme berechnet werden (sie-
he Kapitel 5.4.3).



VF -%vi = K(pp 0, TV, , (95)

wobei die Abhangigkeit der Konvergenzrate K vom Druck p, der Porositat ¢ und der Temperatur
T in den Gleichungen 72 bis 75 im Kapitel 5.2.1 gegeben ist.

Fir die Laugenbewegung in einem Segment i gilt die folgende Bilanzgleichung,
Vi = Vv (96)

d.h. der Laugenstrom am Ausgang (ex) des Segments i ergibt sich aus der Summe von Ein-
gangs-Laugenstrom (in) und Konvergenzstrom (c). Der Eingangs-Laugenstrom ist im allgemei-
nen eine Summe von Laugenstrémen, die von mehreren inneren Nachbarsegmenten kommen,

«in “8X
Vi = ZVigy ke
i

wobei die Tatsache benutzt wurde, daB die ins Segment i einmindenden Laugenstrome zugleich
Ausgangs-Laugenstrdme der Nachbarsegmente j(i) sind.

Fir ein mit Versatzmaterial geflilites und gegebenenfalls mit einem VerschluB3 versehenes Seg-
ment gilt das Darcy-Gesetz fiir die Strdmung durch ein pordses Medium fiir den stationéren Zu-
stand in folgender Form

V= —Vp , 08
m p (98)

wobei k die Permeabilitat, A die Querschnitisflaiche des durchstrdmten Bereichs, | die dynami-
sche Viskositdt und Vp der Druckgradient sind.

Mit Hilfe der Beziehungen 95 bis 98 werden in den folgenden Kapiteln Gleichungen fiir die
Druck- und die Stromberechnung in den Segmenten hergeleitet.

5.41 Druckberechnung im vertikal ausgedehnten Grubengebaude

Grundlegende Gleichung zur Druckberechnung ist die Strombilanz am Ausgang eines Seg-
ments,
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8x «C eX
Vi =Va+i§)\r';<i), (99)

die sich aus den Gleichungen 96 und 97 ergibt.

Fir die folgende Herleitung eines Gleichungssystem fiir die Berechnung der Laugendriicke und
die nachfolgenden Diskussionen ist es nitzlich, die der Modellierung der Segmente zugrunde
liegenden Annahmen zusammenzustellen und zu ergénzen:

Jedes Segment besitzt einen Strémungswiderstand R und einen Hohlraum Vp, der das
gesamte Porenvolumen des Segments reprasentiert, welches Lauge aufnehmen kann.

Der gesamte Strdmungswiderstand wird jeweils am Ausgang eines Segments lokalisiert
gedacht. Dieser gedachte Widerstand soll kein Volumen besitzen, das Lauge aufnehmen
kann. Entsprechend soll der Hohlraum Vp keinen Strdmungswiderstand besitzen. Auf-
grund dieser Modellannahme erfahrt die Lauge, die vom &uBeren Segment kommt oder
zum &auBeren Segment flieBt, stets den gesamten Strdmungswiderstand des betrachteten
Segments, wahrend die Lauge, die von oder zu den inneren Nachbarsegmenten strémt,
nur den entsprechenden Widerstand der inneren Nachbarsegmente erfahrt.

Der gesamte Stromungswiderstand eines Segments wird mit den in Kapitel 5.3.2 angege-
benen Gleichungen berechnet, wobei neben dem gesamten VerschluBwiderstand stets
nur der halbe Versatzwiderstand eines Segmentes beriicksichtigt wird.

Fur die Behinderung der Konvergenz des Verschlusses durch den Laugendruck wird der
Mittelwert zwischen dem Druck py(xi) im &uBeren Segment k und dem Druck p;(x;) im be-
trachteten Segment i genommen. Flr die Behinderung der Konvergenz im Versatzbereich
wird der lokale Laugendruck pj(x;) verwendet.

Der Anstieg des Laugendrucks wahrend der ZufluBphase wird vernachlassigt. Bei Endla-
gern mit mehrséhliger Einlagerung wird die vertikale Ausdehnung der Segmente in soweit
beriicksichtigt, daB nach dem Fluten des Segments der Laugendruck momentan auf den
hydrostatischen Druck steigt, welcher der vertikalen Ausdehnung des Segments ent-
spricht.

Der Druckgradient in der Darcy-Gleichung wird ersetzt durch die Differenz der hydrodyna-
mischen Dricke in benachbarten Segmenten dividiert durch die Lange des Stromungswi-
derstandes, (iber den der Druckabfall erfolgt.

Die Bilanzierung der Stréme entsprechend der Gleichung 99 erfolgt fiir das jeweils betrachtete
Segment. Der Ausgang eines Segments ist auch bei einem mehrsdhligen Endlager zugleich ei-
ner der Eingange des &uBeren Nachbarsegments. Er befindet sich also stets in der Teufe des
auBeren Nachbarsegments. Ein solches Segment wird also erst dann als vollstandig geflutet be-
zeichnet, wenn die Lauge das duBere Nachbarsegment erreichen kann.
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Um eine Gleichung fur den Laugendruck in einem Segment i zu erhalten, werden im folgenden
alle in der Bilanzgleichung 99 vorkommenden Stréme als Funktionen des Laugendriicke ge-
schrieben. Hierbei ist es nitzlich zun&chst die Driicke in den Nachbarsegmenten auf das Niveau
des betrachteten Segments zu beziehen.

Fur den Konvergenzstrom ergibt sich nach Abspalten des vom Laugendruck abh&ngenden Fak-
tors in der Konvergenzrate (Gleichungen 72 und 73 in Kapitel 5.2.1) aus der Gleichung 95,

Pg (X)) —P; (%) Jm, (100)

r

wobei pg(x;) der Gebirgsdruck in der Teufe x; des Segments i und pg(x,) der Gebirgsdruck in der
Referenzteufe x, sind. Die GréBe P ist durch

Bi = BV o, Tiit) = K ff,(0) 15 (T (x))V, (101)

definiert, wobei das Volumen V,, die Porositat ¢; und die Temperatur T; jeweils Funktionen der
Zeit t sind.

Der lokale Gebirgsdruck pg(x;) 1aBt sich aus dem Referenz-Gebirgsdruck berechnen,

Pg (X)) = Pg(X) = (X;=X%,) Ps9, (102)

wobei pg die mittlere Salzgesteinsdichte und g die Erdbeschleunigung sind. Bezeichnet man
den vertikalen Abstand eines Segments i vom Referenzniveau mit

A = X=X, (103)
so folgt fiir den Konvergenzstrom:
. X+ A m
Vi = B(V, 0, it Sl L (104)
PeXr

Mit dieser Gleichung kann der Konvergenzstrom aus dem Segment i als Funktion des dort herr-
schenden Laugendrucks p;(x;)) und durch den Abstand A; des Segments vom Referenzniveau
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dargestellt werden. Fir den Laugen Ausgangsstrom in der Bilanzgleichung 99 ergibt sich unter
Verwendung des Darcy-Gesetzes (Gleichung 98) entsprechend:

V?x = Ry (p; (%) =P iy (X)) » (105)

wobei die Gleichung 88 aus Kapitel 5.3.2 fiir den Strdomungswiderstand eines Segments verwen-
det wurde.

Fir die inneren Nachbarsegmente ergibt sich entsprechend:
-ex 1
V] i = Rj(i} (pj 0) (xi) =P (X)), (106)

wobei alle Driicke auf die gleiche Tiefe x; bezogen sind. Der Zusammenhang zwischen dem auf
die Tiefe x; bezogenen Laugendruck pyy(x;) bzw. pj;)(x) und dem tatsachlichen Laugendruck im
Segment k bzw. | ist durch die Beziehungen

Pk (iy (%) = Py mt (X 0] —-X) P 9 (107)
und

Py X = Py + Xjy =%) PLI (108)

gegeben, wobei p, die mittlere Laugendichte ist.

In den Gleichungen 107 und 108 und im folgenden wird zur Vereinfachung der Darstellung die
Abhangigkeit des Laugendrucks von der Teufe nicht mehr explizit angegeben, da es sich immer
um den lokalen Laugendruck handeln wird, d.h. es ist

P =P, I=i i) bzw. k(). (109)

Fir den Gebirgsdruck in der Referenzteufe wird abkirzend

Ps = Pg (X)) (110)

eingeflhrt.
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Mit den Beziehungen 104 bis 108 folgt aus der Bilanzgleichung 99 direkt

m
Bi[" - (P +4p59) /p(r:.J + H|"1 (pk(” = (p["'AipLg‘AkmpLg)) (111)

-1
*I% Ry (Pyy + Ay PLI—AiPL9-P) =0

wobei in Hinblick auf die folgende Diskussion der Randbedingungen die Terme mit A; und Ay
bzw. A; und A; bereits geeignet zusammengefat worden sind.

Fur jedes mit Lauge geflllte Segment wird eine Gleichung in der Form 111 aufgestelit, wodurch
sich ein nichtlineares Gleichungssystem zur gleichzeitigen Berechnung der Laugendriicke in al-
len gefluteten Segmenten ergibt. Im folgenden wird daher stets von dem Gleichungssystem 111
gesprochen. In diesem Gleichungssystem treten Falle auf, bei denen Nachbarsegmente k(i)
oder j(i) noch nicht mit Lauge gefiillt sind, beziehungsweise nicht mehr mit Lauge gefullt werden
kénnen, da VerschluB oder Versatz die Endporositdt erreicht haben (siehe Einleitung zu
Kapitel 5). Far diese Falle werden im folgenden Abschnitt Randbedingungen eingefiihrt und dis-
kutiert.

5.4.2 Diskussion der Randbedingungen

Mit den im vorhergehenden Kapitel zusammengesteliten Modellannahmen ergibt sich flr die
Diskussion der Randbedingungen das folgende Bild:

- Zwei benachbarte Segmente lassen sich schematisch wie in der Abbildung 53 darstellen.
Der Strdmungswiderstand ist am Ausgang des Segments i lokalisiert, d.h. zwischen Seg-
ment i und Segment k(i), und besitzt laut Voraussetzung kein Volumen, das Lauge aufneh-
men kann. Daher kann er z.B. wie in der Abbildung 53 angegeben dargestellt werden.

- Bei einem eins6hligen Endlager ist die vertikale Ausdehnung des Hohlraums vernachlas-
sigbar.

. Bei einem mehrsohligen Endlager gilt die eventuell grobe Naherung, daf3 der Druckan-
stieg wéhrend des Vollaufens vernachlassigt wird. Nach dem Vollaufen steigt der Laugen-
druck im Segment momentan auf den hydrostatischen Druck, welcher der Laugenséaule
bis zum &uBeren Nachbarsegment entspricht.

Bei der Diskussion der Randbedingungen ist es nitzlich, zwischen den folgenden Zusténden zu
unterscheiden, die ein Segment annehmen kann.
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K: In einem Segment im Zustand K werden weder Laugendruck noch Laugenstréme berech-
net. Ein solches Segment kann z.B. ein Abfallgebinde sein oder ein Segment, wie es
durch die Modelle VQUELLE2 oder SUBROS (siehe Kapitel 4.5.1 bzw. 4.5.3) beschrieben
ist. Segmente dieser Art diirfen in dem Gleichungssystem 111 nicht vorkommen.

L: Das Segment ist leer oder nicht vollstindig mit Lauge gefilit. Segmente in diesem Zu-
stand treten im Gleichungssystem 120 nur als Nachbarn (mit Indizes k oder j) bereits ge-
fuliter Segmente auf.

V: Das Segment ist gerade mit Lauge aufgeflllt worden und geht im nachsten Zeitschritt in
die Durchstrémungs- oder AuspreBphase Uber. Fir dieses Segment findet eine Vorausbe-
rechnung des Laugendrucks nach der unten hergeleiteten Gleichung 130 statt.

D: Das Segment ist in der Durchstrémungsphase, die Summe der Laugenstréme zu den in-
neren Segmenten ist < 0, d.h. nach innen gerichtet. Einzelne Laugenstréme von inneren

Segmenten kénnen schon > 0 sein.

A: Das Segment ist in der AuspreBphase, die Summe der Laugenstrdme zu den inneren
Segmenten ist > 0, d.h. nach auBen gerichtet. Einzelne Laugenstrdme zu inneren Seg-
menten kénnen noch < 0 sein.

B: Ein Segment im Zustand B repréasentiert einen Laugeneinschiuf3, der zu einem vorgewéhi-
ten Zeitpunkt einen begrenzten LaugenzufluB in das duBere Nachbarsegment bewirkt
(siehe Kapitel 4.4.1). Zu diesem Zeitpunkt geht das Segment in den Zustand V Uber. Es
findet dann eine Druckvorausberechnung nach Gleichung 130 statt.

Hohlraum des
duBeren Segments k
in der Teufe x

Gesamter Widerstand
des Segments i

Hohlraum des
Segments i
in der Teufe x;

Abbildung 53: Schematische Darstellung zweier benachbarter Segmente.
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E: Ein Segment im Zustand E hat die Endporositét erreicht. Alle inneren Segmente werden
ebenfalls auf den Zustand E gesetzt. Alle Segmente im Zustand E werden in den weiteren
Rechnungen als nicht vorhanden betrachtet. Der Leitwert R™! jedes dieser Segmente wird
auf 0 und der Laugendruck auf den lokalen Gebirgsdruck gesetzt.

Mit Ausnahme der Segmente im Zustand K kdnnen alle Segmente im Laufe der Zeit alle Zustin-
de L oder B bis E durchlaufen.

in der folgenden Diskussion der Randbedingungen wird vorausgesetzt, daf3 das Segment mit
der Nummer i vollstandig mit Lauge gefillt ist und sich im Zustand V, D oder A befindet. Flr je-
des dieser Segmente ist eine Gleichung in der Form 111 aufgestellt worden und alle Gleichun-
gen zusammen bilden ein gekoppeltes nichtlineares Gleichungssystem zur Druckberechnung.

Segmente, die nicht vollstédndig gefillt sind, haben den Laugendruck p = 0 (entsprechend obiger
Voraussetzungen) und nehmen nicht direkt an der Druckberechnung teil. Sie erscheinen aber
als duBeres (k) oder inneres (j) Nachbarsegment zu einem bereits geflliten Segment in einigen
der Gleichungen des Systems und machen daher die Festlegung von Randbedingungen flir das
Gleichungssystem 111 erforderlich.

Fir die Festlegung dieser Randbedingungen werden die folgenden fiinf Falle unterschieden:
1. Eines oder mehrere innere Segmente j(i) sind im Zustand B oder E.

Diese Segmente nehmen nicht an der Druckberechnung nach Gleichung 111 teil. lhr je-
weiliger Leitwert R ist 0, so daB sie auch nicht ber die Randbedingungen an die Glei-
chung 111 gekoppelt sind. Der Laugendruck in den Segmenten ist gleich dem lokalen Ge-
birgsdruck.

2. irgendein inneres Segment (i) oder auch mehrere sind im Zustand L. Das betrachtete
Segment | ist weiter unten angeordnet (siehe Abbildung 54), d.h. befindet sich in gréBerer
Teufe als Segment i, daher ist

A-A>0. (112)

Der Laugendruck im Segment j ist p; = 0. Der Laugenstrom in das Segment j ist nur be-
stimmt durch den Druck im Segment i und durch den Leitwert Fl," des Segments j,

.ex A
Vity = (R0 s0. (113)

3. Irgendein inneres Segment j(i) oder auch mehrere sind im Zustand L. Das betrachtete
Segment befindet sich auf der gleichen Ebene im Grubengebaude wie Segment i oder ist
weiter oben angeordnet (siehe Abbildung 55), d.h.
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Abbildung 54: Beispiel einer Segmentanordnung fir den Fall 2.
Das Segment i ist vollstdndig mit Lauge geflillt, die Segmente j befinden sich in

der ZufluBphase.
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Abbildung 55: Beispiel einer Segmentanordnung fir den Fall 3.

(114)

Der Laugendruck im Segment j ist p; = 0. Um einen Laugenstrom in den Hohlraum des ho-
her gelegenen Segments j zu erreichen muf3 der Laugendruck im Segment i die Bedin-

gung

P2 (Ai"Af) P 9>0
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erfillen, wobei p_ die mittlere Dichte der Lauge ist. Wahrend das Segment mit Lauge auf-
gefillt wird, wachst der Gegendruck am Ubergang von Segment i nach j mit zunehmender
Laugensdule an, bis er den Wert (A] ~A;) p g erreicht hat. Nach Voraussetzung (s.o0.) ge-
schieht dies innerhalb eines Zeitschritts. Der Laugenstrom aus Segment | nach j ist daher
gegeben durch

[1:3.4 -1

Beide Beziehungen flr den Laugenstrom (113 und 116) lassen sich zusammenfassen,
wenn man die GroBe A;; wie folgt definiert:

0 fur AI—AJ.>0

Ay = ;
1 {AiﬁAi fir  A-4<0

(117)

Da nach Voraussetzung p; = 0 ist, 1&Bt sich der Laugenstrom in das Segment j damit
schreiben als

Lex -
Vi = R; (pi—pi—Aiijg]- (118)

Ein duBeres Nachbarsegment k(i) ist im Zustand L. Dieses Segment befindet sich auf der
gleichen Ebene im Grubengebdude wie Segment i oder ist weiter oben angeordnet (siehe
Abbildung 56), d.h.

A=A S0, (119)

Der Laugendruck im Segment k ist p; = 0. Um einen Laugenstrom in den Hohlraum des
héher gelegenen Segments k zu erreichen, muf3 der Laugendruck im Segment i die Be-
dingung

P2 (A-4)p 9>0 (120)

erflllen. Mit Modellannahmen aus Kapitel 5.4.1 ist diese Bedingung immer erfillit, wenn
Segment i vollstandig mit Lauge gefuillt ist.
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Abbildung 56: Beispiel einer Segmentanordnung flir den Fall 4.

Der Laugenstrom aus Segment i nach k wird bestimmt durch die Druckdifferenz am Uber-
gang ins Segment k. Er ist somit gegeben durch

Vi = R (p+ (A-A0) pL0) 20. (121)

5. Ein duBeres Nachbarsegment k(i) ist im Zustand L. Dieses Segment ist weiter unten ange-
ordnet als Segment i (siehe Abbildung 57), d.h.

A-A >0 . (122)

Abbildung 57: Beispiel einer Segmentanordnung flr den Fall 5.
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Der Laugendruck im Segment k ist py = 0. Der Laugenstrom in das Segment k ist nur be-
stimmt durch den Druck im Segment i und durch den Leitwert des Segments i (R;™)

Vi =R 'p>0. (123)

Beide Beziehungen flr den Laugenstrom 121 und 123 lassen sich zusammenfassen,
wenn man die GréBe Ay wie folgt definiert:

0 fur A=A, >0

Ay = . 124
K {A,-Ak far  A-A>0 S

Da nach Voraussetzung py = 0 ist, |aBt sich der Laugenstrom in das Segment k damit
schreiben als

Vi = R (p-pi-(4yp,9))- (125)

Iim folgenden wird eine Vorbelegung der GréBe Ay, fir alle Segmente eingefiihrt, so daf die Seg-
mente die Randbedingungen erflillen, wenn sie im Gleichungssystem als irgend ein Segment k, i
oder j vorkommen.

Hierzu wird die folgende Definition vorgenommen:

- Sei | die Nummer eines beliebigen Segments und m die Nummer des zu | benachbarten
duBeren Segments (wegen der Baumstruktur gibt es immer nur ein duBeres Segment!),
dann wird zu jedem Zeitschritt die GréBe A, wie folgt definiert:

Ay =0 falls das Segment | im Zustand L ist
und (A,—-Amst)) gilt,

Ay =0 falls das Segment m im Zustand L ist (126)
und (A -4, 20) gilt,

A = A=A, sonst.

Zur Verifikation des Ansatzes 126 wird die folgende Kontrolle durchgefiihrt:
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Das Gleichungssystem 111 sei fir alle gefluteten Segmente aufgestellt. Kommt das Segment |
nicht im Gleichungssystem 111 vor (weder als i, noch als k, noch als j), so wird die GréBe A,
nicht benétigt, d.h. Aj, kann beliebig definiert sein,

Kommt das Segment | in einer der Gleichungen 111 vor, so gibt es folgende Mdglichkeiten:
- | =k,= mkommt dann nicht vor und damit kann Ay, beliebig sein,
- I=i, = m=k:

Ist k volistandig geflutet, so gilt Gleichung 111 ohne Einschrankung, andernfalls ist das
Segment k im Zustand L und die Bedingungen 124 f(ir Fall 4 und 5 sind erfiillt.

- I=j, = m=i:

Ist | vollstdndig geflutet, so gilt Gleichung 111 ohne Einschrankung, andernfalls ist das
Segment j im Zustand L und die Bedingungen 117 fir Fall 2 und 3 sind erftillt.

Die Gleichung 111 |aBt sich mit der Definition fUr Ay schreiben als

(1 (py+ Aps®) /PG )"+ R (P (P dup ) - (127)

-1
+%Rj (pj"Aiijg_pj) =0

Diese Gleichung gilt fur alle mit Lauge gefiiliten Segmente, auch wenn die Nachbarsegmente
nicht vollstandig mit Lauge gefiillt sind. Die Randbedingungen sind automatisch erfilit, wenn fur
alle Segmente die obigen Anfangsbelegungen 126 durchgefiihrt worden sind.

Fur jedes mit Lauge gefiillte Segment wird eine Gleichung der Form 127 aufgestellt. Das sich er-
gebende nichtlineare Gleichungssystem wird im Programm DRUCK2 zu jedem Zeitschritt mit
Hilfe des Newton-Verfahrens iterativ gelost, wobei die Laugendriicke p aus dem vorherigen Zeit-
schritt als Startwerte dienen. Eine besondere Behandlung ist fiir solche Segmente erforderlich,
die gerade mit Lauge aufgefillt wurden (Zustand V), da der Laugendruck vom vorherigen Zeit-
schritt p = 0 ist. Flr ein solches Segment wird der Laugendruck mit Hilfe der im folgenden abge-
leiteten Gleichung vorausberechnet.

Im Zeitpunkt des Vollaufens ist der Laugenstrom, der in das Segment von einem &uBeren bzw.
inneren Segment hereinflieBt, genau gleich dem Laugenstrom, der aus dem Segment in ein in-
neres bzw. duBeres Segment hinausflieBt. Es gibt noch keinen zusétzlichen Laugenstrom durch
Konvergenz, d.h.

Lex ~ex
V, = ?Vi(il' (128)

142



bzw. mit den Gleichungen 125 und 118 gilt

-1 -1
-R, (P —P; AP 9) = %Ri (Di—pi—éiijg) . (129)

Aufgeldst nach p; erhélt man hieraus

P = [ni_1 (P~ AiPLI) +zj‘,R;1[pj—quLg)] ' [R,‘1 "'?HIAJ—‘ ' (130)

wobei die obigen Randbedingungen gelten. Der vorausberechnete Wert dient als Startwert in der
iterativen Druckberechnung.

54.3 Berechnung der Laugenstrome

Laugenstrdme in unvollstandig gefiilite Segmente wurden bereits im vorangehenden Kapitel im
Zusammenhang mit den Randbedingungen diskutiert. Im folgenden werden universell verwend-
bare Gleichungen flr die Laugenstrome hergeleitet. Diese werden im folgenden fir alle Segmen-
te angewendet, die sich im Zustand L, V, D, A oder B befinden. Obwohl ein Segment im Zustand
L eventuell noch keine Lauge enthdlt und eventuell auch noch keine Lauge zuflieBt, wird ein Lau-
genstrom aus dem folgenden Grund trotzdem immer berechnet:

- Die Abarbeitung der Segmente im Programm REPOS erfolgt immer von innen nach
auBen. Angenommen ein duBeres Segment k wird zu einem bestimmten Zeitpunkt gerade
mit Lauge geflllt, d.h. der Zustand des Segments k ist V, so hat das innere Nachbarseg-
ment i noch den Zustand L fUr leer, da bei der Abarbeitung dieses Segments i das
Segment k noch nicht gefillit war. Die fir alle Segmente zugleich durchgefilhrte Druckbe-
rechnung ergibt einen Druckanstieg im vollen Segment k, folglich muB3 auch die Strombe-
rechnung bereits einen LaugenzufluB nach i ergeben.

Bei der Aufstellung der Gleichungen fur die Laugenstréme sind wieder eine Reihe von Fallen zu
unterscheiden, die im Anschluf3 diskutiert werden (bzgl. Zustand der Segmente siche Kapitel
5.4.2).

Leere und durch einen spontanen Laugenzutritt unvollstandig gefillte Segmente werden genau-
so behandelt, wie Segmente bei denen ein Laugenzuflu3 erfolgt. Weiterhin werden alle vollstan-
dig geftliten Segmente gleich behandelt. Daher werden bei der Aufstellung der Gleichungen fir
die Laugenstréme zunachst zwei Gruppen von Segmenten unterschieden:

- leere oder unvollstandig gefiillte Segmente, d.h. Segmente im Zustand L,
- vollstéandig mit Lauge gefillite Segmente, d.h. Segmente im Zustand V, D, A oder B.
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Flr den Druckaufbau wahrend der Flutung wurde vorausgesetzt, daf3 der Druck “momentan” auf
den der Laugenséaule steigt. Die Laugenstréme von einem Segment in ein Nachbarsegment wer-
den nach dem Darcy-Gesetz durch den Druckgradienten bestimmt.

Far einen ZufluB von auBen gilt:

- Ist ein Segment leer oder nur teilweise gefillit, so ist der Laugendruck im Hohlraum des
Segments null. Ist das Segment tiefer (oder gleich tief) angeordnet als das &uBere Nach-
barsegment, so fehlt eine Laugensdule zum &uBeren Segment. Ist das Segment hoher
angeordnet, so gilt nach Voraussetzung fiir die Druckberechnung, daB beim Laugenzufiui3
in den Hohiraum bereits ein Gegendruck der Laugens&ule vorhanden ist.

Far einen ZufiuB von innen gilt:

- Ist ein inneres, tiefer gelegenes Segment gefiillt, so muf3 der Laugendruck in dem inneren
Segment mindestens gleich dem Druck durch das Gewicht der Laugens&ule sein, damit
ein ZufluB in das &uBere Segment stattfinden kann.

Bei der Berechnung der Laugenstrdme wird immer vorausgesetzt, daB3 die Verbindung zweier
Segmente d.h. der in Abbildung 53 dargestellte Widerstand, zum inneren Segment gehort. Die
Stromberechnung erfolgt an den in der Abbildung 52 mit * gekennzeichneten Punkten. Dies gilt
auch dann, wenn das innere Segment eventuell héher angeordnet ist als das duBere. Der Druck-
gradient am Punkt * bestimmt sich damit aus dem Laugendruck im Hohlraum des betreffenden
Segments, der dann je nach Anordnung der Segmente um das Gewicht der Laugensaule ver-
mindert oder erhéht wird, und dem Laugendruck im Hohlraum des &uf3eren Nachbarsegments.

Im folgenden werden zunéchst die allgemeinen Stromgleichungen nach dem Darcy-Gesetz auf-
gestellt und die fir die Randbedingungen bei der Druckberechnung definierte Gré3e A einge-
fuhrt. AnschlieBend werden die einzelnen Félle unterschiedlicher Anordnung der Nachbarseg-

mente diskutiert.

Unter der Annahme, daf3 sowohl das Segment i als auch seine Nachbarsegmente mit Lauge ge-
flllt sind, ist der Strom vom auBeren Nachbarsegment k(i) in das Segment i bzw. aus dem Seg-
ment i zum &uBeren Segment k gegeben durch

Vi = R+ (A=A PLY) —Py) » (131)

wobei ex fiir von auBen oder nach auBen steht. Der Strom vom Segment i in die inneren Nach-
barsegmente (i) bzw. von den inneren Segmenten j = (i) zum Segment i ist gegeben durch

o . =
Vi = Vi = 3R 1(“’1* (A-A)p 9l -P) . (132)
] ]
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wobei in fir nach innen oder von innen steht. Der Konvergenzstrom des Segments i ist gegeben
durch

; . N
Vi =V (133)

Im folgenden wird verifiziert, daB mit der Vorbelegung von Ay, wie sie fir die Druckberechnung in
126 gewahit wurde, alle mdglichen Falle fur die Laugenstréme richtig wiedergegeben werden.
Hierbei genligt es, den Laugenstrom von oder nach dem &uBeren Nachbarsegment zu diskutie-
ren.

Setzt man A in die Gleichungen 131 und 132 ein, so folgt

- =
Vlex = R, (Ip;+Ayp 9] =Py » (134)

und

J . 2
Vit =3V = SR "([pj+ 8P, 91 -P) - (135)
l

In der Gleichung 134 sind die folgende Félle zu unterscheiden:

Segment k und Segment i sind im Zustand V, D oder A,

Segment k ist im Zustand V, D oder A, Segment i istim Zustand L,
Segment k ist im Zustand L, Segment i ist im Zustand V, D oder A,
Segment k und Segment i sind im Zustand L.

N e

In jedem dieser Falle kann Segment k hoher (a) oder tiefer (b) als Segment i angeordnet sein.
Sind beide Segmente in der gleichen Tiefe, so ist Ay = 0 und eine Fallunterscheidung bzgl. des
Zustands entféllt.

1a: Nach Definition 126 ist

A = Aj- A <O.

Gleichung 134 stimmt mit Gleichung 131 Uberein.
1b:  Nach Definition 126 ist

A=Ay - A > 0.

Gleichung 134 stimmt mit Gleichung 131 berein.
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2a:

2b:

3b:

Nach Definition 126 ist

A =0

und auBerdem

pi=0.

Gleichung 134 vereinfacht sich zu
V¥ = -R'p,<0.

Nach Definition 126 ist

Ak =47 - Ac>0

und auBerdem

Pi=0.

Gleichung 134 vereinfacht sich zu
\?,Bx = Ri_1 (APLI-P) <0 , da P2 AP 9>0,

d.h. aufgrund des Gegendrucks durch das Gewicht der Laugenséule wird der Laugen-
strom durch einen verkleinerten Druckgradienten bestimmt.

Nach Definition 126 ist

Aik = Ai - Ak <0

und auBerdem

Pk = 0.

Gleichung 134 vereinfacht sich zu
-ex -1

d.h. der Druckgradient ergibt sich aus dem um einen dem Gewicht der Laugensaule ent-
sprechenden Betrag verminderten Druck am Punkt * .

Nach Definition 126 ist

Ak=0

und auBerdem

Pk = 0.

Gleichung 134 vereinfacht sich zu

\?Iex = Ri_1pi20 ;
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d.h. der Strom wird allein durch den Druck im Segment i bestimmt.
4; Nach Definition 126 ist in beiden Fallen a und b
Aik=0

und auBBerdem

pk =0,

pl = D w

Gleichung 134 vereinfacht sich zu

\;’?X = 0.
Aus den vorausgehenden Betrachtungen folgt, da3 mit der Definition 126 fir alle Anordnungen
der Segmente und alle Zustande, fir die eine Druck- und Stromberechnung erfolgt, der Laugen-
strom mit Hilfe der Gleichungen 134 und 135 zu berechnen ist.

In der Gleichung 133 flir den Konvergenzstrom sind die folgenden Falle zu unterscheiden:

- Far %egmente im Zustand L existiert kein konvergenzbedingter Laugenstrom,
dh.V. =0.
I

“ Fir Segmente im Zustand V, D oder A berechnet sich der Konvergenzstrom nach Glei-
chung 133.

Neben den bisher diskutierten Fallen gibt es noch zwei Spezialfille, und zwar: ein betrachtetes
Segment befindet sich im Zustand B oder E.

In beiden Fallen erfolgt keine Stromberechnung. Findet ein begrenzter Laugenzutritt statt, so
geht das Segment, das den Laugeneinschlul3 représentiert, in den Zustand V Uber. Die Strombe-
rechnung erfolgt dann wie oben angegeben. Segmente im Zustand E sind vom Gleichungssy-
stem flr die Druckberechnung abgekoppelt. Fir diese Segmente werden auB3er dem radioakti-
ven Zerfall fir eine eventuelle Kontrolirechnung (siehe Kapitel 2.3.3.2 und Einleitung zu
Kapitel 5) keine Berechnungen mehr durchgefiihrt.

5.5 Gasproduktion

Eingelagerte Abfallgebinde haben i.a. als Behaltermaterial oder im Abfall Bestandteile aus Me-
tall. Nach einem Laugenzutritt in einen Einlagerungsort sind zunéchst die Behalter und spater
auch die evtl. im Abfall enthaltenen Metallteile der Korrosion ausgesetzt. Der Korrosionsprozef3
ist mit einer Wasserstoffgasproduktion verbunden. Die in Kapitel 5.5.1 beschriebene Gasproduk-
tion durch Korrosion wird in den Mobilisierungsmodellen gerechnet (siehe Kapitel 3) und die be-
rechneten Gasstrome an die zugehdrigen Segmentmodelle der Einlagerungsorte weitergege-
ben.
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Der radioaktive Zerfall von eingelagerten Nukliden setzt Energie in Form von Strahlung frei, wel-
che die umgebende Lauge radiolytisch zersetzt. Dabei entstehen Wasserstoff und Sauerstoff.
Die Gasproduktion durch Radiolyse wird in Kapitel 5.5.2 beschrieben. Die Berechnung der Gas-
produktion durch Radiolyse erfolgt fiir das nichtmobilisierte Nuklidinventar in den Mobilisierungs-
modellen und ansonsten in den Segmentmodelien.

Die Gasproduktion durch Korrosion und Radiolyse wird nur fiir vollstandig mit Lauge gefilite
Segmente gerechnet. Eine Gasproduktion in erst teilweise mit Lauge geflliten Segmenten fiihrt
zu keinem Laugenaustausch und ist damit fiir den Aktivitdtstransport ohne Bedeutung.

5.5.1 Gasproduktion durch Korrosion

Kommen die metallischen Bestandteile von Abfallgebinden mit Lauge in Kontakt, so werden die-
se korrodiert. Bei diesem Prozel3 entsteht Wasserstoffgas. Eine Korrosion durch eventuell vor-
handene Restfeuchte im umgebenden Gestein wird vernachldssigt. Der Beginn der Korrosion ist
dann der Zeitpunkt des Laugenzutrittes t; in das entsprechende Segment. Es wird ab diesem
Zeitpunkt eine linear in der Zeit abnehmende Korrosionsrate angenommen:

T falls  t st<t +t
—— alls SIsT +

0 sonst

Die Bedeutung der verwendeten Gréf3en ist:

t : Beginn der Korrosion, bzw. Zutrittszeitpunkt von Lauge,
ty : Dauer der Korrosion,
m, :Anfangskorrosionsrate (m, = m(t=t,) ).

Die Dauer der Korrosion wird aus der zu Beginn vorliegenden Metallmasse mg = m(t=t_) und der
Anfangskorrosionsrate berechnet, so daf3 zum Zeitpunkt t_ + t alle Metallteile korrodiert sind,

f = 200 (137)

Die Abbildung 58 zeigt die Korrosionsrate und die korrodierte Metallmasse als Funktion der Zeit.
Die korrodierte Metallmasse erhélt man als Integral iiber die Korrosionsrate. Da die Rate linear
von der Zeit abhangt (siehe Gleichung 137), ergibt sich fiir die Masse eine quadratische Zeitab-

hangigkeit.

Das pro Zeit produzierte Korrosionsgasvolumen \}'G ist proportional zur Korrosionsrate m (t)
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Vg = f (T, p)m () . (138)

Der Faktor fi(T,p) beschreibt in vereinfachter Form, wie sich das Volumen des gebildeten Gases
entsprechend den Temperatur- und Druckverhéltnissen einstellt. Er &8t sich durch folgende
Temperatur- und Druckabhangigkeit beschreiben:

T
i (T.P) = e (139)

wobei cy eine Konstante ist, die das Gasvolumen flir die aktuellen Werte von Druck und Tempe-
ratur bestimmt. Die Konstante c ist auf die Temperatur Ty und den Druck pg normiert.

l—— tk=2my/My — P

Abbildung 58: Korrosionsrate und korrodierte Metalimasse als Funktion der Zeit. Die verwen-

deten GroBen sind:
m(t) : Korrosionsrate zur Zeit t,
m, : Anfangskorrosionsrate,
m(t) : korrodierte Metallmasse zur Zeit t,
mg : eingelagerte Metallmasse,
tk :  Dauer der Korrosion.
L : Zeitpunkt des Laugenzutrittes in den Einlagerungsort
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Die Gasproduktion wird fir jedes Abfallgebinde so lange gerechnet, bis alle Metallbestandteile
korrodiert sind, oder bis das Gebinde durch Erreichen der Endporositat abgetrennt wurde, so
daB keine Nuklide mehr aus dem Gebinde ins Deckgebirge gelangen kénnen.

5.6.2 Gasproduktion durch Radiolyse

Der Zerfall der Radionuklide setzt Energie in Form von Strahlung frei, welche die umgebende
Lauge radiolytisch zersetzt. Dabei bilden sich gasférmiger Wasserstoff und Sauerstoff. Eine Rei-
he von Effekten sind mit der Gasproduktion gekoppelt, kénnen aber aufgrund ihrer Komplexitéat
nicht berlcksichtigt werden:

- Verbrauch von Sauerstoff zur Oxidation von Chiorid-lonen und eventuell von Metallteilen,
- Verbleib eines Teiles des produzierten Gases in der Lauge,

- Rekombination in der Gasphase,

- Diffusion eines Teiles des Gases in das umgebende Gestein.

Alle diese Effekte haben die gemeinsame Eigenschaft, die Gasproduktion zu vermindern. Im
Rahmen einer konservativen Modellierung kénnen sie daher vernachlassigt werden.

Die Menge des erzeugten Radiolysegases hangt von der Energie ab, die in Form ionisierender
Strahlen bei dem Zerfall der Nuklide frel wird. Im folgenden soll das so erzeugte Gasvolumen
aus der in einem Segment vorliegenden Aktivitdt bestimmt werden. Dazu wird zunéchst die mit
dem radioaktiven Zerfall verkniipfte Energiefreisetzung Q wber Konversionsfaktoren hq, be-
rechnet:

Q" = 3 Ahg, (Summe Uber alle Nuklide mit o— Zerfall), (140)
i 1
(o)
QB'T = 3 Abhg, (Summe Uber alle Nuklide mit B, y — Zerfall). (141)
I "
B.7

Die Nuklidsumme ist dabei jeweils auf diejenigen i Nuklide reduziert, die a-Strahlung, bzw. B—-, y-
Strahlung emittieren. Es hat sich gezeigt, daB ein Energiebetrag durch o-Strahlung zu einer h-
heren Gasproduktion filhren kann, als derselbe Energiebetrag durch B- oder y-Strahlung. Dies ist
der Grund fiir die Aufteilung der Nuklidsumme in o- und B—, y-Strahler.

Zur Umrechnung der Q@” und dﬁ’Y in Gasproduktionsraten Vg filhrt man G-Faktoren ein, wel-

che die Anzahl der Gasmolek(lle angeben, die pro Energieeinheit absorbierter Strahlung entste-
hen. Aufgrund des héheren Energietransfers sind die G-Faktoren bei o-Strahlung deutlich gro-
Ber als bei f—, y-Strahlung.
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Zur Bestimmung der Gasproduktionsrate werden zwei unterschiedliche Vorgehensweisen ge-
wahlt, die beide zu einer konservativen Abschétzung fihren:

1. Die gesamte freiwerdende Strahlung tragt zur Gasproduktion bei, wobei die Energie nur
von der Lauge aufgenommen wird. Man verwendet in diesem Fall G-Faktoren, die fir rei-
ne Lauge gelten und nicht fiir das vorliegende Lauge-Versatzgemisch.

2. Die Eigenschaften des porésen Mediums werden explizit berlicksichtigt. Man nimmt an,
daf ein Teil der Strahlung in der Lauge und der Rest von dem Versatz absorbiert wird.
Durch Energietranster tragt ein Teil der im Versatz absorbierten Strahlung zur radioly-
tischen Zersetzung der umgebenden Lauge bei.

Im ersten Fall ergibt sich folgende Gasproduktionsrate [ 21 ]:

Var = fo(T.p) [6%@% +aP 18", (142)

wobei

o (T,P) = GHE (143)

die Temperatur- und Druckabhéngigkeit der Gasproduktion beriicksichtigt. Hierbei sind T die
Temperatur, p der Druck und cg eine Konstante, welche die Gasvolumina fiir die aktuellen Wert
von T und p bestimmt.

Die in Gleichung 142 berechnete Gasproduktionsrate beruht auf der konservativen Annahme,
daf3 die produzierte Strahlung vollsténdig in der Lauge absorbiert wird. Diese Annahme fiihrt ins-
besondere bei kleinen Porositaten zu einer erheblichen Uberschatzung der Gasproduktion. In
der zweiten Naherung wird daher berlicksichtigt, daB nur ein Teil der Strahlung in der Lauge, der
Rest aber im Festkdrper absorbiert wird.

Der Anteil der Strahlung, der in der Lauge absorbiert wird, ist niherungsweise durch das Verhélt-
nis der Laugenmasse zur Gesamtmasse gegeben. Der Anteil der vom Festkérper aufgenomme-
nen Strahlungsenergie ist dann der Rest, von dem durch Energietransfer ein Teil wieder zur ra-
diolytischen Zersetzung der Lauge beitrdgt. Die Gasproduktion wird damit aus dem Anteil der
direkt absorbierten Strahlung und demjenigen aus dem Energietranster verursacht.

Wirde man die aus dem ersten Fall verwendeten G-Faktoren auch flr den Energietransfer an-
wenden, so wére die Gasproduktionsrate zu gering. Es werden daher sogenannte Transfer-G-
Faktoren Gyans Verwendet, die einen héheren Wert als die normalen G-Faktoren aufweisen. Sie
werden experimentell ermittelt [ 21 ]. Es ergibt sich damit eine zweite konservative Abschatzung
der Gasproduktionsrate:
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; @ B,
Vaz = {5 (T.P) 4 (4, 89) Grpans G + ™). (144)

Dabei ist q der Quotient aus der Masse der Lauge m;_ und der Gesamtmasse mggs. Er 148t sich
als Funktion der Porositat ¢ und des Verhéltnisses dp von spezifischer Dichte der Lauge p, und
Versatzmaterial pg ausdriicken. Aus

5p = — 145
p b (145)
ergibt sich:
m
q(0,8p) = - $3p (146)

Im Unterschied zur ersten konservativen Abschétzung 142 ist in Gleichung 144 die Abhangigkeit
der Gasproduktion von der Porositét durch Gleichung 146 berlicksichtigt. Die Gleichung 144 gilt
insbesondere fiir kleine Werte der Porositét, also fiir den Fall, daB3 viel Versatz vorliegt.

Die Funktion fg(T,p) in Gleichung 144 beriicksichtigt die Temperatur- und Druckabhéangigkeit der
Produktionsrate und berechnet sich nach Gleichung 143.

Da die Gleichungen 142 und 144 beide konservative Abschatzungen darstellen, ist

Vg = min(Vay, Vaz) (147)

sicher die bessere der beiden Abschatzungen.

Alle bisherigen Betrachtungen zur Radiolysegasproduktion beziehen sich auf Materialien, die
von Lauge durchdrungen sind oder fir die ein Durchdringen mit Lauge nicht ausgeschlossen
werden kann. Diese sind Versatzmaterialien und die Matrix der zementierten Abfélle. FUr diese
ist eine Abschirmung des Materials beziglich der Bestrahlung der Lauge auszuschlief3en. Flr
verglaste Abfédlle kann ein Durchdringen mit Lauge ausgeschlossen werden, so dal3 die Ab-
schirmwirkung berlicksichtigt werden kann.

Die Abschirmung der Lauge durch die Glasmatrix kann durch geometrische Uberlegungen abge-
schétzt werden. Die Abschirmung wird nur fir das nicht mobilisierte Inventar betrachtet, also die
Strahlung, die innerhalb der Glasmatrix erzeugt wird. Von dem gesamten Inventar im Abfallge-
binde werden die Nuklide mit o-Strahlung vernachldssigt, da o-Strahlen wegen ihrer geringen

152



Reichweite in Feststoffen nahezu vollstindig abgeschirmt werden. Der Beitrag der oberflachen-
nahen a-Strahlung kann gegen die in der Lauge vorhandene, mobilisierte Aktivitat vernachlas-
sigt werden.

Die Gasproduktionsrate aus dem im Abfall vorhandene Inventar wird wie folgt berechnet:

Va = fq (T, p) GPdv, QR (148)

Dabeiist d die in einer Volumeneinheit Lauge pro Leistungseinheit Inventar absorbierte Leistung
und V|_das aktuelle Laugenvolumen in einem HAW-Bohroch pro Gebinde. Die Funktion fg(T,p)
ist wiederum durch Gleichung 143 gegeben. Die Energiefreisetzung di'? im Abfall wird geméan
Gleichung 142 berechnet.

Die gesamte Gasproduktion in einem Einlagerungsort mit verglastem Abfall ergibt sich schlieB-
lich als Summe aus der Gasproduktion durch bereits mobilisierte Nuklide (siehe Gleichung 147)
und durch Nuklide, die abgeschirmt in der Glasmatrix vorliegen (siehe Gleichung 148) zu

. .L A
VG=VG+VG. (149)

Ist die gesamte Glasmatrix aufgeldst, so sind alle Nuklide mobilisiert und die Radiolysegaspro-
duktion nur noch durch das mobilisierte Inventar bestimmt. Die Gasproduktionsrate \/"G wird
dann Null.

5.6 Modellierung von Austauscheffekten

Im Kapitel 5.4 wurde beschrieben, wie ein im Grubengebaude vorhandener Gradient des Lau-
gendrucks zu einem Laugenstrom durch die Segmente des Grubengebaudes fiihrt. Wahrend der
ZufluB- und Durchstrémungsphase wird dieser Laugenstrom im wesentlichen durch den auf3en
anliegenden hydrostatischen Druck angetrieben, wahrend der AuspreBphase wird er durch die
Verkleinerung der Hohlrdume aufgrund der Konvergenz des umgebenden Gesteins erzwungen.

Eine andere Mdglichkeit des Laugentransportes ist die sogenannte freie Konvektion, bei der
Lauge innerhalb des Segmentsystems zirkuliert. Antriebsmechanismen fiir diese Laugenzirkula-
tion kénnen sein:

- ein Dichtegradient in der Lauge,
- Bewegung von Gasblasen im Porenraum.

Dichtegradienten in der Lauge werden einerseits durch unterschiedliche Temperaturen in Teilbe-
reichen des Grubengebdudes hervorgerufen, andererseits durch die Auflésung der zementierten
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Abfallgebinde, die zu Konzentrationsédnderungen von geldsten Substanzen fiihren kann. Gasbla-
sen kénnen aus der Korrosion von Metallteilen und der Radiolyse der Lauge herriihren.

Die Bestimmung der Laugenbewegungen durch freie Konvektion, den sogenannten Austausch-
effekten, dient ausschlieBlich der Berechnung des Radionuklidtransports, der in Kapitel 5.7 be-
schrieben wird. Fir alle durch Austauscheftekte hervorgerufenen Laugenbewegungen gilt, daB
ihr Beitrag zum Laugenstrom, integriert Giber den Streckenquerschnitt, verschwindet. Daher kann
ein resultierender Radionuklidtransport durch Austauscheffekte nur stattfinden, wenn ein Gradi-
ent in der Nuklidkonzentration vorhanden ist.

Bisher durchgefiihrte Anwendungsrechnungen haben gezeigt, daf3 der Beitrag der Austauschef-
fekte zum Laugenstrom im allgemeinen klein ist gegeniber dem Laugenstrom aufgrund eines
Druckgradienten. Da es jedoch unter ungiinstigen Bedingungen Félle geben kann, wo dies nicht
mehr gilt, werden die Austauscheffekte in jeder Rechnung beriicksichtigt und ihr Beitrag zum Nu-
klidtransport bestimmt.

In allen Einlagerungsorten wird angenommen, daf3 die mobilisierten Radionuklide homogen in
der Lauge verteilt sind. Daher brauchen hier Austauscheffekte nur Gber den jeweiligen Verschlu3
oder Stopfen berechnet zu werden. In einem Bohrlochstopfen kann die Berechnung der Aus-
tauschstréme aufgrund von Dichtegradienten entfallen, da analytische und numerische Stabili-
tétsuntersuchungen [ 21 ] gezeigt haben, daf3 hier ein eventuell vorhandener vertikaler Dichte-
gradient nicht stark genug ist, die Schwelle fir das Einsetzen einer Konvektionsstrémung zu
tberwinden. In den Verbindungsstrecken wird der Laugenaustausch jeweils (iber den versetzten
Hohlraum und, soweit vorhanden, den Verschluf3 oder Damm berechnet.

5.6.1 Konvektiver Laugenaustausch aufgrund eines Dichtegradienten

Dichteunterschiede in der Lauge kénnen durch Inhomogenitaten in der chemischen Zusammen-
setzung geldsten Steinsalzes, durch Korrosionsprodukte der Behélter oder der Abfallmatrix,
durch die geldsten Radionuklide selbst und nicht zuletzt durch Temperaturunterschiede hervor-
gerufen werden.

Wie bereits erwahnt ist der konvektive Laugenaustausch stets in Hinblick auf eine mégliche Ra-
dionuklidfreisetzung zu betrachten. Inhomogenitaten in der Zusammensetzung der Lauge sind
im allgemeinen auf Teilbereiche des Grubengebédudes begrenzt, d.h es wird sich kein weitrei-
chender Dichtegradient aufbauen. Daher wird es auch keinen groBrdumigen Laugenaustausch
geben. Inhomogenitaten in der Zusammensetzung der Lauge spielen daher fiir eine Radionu-
klidfreisetzung keine Rolle.

Die Konzentration der geldsten Radionuklide wird im allgemeinen klein sein, so daB hierdurch
hervorgerufene Dichteunterschiede der Lauge vernachlassigt werden kénnen.

Wesentliche Dichteunterschiede durch Korrosion der Abfallmatrix wird man im allgemeinen nur
erhalten, wenn zementierte Abfélle eingelagert werden. Die Korrosion der Zementgebinde filhrt
zunéchst in den Einlagerungsorten zu einer Konzentrationsénderung der gelésten Substanzen
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und zu einer Anderung der Dichte der Lauge. Mit dem Laugenstrom, der aus diesen Segmenten
herauskommt, baut sich ein Dichtegradient entlang benachbarter Strecken auf. Die Ausbreitung
dieses Dichtegradienten durch das Grubengeb&ude wird in Kapitel 5.6.2 beschrieben.

Ausgehend von den eingelagerten warmeproduzierenden Abféllen erstreckt sich ein Tempera-
turgefalle durch das Grubengebédude. Die Temperaturgradienten werden, wie in Kapitel 5.1 be-
schrieben, aus den Temperaturen an bestimmten Punkten des Grubengebdudes und deren Ab-

stand ermittelt.

Im folgenden werden die beiden wesentlichen Austauscheffekte, die durch den Dichteunter-
schied aufgrund der Konzentrationsanderung geléster Substanzen und durch den Dichtegradi-
ent aufgrund eines Temperaturgradienten verursacht werden, naher betrachtet.

Zur Berechnung des konvektiven Laugenstromes wird von den folgenden Gleichungen fiir ein
homogenes poréses Medium ausgegangen:

- von der Kontinuitatsgleichung

aLg}F‘_) = _V(pd), (150)

- der Darcy-Gleichung

=K
0= —pv(VP+P§) (151)

- und der Zustandsgleichung, welche die Beitrdge der Dichtednderung durch Temperaturer-
héhung und durch Konzentrationsénderungen geldster Substanzen enthélt,

p=p°([1—B(T—TG)]+SPC)- (152)

In den Gleichungen 150 bis 152 wurden die folgenden Symbole benutzt:

Porositét,

Dichte der Lauge,
Darcy-Geschwindigkeit,
Permeabilitat,

kinematische Zahigkeit,
Laugendruck,

Erdbeschleunigung,

thermischer Ausdehnungskoeffizient,

== Qa U < X oo S
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T :  Temperatur,

Tg : Gebirgstemperatur in der Referenztiefe,
po . Dichte der Lauge bei Gebirgstemperatur und verschwindendem 8pg,
8pc : Anderung der Dichte aufgrund der Konzentrationsénderung von in der Lauge

geltsten Substanzen.

Das aus den Gleichungen 150 bis 152 bestehende Gleichungssystem wird im folgenden flir eine
stationdre Stromung in einer horizontalen porésen Schicht der Hohe H und der Lange L, wie sie
in der Abbildung 59 dargestellt ist, gel6st. Fir die Dichte p wird die sogenannte Boussinesq-Na-
herung verwendet, bei welcher die Dichte p gleich dem konstanten Wert py gesetzt wird, auBer in
dem Auftriebsterm in der Gleichung 151. Weiterhin werden die GréBen ¢ und k als in dem be-
trachteten Bereich raumlich konstant angesehen.

In der zweidimensionalen Betrachtung besteht der Geschwindigkeitsvektor aus zwei Komponen-
ten,

wobei u4 in x4-Richtung und u, in xo-Richtung zeigt. Mit der Bedingung H/L « 1 wird sich néhe-
rungsweise eine vollausgebildete Strdmung einstellen, d.h. u; und u, héngen nicht von der x4-
Koordinate ab. Mit diesen Vereinfachungen nimmt die Gleichung 151 die Form an:

P I,

Y,

Abbildung 59: Geschwindigkeitsfeld der durch Dichtegradienten erzeugten Laugenstrémung.
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Die Integration dieser Gleichung unter der Bedingung u, = 0 auf dem Rand (x, = +H/2 und xo = -
H/2) liefert

up=0. (155)

Mit diesem Zwischenergebnis folgt aus Gleichung 151

Vi 4190 _

Ui+ oo = 0 (156)
und

P, 19 _ g 157

Pt Poax (157)

Differenziert man Gleichung 156 nach x, und Gleichung 157 nach x4, so folgt schlieBlich die Dif-
ferentialgleichung

a_u1. = _.QLEE ) (158)
X, PoVIX,

Aus der Bedingung, daB 0 (ber den gesamten Querschnitt integriert verschwindet, folgt, da
8p/dx4 unabhéngig von x; ist,

My - Gk dp

Uy (Xz) = a—x;)(z = —povax1)(2. (159)

Mit Hilfe der Zustandsgleichung 152 erhalt man aus Gleichung 159

9_"[ 1.9%p¢ aT] (160)

Das sich hieraus ergebende Strémungsprofil ist in der Abbildung 59 fiir einen beliebigen Dichte-
gradienten dargestellt.

167



Aus der Strdmungsgeschwindigkeit 1&Bt sich der Austauschstrom der Lauge aufgrund der Dich-
teunterschiede berechnen. Der Betrag des Laugenaustauschstromes \;’T,c (Index T fur die
Dichteunterschiede durch Temperaturgradient, Index C fiir die Dichteunterschiede durch die
Konzentrationsunterschiede geléster Substanzen) ergibt sich durch Integration des Strdmungs-
feldes tiber die obere oder untere Hélfte des Querschnitts der Schicht:

H/2
[ uy(xp) dx,
0

Vic =B ; (161)

Hierbei bezeichnet B die Breite der Schicht (Strecke) und u4(x,) die Geschwindigkeitskompo-
nente in x4-Richtung nach Gleichung 160. Entsprechend der rdumlichen Diskretisierung des
Grubengebéudes in Segmente, kdnnen die Gradienten durch finite Differenzen ersetzt werden.
Hierbei werden Temperaturen und Dichtednderungen aufgrund der Konzentrationsénderung ge-
I6ster Substanzen an bestimmten Punkten in den Segmenten bestimmt. Die Differenzen der er-
mittelten Werte werden mit AT bzw. Ap¢ und der Abstand zwischen den Punkten mit AL bezeich-
net. Hiermit erhalt man:

. Ap . .
_ 9kBy2pAT gk 2p7PC
VT,C 8v H BAL BjJ.H BAL VL,T"'VL,C 5 (162)

Der Parameter L ist die dynamische Viskositét, alle anderen Parameter haben dieselbe Bedeu-
tung wie in den vorhergehenden Gleichungen. Die Dichtednderung Apg ist mit der Konzentrati-
onsénderung AC (iber die Gleichung

Apg = ap,AC (163)

verkntipft. Der Parameter o ist der Ausdehnungskoeffizient durch Konzentrationsanderungen.

Der gesamte Laugenaustauschstrom in Gleichung 162 I&Bt sich in zwei Teile zerlegen, den Aus-
tauschstrom durch Temperaturgradienten (VL,T) und den Austauschstrom durch Konzentrati-
onsgradienten von in der Lauge geldsten Substanzen ( \i’,_, c)

Zusammenfassend ergibt sich aus der obigen Ableitung, daf3 unter den getroffenen Annahmen
die Laugenaustauschstrdme durch Temperaturgradienten und Konzentrationsgradienten addiert
werden kbénnen. Sie lassen sich als ein gesamter Austauschstrom von Lauge darstellen, der
durch einen Dichtegradienten verursacht wird. Um aus den Laugenaustauschstrémen einen Ak-
tivitatsstrom berechnen zu kénnen (siehe Kapitel 5.7.1) muB zuséatzlich die konservative Annah-
me gemacht werden, daf3 beide Prozesse in dieselbe Richtung wirken und daB die Absolutwerte
der Austauschstréme addiert werden kénnen.
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5.6.2 Bilanzierung von geldsten Stoffen in Lauge

Die Aufibsung des Zementes in einigen Einlagerungsorten fiihrt wegen der Konzentrationsénde-
rungen der geldsten Substanzen zu Dichtednderungen der Lauge. Die unterschiedliche Dichte
der Lauge in benachbarten Segmenten fiihrt dann tber die dazwischenliegenden Damme oder
Verschliisse zu einer Konvektionsstromung (siehe vorhergehendes Kapitel 5.6.1), die sowohl ei-
nen Transport von Nukliden als auch einen Transport von fiir die Dichtednderung verantwortli-

chen Substanzen bewirkt.

In Zusammenhang mit dem Mobilisierungsmodell MOBZ7 (siehe Kapitel 3.3.2) ist es auBerdem
notwendig, das flr die Zementkorrosion benétigte Magnesium der Lauge zu bilanzieren. Beide
Effekte, die Bilanz des Magnesiums und die Bilanz der fiir die Dichte&nderung verantwortlichen
Substanzen, werden unabhangig voneinander berechnet, aber mit dem gleichen, im folgenden
beschriebenen Verfahren behandelt.

Fur Einlagerungsorte mit zementierten Gebinden wird angenommen, daf die Dichte der Lauge
durch die Auflésung des Zementes eine aufgeprigte Anderung erfahrt, die sich wegen der gro-
Ben Masse eingelagerten Zementes zeitlich nicht &ndert. Als Folge des konvektiven Laugen-
transportes werden sich im Laufe der Zeit die in der Lauge geldsten Substanzen in alle Segmen-
te ohne zementierte Gebinde ausbreiten, so daf sich die Dichteanderungen der Lauge von den
Einlagerungsorten her ausbreiten, bis im Endstadium eine anndhernd gleiche Konzentration ge-
l6ster Substanzen und damit eine gleiche Dichte im gesamten Grubengebéude entsteht.

Zur Beschreibung des Transports geldster Stoffe und der dadurch verursachten Dichtednderun-
gen in einem Segment wird eine beliebige Substanz U mit der Masse my, betrachtet. Der Dichte-
unterschied in der Lauge zweier benachbarter Segmente |48t sich dann Uber die Konzentra-
tionsdifferenz der Substanz U in der Lauge dieser Segmente berechnen.

Der Transport der Substanz U wird durch einen erzwungenen Volumenstrom \?L, k und durch ei-
nen Austauschvolumenstrom \?.__ A (siehe Kapitel 5.7.3) verursacht

\}L, KCy+ VL, A (CU - Cu, SX) far \;L, k20

My = (164)

VL. KCU,BX+VL»A(CU_CU,BJ() far VL'KSO

Hierbei wurden die folgenden Grof3en verwendet:
my, : Massenstrom der Substanz U,
Massenkonzentration der Substanz U,

Cy ex: Konzentration im &uBeren Segment).

Cu

Der erzwungene Laugenstrom bewirkt einen Transport der Substanz U zwischen dem betrachte-
ten Segment und dem duBeren Segment je nach Strdmungsrichtung der Lauge.
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Die Anderung der geldsten Masse der Substanz U in einem Segment iiber einen Zeitschritt At er-
gibt sich aus der Differenz von einstrdmender Masse aus den inneren Segmenten (my ) und
ausstrdmender Masse (my a):

Amy (1) = (My (1) -y ¢ () At. (165)

Die neue Konzentration ¢ der geldsten Substanz U ergibt sich aus Gleichung 165 als Quotient
aus der Summe von alter Masse my und Massenénderung Amy,, dividiert durch das Volumen der
Lauge V: '

my () +Amy (1)

V| (t+AD) (1663

Die Bilanzierung des Magnesiums in Lauge wird &hnlich wie die Bilanzierung der Masse der
Substanz U, aber nur fir Einlagerungsorte im Zusammenhang mit dem Mobilisierungsmodell
MOBZ7 durchgefilhrt. Analog zu Gleichung 164 ergibt sich eine Massenstrombilanz aus den
durch Druckgradienten und Austauscheffekten erzeugten Laugenstrémen:

. VL.KOMg+vLA(OMg_CMg,ex) flr \I{LlKZO o
mM = . . o N .
9 VL. KOMQ, ex + VL, A (CMg Lan CMg, e)() fl.ll' VL, K < 0

Hier bezeichnet cyg die Konzentration von Magnesium im betrachteten Segment und Cyg ¢y die-
jenige im &uBeren Segment.

AuBer den Massenstrémen durch erzwungene Laugenbewegung und durch Austauscheffekte ist
fir die Magnesiumbilanz die Masse des im aktuellen Zeitschritt zur Korrosion der Zementgebin-
de verbrauchten Magnesiums zu beriicksichtigen. Sie berechnet sich aus:

Dabei bedeuten:

mMg, kor - Zeitliche Anderung der Magnesiummasse, verursacht durch die Korrosion von Ze-
ment,

f, : Proportionalitatsfaktor, der die Umrechnung von Zementmasse in Magnesiummas-
se enthélt,
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m (1) : Zeitliche Anderung der Zementmasse (siehe Kapitel 3.3.2).

Die gesamte Anderung der Magnesiummasse in einem Einlagerungsort (iber einen Zeitschritt At
ergibt sich aus der Differenz der durch Zementkorrosion verursachten Abnahme der Magnesi-
ummasse und dem Massenstrom durch erzwungene Laugenbewegung und Austauscheffekte:

AmMg M = (rﬁMg(t) 'mMg, kor (D)) At. (169)

Die neue Magnesiumkonzentration Cmg @m Ende des Zeitschrittes At in einem Einlagerungsort
ergibt sich aus der Summe der alten Magnesiummasse myg und der Massenénderung Amyg, di-
vidiert durch das Volumen der Lauge V| :

My (D +Amy,. (1)

V,_ (t+41) (1403

Cyg (1+AD =

Die Bilanzierung der Magnesiummasse erfolgt nur in den Segmenten, die einen Einlagerungsort
mit zementierten Gebinden beschreiben und in Zusammenhang mit dem Mobilisierungsmodell
MOBZ7 verwendet werden. Zur Vereinfachung wird angenommen, dal3 die Magnesiumkonzen-
tration in allen &uBeren Segmenten konstant bleibt.

5.6.3 Austausch durch Gastransport

Das durch Korrosion und Radiolyse entstandene Gas (siehe Kapitel 5.5) stromt durch das Gru-
bengebaude von den Einlagerungsorten in Richtung Austrittsort und induziert dabei einen Lau-
genstrom. In [ 21 ] wurde ein Modell vorgestellt, welches die Berechnung des Laugenstromes
aus dem Gasstrom erméglicht. Es wurde angenommen, daB3 in horizontalen Segmenten das
Gas an der Oberkante entlangstromen und dabei einen Teil der Lauge mit sich ziehen kann. Die
mit dem Gas strdomende Lauge wird durch eine Komponente ausgeglichen, die in die entgegen-
gesetzte Richtung stromt. Dadurch kann eine weitreichende Konvektionszelle in der Lauge indu-
Ziert werden.

Der gasinduzierte Laugenstrom h&ngt von der Neigung vy des betrachteten Segmentes ab. Fiir
absolut waagerechte Segmente wird eine Entmischung des Gases und der Lauge stattfinden
und damit kein Austauschstrom verursacht. Der induzierte Laugenstrom wird durch das folgende
halbempirische Gesetz beschrieben [ 21 ]:

VL,G = fGJEsin (l])‘) \}G' (171 )
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Dabei sind:

\i‘,_, a : Volumenstrom der Lauge, durch Gasstrom verursacht,

fa Faktor,
1} : Winkel gegen die Horizontale,
k : Permeabilitat,

Vg : Gasstrom.

Fir ein Bohrloch ist w = 90 Grad und flr alle Strecken 0 Grad. Die verschwindende Neigung der
Strecken wiirde zu keinem Laugenstrom filhren. Aufgrund von Abweichungen wéhrend der Auf-
fahrung des Grubengebaudes und wegen thermisch bedingter Verformungen wéhrend der
Nachbetriebsphase kann jedoch angenommen werden, daB3 ein leichtes Gefélle vorliegt, wel-
ches zu 2 Grad unterstellt wird. Daraus resultiert dann auch ein Austauschstrom in Strecken.
Eine typische Darstellung des Laugenstromes in einer Strecke zeigt Abbildung 60.

5.7 Nuklidtransport

Die in der Lauge geldsten Radionuklide kdnnen im Grubengebdude durch drei unterschiedliche
Effekte transportiert werden. Diese sind die Laugenaustauschvorgénge, der Laugentransport
durch Druckgradienten und die Diffusion. Der von diesen drei Ursachen hervorgerufene Nuklid-
transport wird in den folgenden Unterkapiteln erldutert, wobei die Austauschvorgange separat fir
die beiden treibenden Kréfte des Dichtegradienten und des Gastransports beschrieben werden.
AbschlieBend wird die Uberlagerung der Effekte zur Berechnung des gesamten Aktivititsstroms

dargestellt.

Xo

W

-

Héhe H —

Y,

Abbildung 60: Geschwindigkeitsfeld einer durch konstanten Gasstrom induzierten Laugenstrd-
mung. Der Laugenstrom an der Oberkante wird durch den in dieselbe Richtung
zeigenden Gasstrom verursacht.
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Zur Berechnung der durch Austauscheffekte verursachten Nuklidstréme wird in den folgenden
Kapiteln zunachst die Transportigleichung unter vereinfachenden mathematischen Annahmen
geldst. Dann wird durch Integration Uber die durchstrémte Fléache der aus den einzelnen Aus-
tauscheffekten resultierende Aktivitatsstrom berechnet. Der diffusive Nuklidtransport findet auf-
grund von unterschiedlichen Konzentrationen der Nuklide in Nachbarsegmenten statt, die unter
anderem von den Aktivittsstromen durch Austauscheffekte hervorgerufen werden.

571 Durch Dichtegradienten induzierter Nuklidtransport

In Kapitel 5.6.1 wurde der Austauschvolumenstrom berechnet, der durch Dichteunterschiede in
der Lauge verursacht wird. Die Dichteunterschiede sind Folge von Temperaturgradienten oder
Folge von Konzentrationsunterschieden geldster Substanzen. Der durch diesen Laugenaus-
tausch verursachte Nuklidtransport wird im folgenden berechnet.

Zur Berechnung des Nuklidtransportes ist zunéachst die Laugengeschwindigkeit 0 aus den Volu-
menstrémen der Gleichungen 150 bis 152 zu ermitteln. AnschlieBend ist die Transportgleichung
zur Bestimmung der Nuklidkonzentration C zu lésen:

2(4C) = V(D,V(4C)) - V(CD) . (172)

Die Variablen in Gleichung 172 haben die folgende Bedeutung:

Dy :hydrodynamische Dispersion,
¢ : Porositéat,
Q : Geschwindigkeitsvektor der Laugenstrémung (Darcy-Geschwindigkeit).

Unter der Annahme einer zweidimensionalen Strémung mit einer konstanten Dispersion Dy, und
einer konstanten Porositét ¢ 143t sich Gleichung 172 umschreiben als:

aC .. 3C _ ’c %
U1E+U28—x2 = ¢Dh[¥ +¥J‘ (173)
1 2

Wie in Kapitel 5.6.1 gezeigt wurde, ist bei einer voll ausgebildeten Strémung die Komponente
vonQ in xp-Richtung u, = 0. Unter der weiteren Annahme eines konstanten Konzentrationsgra-
dienten in x4-Richtung,

aC _
3?1 = const (174)
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folgt:

2
aC 20 C
u, o2 = ¢D, . (175)
1a"1 “ax§

Mit der Beziehung uy(x2) = (du4 / 9%2) X, aus Kapitel 5.6.1 ergibt sich hieraus:

2
Q—-g = FX,, (176)
ax2
mit
du
1 10C

F = ——=— = konstant. 177

§D; 3%, 3%, (177)

Unter Berlicksichtigung der Randbedingung

dC

acC
372("2'”/2) = a_><2(x2"'H/2) =0 (178)

ergibt sich die Konzentration der Nuklide durch Integration von Gleichung 176:

2
X 2
ac=F{ 2_HJ. (179)
ax2

Hieraus folgt unter Beriicksichtigung des konstanten Konzentrationsgradienten in x4-Richtung
(siehe Gleichung 174) durch weitere Integration:

ac 1.3 H2 ]
C(X4Xp) = Cy(Xq) +C,(X,) = Co+aT1x1+F[§x2——a—x2 : (180)

164



Die Variable C, bezeichnet die Konzentration im Koordinatenursprung, C,=C (0, 0). Die Gré-
Ben Cy(x4) und Cx(X,) sind so definiert, daf sie jeweils die Komponente der Konzentration ange-

ben,

die nur von x4 oder x, abhéngt. Abbildung 61 zeigt einige Linien gleicher Konzentration,

d.h. mit C(x4,Xo) = const.

Xo

L

////
Verdiaa

7000 //////////////

Abbildung 61: Linien gleicher Konzentration fiir den Nuklidtransport durch Temperaturgradien-

ten bei voll ausgebildeter Strémung und konstantem Konzentrationsgradienten
in x4-Richtung.

Der Aktivitatsstrom AT, ¢, der durch den gesamten Laugenaustausch als Folge der Dichteande-
rung der Lauge (Index T: Aktivitdtsstrom durch Temperaturgradient, Index C: Aktivitatsstrom
durch Konzentrationunterschiede geléster Substanzen) hervorgerufen wird, ergibt sich fir die
durch den Querschnitt H - B strémende Lauge als

bzw.

H/2
At.c =B [ u, (%) C(XqXp)dX,, (181)
-H/2
_ H/2 H/2
AT c =BC (X)) [ uy(x)dX,+B [ Uy (Xp)Cy(Xy)dX,. (182)
—Hs2 -H/2
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Der erste Term in Gleichung 182 mit der Komponente C4(x4) verschwindet, weil u;(x,) eine anti-
symmetrische Funktion ist. Setzt man u, (x,) = (du,/du,) X, aus Gleichung 159 (siehe Kapi-
tel 5.6) und Cx(x5) aus Gleichung 180 in Gleichung 182 ein, so ergibt sich:

59u
_ FBH?9Y4
At.c = T35 Xy (183)

Mit Hilfe dieser Beziehung laBt sich der Aktivitatsstrom mit der uniaxialen Strémung \‘?T,C aus
Gleichung 162 in Kapitel 5.6.1 beschreiben:

. 8H 2C,2
Ario= ~18BgD, ox, ' 1-C" (184)

Hierbei gibt \?T, ¢ den durch Temperaturgradienten und durch Konzentrationsunterschiede geld-
ster Substanzen hervorgerufenen Laugenaustauschstrom an.

5.7.2 Durch Gastransport induzierter Nuklidtransport

Zur Bestimmung des durch Gastransport induzierten Aktivitatstransportes wird dieselbe Geome-
trie der Laugenstrémung wie in Kapitel 5.7.1 angenommen. Es handelt sich um eine horizontale
Schicht der H6he H und der L&nge L mit der Bedingung, da3 H/L » 1 ist. Durch die Gasstromung
wird am oberen Bereich der Schicht bei x, = H/2 ein Laugenstrom induziert (siehe Abbildung 60
in Kapitel 5.6.3). Da der (iber den gesamten Querschnitt eines Segmentes gemittelte Austausch-
strom Null ist, folgt, daB3 die mit dem Gasstrom mitgefiihrte Lauge Uber den restlichen Quer-
schnitt (zwischen x, = -H/2 und x, < H/2) zurlickflieBen muB3. Zur Vereinfachung der folgenden
Rechnungen wird angenommen, daB3 die Strdmung eindimensional in Bezug auf die Projektion in
die x4-Xo-Ebene ist. Daraus ergibt sich 0 = konstant = (uy,0,0) (siehe Gleichungen 153 bis 156 in
Kapitel 5.6).

Die Integration der Transportgleichung 175 liefert mit der Randbedingung

aC . _ s
a_x;("Z"'H/z) =0: (185)
oC _ Yy ac[ H
a——xz—rDhgx—‘l X2+§j. (186)
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Die Nuklidkonzentration ergibt sich hieraus durch Integration als:

oc, M HY 2
xR = Cylx) =0, () = Gyt 5%, 2¢Dn[[x +2) =k ] (187)

wobei Cy=C(0,H/2) ist. In Abbildung 62 sind einige Linien gleicher Konzentration C(x4,xp) =
const. dargestellt.

Der durch den Gasstrom induzierte Laugenaustausch bewirkt einen Aktivitatsstrom, der sich in
der folgenden Weise berechnen l&4Bt. Ist HB die senkrecht zur x4-Achse stehende Quer-
schnittsflache, durch welche die Lauge strémt, so gilt:

H/2
=B [ u,C(xy,X,)dx,. (188)
-H/2

Diese Gleichung |4t sich in zwei Teile aufspalten, den am oberen Rand bei x, = H/2 strémenden
Anteil und den Uber die gréf3ere Querschnittsflache zurlickstrdomenden Anteil:

. H/2-¢ H/2
-H/2 H/2-e

Xo

Vls/1444 Y A,

W
Vil

I

Abbildung 62: Linien gleicher Konzentration fiir den durch Gastransport induzierten Nuklid-
transport bei konstantem Konzentrationsgradient in x4-Richtung.
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Wird in dieser Gleichung der in Kapitel 5.6 betrachtete Volumenstrom,

BH-».c:u1 far -H/2<xst/2-£

Vi g = 19
LG {BE.U1 flr H/2—e<xstx’2 (190)

eingefiihrt, so folgt mit der Annahme, daB die Randschicht € vernachlassigbar klein ist:

. (H/2-¢) { H/2
Ag = lim — [ VLgC(x;,X)dx,— lim = [ V| gC(xq,x5)dx,.  (191)
esoH-¢e ., e3080 ¢

Fiihrt man die Integration aus, indem fiir die Konzentration C(x4, X,) die Gleichung 187 einge-
setzt wird, so ergibt sich unter Beriicksichtigung der Randbedingungen:

H/2-¢

; . 1 ; :

Ag = E'E}no s J- VL,G (01 (X.') + Cz(xz))dxzﬂ VL. GC1 (Xi) (192)
-H/2

. . 1 H/2-¢

AG = V""G'JT:{)F{——E _[ 02(X2)dX2 (193)

-H/2

Wird in dieser Gleichung Ca(xp) durch den zweiten Term von Gleichung 187 ersetzt und uy ein
zweites Mal durch den Laugenstrom \;'L' G ersetzt, so erhalt man schlieBlich:

: \;’L,G \;'L,Gac - 13 H2 3,2 IW-E
Ao = sren BiTac I, (32 223" %2 e L
2
- Vig oCT 2,18 H 23C,2
g = —LG _30r2,n® _H_0Cy2 (195)
p— ¢Dhax,[ 3 ] 3B¢D, dx,

Der Aktivitatsstrom hangt zwar nicht explizit von den Koordinaten x4 und x, ab, es stellt sich je-
doch die Frage, ob ein durch Gastransport vermittelter Laugenstrom entlang der Begrenzungs-
flachen eines vertikalen Bohrloches noch angenommen werden kann. In [ 21 ] wird gezeigt, daf3
der daraus resultierende Aktivitatsstrom eine Uberabschétzung bedeutet und damit eine konser-
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vative Naherung darstellt. Die Héhe und Breite in Gleichung 195 ist flr Bohrlécher durch den Ra-
dius und entsprechende Modifizierung der Gleichung zu ersetzen.

Den gesamten durch konvektive Austauschprozesse induzierten Aktivitatsstrom (siehe Kapitel
5.7.5) erhalt man durch Addieren der beiden Stréme aus den Gleichungen 183 und 195.

5.7.3 Durch Druckgradienten induzierter Nuklidtransport

Ein wesentlicher Beitrag flir den Nuklidtransport ist derjenige lber die erzwungene Laugenbewe-
gung als Folge der Gebirgskonvergenz (siehe Kapitel 5.2), bzw. eines Druckgradienten. Der Ak-
tivitdtsstrom eines Nuklids durch eine erzwungene Laugenbewegung ergibt sich als Produkt von
Laugenstrom und Konzentration des Nuklids in dem Segment, aus dem der Laugenstrom
kommt:

(196)

{VL.KC far Vi k20
Ak =

VikCex  fUr v k<0

V| k ist der erzwungene Laugenstrom, C die Nuklidkonzentration und Cg, die Nuklidkonzentrati-
on im &uBBeren Segment.

5.7.4 Nuklidtransport durch Diffusion

Die in den Einlagerungsorten mobilisierten Nuklide breiten sich mit der Laugenstrémung durch
Konvergenz und durch Austauscheffekte Giber das gesamte Grubengeb&ude aus. AuBerdem fin-
det ein diffuser Nuklidtransport statt, der durch vorhandene Konzentrationsgradienten der Nukli-
de angetrieben wird. Dabei wird ein lber einen Zeitschritt konstanter Konzentrationsgradient an-
genommen.

Wenn A den Querschnitt eines Segmentes, Dammes oder Verschlusses bezeichnet und ¢ die
Porositéat ist, so ist A¢ der effektive Querschnitt. Der durch Diffusion induzierte Aktivitdtsstrom ist

dann gegeben durch:

Ap =-D(T)A¢%. (197)

Dabei ist dC/dx, der Konzentrationsgradient und D(T) der temperaturabhéngige Diffusionskoef-
fizient, der explizit die folgende Form hat:
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D(T) = D(TG)exp[g[f‘a—% )) (198)

Die verwendeten Parameter sind:

Tg :Gebirgstemperatur,

Q : Aktivierungsenergie fur diffusive Prozesse,

R : Gaskonstante,

D(Tg) : Molekularer Diffusionskoeffizient bei lokaler Gebirgstemperatur.

Zu Vergleichszwecken werden in REPOS Austauschvolumenstrdme fiir verschiedene Ursachen
betrachtet. Um in diesen Vergleich auch den Diffusionsprozef3 einschlieBen zu kénne, wird hier-
fur ein fiktiver Volumenstrom nach folgender Gleichung berechnet:

Vy p = 2LNDAS (199)

LD AL

Die GrofR3e AL gibt hierbei die effektive Lange an, mit der sich aus einer Konzentrationsdifferenz
der wirksame Konzentrationsgradient AC / AL ergibt.

575 Gesamtnuklidstrom

Der gesamte Nuklidtransport ergibt sich durch Superposition aller vorher diskutierten Prozesse
(Transport durch erzwungene Laugenbewegung, konvektive Austauschprozesse und Diffusion).
Diese Prozesse sind sehr verschieden voneinander, so da3 eine analytische Behandlung der
Uberlagerung nicht méglich ist. Da Austauschprozesse im allgemeinen von geringerer Bedeu-
tung fir den Nuklidtransport sind, ergibt sich eine einfache Naherung fiir den gesamten Nuklid-
transport, indem die Einzelbeitrdge zum Aktivitatsstrom aufsummiert werden.

Durch die Summation der Aktivitatsstrome aus Austauschprozessen und aus den erzwungenen
Laugenbewegungen wird der Gesamtstrom Uberschéatzt. Diese Vorgehensweise ist konservativ
in Bezug auf die Nuklidfreisetzung. Bei den Austauschprozessen alleine dominiert im allgemei-
nen ein Prozef3 die anderen, so dal3 die Summation eine recht gute Naherung darstelit:

AA=AD+ATIG+AG. (200)

Dabei sind Ap, At ¢ und Ag die in den vorigen Kapiteln berechneten Aktivitétsstrdme durch
Diffusion, Dichtegradienten und Gasaustausch.
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Bei der Betrachtung von konvektiven Laugenstrémen durch Austauscheffekte (Dichtegradienten
und Gasaustausch) ergibt sich als Uberlagerung folgender Gesamt-Aktivitatsstrom (siehe Glei-
chungen 184 und 194):

0 A = - I8(12 e B i pavi o))
AG"'AT,C = _B¢DhaX1 3VL.G+ 15(VL,T+VL,C) 4 (201)

Die in dieser Gleichung verwendete hydrodynamische Dispersion Dy, ist die Summe aus mecha-
nischer Dispersion und molekularer Diffusion. Da die Geschwindigkeitsabhangigkeit der mecha-
nischen Dispersion nicht in Betracht gezogen werden konnte, muB3 Dy, durch eine Konstante ap-
proximiert werden. Dies wird durch Vernachlassigung der mechanischen Dispersion getan, so
daf sich Dy, = D ergibt. Der Aktivitétstransport nach Gleichung 202 wird dadurch in konservativer
Weise (iberschatzt.

Ein Segment besteht im allgemeinen aus einem versetzten Hohlraum und einem Verschlu3 oder
Damm (siehe Kapitel 4). Austauschprozesse kénnen sowohl (iber den Versatz als auch Gber den
VerschluB oder Damm auftreten. Fir beide Anteile wird im Modul REPOS ein Aktivitatsstrom
nach Gleichung 200 berechnet:

Aas = Ap s+A7 c s+Ag s, (202)

AA,V=AD,V+AT,C,V+AG.V- (203)

Der Index S bezieht sich hier auf den Versatz, der Index V auf den VerschiuBB oder Damm. Als
gesamter Aktivitdtsstrom durch Austauschprozesse wird das Minimum der beiden Einzelanteile
verwendet:

Ap = min(Aa s, Apy) - (204)

Der gesamte Aktivitatsstrom aus einem Segment ergibt sich durch Summation dieses Aktivitats-
stromes aus den Austauschprozessen und dem Aktivitatsstrom durch erzwungene Laugenbewe-
gungen (siehe Gleichung 196):

A.=AK+AA. (205)
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Bei allen Gleichungen in diesem Kapitel wurde vorausgesetzt, daB3 es sich bei dem Aktivitats-
strom jeweils um den Strom flr ein Nuklid handelt. Da die Gesamtheit der Nuklide von Interesse
ist, mussen die entsprechenden Gleichungen flir alle Nuklide angewendet werden.

5.8 Nuklidtransport in Segmenten mit ortsabhéngiger Nuklidkonzentration

In Segmentmodellen, in denen eine ortsabhéngige Radionuklidkonzentration beriicksichtigt wird
(Modell STOVOK?2), wird anstelle der in den Kapiteln 5.7 und 5.9 beschriebenen Einzelmodellie-
rung verschiedener Transport- und Sorptionseffekte eine eindimensionale Transportrechnung
durchgefihn, in der die Effekte Advektion, Dispersion, Diffusion und lineare Sorption nach dem
Ky4- Konzept integriert sind. Konvektiver Austausch und Ausféllung werden nicht berlicksichtigt.

In den Gleichungen dieses Abschnitts werden die Variablen wie folgt bezeichnet:

t Zeit

Lu] Porositéat

A Querschnittsflache des Segmentes
Vv Volumen eines Blocks

R Retardationsfaktor

c Nuklidkonzentration

u Abstandsgeschwindigkeit

D, molekularer Diffusionskoeffizient
o longitudinale Dispersionslange
A Zerfallskonstante

c volumenbezogener Quellterm

k Nuklidindex
k' Index flr Mutteruklide

Damit ergibt sich die Transportgleichung

i(q:,*\Fi c,) a A (D +ocu)ack = i(qJAuc)
3t (PARK G = g A Pm*+ 5o = 597U S

Dispersionsterm  Advektionsterm (206)
+ oA - xk:pA[Hk ¢~ 2R CR'J
Radionuklideintrag Zerfallsterm

Zur numerischen Lésung dieser Gleichung wird ein explizites Finite-Differenzen-Verfahren ver-
wendet, indem die Zeitableitung durch eine Vorwartsdifferenz, die erste Ortsableitung durch eine
Rickwartsdifferenz und die zweite Ortsableitung durch eine zentrale Differenz ersetzt wird. Zum
Zweck der Ortsdiskretisierung wird das gesamte Segment in eine frei wahlbare Zahl ng von Blok-
ken gleicher Lange Ax unterteilt. Die Abstandsgeschwindigkeit u ist durch die Druck- und Strom-
berechnung vorgegeben, sie hangt mit dem Laugenstrom S nach der Beziehung
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”=§A‘ (207)

zusammen. Der Strom S; vom i-ten in den i+1-ten Block ergibt sich durch lineare Interpolation
zwischen Eingangs- und Ausgangslaugenstrom (S, bzw. S, ):

So-S
S, = §+i — (208)
B

Damit erhélt man als Lésungsalgorithmus fur alle Blécke auB3er den Randbldcken:

¢, (1+Ab) =c,(t)+\f—;[[q%2—m+[1+ﬁ)3,_1]c‘_,(n (209)
_(%4-%5,_, +(1 +%jSJc, ®

6AD
e ]

fur den Fall der positiven, also vom Eingang zum Ausgang gerichteten Durchstrémung, bzw.:

At (92D, o
Ci(t-l-At) =c|“)+ﬁ[[m_m_ﬁsl—1]cl—1“) (210)
2¢AD o o
-( ™ _(1+ﬁj31—1‘5(8i)ci“)

(2210 2)0) 0]

im Fall der negativen Durchstrdmung. Der radioaktive Zerfall ist dabei weggelassen, da er an an-
derer Stelle bertcksichtigt wird.

Als Randbedingung fiir den Einstromrand wird der Nuklidstrom N, aus dem vorherigen Segment
verwendet. Dieser wird als Quellrate im ersten Block betrachtet. Damit ist der Algorithmus far

den ersten Block
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——= advektiver NuklidfluB3, ergibt sich aus dem advektiven Fluidstrom
<t——— dispersiver NuklidfluB, ergibt sich aus Dispersion und Diffusion
Abbildung 63: Ausschnitt aus dem Segment mit Zuordnung der Flisse

At| (¢AD o
cq(t+AY) = ¢y (D) +ﬁ['(_ﬁm+(1 +A—x]s,]c, t (211)

0AD,
i (—Ax"‘ + 1581 ]ca ) + N,}

bzw.

AD
cy(1+AY) = ¢, (t) +%[—(q’—mﬂ_ﬁs1]c1(t) (212)
¢AD
+ Ax"‘-(nﬁj&)cg(t) +N|]

Als Randbedingung flir den Ausstromrand wird eine konstante Nuklidkonzentration auBerhalb
des Modellgebietes angenommen. Daflr wird die Konzentration des Eingangsblocks des néch-
sten Segmentes verwendet.

Die Zeitschrittweite At bei der Transportrechnung im Segment entspricht zunéachst der allgemei-
nen REPOS-Schrittweite, die im Bedarfsfall segmentintern automatisch in mehrere Schritte un-
terteilt wird. Die Transportrechnung innerhalb des Segments beeinfluBt nicht die allgemeine
Schrittweite.

Die Zeitdiskretisierung innerhalb des Segments erfolgt aufgrund der StabilitAtskriterien nach
Courant und Neumann (vgl. Kapitel 6.3.5). Die maximale interne Zeitschrittweite ist dann
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(213)

(ADmax = 558D a '
L ( )So
LB

Sie kann noch durch den global vorzugebenden Parameter fptrep Variiert werden. Hieraus wird
die Anzahl der internen Zeitschritte sowie die interne Zeitschrittweite berechnet:

AT AT
n, = | INT| —— 1], At=—, 214
t ( ((A‘)mafoTHEDJ+ ) (214)

AT: REPOS- Zeitschrittweite.,

Der radioaktive Zerfall wird nur fir die allgemeine REPOS-Zeitschrittweite gerechnet, und zwar
fir jeden Block gemaR Kapitel 5.10.

5.9 Ausféllung und Sorption

Fir den in Kapitel 5.7 berechneten Aktivitatsstrom sind nur die in der Lauge geldsten Nuklide re-
levant. Werden Léslichkeitsgrenzen tberschritten, so fallt ein Teil der Nuklide aus und tragt nicht
zum Aktivitatstransport bei. Der Wert der L&slichkeitsgrenze hangt zum einen von der chemi-
schen Form des betreffenden chemischen Elements und zum anderen von den chemischen und
physikalischen Randbedingungen in dem betrachteten Segment ab.

Es wird vorausgesetzt, daf3 sich alle Isotope eines Elementes chemisch ahnlich verhalten, so
daB die ausgefaliten Nuklide dasselbe Isotopenverhaltnis haben wie die geldsten. Der Anteil aj
der fiir den Transport zur Verfligung stehenden, geldsten Nuklide ist dann:

vV, L
_ _L-e(
a = —L. (215)
e (i)

Dabei ist V| das Laugenvolumen, L die Ldslichkeitsgrenze des Elementes e zum Nuklid i und
le(y die Stoffmenge aller Isotope des Elementes e(i).

Wenn in einem Segment die Ldslichkeitsgrenzen uberschritten werden, sind in allen Gleichun-
gen des Kapitels 5, in denen Nuklidkonzentrationen vorkommen, die aus Gleichung 215 berech-
neten Konzentrationen geldster Nuklide zu verwenden.

Neben der Ausfallung von Nukliden durch Uberschreiten der Laslichkeitsgrenzen kann der Akti-
vitatstransport durch Sorption herabgesetzt werden. Dieser Effekt beschreibt die Adsorption der
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Nuklide an den Oberflachen der angrenzenden Festkérper, dem sogenannten Sorbens. Quanti-
tativ wird die Sorption im Modul REPOS durch den Verteilungskoeffizienten Ky beschrieben, der
das Verhaltnis der Konzentration des Nuklids am Sorbens cpq4 zur Konzentration des Nuklids in
der Lésung ¢ angibt:

c
Ky = 29, (216)

Nach dem K4-Konzept wird angenommen, daf3 der Sorptionsvorgang reversibel ist und daB der
Verteilungskoeffizient unabhéngig von der Menge des betrachteten Nuklids und damit fir ein be-
stimmtes System konstant ist, Das System ist dabei durch das betrachtete Nuklid, die Zusam-
mensetzung der Lauge, die Beschaffenheit des Sorbens und die Temperatur charakterisiert.

Solange keine Ausféllung stattfindet, ist der Anteil des Nuklidinventars, der unter Berlicksichti-
gung der Sorption geldst vorliegt:

T (217)

li m
S

1+—+—K

Vi d

Die Masse des Sorbens ist in dieser Gleichung mit mg bezeichnet. Bei der Ermittlung der Masse
werden alle relevanten Materialien in dem betrachteten Segment bertcksichtigt, also Versatzma-
terial, Gestein der Auflockerungszone, Korrosionsprodukte von Zement, usw. Dabei wird ange-
nommen, daB alle diese Materialien dieselben Sorptionseigenschaften haben, bzw. es wird fiir
alle Materialien ein gemeinsamer, konservativ zu wahlender K -Wert vorgegeben.

Da in einem Segment im allgemeinen Ausféllung und Sorption gleichzeitig stattfinden kénnen,
muf3 der geldste Anteil durch Kombination der Gleichungen 215 und 217 berechnet werden. Die
Loslichkeitsgrenze Lg(;) aus Gleichung 215 wird hierzu um den Antelil, der durch Sorption maxi-
mal am Transport gehindert werden kann, erhoht:

Kyqm
. dMs
Yoy = '-e(n[Hv_L]‘ (248

Wird in dem betrachteten Segment diese Léslichkeitsgrenze Uberschritten, so fallt der Gber-
schissige Anteil der Nuklide aus. Mit dem nach Beriicksichtigung der Léslichkeitsgrenzen in L&-
sung verbliebenen Inventar wird dann nach Gleichung 215 der Anteil berechnet, der nach Be-
riicksichtigung der Sorption in der Losung verbleibt.
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5.10 Radioaktiver Zerfall und Nuklidbilanzierung

Die zur Bilanzierung des Aktivitdtsinventars unter gleichzeitiger Berlicksichtigung der Aktivitats-
strome und des radioaktiven Zerfalls benétigte Gleichung wird im Modul REPOS naherungswei-
se in zwei Schritten geldst:

1. Innerhalb des Zeitintervalls At wird der radioaktive Zerfall der Nuklide eines Segmentes flir
das am Anfang des Zeitschrittes vorhandene Aktivitatsinventar berechnet.

2. Uber das gleiche Zeitintervall wird anschlieBend eine Bilanz des Aktivitatsinventars zur
Berticksichtigung der Ein- und Ausgangsstrome aufgestelit.

Der radioaktive Zerfall wird im Gegensatz zu anderen Effekten mit einem analytischen Verfahren
und nicht mit einem (ber den Zeitschritt linearen Ansatz berechnet, um auch fir groBe Zeitschrit-
te eine angemessene Genauigkeit zu erhalten.

Voraussetzung des im folgenden beschriebenen Verfahrens ist, daB3 nur solche Zerfélle auftre-
ten, bei denen zu jedem Mutternuklid héchstens eine Tochter existiert, umgekehrt aber zu einem
Tochternuklid mehrere Mutternuklide existieren konnen, Man erhalt unter diesen Annahmen eine
Baumstruktur des Zerfalles, die in Abbildung 64 dargestelit ist.

Die Differentialgleichung fir die Aktivitdt des i-ten Nuklids hat entsprechend der Abbildung 64
zwei Anteile:

A,=——=x,(?AJ-A,J. (219)

Die zeitliche Anderung der Aktivitat dAj/dt ist also proportional zur Aktivitat A; des Nuklids selbst
und zur Summe der Aktivitaten der Mutternuklide ZAJ. Die Zerfallsrate A; ist hierbei die Propor-
tionalitatskonstante.

@ @ Mutternuklide von j

@ J CP Mutternuklide von i

(D Betrachtetes Nuklid i

Abbildung 64: Schematische Darstellung der im Modul REPOS beriicksichtigten Baumstruktur
von Zerfallsketten.
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Mit dem Ansatz

Aief
A =fihe T, (220)

mit  A(0) = Ao =1(0),

erhalt man die Losung der Differentialgleichung 219 in der Form

G 1 At
+he ' T]AM)e " dt. (221)
lo

At
A = A e M

Fdr ein bekanntes Anfangsinventar A, ; 148t sich aus Gleichung 221 zu beliebigen Zeiten das Ak-
tivitdtsinventar des i-ten Nuklids bestimmen.

Ist j das Anfangsnuklid der Zerfallskette, so steht in Gleichung 221 nur das erste Glied, das die
Aktivitét Aj(t) beschreibt. Durch sukzessives Einsetzen in Gleichung 221 kdnnen dann die Aktivi-
tten der Tochternuklide i berechnet werden.

Die Gleichung 221 kann also rekursiv geltst werden und 148t sich ausgeschrieben darstellen als:

-

3 A,
i i

%A](t) —Aj,o‘e )y—ll-'-

A A (222)

. i !

SIAD A € x_i_xk'll-ll“”

A A A A

k anf-1

SYITTA A-A_ o .
Tk Tant 20 A0 A—Rane A=h Ae=h g q =N

In dieser Gleichung wurden die folgenden GréBen verwendet:

xi.l. o : Zerfallsrate fir das i,j,k,...-te Nuklid,
A. A,

i, 0rA), 0 : Anfangsaktivitat des i,j,...-ten Nuklids,
Aani (M . Aktivitat des ersten Nuklids in der Zerfallsreihe,

Aant o : Anfangsaktivitat des ersten Nuklids in der Zerfallsreihe.

Die Bilanzierung des Nuklidinventars in einem Segment oder Abfallgebinde unter Berlicksichti-
gung der Eingangs- und Ausgangs-Aktivitatsstréme erfolgt jeweils am Ende eines Zeitschrittes
At, nachdem der radioaktive Zerfall (iber diesen Zeitschritt berechnet wurde:
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AT (t+ At = AL+ AL + (Ay o (D) —Aj 4 (D) AL (223)

Dabei beschreibt A" das Nuklidinventar nach dem radioaktiven Zerfall iber die Zeitdauer At und
A" das Inventar nach Beriicksichtigung der Aktivitatsstrome. Beide Werte gelten fiir das Ende
des Zeitschrittes, wahrend die Aktivitatsstrdome auf den Beginn des Zeitschrittes bezogen sind.
Die Indizes e und a bei den Aktivitatsstrémen kennzeichnen den ein- und ausstromenden Anteil
fir das betrachtete Segment. Bei Abfallgebinden ist der Eingangs-Aktivitatsstrom nicht vorhan-

den.
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6 Das Modul CHET

6.1 Aufgabenbeschreibung

Bei Langzeitsicherheitsanalysen von Endlagern in tiefen geologischen Formationen wird fiir rele-
vante Szenarien die Schadigung des Menschen infolge einer Freisetzung von Radionukliden
abgeschatzt. Bei der Ausbreitung der Radionuklide vom Endlager zum Menschen werden drei
voneinander unabhdngige Teilsysteme betrachtet, das Grubengebdude, das Deckgebirge und
die Biosphére.

Im Deckgebirge werden die Radionuklide mit dem GrundwasserfiuB transportiert. Vor der Be-
rechnung des Radionuklidtransports wird daher eine Grundwasserrechnung durchgefiihrt, die
das dreidimensionale Geschwindigkeitsfeld der Grundwasserstrémung liefert. In einigen Féllen
lassen sich mit Hilfe von Particle-Tracking bevorzugte Ausbreitungspfade definieren, so daB die
Schadstoffmigration durch das Deckgebirge durch einen eindimensionalen Transportweg mit
konstantem Volumenstrom, veranderlichem Querschnitt und variablen Materialeigenschaften
modelliert werden kann.

Flir die Simulation eines solchen eindimensionalen Radionuklidtransports ist das Rechenpro-
gramm CHET mit den Entwicklungsstufen CHET1 [24 ] und CHET2 [ 25 ] konzipiert worden.
CHET steht fiir eine Verkniipfung von gchemischen Effekien, die eine Radionuklidriickhaltung be-
wirken, mit Transport.

In CHET wird der eindimensionale Transport von Radionukliden in einem pordsen, fluidgesattig-
ten Medium berechnet. Folgende Effekte werden in CHET betrachtet:

- advektiver Transport im zeitlich konstanten Volumenstrom,

- diffusiver Transport,

- dispersiver Transport,

- elementspezifische Schadstoffriickhaltung,

- zeitabhangiger nuklidspezifischer Eingangsstrom,

- radioaktiver Zerfall unter Beriicksichtigung von Radionuklidkeiten.

Zu- und Abflisse senkrecht zum Transportweg werden weder fiir das Fluid noch fiir Radionukli-
de behandelt.

Der Transportweg durch das Deckgebirge wird durch eine Unterteilung in verschiedene, aufein-
anderfolgende Gebiete festgelegt, wobei ein Gebiet durch eine einheitliche Materialbelegung
und durch einen konstanten Querschnitt gekennzeichnet ist. Ein Material ist charakterisiert durch
Porositat, Gesteinsdichte, Dispersionsldnge und Riickhalteparameter.

Die Ldsung der Transportgleichung erfolgt nach der Methode der Finiten Differenzen. Innerhalb
von CHET wird fiir alle Gebiete unter Beriicksichtigung einer wahlbaren Gitter-Pecletzahl eine
Ortsdiskretisierung durchgefiihrt. Die Zeitdiskretisierung wird Uber die Stabilitatskriterien des
Lésungsalgorithmus unter Einbeziehung der Rlickhaltung gesteuert.
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CHET ist bei der Entwicklung als Modul zum Einbau in das vorliegende Programmpaket EMOS
konzipiert worden. Wie bereits in der Einleitung dargestellt, ist EMOS ein Prognoseprogramm,
das die Vorgange in den Teilsystemen Grubengebaude, Deckgebirge und Biosphére nacheinan-
der behandelt und als Endergebnis die resultierende Individualdosis liefert. Im Modul REPOS
wird die Freisetzung von Radionukliden aus dem Endlager berechnet. Dementsprechend wer-
den die in REPOS berechneten Freisetzungsraten als Nuklideingangsstréme von CHET verwen-
det. Die Zeitverldufe der Konzentrationen an einem auswahlbaren Ort werden zur Weiterverar-
beitung an das Biosph&renmodul EXPOS lbergeben.

Im folgenden werden beide Entwicklungsstufen von CHET beschrieben. CHET2 ist eine Weiter-
entwicklung von CHET1 und beriicksichtigt neben dem physikalischen Transport (Advektion, Di-
spersion, Diffusion) eine elementspezifische Rickhaltung unter Verwendung von Henry-, Lang-
mulir- und Freundlich-Isothermen. Aufgrund der modularen Programmstruktur von CHET2 ist der
Einbau weiterer Sorptionsisothermen ohne Schwierigkeiten méglich.

Arbeiten zur Verifizierung der Rechenprogramme CHET1 und CHET2 werden in den bereits zi-
tierten Berichten dargestellt. Desweiteren werden dort die qualitativen Auswirkungen bei Ver-
wendung konzentrationsabh&ngiger Sorption erlautert und die Berechnung des Zerfalls inner-
halb von Zerfallsreihen Uberpriift sowie Anwendungsrechnungen unter Verwendung linearer und
nichtlinearer Sorptionsansatze vorgestelit.

Wéhrend im Verifikationsbericht zu CHET1 [ 24 ] vor allem die Korrektheit der Algorithmen in be-
zug auf die Modellierung von Advektion, Dispersion und Diffusion gezeigt wurde, wird im Bericht
zu CHET2 [ 25 ] im wesentlichen auf die nichtlineare Sorption und ihre numerische Modellierung
eingegangen und die korrekte Behandlung des Zerfalls innerhalb von Zerfallsreihen Gberpriift.

In diesem Bericht werden zuerst in Kapitel 6.2 die physikalischen Grundlagen behandelt, die den
Radionuklidtransport im Deckgebirge bestimmen und daher die Grundlage des vorliegenden
Programms sind. Anschlie3end werden die dem Programm CHET zugrundeliegenden numeri-
schen Algorithmen beschrieben. Dabei wird besonders auf Einzelheiten der Realisierung und auf
die Funktion von verschiedenen automatisch arbeitenden Voreinstellungen und Korrekturen ein-
gegangen. Anhand eines Ablaufdiagramms wird die iterative Kopplung zwischen der Transport-
und der Sorptionsberechnung veranschaulicht. Im darauffolgenden Abschnitt wird der Ablauf ei-
ner Transportrechnung mit CHET dargelegt.

Eine volistédndige Input-Beschreibung findet sich in Kapitel 8. Die Beschreibung der COMMON-
Blécke fir die Versionen CHET1 und CHET2 ist jeweils im Anhang der Berichte [ 24 Jund [ 25 ]
enthalten.

6.2 Physikalische Grundlagen und mathematische Formulierung

Im folgenden Kapitel werden zuerst die beim Transport wirksamen Effekte erlautert. Danach wer-
den die Ruckhaltemechanismen und ihre funktionale Beschreibung dargelegt. AnschlieBend
wird die eindimensionale Transportgleichung einschlieBlich ihrer Randbedingungen aufgestellt.
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6.2.1 Beschreibung des Transports

In diesem Unterkapitel werden die Effekte erlautert, die beim Transport von Radionukliden durch
ein poréses Medium eine Rolle spielen. Dabei muf3 das Strdmungsfeld des Fluids vorgegeben
sein. Es wird vorausgesetzt, da3 die Radionuklide in so geringer Konzentration vorliegen, daf
sie die Bewegung des Fluids nicht beeinflussen.

Es werden zuerst die eigentlichen Transportmechanismen besprochen. Danach wird der Riick-
haltemechanismus definiert, der eine Verzégerung von Radionukliden gegeniiber dem Fluid be-
wirkt. Zum SchluB werden Quellen und Senken behandelt.

6.2.1.1  Transportmechanismen
Fir den Transport im engeren Sinne sind drei Effekte verantwortlich:

- Advektion,
- molekulare Diffusion,
- hydraulische Dispersion.

Die Advektion behandelt den Transport von Radionukliden mit der mittleren Geschwindigkeit
des Fluids. Unter mittlerer Geschwindigkeit ist hier die Mittelung (ber die lokalen Geschwindig-
keiten im flissigkeitsgefilliten Porenvolumen zu verstehen. Sie wird Abstandsgeschwindigkeit
genannt. '

Im makroskopischen MafBstab kann der Transportweg als eine Rbéhre beschrieben werden, de-
ren Geschwindigkeitsfeld durch den Volumenstrom V gegeben ist. Die Abstandsgeschwindigkeit
ist mit dem Volumenstrom tber folgende Gleichung verkndpft:

.

u=$\%, (224)

Abstandsgeschwindigkeit des Fluids [m/a],

Volumenstrom [m%/a],

Porositét,

Querschnittsfliche des Aquifers senkrecht zum Transportweg [m?].

> S L. C

In die Berechnung der Abstandsgeschwindigkeit geht die Porositét ¢ ein, die als Anteil des mobi-
len Porenwassers am Gesamtvolumen definiert ist. Der Anteil der in natiirlichen Aquiferen vor-
handenen “dead-end-Poren” wird vernachléssigt, da angenommen wird, daB3 er besonders in
Porenleitern gering ist [ 26 ]. Ein Unterschied zwischen Porositat und effektiver Porositat wird
also nicht gemacht. Auch der Effekt der Matrixdiffusion bleibt damit unberiicksichtigt.
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Die molekulare Diffusion wird durch das Ficksche Gesetz beschrieben, das besagt, dai3 die
Stromdichte proportional zum Gradienten der Konzentration ist. Die Proportionalitdtskonstante
ist die molekulare Diffusionskonstante Dy,.

Innerhalb eines Porenraums, d.h. im mikroskopischen Bereich, existieren fir ein Radionuklid nur
zwei grundiegende Transportmechanismen: die advektive Bewegung mit der lokalen Geschwin-
digkeit des Fluids sowie die molekulare Diffusion. Bei makroskopischer Betrachtung des porésen
Mediums ergibt sich durch die Mittelung ein zusétzlicher Transporteffekt, die hydraulische Di-

spersion [ 26 ].

Im physikalischen Sinn beschreibt die hydraulische Dispersion die Tatsache, dai3 die einzelnen
Radionuklide nicht mit der mittleren Geschwindigkeit des Fluids transportiert werden, sondemn
den aktuellen Wegen des Fluids (um Kémer herum oder durch andere Inhomogenititen beein-
fluBt) folgen. Die hydraulische Dispersion beriicksichtigt somit Inhomogenitédten des Strémungs-
feldes, die nicht in der Grundwasserbewegung explizit dargestellt werden. Die GroBe der
hydraulischen Dispersion ist immer abhéngig von der Genauigkeit, mit der die Grundwasserbe-
wegung dargestellt wird.

Von korngerlstbedingter Dispersion oder Mikrodispersion spricht man, wenn ber(icksichtigt
wird, daf3 die Strémung in der Mitte der Porenkanéale schneller ist als an deren Rand und daf die
Wege des Fluids um einzelne Kdrner des pordsen Materials herum fithren. Von Makrodisper-
sion dagegen spricht man, wenn zusétzliche Inhomogenitaten im Strdmungsfeld durch die hy-
draulische Dispersion beriicksichtigt werden missen, weil sie durch explizite Modellierung nicht
dargestellt sind. Solche zusétzlichen Inhomogenitaten entstehen z. B. durch horizontale Schich-
tungen des pordsen Materials oder Linsen von undurchlassigem Material. Die Makrodispersion
Uberwiegt in nattrlichen geologischen Systemen normalerweise die Mikrodispersion um mehre-
re GréBenordnungen.

Die hydraulische Dispersion wird im allgemeinen durch einen Ansatz beschrieben, der dem Fick-
schen Ansatz fir die Diffusion analog ist. Statt der molekularen Diffusionskonstanten erscheint
dann der Dispersionskoeffizient, der im dreidimensionalen Fall ein Tensor zweiter Stufe ist. Im
eindimensionalen Fall kann der Dispersionskoeffizient Dy, nach einem Ansatz von Scheidegger
durch das Produkt aus longitudinaler Dispersionsldnge o und Abstandsgeschwindigkeit des
Fluids dargestellt werden.

D, = au, (225)

Dy, hydraulischer Dispersionskoeffizient [m?/a],
o longitudinale Dispersionslange [m].

Die Giiltigkeit des Fickschen Ansatzes wird durch zahlreiche Saulenversuche als praktikabel
bestétigt [ 26 ].
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Die Bestimmung der Dispersionslénge stelit in groBrdumigen geologischen Systemen ein noch
nicht geldstes Problem dar [ 27 ]. Eine Ursache hierflr liegt in der in Experimenten beobachteten
Abhangigkeit der Dispersionslange von der zuriickgelegten Strecke.

Im folgenden wird Dispersion als Oberbegriff fiir hydraulische Dispersion und Diffusion verwen-
det. Damit gilt:

D =D, +ou. (226)

6.2.1.2 Rickhaltemechanismen

Bringt man eine unbelastete Festkdrperoberflache in Kontakt mit schadstofthaltigem Fluid, so
wird die Schadstoffkonzentration in der unmittelbaren Umgebung der Oberfliche zunehmen.
Dieser Vorgang wird mit der Zeit langsamer, bis sich stationare Verhéaltnisse einstellen.

Die Anlagerung von Teilchen an die Oberfliche bezeichnet man als Adsorption. Als MafB fiir die
adsorbierte Stoffmenge dient die Oberflachenkonzentration, die als Masse der adsorbierten Teil-
chen pro Masse des adsorbierenden Feststoffes angegeben wird. Das Gleichgewicht zwischen
gel6ster und sorbierter Konzentration, welches sich unter isothermen Bedingungen einstellt, wird
mit Hilfe einer Adsorptionsisotherme beschrieben:

Cog = 1(C) . (227)

In CHET2 wird zur Beschreibung der Rickhaltemechanismen angenommen, daf3 sich das
Adsorptionsgleichgewicht sehr schnell einstellt. D.h. die adsorbierte Konzentration 4Bt sich in
Abhangigkeit von der gelésten Konzentration mit Hilfe der Adsorptionsisotherme gemas Glei-
chung 227 berechnen.

Die in CHET2 implementierten Sorptionsanséatze beschranken sich auf die drei am haufigsten
verwendeten Adsorptionsisothermen:

- Henry-Isotherme (K4-Konzept),
- Langmuir-Isotherme,
- Freundlich-lsotherme.

a) Henry-lsotherme

Die Henry-Isotherme beschreibt das Verhdltnis von im Fluid geléster Konzentration und an der
Matrix sorbierter Stoffmenge durch einen linearen Zusammenhang. Dieser Ansatz wird in
CHET1 verwendet und als K4-Konzept bezeichnet. Es basiert auf der Annahme, daf3 bei gerin-
gen Elementkonzentrationen und Vorliegen eines Gleichgewichts das Verhéltnis zwischen der
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Konzentration des am Gestein adsorbierten Radionuklids und der in Lésung vorliegenden Radio-
nuklidkonzentration konstant, d.h. unabh&ngig von der Konzentration ist. Dieses Verhéltnis wird

als K4-Wert bezeichnet. Es gilt:

Cag = KyC (228)

mit

Caqg Konzentration des am Gestein adsorbierten Radionuklids [Ba/kg],
c Konzentration des Radionuklids in Lésung [Bg/m3].

b) Langmuir-lsotherme

Die Langmuir-Isotherme beschreibt das Verhéltnis von im Fluid geldster Konzentration und an
der Matrix sorbierter Stoffmenge durch den Zusammenhang:

o - K.c

ad ~ KL
1+—¢

K

(229)

mit
K.  Bindungsaffinitat [m¥/kg],
K Beladungskapazitat [mol/kg].

Der Adsorptionsisotherme von Langmuir liegt die Modellvorstellung zugrunde, da3 auf der Ober-
flache des Sorbens eine definierte Zahl von identischen, voneinander unabhéngigen Platzen
vorhanden ist. Die Langmuir-Isotherme verlduft bei hohen Konzentrationen asymptotisch gegen
den Grenzwert k, der die maximal vorhandene Anzahl von Sorptionsplédtzen pro Masse Feststoff
angibt. Fir kleine Konzentrationen entspricht die Langmuir-Isotherme einer Henry-Isotherme mit
dem Verteilungskoeffizient K| .

c) Freundlich-Isotherme

Die Freundlich-Isotherme beschreibt das Verhaltnis von im Fluid geléster Konzentration und an
der Matrix sorbierter Stoffmenge durch einen exponentiellen Zusammenhang:

caa = k()" (230)
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mit der Stoffkonstanten k4 [m®/kg] und dem Exponenten ko. [c] bezeichnet die MaBeinheit von ¢,
so daf die Basis zum Exponenten k» in Gleichung 230 dimensionslos ist.

Die Isotherme von Freundlich wurde zun&chst empirisch gefunden. Unter Annahme einer loga-
rithmischen Abnahme der Adsorptionswarme mit der Belegung der Sorptionsplétze IaBt sie sich
theoretisch ableiten. Sie verlauft bei hohen Konzentrationen nicht gegen einen Grenzwert, was
bedeutet, daB eine unbegrenzte Anzahl von Sorptionsplédtzen auf der Festkdrperoberflache an-
genommen wird. Der Exponent k; ist in den meisten Fallen kleiner oder gleich eins. Er stellt ein
MasB fdr die Nichtlinearitat der Isotherme dar. Fir k, = 1 geht die Isotherme in eine Gerade (Hen-
ry-Isotherme) (ber, deren Steigung durch den Parameter ky bestimmt wird.

d) Vergleich der Isothermen

In Abbildung 65 sind die sorbierten Konzentrationen bei Berticksichtigung der Sorption mittels
Langmuir- bzw. Freundlich-Isotherme aufgetragen. Die verwendeten Parameter sind in Tabelle 7

aufgelistet.

Der mobile Anteil a eines Radionuklids steht mit der Adsorptionsisotherme in folgender Bezie-
hung:

= = S 231
a m +m,y ¢c+ (1-9)pf(c) ( )

mobiler Anteil eines Radionuklids,
p Gesteinsdichte,
0 Porositat,
my  geldste Nuklidmasse,
myq sorbierte Nuklidmasse.

Bei Verwendung der Henry-Isotherme (Ky-Konzept) l&Bt sich dieser Ausdruck folgendermaBen
schreiben:

T (232)

1=
1+—2pK
9§ Phd

Der mobile Anteil entspricht genau dem reziproken Retardationsfaktor R, der die Verzégerung
eines Radionuklids gegeniiber dem Fluid beschreibt [ 26 ]:
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R=gh = 1412800 (233)

Upn

]

ugn Abstandsgeschwindigkeit des Radionuklids [m/a].

Bei Verwendung der Henry-Isotherme (K4-Konzept) &3t sich dieser Ausdruck folgendermafen
schreiben:

{=
R=UL=1+-T?pKd, _ (234)
RN

Betrachtet man die Konzentrationsabhangigkeit des Retardationsfaktors, so unterscheiden sich
die Kurvenverlaufe flr Langmuir- und Freundlich-Isothermen wie in Abbildung 66 dargestellt. Als
Sorptionsparameter wurden die in Tabelle 7 angegebenen Werte verwendet. Der Einflul3 der ein-
zelnen Sorptionskonstanten ist wie folgt: Bei der Langmuir-Isotherme verlauft der Retardations-
faktor fiir sehr kleine Konzentrationen ¢ gegen einen Grenzwert, der durch K| bestimmt wird, fir
sehr hohe Konzentrationen ¢ gegen den Wert 1. Eine Variation von K bewirkt eine Verschie-
bung des Maximalwertes von R bei kleinen Konzentrationen. Eine Variation von k bewirkt eine
Parallelverschiebung der Kurve entlang der Abszisse.

Bei der Freundlich-Isotherme n&dhert sich der Retardationsfakior bei hohen Konzentrationen
ebenfalls dem Grenzwert R =1 an, hat aber einen qualitativ anderen Verlauf als bei der Lang-
muir-Isotherme. Die Kurve beschreibt eine Potenzfunktion mit negativem Exponenten, d. h. bei
sehr geringen Konzentrationen strebt der Retardationsfakior gegen unendlich.

Isotherme x [mol/g] K [I/g] kq [Vg] ko [-]
Lai 2.0.10"12 1.0-10°2
La2 1.010"12 1.0.10°2
La3 2.010712 3.0.102
Fri 8.48-10 0.9
Fr2 71103 0.8
Fr3 3.53.10°° 0.4
Tabelle 7:  Parameter fir Abbildungen 65 und 66
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Abbildung 65: Vergleich zwischen Langmuir- (oben) und Freundlich-Isothermen (unten)
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6.2.1.3 Quellen und Senken

Als Quellen bzw. Senken werden alle Effekte auBer den Transportmechanismen selbst und dem
Ruckhaltemechanismus bezeichnet, welche die Radionuklidkonzentration an einer beliebigen
Stelle des Transportwegs verandern. Da aufgrund der Aufgabenstellung Zu- und Abflisse des
Fluids senkrecht zum Transporntweg nicht zugelassen sind und auch chemische Reaktionen nicht
beriicksichtigt werden, kommen hier nur in Betracht:

- Radionuklideintrag in den Transportweg,
- radioaktiver Zerfall.

Ein Radionuklideintrag in den Transportweg, z. B. ein Zustrom von Radionukliden aus einem
Endlager, wird in einem beliebigen Block zugelassen. In der Transportgleichung wird er durch
einen volumenbezogenen Quellterm o realisiert.

Der radioaktive Zerfall des betrachteten Radionuklids wird als Senke, der Aufbau aus zerfallen-
den Mittern als Quelle modelliert. Dabei darf ein Radionuklid zwar mehrere Mdtter, aber nur eine
Tochter haben.

6.2.2 Transportgleichung

Zur allgemeinen Herleitung der Transportgle'ichung siehe[26],[28 ] und [ 29 ]. Fir CHET wur-
de die in [ 26 ] beschriebene Formulierung der eindimensionalen Transporigleichung zugrunde-
gelegt. In diesem Ansatz wird zusétzlich der radioaktive Zerfall einschlieBlich Zerfallsketten be-
ricksichtigt, der Term, der Zu- und Abfliisse senkrecht zum Transportweg beschreibt, dagegen
weggelassen. Ein Retardationsfaktor R wird entsprechend [ 26 ] ergénzt. Die eindimensionale
Transportgleichung lautet dann:

9 9Ac) +2((1-0)pAc_, ) =2l oA (D +au)ack -2 sAuc, + G, A
a1 (PA%) *+ 51 PACad k) = 3x m+ a5 |~ axPAUCK* %

_?\.kA[q:ck + (1-0)PCaq k= (9, + (1-0)PCqq ) ]

(235)

ck(xt) Konzentration des Radionuklids k in Lésung [Bq/m?],

O(x) Porositat,

A(x) Querschnittsfléche des Aquifers senkrecht zum Transportweg [m?],
Ri(x) Retardationsfaktor des Radionuklids k,

D(x)  Dispersionskonstante nach Gleichung 226 [m?/a],

u(x) Abstandsgeschwindigkeit des Fluids [m/a],

ok(x,t)  volumenbezogener Quellterm des Radionuklids k [Bq m™ a™],

Ak Zerfallskonstante des Radionuklids k [a™],
k Nuklidindex,
k’ Index flr die Mitter des Nuklids k.
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Unter Verwendung elementspezifischer Gleichgewichtssorption |aBt sich die adsorbierte Kon-
zentration c,q ¢ entsprechend Gleichung 227 mit Hilfe der Isotherme schreiben:

KL f( )
c = [ o] ,
ad, k ce{k] e (k)

(236)

wobei cq() die geléste Gesamtkonzentration des Elements bezeichnet, dem das k-te Radionu-
klid angehért.

Der elementspezifische Retardationsfaktor Ry flr das k-te Nuklid wird entsprechend Gleichung
233 definiert durch:

f
Hk=1+ﬂpM. (237)

® " Cong

Unter Verwendung des Retardationsfaktors Ry kann die Transportgleichung 235 geschrieben
werden als:

9 0AR.C,) =2 ADBC" 9 oA A-A0A[R R (238
5t (PARC) = 52| 9ADS" |—== (9AUC,) + Oy A -0 [ “°“‘§ K’ Ck’)’ )

Speicherung  Dispersion Advektion Quelle radioaktiver Zerfall

Die Transportgleichung 238 ist fir konzentrationsunabhéngige Retardationsfaktoren Ry formal
eine lineare partielle Differentialgleichung zweiter Ordnung vom parabolisch-hyperbolischen Typ
mit den unabh&ngigen Variablen x und t. Eine detaillierte Klassifizierung [ 26 ], [ 30 ] ordnet der
rein dispersiven Transportgleichung parabolischen Charakter, der rein advektiven Transportglei-
chung dagegen hyperbolischen Charakter zu. Der Charakter einer partiellen Differentialglei-
chung hat EinfluB auf die Form und Methode der Lésung.

Als Randbedingung fir den Einstromrand wird Undurchiéssigkeit fir Radionuklide angenom-
men. Dies ist fir den advektiven Transport exakt. Fir den dispersiven Transport stellt es eine
Naherung dar. Sie wurde gewahlt, weil ein Abtransport von Radionukliden durch diesen Rand zu
Schwierigkeiten bei der Bilanzierung fihren wiirde. Ist der advektive Transport dominierend, so
ist diese Vernachléssigung gerechtfertigt. Wenn man Beispiele behandeln will, bei denen der dif-
fusive Transport Gberwiegt, so 1&Bt sich das realisieren, indem man die Nuklidquelle in einen
Block legt, der weit genug von Einstromrand entfernt ist.

Die Randbedingung fur den Ausstromrand wird so gewahlt, daf3 ein advektiver Abflu3 der Radio-
nuklide stattfindet, wahrend der dispersive FluB rdumlich konstant ist (Transmissionsrandbedin-
gung, siehe [ 31 ]). Dies |1&Bt sich mathematisch so ausdriicken:
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2

%{92_ =0, (239)
X= LTranspon

LTransport ~ Gesamtldnge des Transportwegs [m].

6.3 Numerische Modellierung

Im vorliegendenden Kapitel werden die Algorithmen zur numerischen Lésung des Transportpro-
blems beschrieben. Im ersten Abschnitt wird das verwendete Diskretisierungsverfahren vorge-
stelit. Danach wird die Berechnung der Sorption und das lterationsverfahren zur Behandiung der
gekoppelten Transport- und Sorptionsprozesse dargelegt. Daraufhin wird die Berechnung des
radioaktiven Zerfalls beschrieben. In einem abschlieBenden Abschnitt werden die numerischen
Schwierigkeiten aufgrund von Instabilitdten und numerischer Dispersion sowie die sich daraus
ergebenen Konsequenzen flr die Zeit- und Ortsdiskretisierung erlautert.

6.3.1 Diskretisierungsverfahren

Die Transportgleichung wird nach der Methode der Finiten Differenzen geldst. Im folgenden wird
dieses Losungsverfahren zunéchst kurz erldutert. AnschlieBend wird der L&sungsalgorithmus
aufgestellt.

Zur numerischen Ldsung der obigen partiellen Differentialgleichung wird das Lésungsgebiet in
eine endliche Zahl von Blocken unterteilt. An jedem Blockrand oder an jedem Blockmittelpunkt
werden die partiellen Ableitungen in der Differentialgleichung durch Differenzenquotienten er-
setzt. Diese bestehen aus einer Taylor-Entwicklung, die im Falle einer Vorwarts- bzw. einer
Riickwartsdifferenz nach dem ersten Glied, im Falle einer zentralen Differenz nach dem zweiten
Glied abgebrochen wird. Der dabei entstehende Fehler ist durch den ersten und gréBten Term
der abgebrochenen Serie charakterisiert.

Die Ableitungen in einer partiellen Differentialgleichung kénnen beliebig durch die unterschiedli-
chen Differenzenquotienten ersetzt werden, wobei allerdings nicht jede Kombination zu einer
stabilen Lésung fuhrt. Ein Algorithmus wird als stabil bezeichnet, wenn sich Stérungen oder Dis-
kretisierungsfehler nicht mit fortschreitender Zeit aufschaukeln. Die Wahl der Differenzen hat u.a.
auch EinfluB auf die Komplexitdt und die Genauigkeit des Lésungsalgorithmus [ 30 ]. Die zur L&-
sung der Differentialgleichung aufgestellte Differenzengleichung ist konsistent, wenn der Fehler,
der bei der Approximation der Differentialoperatoren durch Differenzenquotienten unter Vermnach-
ldssigung der hdheren Glieder der Taylor-Entwicklung entsteht, bei értlicher und zeitlicher Verfei-
nerung gegen null geht. Die eigentliche Bedingung, welche die Differenzengleichung zu erfiillen
hat, ist die Konvergenz. Dies bedeutet, da3 die Lésung der Differenzengleichung in jedem Punkt
des Lésungsgebietes bei Verfeinerung der értlichen und zeitlichen Diskretisierung gegen die ex-
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akte Losung der zugehérigen Differentialgleichung konvergiert [ 30 ], [ 32 ]. Bei parabolischen
Differentialgleichungen sind Stabilitdt und Konsistenz notwendige und hinreichende Bedingun-
gen fiir die Konvergenz [ 30 ].

Fir die Zeitdiskretisierung wurde das explizite Verfahren (Vorwértsdifferenz) ausgewéhit. Der
Advektionsterm wurde durch eine Rilckwartsdifferenz und der Dispersionsterm durch eine zen-
trale Differenz approximiert. Unter den Bedingungen, die in Kapitel 6.3.5 genannt werden, ist die-
ser Losungsalgorithmus stabil.

Zur Ldsung der Transportgleichung 235 wird der Transportweg der Radionuklide in n Blécke un-
terschiedlicher Lange Ax; unterteilt, deren Mittelpunkten Konzentrationen c; zugeordnet werden.
Innerhalb eines Blockes i sind die vorgegebenen Parameter, der Querschnitt A;, die Porositat ¢;,
die Diffusionskonsta_nte Dmi, die Dispersionsidnge o; und der Retardationsfaktor R; konstant.
Der Volumenstrom V ist liber den gesamten Transporiweg konstant.

Abbildung 67 zeigt einen Ausschnitt aus der Unterteilung des Transporiweges mit einer Zuord-
nung der Parameter sowie die Flisse, die zur Konzentrationsverdnderung in einem beliebigen
Block i fiihren.

Ri-1: 01, Ai-ts Dmjiets Qg Bis @i Ajy Dinjjs 04 ’Hi+1r ®ists Aistr Dimjints Ot

Axi4 Ax AV

—>>  advektiver FluB
<—>>  dispersiver FluB

Abbildung 67: Ausschnitt aus dem Transportweg mit Zuordnung der Parameter

Folgende HilfsgrdBen finden bei der Lésung der Transportgleichung Verwendung:

- Porenvolumen: Vi = $,AAX; , I
- Abstand zwischen zwei benachbarten Blockmittelpunkten: Ay; = * .
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6.3.1.1  Behandlung von Unstetigkeiten

Im letzten Kapitel wurden die Parameter in den Blécken definiert. Wird eine zentrale Differenz
zum Ersetzen der zweiten Ableitung in Gleichung 238 verwendet, so muf3 die GréBe des Para-
meters ¢A(Dp, + cwu) an der Blockgrenze bekannt sein [ 33 1.

Im folgenden wird ein Massenflu3, beschrieben durch eine Variable P (z.B. $AD,,), an einer
Blockgrenze g zwischen zwei aufeinanderfolgenden Blécken i-1 und i betrachtet [ 27 ]. Aus der
Kontinuitatsbedingung folgt, daB3 die dispersiven Fliisse rechts und links der Grenze g gleich
sind:

P,_1[%§)9i_1 " Pi(g"—x)g.- (240)

Der Satz von Taylor liefert:

Axi—1[ac]9
cg_ci—'l = 2 ﬁ l_-'|+.". (241)
AX g
_ A% ac)
C-Cq = 3 [a_x i+.... (242)

Wird (240 ) in ( 242 ) eingesetzt und zu ( 241 ) addiert, so ergibt sich:

_(8c\e [AXPiiy Ay
°i“°'—1‘[&)a-1[?—pi =2 |® (243)
ac)g _2(c-¢_P,
[ET( i-1 AxP,_;+Ax_,P,’ (244 )

Der MassenfluB an der Grenze g |aBt sich durch eine zentrale Differenz beschreiben, wobei der
an der Grenze gultige Parameter mit P bezeichnet wird. Dieser FluB entspricht Gleichung 240:

g c~¢ 9
P,[g_ijl -p 11 . Pi_1[§;) i (245)
58 _ 1 + 5AX, =
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Durch Einsetzen von Gleichung 244 in Gleichung 245 wird ein Mittelwert fir den an der Block-
grenze glltigen Parameter P erhalten:

- L (246)
AX;P;_ 4+ A% _4P;

Dieser Mittelwert entspricht einem gewichteten harmonischen Mittel, dessen allgemeine Definiti-
on fiir eine beliebige Gré3e 7 lautet:

A AX , A
ﬁ=21![ '-1+_'J, (247)

a a'_1 ai

Wird flr den dispersiven Massenflu3 ein dem Fickschen Gesetz analoger Ansatz verwendet, so
folgt:

P(g—i] = 6Aau [g_i]. (248)

Da der Volumenstrom konstant ist, ergibt sich f(ir die Dispersionslénge:

_ o _ 40y (AX_ 4 +AX))

Fir den diffusiven Massenfluf3 erhélt man analog das gewichtete harmonische Mittel von (AD,)
an der Blockgrenze zwischen i-1 und i, das im folgenden mit $AD . bezeichnet wird:

0 _1Ai_4 Dm|_1¢iAlel (AX;_ ¢ + AX)

= (250)
™ 0_4Ai_{Dm . AX+0AD, AX_4

$AD

6.3.1.2  Ldésungsalgorithmus

Die eindimensionale Transportgleichung 238 wird flr einen Zeitpunkt t und einen Block i explizit
in der Zeit, rlickwértig fiir die Advektion und zentral fir die Dispersion geldst. Der Nuklidindex k
ist im folgenden der Einfachheit halber weggelassen.
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Die zeitliche Ableitung wird durch eine Vorwartsdifferenz approximiert:

R; (t+At) ¢ (t+At) - R, (t) ¢;(t)

AT (251)

0
3 (0ARc) = 9A,

Die Ortsableitungen werden zum Zeitpunkt t betrachtet. Dadurch erhélt man ein explizites L6-
sungsverfahren.

Die erste Ortsableitung wird durch eine Rlckwértsdifferenz ersetzt (“up-wind” Schema):

PICELRICN

d
(bAuc) = (252)
X AX;
Fiir die zweite Ortsableitung wird eine zentrale Differenz eingesetzt:
a[ ac) g (D -c(H () —-¢;_4 (1)
—| $AD== | = (§AD);, y ——————— - (VAD)|}—————— 253
ax\PA03x) = (914 Ax; , 1AX; (#A20 Ax;AX; (253)

Durch Einsetzen von ( 251 ), ( 252 ) und ( 253 ) in Gleichung 238 erhéalt man einen Losungsalgo-
rithmus fiir die eindimensionale Transportgleichung, der fir alle Blécke auBer den beiden Rand-
blécken sowie dem Quellblock und fiir alle Zeitpunkte t gilt:

R® (¢AD);
Cl(t+A.l) = mci(l) + {[1 F: \}Axi Ci_4

{_1 _@ADYi.1 (¢AD>i]
VA VA

£ (¢Kﬁ)i+1 ¢ VAt
\?Axiﬂ I+1 VIH‘(t+At)'

c. (254)

Zur Vereinfachung der Gleichung werden folgende HilfsgréBen eingefihrt:
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(9AD); Vv
My pm| 4 aat 22 1Y
L { ¥ VA, Jvi
i _[1 (9AD);,1 (9AD);)V
1 Tl el e v
’ Va1 Vag Vi
(¢’ID)|+1!

H. . = =t 21¥1

el Vag, Vi

(255)

In jedem Zeitschritt wird nach Gleichung 254 flr jeden Block die Konzentration c¢;(t+At) aus den
bekannten Konzentrationen cj(t) berechnet.

Die Anfangsbedingung fiir die Rechnung lautet:

¢i(t=0)=0 far alle i.

6.3.1.3  Algorithmus fiir die Randblécke und den Quellblock

Die Bedingung fir den Einstromrand wird erfiillt, in dem ein zusétzlicher Block vor dem ersten
Block und somit auBerhalb des Transportwegs postuliert wird, der dieselbe Blocklénge wie der
erste Block, Axq, besitzt. In diesem Block wird sowohl die Radionuklidkonzentration null gesetzt
als auch die Dispersionslange o und die molekulare Diffusionskonstante Dp,.

Die Konzentration im ersten Block c4(t+At) ergibt sich unter diesen Bedingungen aus Gleichung
254 zu:

R, (V)

Cy (t+A) = mfﬁ (1)

(@ADY, @AD)2) .ty | VAt _
+l:[_1 30 ]C1 (1 +( VAXQ ]02 ) ]V1R1 (t+AH°

(256 )

Zur Bestimmung der Konzentration c,(t) im letzten Block n wird ein zusétzlicher Block n+1 ange-
nommen, der dieselbe Blockldnge und dieselben Parameter aufweisen soll wie der Block n-1.
Aus der Randbedingung 239 I&Bt sich die Konzentration c,,, 4(t) wie folgt berechnen:

Crrg (D -CH(H)
Axn +1 Axn

e =Cp1 (V) _

o 0. (257)

éa—x[¢ADac) = (9AD), - (9AD)

ox

Da Ayx,,q = Ax, ,folgt:
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c,, (1) =20 () -c,_4 (D). (258)

Durch Einsetzen von ( 258 ) in ( 254 ) ergibt sich die Konzentration im letzten Block ¢, (t+At) zu:

Ry (e, (1 VAt

R, tran Ot -Gy ay (239)

c, (t+At) =

Ein Radionuklideintrag findet in genau einem, beliebig vorgebbaren Block statt und wird wahrend
eines Zeitschritts als konstant angenommen. Damit ergibt sich flr den entsprechenden Term der
Transportgleichung 238:

= a
OA = T (260)

q(t) Radionuklideinstromrate [Ba/a].

Zur Konzentration in dem Block, in dem der Radionuklideintrag angenommen wird, muB3 somit

q(t -
V—iRi (t+AD At addiert werden.

6.3.2 Berechnung der Riickhaltung

Die Verwendung nichtlinearer Gleichgewichtssorption erfordert die Berechnung der Rickhalte-
parameter zu jedem Zeitschritt. Die einzelnen Rickhaltewerte sind elementspezifisch und han-
gen von der Summe der Konzentrationen der zu den jeweiligen Elementen gehdrenden Nuklide
ab. Entsprechend Gleichung 237 ergeben sich die Rlckhaltewerte zu:

_¢ fle (1))
R() =1+1=0, "2 "7
e =1+ 7P S,m (261)
mit
Co) = T, oD (262)

wobei ke e bedeutet, daB3 das k-te Nuklid zum Element e gehért.
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Bei Verwendung einer Freundlich-Isotherme strebt R, flr sehr niedrige Konzentrationen gegen
unendlich. Um dieses Verhalten bezliglich der Numerik in den Griff zu bekommen, wird fir Kon-
zentrationen ¢, kleiner als ¢, der Rlckhalteparameter durch die Vorschrift angenéhert:

=, k,-1
R, (D) = 1 +%pk1snf|n . (263)

€min ist dabei ein vorzugebender, sehr niedriger Konzentrationswert.

6.3.3 Kopplung zwischen Transport und Sorption

Die Transportberechnung der Konzentrationen und die Berechnung der elementspezifischen
Ruckhaltefaktoren sind miteinander gekoppelt, d.h eine Veranderung der Ruickhaltefaktoren ver-
andert den Transport der Konzentrationen und umgekehrt. Bei Verwendung einer Henry-Isother-
me sind die Rickhalteparameter unabhéngig von der Konzentration. Demzufolge ist in CHET1
keine Kopplung von Tranport und Sorption zu beriicksichtigen.

Die nichtlinearen Abhéangigkeiten werden in CHET2 mittels einer Fixpunkt-lteration behandelt.
Ein Iterationsschritt besteht aus der Berechnung des Transports und der Sorptionswerte. Die
hierbei ermittelten Konzentrations- bzw. Rickhaltewerte werden danach im darauffolgenden Ite-
rationsschritt verwendet. Das Verfahren wird abgebrochen, falls die Konzentrationsdnderungen
von einer lterierten zur anderen unterhalb einer vorzugebenden Schranke liegen.

Die Zeitschrittweite fir die Berechnung des Transports unterliegt den Schrittweitenkriterien
(278 ) und ( 281 ). Werden die Zeitschrittweitenkriterien innerhalb der Fixpunktiteration aufgrund
der sich verdndernden Konzentrationen und RUckhaltewerte Uberschritten, so wird die Zeit-
schrittweite solange halbiert, bis sie diese Kriterien erfilit. Entsprechend der kieineren Schritt-
weiten vervielfacht sich die Anzahl der Transport- und Sorptionsberechnungen.

In Abbildung 68 ist das hier beschriebene Verfahren zur Transportberechnung unter Verwendung
nichtlinearer Gleichgewichtssorption dargestelit.
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Iterationsschema der Kopplung von Sorption und Transport in CHET2

201



6.3.4 Berechnung des Zerfalls

Die Anderung der Gesamtkonzentration R; (t+At) ¢; (t+ At) in einem Block i, welche durch den
radioaktiven Zerfall hervorgerufen wird, kann flr einen Zeitschritt At analytisch berechnet werden

[14]

R, (t+Ab ¢, (t+Al) = R (B¢, (e
K MAt) A
+E[Rlll(t+At)ci’j(t+At)—Fli'](l)ci,}(t)e jm
1 ' (264 )
+§§[H (t+Atyc, (t+At) -R. (e, (t)e"‘k“‘]—l“— Mo
7 il i1 i, il a’k_?“lll"‘lk

=Z;(R; () ¢;(1) R, o (D C; o (1), ....AD,

k’ Mutter des Nuklids k,
k'  GroBmiutter des Nuklids k.

Im AnschluB an die Transportberechnung wird am Ende eines jeden Zeitschrittes die Konzentra-
tionsénderung durch den radioaktiven Zerfall mit Hilfe von Gleichung 264 berechnet durch:

c,(t+A) = Z (R (t+AD T, (t+At),R; ., (t+A) T, . (t+A1), ..., A /R, (t+At) , (265)

wobei C; (t+At) die Konzentration bezeichnet, die man nach AbschluB der Transportberech-
nung zum Zeitpunkt t + At erhélt.

6.3.5 Diskretisierung von Zeit und Ort

Durch das Ersetzen der partiellen Ableitungen durch Differenzenquotienten entstehen Fehler un-
terschiedlicher Art, die eine Instabilitat der L6sung bewirken kdnnen oder zu einer Abweichung
der numerischen Lésung von der exakten Lésung der Differentialgleichung fiihren.

6.3.5.1  Ortsdiskretisierung

In der Eingabedatei DACH wird das Deckgebirge, durch das die Ausbreitung von Radionukliden
gerechnet werden soll, charakterisiert. Der Transportweg wird in Gebiete mit einheitlichem Mate-
rial und konstantem Querschnitt unterteilt. Dazu wird die Gesamtlange des Modellgebiets ange-
geben und die relativen Langen der einzelnen Gebiete vorgegeben.
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Fur die numerische Berechnung wird eine Unterteilung der einzelnen Gebiete in Blécke vorge-
nommen, wobei die BlockgréBe gebietsspezifisch unter Verwendung einer vorgegebenen obe-
ren Grenze flr die Gitter-Pecletzahl Pe (vgl. Gleichung 285) berechnet wird.

Wie in Kap. 6.3.5.3 erlautert wird, erlaubt die Gitter-Pecletzahl Aussagen (ber die GréBe der nu-
merischen Dispersion aus der Ortsdiskretisierung im Vergleich zur physikalischen. Die numeri-
sche Dispersion wird erst vernachlassigbar, wenn die Gitter-Pecletzahl klein ist. Dies bedeutet
eine sehr feine Diskretisierung, die jedoch die Rechenzeit erhdht. Der Benutzer hat die Méglich-
keit, im JIF eine Gitter-Pecletzahl auszuwahlen, da der vertretbare Rechenaufwand und der
durch die numerische Dispersion zu erwartende Fehler problem- bzw. anwendungsspezifisch
sind. An Hand dieser vorgegebenen Gitter-Pecletzahl wird die gebietsspezifische maximale
Blocklange Axmay; wie folgt berechnet:

J
Axmax,] = F’eor,J . (266)

i Gebietsindex.

Jedes Gebiet wird in eine méglichst geringe Anzahl gleichlanger Bldcke unterteilt, deren Lange
kleiner oder gleich der gebietsspezifischen maximalen Blocklénge ist. Die Anzahl der Blécke N;
in einem Gebiet j berechnet sich nach:

L [
N, = |NT[—T’3—"§EQE‘JJ+1, (267)

Axman(,j

, relative Lange des Gebiets j.

Die Division der Lénge eines Gebiets durch die Anzahl der Blécke in diesem Gebiet ergibt die
tatsachlich verwendete gebietsspezifische Blocklange Ax;:

L |
Axi=_..T"a_“N5&“!. (268)
i

Die Gesamtblockzahl N ist die Summe der Anzahl der Blécke iiber alle Gebiete:

N = 3N, (269)
J
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6.3.5.2  Stabilitatskriterien

Stabilitdtsuntersuchungen liegen im allgemeinen nur fir lineare Differentialgleichungen vor. Den-
noch sollen mit Hilfe physikalischer Uberlegungen auch fiir den nichtlinearen Fall Stabilitatskrite-
rien hergeleitet werden. Es wird ein Modellgebiet mit homogenen Parametern und einer &quidi-
stanten Ortsdiskretisierung betrachtet. D.h.:

- a, n, A, Dy, u konstant,
- Ax= Ay = Ay = Ax.

Der Lésungsalgorithmus 4Bt sich darstellen durch:

t+Al) = A«
Gt+a) = gvan ¥
270
+ - +D 5 :
R; (1 +AL) AX (A%)

Es wird der Fall des rein advektiven Zuflusses aus der linken Nachbarzelle betrachtet. Wahrend
eines Zeitschritts At darf die Konzentration im Block i nicht die Konzentration aus dem Zuflu3-
block i-1 Uibersteigen. Aus dieser Forderung ergibt sich die Bedingung:

t R (1) t
At<Ci_1()_H‘(HM)CE()A"R t+ At (271)
ST M -am u il

Dies ist eine notwendige Bedingung flr die Stabilitdt der numerischen Lsung. Somit ist eine
obere Schranke fiir die Anwendung der Differenzengleichung 254 gegeben.

Fur zeitlich konstante bzw. nahezu konstante Retardationsfaktoren R; entspricht das Zeitschritt-
kriterium ( 271 ) dem sogenannten Courantkriterium [ 34 ] welches ein notwendiges Stabilitats-
kriterium fiir lineare Transportgleichungen darstellt:

A 2B (272)

Unter der Annahme einer geringeren Konzentration in den Nachbarzellen fordert man, daB sich
innerhalb eines Zeitschrittes die Konzentrationsgradienten aufgrund des dispersiven Flusses
nicht umkehren dirfen. Daraus ergibt sich mit ¢;.4(t) = ¢;,1(t):
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RO t
Razap i) =G-10 (Ax)*

M= M- ,® 2D

R, (t+Ab) . (273)

Fur zeitlich konstante bzw. nahezu konstante Retardationsfaktoren R; entspricht das Zeitschritt-
kriterium ( 273 ) dem Neumannkriterium [ 34 ]:

2
(Ax)
Ats-SE-R. (274)

Eine Kombination der Zeitschrittkriterien ( 271 ) und ( 273 ) liefert die Schranke:

- ® ot
SO RAra 1Y (?

ats Ci_q () -c;(b) uAx +2D

Ri(t+AY). (275)

Dabei muB3 At mindestens so klein gewéhlit werden, daf gilt:

R, (1)
sgn[c._1 ® - FranC (t)] = sgn (c;_4 (1) —¢;(1) - (276)

Die Kriterien ( 275 ) und ( 276 ) verlangen eine Abschétzung der Ri-Werte zum Zeitpunkt t+At.
Als erste Ndherung wird angenommen, daB3 Ry(t+At) ungeféhr gleich R(t) ist. Die Ri-Werte sind
nichtlinear von der Konzentration abhéngig. Daher kann die obige Abschatzung auf zu groBe
Zeitschrittweiten fihren. Zur Uberpriifung, inwieweit die vorgegebene Zeitschrittweite hinrei-
chend klein gewahlt wurde, wird in CHET2 folgende Strategie angewandt:

Die Kriterien (275 ) und ( 276 ) sind unter der Voraussetzung c;.1(t) = ¢;,4(t) &quivalent damit,
daf3 sich die Konzentrationsgradienten im i-ten Block wahrend eines Zeitschrittes nicht umkeh-
ren kdnnen, d.h.:

sgn (¢;_4 (1) —c; (1) = sgn(c;_4 (1) —c;(t+A1)). (277)

Ein derartiges Kriterium ist notwendig zur Verhinderung von Oszillationen. Dieses Kriterium wird
dermafen abgeschwacht, daB Oszillationen in einem wohldefinierten MaBe akzeptiert werden,
d.h.:
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¢;_4 () —c (t+Ab)
—5o- + Ere1SAN (G _ 4 (1) —ci(t))]. (278)
max(c; (t+At), 10 )

sgn(c;_4 (1) -¢; (1)) = 59"[

€10 ist dabei ein MaB, inwieweit Schwingungen relativ zu den vorhandenen Konzentrationswer-
ten statifinden dirfen. Als Standardwert wird hierbei ¢, = 1072 gesetzt. Mit der anfangs ge-
wahlten Zeitschrittweite werden mit Hilfe einer Fixpunktiteration die Werte fir ¢;(t+At) und R;(t+At)
bestimmt. Zeigt sich dabei, daB Kriterium ( 278 ) nicht erfilllt ist, so wird die Zeitschrittweite hal-
biert. Diese Vorgehensweise wird solange wiederholt, bis die Zeitschrittweite so klein ist, daB die
dazugehdrigen Werte ¢;(t+At) und R;(t+At) das Stabilitatskriterium ( 278 ) erfilllen.

Durch das Stabilitatskriterium wird eine obere Grenze fiir die Zeitschrittweite vorgegeben, so dai
ein oszillierendes Verhalten der Lésung der Transportgleichung verhindert wird. Da die ginstig-
ste Zeitschrittweite konzentrationsabhéngig ist, erfolgt die Abarbeitung des zeit- und nuklidab-
héngigen Problems so weit wie méglich nuklidweise. Zerfallsreihen missen jedoch, da die Nukli-
de sich durch den radioaktiven Zerfall gegenseitig beeinflussen, in einer Zeitschleife gemeinsam
gerechnet werden. Desweiteren miissen Nuklide, welche dem gleichen Element angehdéren, auf-
grund der konzentrationsabhangigen, elementspezifischen Rickhalteparameter in einem Zeit-
schritt bearbeitet werden. Die Gesamtzahl der in CHET zu rechnenden Nuklide wird entspre-
chend ihrer Abhéngigkeiten durch Zerfall und Sorption in zusammenhangende Nuklidketten
aufgeteilt. Zur Vereinfachung der Sprechweise werden hier auch Einzelnuklide als Nuklidketten
bezeichnet.

Die Ungleichung ( 275 ) liefert einen sinnvollen Startwert flr die Zeitschrittweite unter der Vor-
aussetzung einer nur geringfigigen Zeitabhangigkeit der R;-Werte. Hat man eine Approximation
Rapprox flr die Ri-Werte, so erhéalt man unter Verwendung eines Minimums der approximierten
Retardationsfaktoren eine nuklidketten- und gebietsspezifische maximale Schrittweite Atpay ;!

2
Ax)"A.0.R
Atmaxj = 0 A% aporons (279)
M 2D Al + 20V + AxV

| Nuklidkettenindex,
i Gebietsindex.

Rapprox, ist hier fir jede Nuklidkette der minimale abgeschétzte Retardationsfaktor fir alle Ge-
biete und alle Nuklide der Kette. Als Naherung fiir die Retardationsfaktoren wird in CHET2 davon
ausgegangen, daBB man sich in niedrigen Konzentrationsbereichen befindet. Dann kann Rapprox
fur Langmuir-Isothermen als der Riickhaltewert gewahlt werden, der sich flr Konzentrationen
nahe bei Null einstellt. Fur Freundlich-Isothermen kann Rypp.0x als eine approximierte untere
.Grenze der Retardationswerte bestimmt werden, die sich bei den zu erwartenden Konzentrati-
onswerten einstellen.
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Die Schrittweite At, fir jede Nuklidkette ergibt sich aus dem Minimum der gebietsspezifischen
maximalen Schrittweiten Aty ; multipliziert mit dem Reduktionsfaktor fyreer , der im JIF (sie-
he Kapitel 8) beliebig voreingestellt werden kann:

Ergibt sich nun im Laufe der Transportrechnung, dai
(AX) AN
Aty > fyrRepmin WAL (281)

I2p A¢]+20cV+AxV

so wird At; solange halbiert bis Kriterium ( 281 ) erfullt ist. Dabei bezeichnet Ry, | den minimalen
Retardationsfaktor flir alle Gebiete und alle Nuklide der Kette |. Bei schwacher Konzentrations-
abhéangigkeit der Retardationswerte kann Kriterium ( 279 ) bzw. ( 281 ) bereits eine im Sinne des
Stabilitatskriteriums ( 278 ) gentigend kleine Zeitschrittweite darstellen.

6.3.5.3  Korrektur der numerischen Dispersion

Beim Ersetzen der partiellen Ableitungen durch Differenzenquotienten entstehen Fehler, die mit
dem gréBten Glied der abgebrochenen Taylorentwicklung charakterisiert werden. In der verein-
fachten Transportgleichung mit konstantem Ruckhaltewert R

ac _

5 = - (u/R) ax+ (D/FI) (282)

treten als wesentliche Fehler Ausdriicke der Form

(= 5]
ol\)

ac

= (u/Fl) Axa—- und ——At— (283)

M| =
=2
-
no

auf. Bei der rein advektiven Transportgleichung geht der zweite Term in ——(uf R) 2Atg c

Die damit entstehenden Ausdriicke

Uber.

207



2 2
1 dc 1 2,,d¢
5 (u/R) Axﬁ und —§(u/F{) Ata? (284)

werden als numerische Dispersion aus der Ortsdiskretisierung und der Zeitdiskretisierung be-
zeichnet[261],[281],[35].

Die numerische Dispersion aus der Zeitdiskretisierung ist bei Einhaltung des Courantkriteriums
immer kleiner oder gleich der numerischen Dispersion aus der Ortsdiskretisierung. Da sie das
entgegengesetzte Vorzeichen hat, verringert sich der Betrag der gesamten numerischen Disper-
sion dadurch.

Zur Abschétzung der numerischen Dispersion ist die Gitter-Pecletzahl hilfreich [26], [28],
[29],[36]

_ UAX _ AX
Pe = 5= = . (285)

Sie gibt das Verhéltnis von Advektion zu Dispersion wieder. Eine Gitter-Pecletzahl von zwei be-
deutet, daB die numerische Dispersion aus der Ortsdiskretisierung genau die gleiche GréBe wie
die physikalische Dispersion hat.

Der Diskretisierungsfehler niedrigster Ordnung bei der Lésung der Transportgleichung entsteht
durch die Approximation der Ableitungen erster Ordnung. Bei dem beschriebenen Differenzen-
verfahren tritt somit als fiihrender Fehler die in Gleichung 284 beschriebene numerische Disper-
sion auf. Zu ihrer Unterdriickung wird die im Job-Input-File gegebene, gewiinschte Dispersions-
lange so korrigiert [ 27 ], [ 37 ], daB sich insgesamt die richtige Dispersion ergibt:

K J

_J1,. . 1u

wobei a;fk die korrigierten und aij die im Job-Input-File angegebenen Dispersionsidngen be-
zeichnen.

Die bisherigen Abschatzungen beziglich der numerischen Dispersion gelten nur fir lineare
Transportgleichungen, d.h. der Berlicksichtigung der Sorption nach dem Kj-Konzept. Bei der
Verwendung nichtlinearer Sorptionskonzepte werden die Aussagen beziglich der Korrektur der
numerischen Dispersion als Naherungen interpretiert und in gleicher Form verwendet. Die Kor-
rektur der numerischen Dispersion ist dabei zeitabh#&ngig aufgrund der konzentrations- und so-
mit zeitabhangigen Rickhaltewerte.
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6.4 Ablauf einer Transportrechnung

Das Rechenprogramm CHET besteht aus dem Programmteil ICHET, das zur Eingabe und Uber-
prifung der Daten dient, und dem Programmteil CCHET, mit dem die eigentliche Transportrech-
nung durchgefilthrt wird. Die flr eine gesamte Simulation notwendigen Schritte sind in
Abbildung 69 graphisch dargestellt. Im folgenden werden die einzelnen Arbeitsschritte der bei-
den Programmteile néher erldutert.

6.4.1 Eingabe und Uberpriifung der Eingangsdaten

Das Einlesen der fir die Rechnung notwendigen Daten findet ebenso wie Plausibilitatsiberpri-
fungen in dem Programmteil ICHET statt.

In der Datenbereitstellung fir CHET wird unterschieden zwischen Daten zur Steuerung des Re-
chenlaufs, die sich im JIF-Teilbereich fir CHET befinden, und Daten zur Charakterisierung des
Transportproblems, die in insgesamt drei Datenfiles zusammengestellt sind. Sowohl die Job-In-
put-Datei als auch die Eingabedateien sind in Kapitel 8 ausfiihrlich beschrieben.

Aus dem JIF werden zuerst die Daten zur Steuerung des Rechenlaufes eingelesen: die Pfadna-
men der Eingabedateien, die zur Rechnung ausgewahlten Nuklide, Parameter zur Steuerung
des Rechenlaufs, Parameter zur Steuerung der Ausgabe von Eingabedaten und Ergebnissen
sowie die Anderungsdaten fiir die Dateien.

Die Datei DACH enthélt die Daten zur Charakterisierung und Unterteilung des Transportwegs.
Hierzu gehdéren:

- die Gesamtlange des Modellgebiets,
- die Transportzeit durch das Modellgebiet.

Dariiberhinaus enthélt die Datei die notwendigen Informationen zur Unterteilung des Transport-
wegs in Gebiete gleicher Materialbelegung und gleichen Querschnitts. Hierzu gehért flr jedes
Gebiet:

- die relative Lange,
- der Querschnitt,
- die Zuordnung von Materialdaten.

Die Datei MACH enthalt die Daten zur Charakterisierung der Materialien. Im einzelnen sind das

- die Porositét,

- die Dispersionsldnge,

- der Diffusionskoeffizient,

- die Gesteinsdichte,

- die Zuordnung von Rickhalteparametern.
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Programmteil ICHET

- Steuerdaten aus der Job-Input-Datei und
Verarbeitung der Nuklidauswahl lesen

- Unterteilung in Gebiete

- Zuordnung von Materialien

- Zuordnung von Rickhalteparametern

- Verarbeitung der Nuklidauswahl des zuge-
hérigen REPOS-Laufs

JIF

DACH

MACH

ELCH

s

i

Dateniibergabe durch COMMON-BIécke

Programmteil CCHET

Vorbereitung der Rechnung

- Ortsdiskretisierung

- Bestimmung der Nuklidketten

- Berechnung der 4uBeren Zeitschrittweite
- Vorbelegung der Konzentrationen

- Zuweisung von Hilfsgréen

Transportrechnung

- Bestimmung der Einstromrate

- Neubestimmung der Konzentrationen

- Neubestimmung der Sorptionsparameter

- Berlicksichtigung des radioaktiven Zerfalls
- Berechnung von KontrollgréBen

:

Abschiu3 der Rechnung
- Ausgabe der Ergebnisse

.czk

Abbildung 69: FlieBschema einer Transportrechnung mit CHET2
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In der Datei MACH missen mindestens alle Materialien aufgefiihrt sein, auf die in der Datei
DACH verwiesen wird.

Die Datei ELCH enthalt mindestens die elementspezifischen Sorptionsparameter fir alle in
CHET verwendeten Elemente und alle in der Datei DACH aufgefiihrten Materialien. Diese Datei
ist analog zur Eingabedatei ELDA aufgebaut, welche die fiir das Modul REPOS benétigten ele-
mentspezifischen Daten enthait.

Die Schnittstelle zu dem Modul REPQOS, in dem die Radionuklidfreisetzung aus dem Grubenge-
baude berechnet wird, bilden die REPOS-Ausgabedateien rvs und ms. Aus der rvs-Datei werden
die Anzahl der zusatzlich zur Schnittstelle fiir die Plotausgabe ausgewahlien Segmente, der
Name des als Schnittstelle zum Deckgebirge ausgewahlten Segments, die Anzahl der in REPOS
gerechneten Nuklide, die Nuklidnamen und Massenzahlen sowie die Tochteradressen eingele-
sen. Die Namen der in REPOS beriicksichtigten Radionuklide werden zur Uberpriifung der
Nuklidauswahl und zur Zuordnung zu den Nukliden von CHET benétigt. In der rns-Datei sind die
Freisetzungsraten flr alle in der rvs-Datei beschriebenen Segmente und die in REPOS gerech-
neten Zeitpunkte abgelegt.

Der Teilbereich der Job-Input-Datei fir CHET und die Eingabedateien werden in Kapitel 8 detail-
liert beschrieben.

Die Uberpriifung und Verarbeitung der Nuklidauswahl fir CHET wird ebenfalls innerhalb von
ICHET durchgefihrt. In CHET dirfen nur Nuklide aufgenommen werden, mit denen bereits in
REPOS gerechnet wurde. Durch die Eingabe des Schalters NNC = 99999 werden alle in
REPOS verwendeten Nuklide ausgewéhlt,

Die im JIF angegebenen Nuklidnamen, bestehend aus Elementname und Massenzahl, werden
daraufhin kontrolliert, daB3 sie in der Nukliddatenbasis NUDA (siehe Kapitel 8) enthalten sind,
daf sie in REPOS gerechnet wurden und daf kein Nuklid doppelt benannt wird. Weiterhin wird
kontrolliert, ob fiir alle ausgewé&hliten Nuklide die elementspezifischen Daten in der Matrix in der
Datei ELCH vorhanden sind.

Nach der Uberpriifung der ausgewéhiten Nuklide werden die Nuklide nach der in NUDA vorge-
gebenen Reihenfolge geordnet, die nuklidspezifischen Daten aus NUDA herausgesucht und in
die Nuklidmatrix von CHET geschrieben.

Freisetzungsraten von Nukliden, die in REPOS, nicht jedoch in CHET gerechnet werden, kénnen
bei entsprechender Schalterstellung (INSUMC, siehe Kapitel 8) auf die Freisetzungsraten der je-
weiligen Tochter aufaddiert werden. Physikalisch bedeutet das einen sofortigen Zerfall in die
Tochter.

Neben der Uberpriifung der Nuklidauswahl findet innerhalb von ICHET beim Einlesen der Einga-
bedaten eine Plausibilitatsprifung statt, bei der die Gultigkeitsbereiche der Eingangsdaten, die
Dimensionierung von eingelesenen und flr die Rechnung benétigten Parametern und die Voll-
sténdigkeit der Datenbasis kontrolliert werden. Im Fehlerfall wird eine Fehlermeldung ausgege-
ben und der Programmlauf gestoppt.
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6.4.2 Vorbereitung der Rechnung

Der Ablauf einer Transportrechnung mit dem Programmteil CCHET ist in Abbildung 69 schema-
tisch dargestellt. Er gliedert sich in einen Teil, in dem die Rechnung vorbereitet wird, einen weite-
ren, in dem die zeitabhéngige Konzentration aller Nuklide in allen Bldcken entsprechend dem
Ldsungsalgorithmus berechnet wird und schlieBlich einen Teil, in dem die Ergebnisse ausgege-
ben werden.

Im Teil, der die Vorbereitung der Rechnung beinhaltet, erfolgt zuerst die Diskretisierung des
Transportwegs in Blécke und die Berechnung der Retardationsfaktoren, anschlieBend die Auftei-
lung der Nuklide in Nuklidketten und die Zeitschrittweitenberechnung sowie zum SchiuB das Off-
nen der Ubergabedateien und der Ausgabedateien, die Vorbelegung der Konzentration und die
Berechnung der fiir die Losung der Transportgleichung bendétigten Konstanten.

6.4.3 Transportrechnung

Die Transportrechnung beginnt mit dem Zeitpunkt der ersten Freisetzung von Radionukliden aus
dem Grubengebaude. Bezugszeitpunkt fir alle Zeitangaben ist das Ende der Betriebsphase.

Die Transportrechnung wird nuklidkettenweise abgearbeitet. Fir jede Nuklidkette wird in einer
Zeitschleife der Zeitverlauf der Konzentration in allen Blécken flr alle Nuklide berechnet. Jede
dieser Zeitschleifen wird abgebrochen, wenn der im JIF angegebene Endzeitpunkt berschritten
oder die Konzentration jedes Nuklids der Kette auf einen vorwéhlbaren Bruchteil seines Maxi-
malwertes abgefallen ist.

Innerhalb der Zeitschleifen werden beim Erreichen der im JIF festgelegten Zeitpunkte fiir die
zeitabhéngige Ausgabe die Nuklidkonzentrationen an den Beobachtungsstellen abgespeichert.
Diese Konzentrationen werden am Ende des Rechenlaufs in die Datei czk geschrieben.

In jedem Rechenlauf wird eine Protokolldatei (mit der Erweiterung out, siehe Kapitel 6.4.4) er-
stellt, die einen auswéhlbaren Teil der Eingabedaten und wichtige berechnete GréBen enthalit
und somit zur Kontrolle des Rechenlaufs dient.

6.4.3.1 Bestimmung der Einstromrate

Die Freisetzungsraten fir alle in REPOS gerechneten Nuklide sind in der REPOS-Ausgabedatei
rns zeitabhangig abgelegt. Die Zeitdiskretisierung in der Datei rns richtet sich nach den Zeit-
schritten in REPOS. Zur Bestimmung der im CHET-Intervall von t bis t+At gliltigen Freisetzungs-
rate q(t) werden die REPOS-Freisetzungsraten zu den aufeinanderfolgenden REPOS-Zeitpunk-
ten ty bis ty, die im Intervall von t bis t+At liegen, kumuliert:

N-1
q) = £—t[(t1—t)q(t0) +|§1 (t,-tyat) + (t+At—tN)q(tN)]. (287)
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Bei entsprechender Schalterstellung werden die Freisetzungsraten von Mittern k’, die nicht in
der Nuklidauswahl von CHET enthalten sind, auf die Freisetzungsraten der entsprechenden
Téchter k aufaddiert auf der Basis der Teilchenerhaltung:

t A '
g, (V) Eqk()]- (288)

A Zerfallskonstante,
k Index flr die Tochter,
k’ Index flr die Mitter.

6.4.3.2 Bestimmung der Konzentration zum neuen Zeitpunkt

Mit den Freisetzungsraten q(t) wird nun die zur Zeit t+At vorliegende Konzentration bestimmt,
d.h. eine Bilanzierung (lber die Ein- und Austrédge in einem Block im Zeitraum At entsprechend
Gleichung 254 vorgenommen. Die Konzentration im ersten Block wird nach Gleichung 256 be-
rechnet, wahrend flr den letzten Block Gleichung 259 gilt. In diesem Lésungsansatz sind die
Rickhaltung und der radioaktive Zerfall bereits beriicksichtigt.

Zu Kontrollzwecken werden zu den flr die Ausgabe ausgewéhlten Zeitpunkten fiir alle Nuklide
folgende GréBen berechnet:

- der bis zum ausgewahlten Zeitpunkt t kumulierte Einstrom in den Transportweg

Q) = Za () ~ (289)

- die zum ausgewahlten Zeitpunkt t vorhandene Menge eines Nuklids im Transportweg

n
Mk(t) = |21 (ci.k M VIHi.k) ’ (290)

- der bis zum ausgewéhlten Zeitpunkt t kumulierte Austrag aus dem Transportweg, d.h. der
kumulierte Aktivitatsstrom aus dem letzten Block n:

Sk = E (At (Hg 04 k€1~ Hant kCnk ~ HankCnyd) ) - (291)
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In den Aktivitdtsstrom gehen hier sowohl der advektive als auch der dispersive Ausstrom
aus dem letzten Block ein.

6.4.3.3 Dateiausgabe

Die Ergebnisse der Rechnung, d.h. die Konzentrationen, werden zeit- bzw.ortsabhdngig auf Aus-
gabedateien abgelegt. Hierfiir werden im JIF die Ubergabestelle an EXPOS sowie maximal zehn
weitere Beobachtungsstellen durch Angabe des L&ngenanteils am Gesamtgebiet festgelegt bzw.
maximal zehn Beobachtungszeitpunkte angegeben. Insgesamt werden wahrend eines Rechen-
laufs folgende drei Ausgabedateien erstellt:

- Datei cvs:
Anzahl der ausgewéhlten Beobachtungsstellen fir die zeitabhangige Ausgabe, deren Or-
te, Anzahl der Beobachtungszeitpunkte fiir die ortsabhangige Ausgabe, diese Zeitpunkte,
Anzahl und Namen der gerechneten Nuklide.

- Datei czk:
Zeitpunkt und zugehérige Nuklidkonzentrationen aller CHET - Nuklide fir maximal elf Be-
obachtungsstellen
In der Job-Input-Datei kann ausgewahlt werden, zu welchen Zeitpunkten die Ausgabe be-
ginnt und endet und wieviele Zeitpunkte pro Dekade ausgegeben werden. Die Konzentra-
tion an der ausgewéhlten Beobachtungsstelle wird durch lineare Interpolation aus den
Konzentrationen an den nichstgelegenen Blockmittelpunkten errechnet.

- Datei cok:
Ortsangabe in Meter und zugehérige Nuklidkonzentrationen aller CHET-Nuklide flr maxi-
mal zehn Beobachtungszeitpunkte. Die Radionuklidkonzentrationen jedes Blockes wer-
den auf den ausgewahlten Zeitpunkt interpoliert. Die cok-Datei wird nur bei entsprechen-
der Schalterstellung I00C erzeugt, sieche Beschreibung der Job-Input-Datei in Kapitel 8.

Die Ausgabedateien entsprechen in ihrer Struktur den REPOS - und EXPOS- Ausgabedateien
und sind somit zur Bearbeitung mit einem entsprechenden Postprozessor zur Plotausgabe bzw.
zur Tabellenerstellung geeignet. Gleichzeitig dienen die Dateien cvs und czk zur Informations-
Uibergabe an EXPQOS. Die Ausgabedateien sind in Kapitel 8 ausflhrlich beschrieben.

6.4.4 Protokoll des Rechenlaufs

In jedem Rechenlauf wird eine formatierte Protokolldatei mit der Erweiterung out erstellt, die ei-
nen auswahlbaren Teil der Eingabedaten und wichtige Zwischenergebnisse enthalt und somit
zur Kontrolle des Rechenlaufs dient.

Im Kopf der Protokolldatei stehen Daten zur Kennzeichnung des Rechenlaufs, das Datum sowie
die Pfadnamen und Namen der Ausgabedateien. Weiterhin werden die Eingangsdaten bei ent-
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sprechender Schalterstellung in tabellarischer Form ausgegeben. Die Bedeutung dieser Schalter
ist in der Beschreibung der Job-Input-Datei aufgelistet.

AnschlieBend folgen fir die Rechnung vorbereitete GréBen:

- Beschreibung der verwendeten Diskretisierung,
- Schrittweiten und Retardationsfaktoren (K4-Konzept) der Nuklide,
- Dispersionslangen mit und ohne Korrektur.

Nach der zeitabhangigen Rechnung werden ausgegeben:

- Endzeitpunkte der Rechnung fiir die einzelnen Nuklide,

- Zeitpunkt des Endes der Freisetzung aus dem Grubengebaude,

- Kumulierter Eintrag in den Transportweg,

- Menge im Transportweg,

- Kumulierter Austrag aus dem Transportweg,

- Tabelle mit den Maximalwerten der Konzentrationen an der Ubergabestelle zu EXPOS.

Tritt wahrend der Abarbeitung ein Fehler auf, so erscheint im Protokoll eine Fehlermeldung, be-
vor der Lauf gestoppt wird. Die wichtigsten Endergebnisse aus dem CHET-Rechenlauf werden
bei entsprechender Schalterstellung I0OC in die Datei mit der Erweiterung cet abgespeichert,
die zur Tabellenausgabe mit dem Postprozessor EmosPrint benétigt wird. Eine Beschreibung
dieser Datei wird in Kapitel 8.3.7.2 gegeben.
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7 Das Modul EXPOS

7.1 Aufgabenbeschreibung des Moduls EXPOS

Basierend auf den Ergebnissen einer Ausbreitungsrechnung sowie einer separaten Biosphéren-
modellierung werden im Modul EXPOS Dosisbelastungen berechnet. Diese werden fiir Individu-
en und fiir Kollektive jeweils als Funktion der Zeit ermittelt. Derzeit betrachtete Individuen sind
Erwachsene und Kleinkinder, die sich unter anderem durch ihre Verzehrsgewohnheiten unter-
scheiden.

Separat zu der vorausgehenden Ausbreitungsrechnung gibt es im Modul EXPOS eine eigene
Nuklidauswahl und eine eigene Auswahl méglicher Wasserentnahmestellen im Ausbreitungs-
weg durch das Deckgebirge. Diese beiden Auswahlen miissen jedoch mit denjenigen der Aus-
breitungsrechnung vertraglich sein. Gegeniiber der Nuklidauswahl fiir die Ausbreitungsrechnung
mit CHET kdnnen in EXPOS zusétzliche kurzlebige Tochternuklide beriicksichtigt werden. Deren
Aktivitatskonzentration wird unter Annahme von Aktivitdtsgleichgewichten und Sorptionsgleich-
gewichten am Entnahmeort aus der Aktivitatskonzentration ihrer Mitter bestimmt.

Als Ergebnisse eines EXPOS-Rechenlaufes werden letztendlich nukiidspezifische maximale Do-
sisbelastungen und die Zeitpunkte ihres Auftretens sowie die nuklidspezifischen Kollektivdosen
ermittelt. Neben den Angaben flir Einzelnuklide werden auch die Summenwerte flr alle Nuklide
sowie ausgewahlte Teilsummen errechnet. Alle diese Ergebnisse werden in tabellarischer Form
ausgegeben. Daneben werden eine Reihe von Ausgabedateien erzeugt, in denen die zeitabhén-
gigen Dosisbelastungen abgelegt werden. Von dort aus kénnen sie fiir die graphische Ausgabe
oder die Ausgabe auf dem Drucker abgerufen werden. Die graphische Ausgabe der Zeitverlaufe
der Dosisbelastungen erfolgt unter Anwendung des Postprozessors EmosPlot, die tabellarische
Ausgabe mit dem Postprozessor EmosPrint.

7.2 Ermittlung der Dosiskonversionsfaktoren

Die zentralen EingangsgréBen flir EXPOS zur Berechnung von Individualdosen sind die Dosis-
konversionsfaktoren. Diese werden in einer separaten Biospharenmodellierung, bzw. an Hand
von gesetzlichen Vorschriften fiir normierte Grundwasserkontaminationen ermittelt. Wegen des
linearen Verhaltens der Biosphare kdnnen dann in EXPOS beliebige Grundwasserkontaminatio-
nen in der Einheit Bg/m® in Dosisbelastungen der Einheit Sv/a umgerechnet werden. Die sich er-
gebenden Dosisbelastungen sind dann als effektive Folgedquivalentdosen zu verstehen. Das
Adjektiv effektiv bezieht sich hierbei darauf, da3 Belastungen von Einzelorganen auf die Ge-
samtbelastung des Individuums umgerechnet werden. Unter Folgedosis verbirgt sich die Tatsa-
che, daB3 die Folgen der Aktivitdtsaufnahme eines Jahres auch in den nachfolgenden finfzig
Jahren berticksichtigt werden.

Die Ermittlung der Dosiskonversionsfaktoren kann auf der Basis detaillierter Modellrechnungen
[ 38 ] oder unter Verwendung einfacher Berechnungsvorschriften [ 2 ] erfolgen. In beiden Fallen
werden zunéchst die verschiedenen Pfade betrachtet, auf denen Radionuklide aus dem konta-
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minierten Grundwasser in den Menschen gelangen kénnen. Solche Expositionspfade sind zur
Veranschaulichung in Abbildung 70 dargestelit. Die aufgenommenen Aktivitdtsmengen werden
wesentlich von den Verzehrsgewohnheiten des betrachteten Individuums bestimmt. Die Ver-
zehrsgewohnheiten eines Erwachsenen aus einer kritischen Bevélkerungsgruppe sind in der ge-
nannten Abbildung entsprechend [ 38 ] eingetragen.

Nach Bestimmung der aufgenommenen Aktivitdtsmenge a8t sich die resultierende Dosisbela-
stung unter Verwendung von Dosisfaktoren ermitteln. Diese geben die Dosisbelastung in Sv pro
aufgenemmene Aktivititsmenge in Bq an. Sie werden auf der Basis von Modellen und biokineti-
schen Daten flir Erwachsene und Kleinkinder aus [ 39 ] berechnet und zum Beispiel aus [ 40 ]
entnommen. Geht man bei den Aufnahmemengen von den jahrlichen Werten aus, so ergibt sich
eine entsprechende Dosisbelastung in Sv/a.

880 l/a

oLl
N [~
nn’ [}~

Abbildung 70: Expositionspfade in der Biosphére.
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7.3 Berechnung der Strahlenexposition

7.3.1 Berechnung der Individualdosis

Die Dosisberechnungen werden flir vorgegebene Orte in der Geosphare durchgefilhrt. Bei einer
eindimensionalen Ausbreitungsrechnung sind diese durch Koordinatenpunkte x entiang des
Ausbreitungsweges charakterisiert und werden im folgenden als Entnahmestellen des Grund-
wassers bezeichnet. Falls mehrere Entnahmestellen betrachtet werden, so sind diese als alter-
native Schnittstellen zwischen Geosphére und Biosphé&re und nicht als gleichzeitige Entnahme-
stellen zu verstehen.

Ausgehend von der Aktivitatskonzentration Cpi(x,t) des Nuklids i im Grundwasser an der
Entnahmestelle x zum Zeitpunkt t und den Dosiskonversionsfaktoren Fp; ergeben sich die
Dosisbelastungen flr zukiinftige Individuen durch einfache Multiplikation, Da sich die Dosiskon-
versionsfaktoren von Erwachsenen (E) und Kleinkindern (K) unterscheiden, ergeben sich dem-
entsprechend spezifische Dosisbelastungen:

DE,i(x!t) = CA,I(x’t)FD,i,E’ (292)

in EXPOS kénnen Radionuklide als Zerfallsprodukte berticksichtigt werden, die in den Ausbrei-
tungsrechnungen nicht enthalten waren. Diese Tochternuklide werden bei ausreichend kurzen
Halbwertszeiten kein eigenes Wanderungsverhalten im Deckgebirge zeigen, sondern an jedem
Ort im Aktivitatsgleichgewicht zum Mutternuklid vorliegen.

Dieses Aktivitatsgleichgewicht bezieht sich auf die gesamte am Ort vorhandene Aktivitatsmenge,
also den geldsten und den sorbierten Anteil. Fir die Dosisberechnungen sind aber nur die gelé-
sten Konzentrationen von Interesse. Ist die geléste Aktivitdtskonzentration des Mutternuklids j
bekannt, so ergibt sich die geloste Aktivitatskonzentration des Tochternuklids i zu

Rf,l (x)

CA,l(X,t) = Flm(x)

Cp (1) - (294)

Hierbei geben die Retardationsfaktoren R; das Verhéltnis von Gesamtmenge zu geldster Menge
eines Radionuklids an. Sie errechnen sich aus den Verteilungskoeffizienten der Sorption Ky j(x)
zu
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Ry;(X) = [1 +3ﬁ;()—")]i<d,,(x) p°(x), (295)

wobei ¢(x) die Porositdt des Gesteins und ps(x) die Gesteinsdichte sind. Alle GréBen, die sich
auf das Umfeld der Wasserentnahmestelle x beziehen, sind entsprechend den verwendeten Da-
ten fur diesen Ort in der Ausbreitungsrechnung auch fiir die Berechnung der Strahlenexposition
vorzugeben. Dies ist durch kompatible Eingabe der Daten fiir CHET und EXPOS sicherzustellen.

7.3.2 Berechnung von Kollektivdosen

Die Berechnung von Kollektivdosen wird auf der Basis von zwei unterschiedlichen Modellvorstel-
lungen durchgefiihrt. Die erste Vorstellung geht davon aus, daB3 nicht ein einzelnes Individuum,
sondern eine konstante Population P dem gleichen kontaminierten Grundwasser ausgesetzt ist.
Die Kollektivdosis ergibt sich dann als Integral vom Zeitpunkt des Freisetzungsbeginns t¢ bis
zum betrachteten Zeitpunkt t zu

t
Ky (1) = [ (PeDg (% t) +PDy (1)) dt, (296)

t

wobei die Gesamtpopulation sich aus der Zahl der Erwachsenen Pg und der Zahl der Kleinkinder
Pk zusammensetzt. Dieses Integral wird in EXPOS durch die zeitdiskrete Summation (iber den
gleichen Zeitbereich approximiert.

Die zweite Modellvorstellung zur Berechnung von Kollektivdosen geht davon aus, daf3 ein kon-
stanter Anteil ag des Aktivitatsstroms Af (x,t) an der Schnittstelle zwischen Geosphére und Bio-
sphére bis in die Menschen gelangt. Filr die Aufteilung des Aktivitdtsstromes auf Erwachsene
und Kleinkinder werden die bereits eingeflihrten Zahlen von Erwachsenen und Kleinkindem, be-
zogen auf die Gesamtpopulation, verwendet. Die Kollektivdosis ergibt sich dann als Integral vom
Zeitpunkt des Freisetzungsbeginns t bis zum betrachteten Zeitpunkt t zu '

toy P-H, +PH
Ky (1) =[ J‘aSJA,(x,t') & DE":”?E D.Kt. (297)

i

Hierbei sind Hp die Dosisfaktoren, die auch bei der Ermittiung der Dosiskonversionsfaktoren
Verwendung finden. Die Lésung dieses Integrals erfolgt wiederum durch eine zeitdiskrete Sum-
mation.
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7.3.3 Zeitdiskretisierung

Die Berechnung der Individualdosen wird fir diejenigen Zeitpunkte durchgefiihrt, flr die eine
Ergebnisausgabe in der Ausbreitungsrechnung erfolgt ist. Die Zeitpunkte firr die berechneten
Dosismaxima sowie die Dosismaxima selbst unterliegen somit den Fehlerschranken, die durch
die Ergebnisausgabe der Ausbreitungsrechnung vorgegeben sind. Zur Reduzierung der Daten-
menge kann die Ausgabe der Zeitverlaufe der Dosiswerte auf eine Teilmenge der berechneten
Zeitschritie begrenzt werden.

Bei einer statistischen Sicherheitsanalyse sind Ergebnisse einer Dosisberechnung bei jedem be-
trachteten Spiel jeweils fUr die gleichen Zeitpunkte erforderlich. Da diese Zeitpunkte einheitlich
fur alle Spiele vorgegeben werden, werden die Dosisbelastungen fiir diese Zeitpunkte durch line-
are Interpolation ermittelt.

7.4 Datenversorgung

Die fur die Dosisberechnung erforderlichen Eingangsdaten fiir EXPOS werden ilber Eingabeda-
teien aus der Bibliothek sowie (iber das Job-Input-File zugefiihrt. Die benétigten Bibliotheksda-
teien werden im Job-Input-File spezifiziert und enthalten Dosisfaktoren sowie Dosiskonversions-
faktoren fir Erwachsene und Kleinkinder (DOEX) und Sorptionsdaten fir die
Wasserentnahmestellen (ELEX). Eine weitere Bibliotheksdatei mit den nuklidspezifischen Zer-
fallsdaten wird bereits bei Aufruf des Programms EMOS fiir alle Module zur Verfligung gestelit.

Fur zwei weitere Eingabedateien ist ebenfalls im Job-Input-File der Name anzugeben, sofern die
EXPOS-Rechnung ohne unmittelbar vorhergehende Ausbreitungsrechnung durchgefiihrt wird.
Diese Eingabedateien werden nicht der Datenbibliothek entnommen und enthalten die Aktivitats-
konzentrationen bzw. die Aktivititsstréme in Abhéngigkeit von der Zeit als Ergebnis der Ausbrei-
tungsrechnung. Der Vorspann dieser Dateien enthélt jeweils charakteristische Daten zur Aus-
breitungsrechnung, wie etwa die berlcksichtigten Radionuklide und die betrachteten
Wasserentnahmestellen.

Inhalt des Job-Input-Files sind auch Steuerparameter fir den Ablauf der Rechnung und die Aus-
gabe der Ergebnisse. Fur die Druck- und Plotausgabe sind insbesondere die zu betrachtenden
Zeitabstande zu charakterisieren. Dies erfolgt durch Angabe eines Vielfaches fir die Zeitschritte.
Da der statistische Postprozessor fest vorgegebene Zeitpunkte erfordert, sind diese im Fall einer
statistischen Rechnung ebenfalls anzugeben.

Die notwendigen Eingangsdateien fiir EXPOS sind in Abbildung 71 dargestelit.
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Bibliotheksdateien:

EXPOS-Ergebnisdateien:
DOEX : nuklidspezifische HESRARaND

Dosisdaten —|
ELEX : elementspezifische out : EMOS-Druck-
Sorptionsdaten ausgabe
CHET-Ergebnisdateien: ® et ¢ EXPOSDher
O | ) ausgabe
cvs ¢ Nuklidauswahl in o
Chet S m
. . evs Druck- und
czk . nuklidspezifische edo > Plotausgabe der
Aktivitdtskonzentr, Zeitverlaufe
EMOS-Job-Input: sdo : Statistikausgabe
JIF . Steuerparameter .

Abbildung 71: Eingabe- und Ausgabedateien des Moduls EXPOS.

7.4.1 Nuklidauswahl

Flr die Ermittlung der Dosisbelastungen sind die zu beriicksichtigenden Radionuklide vom An-
wender des Programms vorzugeben. Hierbei kénnen nur solche Nuklide betrachtet werden, die
entweder selbst in der Ausbreitungsrechnung enthalten sind, oder deren Mutternuklide in der
Ausbreitungsrechnung bertcksichtigt wurden. Die vorgegebene Nuklidauswahl flr die Dosisbe-
rechnung wird dahingehend Gberprift, ob sie die obige Bedingung erflllt.

Die Liste der Nuklide, fiir die eine Ausgabe erfolgen soll, kann um symbolische Nuklidnamen er-
weitert werden. Diese werden mit einem Elementnamen SD sowie einer fortlaufenden Numerie-
rung gebildet und bezeichnen Summen (iber Dosisbeitrage ausgewahlter Nuklide. Diese Aus-
wahl von Teilmengen der betrachteten Nuklide, z.B. einer Zerfallsreihe sind im Job-Input-File zu
definieren. Grundsatzlich wird ein symbolisches Nuklid SD-999 betrachtet, das die Summendo-
sis Uber alle betrachteten Nuklide darstellt.

74.2 Auswahl mdéglicher Wasserentnahmestellen

Die méglichen Wasserentnahmestellen, fiir die Dosisberechnungen durchgefiihrt werden sollen,
sind im Job-Input-File festzulegen. Diese werden durch Angabe einer Zellennummer der ortsdis-
kreten Ausbreitungsrechnung definiert. Fir die Dosisberechnung kénnen ebenso wie fiir die
Ausbreitungsrechnung maximal 10 Wasserentnahmestellen ausgewahlt werden. In EXPOS kén-
nen natlrlich nur solche Wasserentnahmestellen bearbeitet werden, fiir die in der Ausbreitungs-
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rechnung eine Ausgabe erfolgt ist. Bei einer statistischen Analyse wird die Dosisberechnung auf
die erste ausgewahlte Wasserentnahmestelle beschrénkt.

Fir jede Wasserentnahmestelle sind gesteinsspezifische Kenndaten, wie etwa Porositaten und
Gesteinsdichten, entweder direkt im Job-Input-File anzugeben oder durch einen Bezug zu einer
Spalte in einer Bibliotheksdatei festzulegen. Letzteres ist fiir die Sorptionsdaten in der element-
spezifischen Bibliotheksdatei der Fall. In &hnlicher Weise erfolgt der Bezug zu Dosiskonversi-
onsfaktoren und Dosisfaktoren in der nuklidspezifischen Bibliotheksdatei.

7.5 Ergebnisdarstellung

Die Ergebnisse der Dosisberechnungen werden in Ubersichtstabellen sowie ausfihrlich als Zeit-
reihen dargestelit. Die Ubersichtstabellen werden in die Standard-Ausgabedatei von EMOS mit
der Erweiterung out geschrieben. Die zeitabhangigen Daten werden fiir die Druckausgabe und
die Plotausgabe in Dateien abgelegt. Dabei enthélt die Datei mit der Erweiterung evs die ausge-
wahlten Wasserentnahmestellen und die Nuklidauswahl (siehe Abbildung 71). Die zeitabhangi-
gen Daten kdnnen fir die Plotausgabe mit dem Postprozessor EmosPlot und fiir die Druckaus-
gabe mit dem Postprozessor EmosPrint weiterverarbeitet werden.

Die Ubersichtstabellen enthalten fiir jede Wasserentnahmestelle die maximalen nuklidspezifi-
schen Dosisbeitrdge sowie die Zeitpunkte ihres Auftretens. Die Dosisbeitrage werden separat flr
Erwachsene und Kleinkinder sowie flr beide Arten der Kollektivdosisberechnung angegeben.
Zur Ausgabe der Endtabellen mit dem Postprozessor EmosPrint werden die erforderlichen Da-
ten zusatzlich in die Datei mit der Erweiterung eet geschrieben.

Bei einer statistischen Sicherheitsanalyse werden fiir die vorgegebenen Zeitpunkte bei jedem
Spiel die berechneten Dosisbelastungen der Einzelnuklide und der symbolischen Nuklide fir die
erste ausgewdahite Wasserentnahmestelle in einer formatierten Datei mit der Erweiterung sdo
abgelegt.
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8 Ein- und Ausgabebeschreibung fiir das Programm EMOS
8.1 Das Job-Input-File

8.1.1 Uberblick

Das Job-Input-File (JIF) dient der Steuerung des gesamten Ablaufs des Programms EMOS. Mit
ihm werden alle Eingaben flr ein bestimmtes zu I6sendes Problem an das Programm (bergeben
bzw. Eingabedateien ausgewahlt, von denen Daten vom Programm gelesen werden. Entspre-
chend der modularen Struktur des Programms ist das Job-Input-File unterteilt in zunachst einen
modulunabhéngigen (lbergeordneten) Bereich, gefolgt von Eingabebereichen fiir das Modul
REPOS fiir das Grubengebdude, fir das Deckgebirgsmodul CHET und das Biosphdrenmodul
EXPOS, sowie in einen Teil STATISTIK fur probabilistische Rechnungen.

Jeder dieser Bereiche gliedert sich in einen Teilbereich zur Auswahl der im Kapitel 8.2 beschrie-
benen Dateien, einen Bereich zur Steuerung von Kontrollausgaben der Eingabedaten und (mit
Ausnahme des moduiunabhangigen Teils) einen Bereich zur Auswahl der Ergebnisausgabe und
der Darstellungsart der Ergebnisse sowie einen Bereich zur Steuerung des Rechenlaufs.

Das Job-Input-File kann mit einem Texteditor erstellt werden oder mit Hilfe des Préprozessors
EmosRun. Bei Verwendung des Préprozessors sind alle im folgenden beschriebenen Optionen
im JIF verwendbar, d.h. auch die nachtragliche Anderung von einzelnen Daten in bestimmten
Eingabedatenfiles, mit Ausnahme der Strukturdaten. Der Préprozessor kann darlberhinaus
dazu verwendet werden, einige der Eingabedatenfiles zu erstellen oder zu éndern.

Die beiden ersten Zeilen des JIF dienen der Identifizierung eines Rechenlaufs durch Angabe des
Benutzernamens und einer Kommentarzeile. Nach Aufruf des Programms EMOS5 werden zu-
erst diese beiden Zeilen gelesen und zusammen mit Datum und Uhrzeit vom Programm in die
Ausgabedatei mit der Erweiterung out und einige andere Ergebnisdateien iibertragen.

Danach wird der modulunabhéngige Teil des JIF gelesen. Er beginnt mit dem Kennwort MODU-
NAD und endet mit der Kennung ¥k %%%. Dieser Teil enthdlt Angaben {ber die zu rech-
nenden Module sowie den Namen der nuklidspezifischen Datenbasis, die fiir das zu l6sende
Problem giltig ist. Detaillierte Angaben Uber die einzelnen anzugebenden GréBen sind im Kapi-
tel 8.1.2 Teil A zusammengefaB3t. Eine Beschreibung der (NUDA-) Datei mit der nuklidspezifi-
schen Datenbasis wird im Kapitel 8.2.1 gegeben.

Mit dem Kennwort REPOS beginnt der REPOS-spezifische Teil des JIF. Er enthélt zunéchst eine
Zeile mit einem Kommentar zum verwendeten Grubengeb&dude und die Namen der Dateien, wel-
che die Datenversorgung des Moduls sicherstellen. Uber diese Datenversorgung werden folgen-
de Daten bereitgestellt:

- globale Daten (siehe Kapitel 8.2.2.1, GODA-Datei),

= elementspezifische Daten (siehe Kapitel 8.2.2.2, ELDA-Datei),

- Strukturdaten fir die Verknlipfung der Gebinde und der einzelnen Segmente (siehe Kapi-
tel 8.2.2.3, SUDA-Datei),
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- Gebinde- und Segmentdaten (siehe Kapitel 8.2.2.4, BADA-Datei),

- Angaben uber Abfallmixturen (siehe Kapitel 8.2.2.5, AMDA-Datei),

- Inventare und Abfalldaten (siehe Kapitel 8.2.2.6, ABDA-Datei),

- Daten fur die Temperaturverlaufe im Grubengeb&ude (siehe Kapitel 8.2.2.7, TEDA-Datei).

Einige dieser Eingabedaten kénnen nach dem Einlesen aus der entsprechenden Datei durch di-
rekte Eingabe im Job-Input-File am Ende des REPOS-Bereichs (s.u.) fiir den betreffenden Re-
chenlauf geandert werden. Dies betrifft die globalen und die elementspezifischen Daten, die
Strukturdaten, sowie die gebinde- und segmentspezifischen Daten. Bei Verwendung des Prapro-
zessors EmosRun kénnen die Strukturdaten im JIF nicht verandert werden.

Der folgende Bereich des JIF ermdglicht eine Auswahl der in REPOS zu rechnenden Nuklide als
Teilmenge der in der NUDA-Datei aufgelisteten Nuklide.

Neben den Angaben zur Bereitstellung von Eingabedaten und der Nuklidauswahl werden im JIF
hauptsachlich Steuerparameter fiir die Datenausgabe festgelegt. Uber diese Parameter wird
ausgewahlt, welche Informationen fir die Ausgabe bestimmt sind und evtl. in welcher Form die
Ausgabe erfolgen soll. Hierzu gehdren sowohl Kontrollausgaben der Eingangsdaten und der In-
halte der Dateien als auch Druck- und Plotausgabe von Zwischen- und Endergebnissen, sowie
die Ausgabe von Freisetzungsraten zur Weiterverarbeitung im Deckgebirgsmodul.

Es folgt ein Bereich mit Angaben zur Steuerung der Zeitschrittweiten wahrend der Rechnung
und Parametern zur Steuerung des Szenarienablaufs. Abgeschlossen wird der REPOS-Bereich
mit der Angabe von GréBen zu speziellen Segmentmodelien und individuellen Parametemn, die
hauptséchlich der Programmentwicklung dienen.

Wahlweise kénnen im Anschlu3, wie oben erwéhnt, einige der Gber Dateien eingegebenen Gro-
Ben jeweils fiir einen Rechenlauf gedndert werden. Die Reihenfolge der Anderungen ist fest vor-
gegeben (vgl. detaillierte Beschreibung des JIF, Zeilen 33 ff). Bei Anderung der Struktur im JIF
mussen glle Strukturdaten in der gleichen Form wie in der SUDA-Datei angegeben werden. Glo-
bale und elementspezifische Daten kdnnen einzeln (iberschrieben werden. Bei Anderung einiger
(BADA-) Daten eines oder mehrerer Segmente bzw. Gebinde muf3 jeweils ein vollstdndiger Da-
tensatz der betreffenden Segmente bzw. Gebinde angegeben werden.

Der REPOS-Bereich endet mit der Kennung %% %% %%. Detaillierte Angaben Uber die ein-
zelnen anzugebenden GréBen sind im Kapitel 8.1.2 Teil B und C zusammengestelit.

Ahnlich wie der REPOS-Bereich sind auch die folgenden Bereiche fiir das Deckgebirgsmodul
CHET und das Biospharenmodul EXPOS aufgebaut.

Mit dem Kennwort CHET beginnt der deckgebirgsspezifische Teil des JIF. Er enthalt zunachst
eine Kommentarzeile zum verwendeten Geosphéren-Modell und die Namen der Dateien, welche
die Datenversorgung des Moduls sicherstellen. Uber diese Datenversorgung werden folgende
Daten bereitgestelit:

- die deckgebirgsspezifischen Daten (DACH-Datei),
- die materialspezifischen Daten (MACH-Datei),
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- die elementspezifischen Daten (ELCH-Datei).

Wird der EMOS-Rechenlauf ohne das Modul REPOS durchgeflihrt, so sind auch die Namen der
beiden Dateien mit den UbergabegréBen zwischen REPOS und CHET anzugeben.

Danach schlief3t sich die Auswahl der in CHET zu rechnenden Nuklide an. Sie sind eine Teilmen-
ge der in REPOS gerechneten Nuklide. Weiterhin werden hier die Daten zur Steuerung des
Rechenlaufs und der Ausgabe festgelegt. Wie im Modul REPOS kénnen auch individuelle Para-
meter und anschlieBend noch elementspezifische und materialspezifische GrdBen, die aus den
Dateien gelesen werden, gezielt fir einen Rechenlauf verandert werden.

Der CHET-Bereich endet mit der Kennung %3k %k¥%%%%, Detaillierte Angaben (iber die einzel-
nen anzugebenden GréBen sind im Kapitel 8.1.2 Teil D und E zusammengestelit.

Mit dem Kennwort EXPOS beginnt der biospharenspezifische Teil des JIF. Er enthalt zundchst
eine Kommentarzeile iber das verwendete Biospharen-Modell und die Namen der Dateien, wel-
che die Datenversorgung des Moduls sicherstellen. Uber diese Datenversorgung werden folgen-
de Daten bereitgestellt:

- Namen der Nuklide und deren Aktivititskonzentrationen am Wasserentnahmeort (cvs-
und czk-Dateien) aus dem CHET-Rechenlauf,
- elementspezifische Daten (K -Werte am Wasserentnahmeort) (siehe Kapitel 8.2.4.1,

ELEX-Datei),
- Dosiskonversionsfaktoren und Dosisfaktoren (siehe Kapitel 8.2.4.2, DOEX-Datel).

Der folgende Bereich des JIF ermdglicht eine Auswahl der Nuklide, fir die in EXPOS Dosiswerte
berechnet werden sollen, als Teilmenge der in der NUDA-Datei aufgelisteten Nuklide. Danach
kénnen Teilsummen der Dosiswerte ausgewahlter Nuklide definiert werden (siehe Kapitel 8.1.2,
Teil F, der detaillierten JiF-Beschreibung unter Kennung %% SD-100).

Weitere EingabegréBen sind Parameter zur Auswahl der Kg-Werte sowie die Porositat und die
Gesteinsdichte an der Wasserentnahmestelle. Es folgen Steuerparameter flr die Datenausgabe.
Hierzu gehéren Kontrollausgaben der Eingangsdaten und der Inhalte der Dateien. Weitere Para-
meter bestimmen, fiir welche Personengruppen Dosen berechnet werden und welche Dosiskon-
versionsfaktoren fir z.B. Erwachsene und Kleinkinder und evil. weitere Personengruppen und -
welche Dosisfaktoren zur Berechnung von Kollektivdosen aus der DOEX-Datei entnommen wer-
den. AbschlieBend folgen Faktoren zur Berechnung von Kollektivdosen, Parameter zur Steue-
rung der Tabellenausgabe von Dosismaxima und Kollektivdosen sowie individuelle Parameter
zur Programmentwicklung.

Wie im Modul REPOS kénnen auch elementspezifische GroéBen, die aus den Dateien gelesen
werden, gezielt fir einen Rechenlauf verandert werden.

Der EXPOS-Bereich endet mit der Kennung ###%%%¥%%%. Detaillierte Angaben tber die ein-
zelnen anzugebenden GréBen sind im Kapitel 8.1.2 Teil F und G zusammengestellt.

Mit dem Kennwort STATISTIK beginnt der Teilbereich des JIF, der ausschlieBlich fur eine proba-
bilistische Rechnung erforderlich ist.
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Er enthalt zunachst eine Kommentarzeile zur Charakterisierung und Identifizierung des Rechen-
laufs. Es folgt die Eingabe der Namen der STDA-Datei und der STAV-Datei. Diese Dateien ent-
halten die Namen der unabhangigen Variablen, fir die Zufallswerte ermittelt werden sollen (sie-
he Beschreibung der Statistikdatei, Kapitel 8.2.5) und die Angaben zu den abhéngig variierten
Parametern (siehe Beschreibung der Datei mit den abhéngigen Variablen in Kapitel 8.2.6). Es
folgen Parameter zur Steuerung der probabilistischen Rechnung, gefolgt von Parametern, die
der Stichprobennahme sowie der Kontrollausgabe von Eingangsdaten und der Stichproben die-
nen. Abgeschlossen wird der Teil H mit Angaben (iber Zeitbereiche fir die Datenausgabe fiir die
statistische Auswertung der Ergebnisse.

Der STATISTIK-Bereich endet mit der Kennung %% %*%%%%%. Detaillierte Angaben Uber die
einzelnen anzugebenden GréBen sind im Kapitel 8.1.2 Teil H zusammengefafit.

Das gesamte Job-Input-File wird mit dem Kennwort STOP abgeschlossen.

8.1.2 Detaillierte Beschreibung des Job-Input-Files

Die folgende Beschreibung dient als Anleitung zur Erstellung eines Job-Input-Files. Falls nur ein-
zelne Module REPOS, CHET oder EXPOS gerechnet werden sollen, sind die Teilbereiche des
JIF far die anderen Module Uberflissig und kdnnen fortgelassen werden. Fir eine determini-
stische Rechnung kann der Teil STATISTIK entfallen. Eine statistische Rechnung kann einzeln
(in diesem Fall wird nur die Stichprobenauswahl durchgefihrt) oder in jeder sinnvollen Kombina-
tion mit den Modulen REPOS, CHET und EXPOS durchgefilhrt werden. Die Zeilen 1 und 2 des
Job-Input-Files, der modulunabhéngige Teil und das Ende-Kennwort STOP (im Format A10,
rechtsblindig) mlssen in jedem Fall angegeben werden. Bei Verwendung des Praprozessors
EmosRun werden stets alle Teilbereiche erstellt und mlssen bei Aufruf des Praprozessors auch
existieren.

Im folgenden wird eine detaillierte, zeilenweise Beschreibung des Job-Input-Files einschlieBlich
der Formatangaben gegeben. Die Zeilennumerierung bezieht sich auf ein Job-Input-File, bei
dem keine Fortsetzungszeilen vorkommen. Bei zusétzlichen Fortsetzungszeilen (z.B. bei der Nu-
klidauswahl) verschieben sich die Zeilennummern entsprechend.

Die 1. und die 2. Zeile sind Kommentarzeilen und dienen der Identifizierung des Rechenlaufs,

1. Zeile: Benutzermame im Format A10.

2. Zeile: Kommentar zur Charakterisierung und Identifizierung eines Rechenlaufs im Format
A80. Von diesem String werden die ersten 20 Zeichen zur Charakterisierung von Stati-
stik-Plots verwendet.

A: Modulunabhéngiger Teilbereich (MODUNAD)

Die Zeilen 3 bis 6 gehdren zum modulunabhangigen Bereich des JIF.

228



3. Zeile: Kennwort MODUNAD im Format A10 rechtsbiindig.

4, Zeile: Kennung %% %%%IMO, gefolgt von 10 Integer-Steuerparametern (Schaltem), For-
mat A10, 1015, mit der folgenden Bedeutung:

IMO(1) : beliebiger Wert (I5), da z.Z. ohne Bedeutung,

IMO(2) : Schalter fiir den Ausdruck der nuklidspezifischen Daten,

IMO(3) : Schalter fir die Durchfiihrung einer probabilistischen Rechnung,

IMO(4) : Schalter flr die Durchfilhrung einer Freisetzungsrechnung aus
dem Grubengebdude (Modul REPOS),

IMO(5) : Schalter fiir die Durchtiihrung einer Deckgebirgsrechnung (Modul
CHET),

IMO(6) : Schalter fiir die Berechnung der Dosisbelastung (Modul EXPOS),

IMO(7)-

IMO(10) : beliebige Werte (15), da z.Z. ohne Bedeutung.

Die Schalter IMO(2) bis IMO(6) kénnen mit O oder # 0 belegt werden. Bei Belegung
# 0 wird die beschriebene Funktion ausgefihrt.

5. Zeile: Kennung %*¥CMO_NUDA, gefolgt von dem vollistandigen Pfadnamen der NUDA-Datei
mit den nuklidspezifischen Daten, Format A10, A60,

6. Zeile: Kennung k%% %% %% flir das Ende des modulunabhéngigen Bereichs des JIF,
Format A10.

B: Teilbereich fur das Modul REPOS

Die Zeilen 7 bis 37 gehdren zum REPQOS-Bereich des JIF. Alle Segment- und Nuklidnamen sind
innerhalb ihres jeweiligen Formats rechtsbiindig einzugeben. Soll eine Freisetzungsrechnung
aus dem Grubengebdude erfolgen (IMO(4) # 0), so missen das Kennwort REPOS (Zeile 7) und
alle Kennungen, die mit einem % beginnen, einschlieBlich der zugehdrigen Ende-Kennung
sk kkkk (Zeile 37), in der vorgeschriebenen Reihenfolge im JIF vorhanden sein. Falls
keine Freisetzungsrechnung erfolgen soll (IMO(4) = 0), kann der Bereich des JIF zwischen den
Kennwortern REPOS und k%% % % %% %% % entfallen.

7. Zeile: Kennwort REPOS, rechtsbiindig Format A10.

8. Zeile: Kommentar zur Charakterisierung und Identifizierung des REPOS-Bereichs des JIF,
Format A80.

Die Zeilen 9 bis 15 dienen der Auswahl der Eingabedateien fir REPOS. Mit Ausnahme der Zei-
len flr die Dateinamen mit den Strukturdaten, den Abfallmixturen und den Temperaturdaten muf3
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nach jeder Kennung der Name einer Datei stehen, auch wenn die entsprechenden Daten als An-
derungsdaten im JIF (s.u. Zeile 33.1ff) vollstdndig angegeben werden.

9. Zeile:

10.Z¢ile:

11. Zeile:

12.Zeile:

13.Zeile:

14.Z¢ile:

15.Zeile:

Kennung #%CRE_GODA, gefolgt von dem vollstdndigen Pfadnamen der GODA-Datei
mit den globalen Daten, Format A10, A60.

Kennung #%CRE_ELDA, gefolgt von dem vollstandigen Pfadnamen der ELDA-Datei
mit den elementspezifischen Daten, Format A10, A60.

Kennung #%CRE_SUDA, gefolgt von dem vollstdndigen Pfadnamen der SUDA-Datei
mit den Strukturdaten, Format A10, A60.

Bleibt die Zeile nach der Kennung leer, so missen die Strukturdaten im JIF (s.u.
*%%%%%SUDA) angegeben werden.

Kennung #%CRE_BADA, gefolgt von dem vollstdndigen Pfadnamen der BADA-Datei
mit den Gebinde- und Segmentdaten, Format A10, A60.

Kennung #%CRE_AMDA, gefolgt von dem vollstandigen Pfadnamen der AMDA-Datei
mit den Abfallmixturen, Format A10, A60.
Falls keine Abfallmixturen bendtigt werden, bleibt die Zeile nach der Kennung leer.

Kennung %%CRE_ABDA, gefolgt von dem vollstdndigen Pfadnamen der ABDA-Datei
mit den Nuklidinventaren und den Abfalldaten, Format A10, A60.

Kennung #%CRE_TEDA, gefolgt von dem volistdndigen Pfadnamen der TEDA-Datei
mit den Daten flr die Temperaturverldufe im Grubengebaude, Format A10, A60.

Bleibt die Zeile nach der Kennung leer, werden alle Temperaturen im Grubengebaude
auf den Wert der lokalen Gebirgstemperatur gesetzt.

Die Zeilen 16 und 17 ff sind fir die Nuklidauswah| des Moduls REPQOS bestimmt.

16.Zeile:

Kennung #*%%%NNY..., gefolgt von zwei Integer-GréBen NNY und ISWSUM, Format
A10, 215, mit folgender Bedeutung:

NNY : Anzahl der flr die Berechnung der Freisetzung aus dem Gruben-
gebdude ausgewdhlten Nuklide, 1<NNY<NNZ, mit
NNZ = Anzahl der Nuklide in der nuklidspezifischen Datenbasis
(NNY = 99999 bedeutet: alle Nuklide sind ausgewé&hlt),

ISWSUM : Schalter fiir das Aufsummieren der Inventare der bei der Nuklid-
auswahl nicht beriicksichtigten Mutternuklide auf die Inventare der
jeweiligen Tochternuklide. Bei ISWSUM # 0 wird die Summation
durchgefiihrt.
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17.Zeile: Kennung ***CNY-INY, gefolgt von den Elementsymbolen und Nukleonenzahlen der
fur eine Freisetzungsrechnung ausgewéhlten Nuklide, = Format A10, 6(4X,A2,1X,13),
evil, erforderliche Fortsetzungszeiien, Format 10X, 6(4X,A2,1X,13).
Falls alle Nuklide ausgewahit wurden (d.h., NNY = NNZ oder NNY = 99999), kann die
Zeile nach der Kennung leer bleiben oder beliebige Nuklide enthalten; evtl. vorhande-
ne Fortsetzungszeilen werden Gberlesen. Zwischen dem Namen eines Nuklids und der
Nukleonenzahl kann statt eines Leerzeichens auch ein beliebiges Zeichen, z.B. ein
Bindestrich ‘-’ stehen.

Die Zeilen 18 bis 21 enthalten jeweils nach der Kennung die Namen von maximal LNZR = 6 (sie-
he Parameterdatei) Nukliden, die zu einer Nuklidreihe gehdren sollen. Die Anzahl der Nuklide ei-
ner Reihe wird beim Einlesen ermittelt, wobei als Ende-Kennung eine Nukleonenzahl von 0 oder
ein leerer String gilt. Flr diese so bestimmten Nuklidreihen werden Massensummen berechnet.

18.Zeile: Kennung ##%%%CNTHR, gefolgt von den Namen der ausgewahlten Nuklide der
Thorium-Reihe, fiir die Massensummen berechnet werden sollen,
Format A10, 6(4X,A2,1X,13).

19.Zeile: Kennung %*%%%%CNNPR, gefolgt von den Namen der ausgewéhiten Nuklide der
Neptunium-Reihe, fir die Massensummen berechnet werden sollen,
Format A10, 6(4X,A2,1X,13).

20.Zeile: Kennung ##%%%%CNUR, g.efolgt von den Namen der ausgewahlten Nuklide der
Uran-Reihe, fir die Massensummen berechnet werden sollen,
Format A10, 6(4X,A2,1X,I3).

21.Zeile: Kennung *%%%%CNAMR, gefolgt von den Namen der ausgewé&hiten Nuklide der
Americium-Reihe, fiir die Massensummen berechnet werden solien,
Format A10, 6(4X,A2,1X,13).

Zeile 22 enth&lt den Namen des Segments, das die Schnittstelle zum Deckgebirge reprasentiert.
Fir dieses Segment werden Freisetzungsraten an das Deckgebirgsmodul Ubergeben. AuBer-
dem wird dieses Segment bei der Berechnung von Freisetzungsmengen von Radionukliden und
Laugenmengen besonders behandelt.

22.Zeile: Kennung *%%%CNAZEF, gefolgt vom Namen eines Segments,
Format 2A10.

Die Zeile 23 enthalt Parameter zur Steuerung der Kontrollausgabe der Eingangsdaten.

23.Zeile: Kennung **x%%¥%%|IN, gefolgt von 12 Steuerparametern fiir den Kontrollausdruck
der Eingangsdaten, Format A10, 1215,
mit folgender Bedeutung:

[IN(1) : Schalter fur den Ausdruck der globalen Daten
= : Ausdruck der Bibliotheksdaten,
=2 :Ausdruck der Anderungsdaten (s.u.: Kennung %*%¥#%GODA),
=3 : Ausdruck der Bibliotheks- und Anderungsdaten,
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IIN(2)

IN(3)

[IN(4)

IIN(5)

IN(6)

IN(7)

IIN(8)

IIN(9)

sonst :

kein Ausdruck,

: Schalter fir den Ausdruck der elementspezifischen Daten

: Ausdruck der Bibliotheksdaten,
: Ausdruck der Anderungsdaten (s.u.: Kennung s#x%*ELDA),
: Ausdruck der Bibliotheks- und Anderungsdaten,

kein Ausdruck,

: Schalter flir den Ausdruck der Strukturdaten

: Ausdruck der Daten,
: kein Ausdruck der Daten,

: Schalter fiir den Ausdruck der Gebinde- und Segmentdaten

: Ausdruck der Bibliotheksdaten,
: Ausdruck der Anderungsdaten (s.u.: Kennung s####*BADA),
: Ausdruck der Bibliotheks- und Anderungsdaten,

kein Ausdruck,

: Schalter fr den Ausdruck der Abfallmixturen

: Ausdruck der Daten,
: kein Ausdruck der Daten,

: Schalter fir den Ausdruck der Abfalldaten

: Ausdruck der Daten fiir die Nuklide in der nuklidspezifischen

Datenbasis,

: Ausdruck der Daten fiir die in Zeile 17ff ausgewéhiten Nuklide,
: Ausdruck der Daten fiir die Nuklide in der nuklidspezifischen

Datenbasis und die ausgewahlten Nuklide,
kein Ausdruck,

: Schalter fUr den Ausdruck der Inventare der REPOS-Nuklide in

sonst :

den Gebinden bzw. Segmenten, die in den Zeilen 26 und 27 (s.u.)
far die Ausgabe ausgewahlt wurden,

: Ausdruck der Inventare der Segmente / Gebinde in Bq,
: Ausdruck der Inventare der Segmente / Gebinde in kg,
: Ausdruck der Inventare der Segmente / Gebinde in Bg und kg,

kein Ausdruck,

: Schalter fur den Kontrollausdruck von bestimmten Nuklid-, Struk-

tur-, Segment und Gebindevariablen zu Testzwecken

: Ausdruck der Daten,
: kein Ausdruck der Daten,

: Schalter fiir den Kontrollausdruck der Steuerparameter des

REPOS-Bereichs des Job-Input-Files

: Ausdruck der Daten,
: kein Ausdruck der Daten,
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IIN(10) : Schalter fur den Ausdruck der nuklidspezifischen Daten der fir die
Rechnung mit REPOS ausgewéhiten Nuklide
#0 : Ausdruck der Daten,
=0 : kein Ausdruck der Daten,

[IN(11) : Schalter fur die Kontrollausgabe der Zuordnung von Nukliden und
Elementen
#0 : Ausdruck der Nuklide, Elemente und deren Position in der Datei,
=0 :kein Ausdruck der Gro3en,

1lIN(12) : Schalter fiir den Ausdruck der Temperaturdaten
#0 : Ausdruck der Daten,
=0 : kein Ausdruck der Daten.

Die Zeilen 24 und 25 dienen der Auswahl von Ergebnissen, deren Zeitverldufe zum einen an das
Deckgebirgsmodul CHET (bergeben und zum anderen mit Hilfe der Postprozessoren EmosPlot
und EmosPrint graphisch und tabellarisch ausgegeben werden sollen. Die Ergebnisse werden
formatiert auf Ausgabedateien geschrieben.

24.Zeile: Kennung %% %¥¥IOR, gefolgt von 2 Parametern IOOR und NOSR fir die Steue-
rung der Ausgabe der Ergebnisse in die Ubergabedateien zur graphischen Darstellung
und zur Tabellenausgabe von Zeitverlaufen bzw. zur Weiterverarbeitung der Nuklidaus-
gangsstrome im Modul CHET, Format A10, 2I5.
Wird im AnschluB an das Modul REPOS eine CHET-Rechnung durchgeflhrt, so mis-
sen die erforderlichen Nuklidstrome fiir das Segment CNAZEF durch Auswahl von
IOOR=1 in die Datei mit der Erweiterung rns abgespeichert werden.

IOOR : Schalter zur Steuerung der Ausgabe in Dateien

= : keine Ausgabe in Dateien

21 :Ausgabe von Nuklidstrémen in die rns-Datei,

=2 :zusétzliche Ausgabe von sonstigen Strémen in die rss-Datei, von
zeitabhéngigen Variablen in die rzv-Datei und von Zeitschrittsteu-
ergréB3en in die rad-Datei,

23 :zusatzliche Ausgabe des aktuellen Inventars und der Nukliddaten-
sétze in die rnd-Datei,

NOSR : Schalter f{ir die Auswahl der Segmente und Gebinde, fiir die zu-

sétzlich zum ausgewéhlten Segment CNAZEF eine Ausgabe der
Ergebnisse in Dateien erfolgen soll,

=-1 : Ausgabe fUr alle NBY Segmente und Gebinde,

=0 :Ausgabe fir kein Segment oder Gebinde,

>0 :Ausgabe fir NOSR (maximal NBY, siehe BADA-Dateibeschrei-
bung, Kapitel 8.2.2.4) ausgewdhlte Segmente bzw. Gebinde,
deren Namen nach der Kennung s %%%CBPL (Zeile 25) ange-
geben sind.
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25.Z¢ile: Kennung #¥%%%*xCBPL,
falls NOSR > 0: gefolgt von mindestens NOSR Namen der Segmente / Gebinde, fiir
die eine Ausgabe von Ergebnissen in Dateien entsprechend den Werten des Parame-
ters IOOR erfolgen soll, in beliebiger Reihenfoige, Format A10, 6A10

mit evil. erforderlichen beliebig vielen Fortsetzungszeilen, Format 10X, 6A10.
Die Angabe von mehr als NOSR Namen ist erlaubt, die Ergebnisausgabe erfolgt je-
doch nur fiir die ersten NOSR ausgewahlten Gebinde bzw. Segmente.

Falls NOSR < 0 ist, werden evtl. folgende Namen von Segmenten / Gebinden tiberle-
sen. Die Kennung muf3 jedoch immer angegeben werden.

Die Zeilen 26 bis 29 legen den Umfang der Ausgabe von Ergebnissen in die Datei mit der Erwei-
terung out fest, wobei der Parameter ISO (Zeile 29) zugleich die Durchfiihrung einer Kontroll-
rechnung fir die Inventare in allen Gebinden und Segmenten steuert.

26.Zeile: Kennung % %%%%%|DR, gefolgt von 2 Parametern IDOR und NDSR fiir die Steuerung
der Druckausgabe von Eingangsdaten und Ergebnissen in Tabellen,
Format A10, 215.

IDOR : Schalter zur Steuerung der Ausgabe von Tabellen

= : keine Ausgabe von Tabellen,

=1 :Ausgabe von Tabellen entsprechend den Parametern ITA in die
Datei *.out,

=2 : Ausgabe von Tabellen weitgehend entsprechend den Parametern
ITA in die Datei *.ret,

=3 :Ausgabe von Tabellen entsprechend den Parametern ITA in die
Dateien *.out und *.ret.

NDSR : Schalter fur die Auswah| der Segmente und Gebinde, fir die eine

Ausgabe der Ergebnisse in Tabellen erfolgen soll,

=-1 :Ausgabe fir alle NBY Segmente und Gebinde (nur fiir die Ausga-
be der Eingabedaten),

=0 :Ausgabe fir kein Segment oder Gebinde,

>0 :Ausgabe fir NDSR (maximal NBY, siehe BADA-Dateibeschrei-
bung, Kapitel 8.2.2.4) ausgew&hlte Segmente bzw. Gebinde,
deren Namen nach der Kennung ##-%%%%CBDR (Zeile 27) ange-
geben sind.

27.Zeile: Kennung %% %%%CBDR,
falls NDSR = 0: gefolgt von mindestens NDSR Namen der Segmente / Gebinde, fir die
eine Tabellenausgabe von Ergebnissen entsprechend den Werten der Parameter
ITA(1) bis ITA(12) erfolgen soll, in beliebiger Reihenfolge,
Format A10, 6A10,

mit evil. erforderlichen beliebig vielen Fortsetzungszeilen,
Format 10X, 6A10.
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28.7Zeile:

Die Angabe von mehr als NSDR Namen ist erlaubt, der Ausdruck der Ergebnisse er-
folgt jedoch nur fur die ersten NSDR ausgewdhlten Segmente bzw. Gebinde.

Falls NSDR = -1 ist, werden evtl. folgende Namen von Segmenten / Gebinden (iberle-
sen.

Kennung *%¥¥%%*ITA, gefolgt von 12 Parametern, Format A10, 12I5.

Diese Parameter dienen der Steuerung der Ausgabe von Ergebnissen in Tabellenform
in die Datei mit der Erweiterung out am Ende der Freisetzungsrechnung mit dem Modul
REPOS. Der Schalter ITA(6) wird verwendet zur Ausgabe in die Datei mit der Erweite-
rung ret, wobei die anderen Schalterstellungen von ITA beriicksichtigt werden. Die ret-
Datei wird mit dem Postprozessor EmosPrint weiterbearbeitet. Die Schalter haben im
einzelnen die folgende Bedeutung:

ITA(1) : Schalter fir den Ausdruck der freigesetzten Aktivitdt RKNY fir alle
REPOS-Nuklide in Bq fiir alle NSDR ausgewahlten Gebinde und
Segmente
#0 : Ausgabe der freigesetzten Aktivitat,
=0 :keine Ausgabe,

ITA(2) : Schalter fir den Ausdruck der freigesetzten Masse und der Mas-
sensummen in kg fur alle REPOS-Nuklide flr alle NSDR ausge-
wahlten Gebinde und Segmente

#0 : Ausgabe der freigesetzten Massen,
=0 :keine Ausgabe,

ITA(3) : Schalter fur den Ausdruck von Freisetzungstabellen
#0 : Ausgabe der Freisetzung bezogen auf das eingelagerte Inventar
aller REPOS-Nuklide fiir alle NSDR ausgewahiten Gebinde und
Segmente,
=0 :keine Ausgabe,

ITA(4) : Schalter flr den Ausdruck von Freisetzungstabellen
#0 :Ausgabe der Freisetzungsmengen in Bq und kg sowie der Freiset-
zung bezogen auf das eingelagerte Inventar flr alle Nuklide fur
das gesamte Grubengebdude und alle Einlagerungsorte,
=0 : keine Ausgabe.

ITA(S) : zur Zeit ohne Bedeutung
ITA(6) : zur Zeit ohne Bedeutung
ITA(7) : zur Zeit ohne Bedeutung
ITA(8) : Schalter fur die Ausgabe der Chronik aller Gebinde und Segmente

#0 : Ausdruck der Daten,
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=0

: kein Ausdruck der Daten.

In der Chronik werden u.a. flr Gebinde die Zeitpunkte von Beginn und
Ende der Mobilisierung, fir Segmente die Zeitpunkte von Beginn und
Ende eines Laugenzutritts, sowie der Zeitpunkt des Erreichens der End-
porositat in Einlagerungsorten bzw. sonstigen Segmenten aufgefihnt.

ITA(9)
#0
=0
ITA(10)
#0
=0
ITA(11)
#0
=0
ITA(12)
#0
=0

: Schalter fiir die Ausgabe einer Tabelle mit den Zeitpunkten des

Erreichens von Loslichkeitsgrenzen flr alle Elemente in allen Seg-
menten

: Ausgabe der Tabelle,
: keine Ausgabe,

: Schalter fir die Ausgabe einer Tabelle mit den maximalen

Elementkonzentrationen fiir alle Elemente in allen Segmenten

: Ausgabe der Tabelle,
: keine Ausgabe,

: Schalter fiir die Ausgabe einer Tabelle mit den maximalen Nuklid-

konzentrationen flir alle Nuklide aus der Datenbasis

: Ausgabe der Tabelle,
: keine Ausgabe,

: Schalter flr die Ausgabe einer Tabelle mit Daten zur Laugenbe-

wegung im gesamten Endlager, im ausgewéhlten Segment CNA-
ZEF, in allen Einlagerungsorten und in den Laugeneinschliissen

: Ausgabe der Tabelle,
: keine Ausgabe.

29.Zeile: Kennung %*%%%¥%%|SO, gefolgt von einem Parameter fiir die Kontrollrechnung (Bilan-
zierung) des Inventars aller Segmente und des freigesetzten Inventars,

Format A10, I5.

Dieser Parameter hat die folgende Bedeutung:

1ISO >0

=0

: Bilanzierung des Inventars und Ausgabe der Ergebnisse der Kon-

trollrechnung zu jedem 1SO-ten Zeitpunkt. In allen Gebinden und
Segmenten wird in diesem Fall der radioaktive Zerfall bis Szenari-
enende weiter berechnet,

: keine Kontrollrechnung.

Die Zeilen 30 bis 33 enthalten Parameter zur Steuerung der zeitabhangigen Rechnung. Alle Zeit-
punkte und Zeitintervalle werden in Jahren angegeben.

30.Zeile: Kennung ¥*NSTEPM..., gefolgt von den Werten der Parameter NSTEPM und NTDEK,

Format A10, 2I5.

Der Parameter NSTEPM legt die Anzahl der Zeitschritte fest, fiir die zu Beginn der zeit-
abhangigen Rechnung eine konstante Zeitschrittweite DTO (Zeile 32) eingehalten wer-
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31.Z¢ile:

32.Zeile:

33.Zeile:

den soll. Der Parameter NTDEK gibt an, wieviele Zeitpunkte pro Dekade fiirt > 1 a
gewahit werden, zu denen Werte in die Ergebnisdateien abgespeichert werden. Falls
NTDEK = 0, so werden alle Werte abgespeichert.

Kennung *%%EPSI..., gefolgt von den Werten der Parameter EPSI, FDTK, FDTG,
ANTKM, ENULL, DTST, FREL, EPSPL, Format A10, 6E10.0, /,
10X, 2E10.0

Diese Parameter dienen der Zeitschrittsteuerung im Modul REPOS, die im Kapitel
2.3.3.3 der Programmdokumentation beschrieben ist. Die Parameter EPSI, FDTK und
FDTG bestimmen die Grenzen eines Intervalls der relativen Stroméanderungen (Nuklid-
und Laugenstréme) sowie Verkleinerungs- (FDTK) bzw. VergréBerungsfaktoren
(FDTG) filr die Zeitschrittweite bei Uber- bzw. Unterschreiten der Intervallgrenzen. Der
Parameter ANTKM gibt eine Schranke an, unterhalb der die Nuklide mit einem bezo-
gen auf die kumulierte Freisetzung kleinen Aktivitatsstrom von der Zeitschrittsteuerung
ausgeschlossen werden. Der Parameter ENULL beschreibt eine effektive Null fiir Nu-
klidstrome, der Parameter DTST einen Faktor zur Zeitschrittsteuerung durch Diffusion
im Segmentmodell stovok1, der Parameter FREL einen Faktor zur Zeitschrittweiten-
steuerung bei der Konvergenz und der Parameter EPSPL die Genauigkeitsschranke
fur den Laugendruck in einem Segment.

Kennung s#%%%DTO..., gefolgt von Werten der Parameter DTO, DT1, DT2 und
FDTRED, Format A10, 4E10.0,
mit folgender Bedeutung bei der Zeitschrittsteuerung:

DTO : Anfangsschrittweite zu Beginn der Rechnung,

DT1 : Schrittweite nach Ansteuerung eines vorbestimmten Zeitpunktes
TNE,

DT2 : Minimalwert der maximalen Schrittweite DTM,

FDTRED : Faktor zur Zeitschrittweitenberechnung im Segmentmodell
stovoki

Kennung *#%%%TL..., gefolgt von der Werten der Parameter TL, DASZ0, TB und TZ,
Format A10, 4E10.0,

mit folgender Bedeutung (Zeitnullpunkt ist das Ende der Betriebsphase):

TL : Zeitpunkt des Lésungs- bzw. Laugenzutritts ins duBerste Segment
(Wurzelsegment),

DASZ0 : vorgegebene Dauer des Szenarios,

TB : Dauer der Betriebsphase,

TZ : Globale Zwischenlagerzeit flr alle berlicksichtigten Abfélle (die

abfallspezifische Zwischenlagerzeit steht in der ABDA-Datei).
Ist TL < -TB, so findet der Losungszutritt ins duBerste Segment zu Beginn der Rech-
nung bei -TB statt. Die GréBen DASZ0, TB und TZ miissen in jedem Fall Werte =0
haben.
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34.Zeile: Kennung %% %#%ORTOR gefolgt von dem Wert des Parameters ORTOR,
Format A10, I5.
Dieser Parameter gibt die Anzahl der Zeitpunkte an, fiir welche die ortsabhangige Kon-
zentration in dem speziellen REPOS-Segment stovok1 (ervsok1) ausgegeben werden
soll. Ist ORTOR=0, so muB die folgende Zeile entfallen.

35.Zeile: Zeitpunkte, zu denen die ortsabhéngige Konzentration ausgegeben werden soll, siehe
vorhergehende Zeile, Format 10X, 6E10.0.

36.Zeile: Kennung x%%%%INDR gefolgt von den Werten der Parameter RIND(1..6),
Format A10, 6E10.0

gefolgt von einer Fortsetzungszeile tir die Werte der Parameter RIND(7..12),

Format 10X, 6E10.0.
Die Parameter RIND sind individuell verwendbar und dienen hauptsédchlich der
Programmentwicklung, z.B. um Variationsfaktoren einzugeben. Fir normale EMOS-
Rechenldufe werden diese Parameter nicht bendtigt.

37.Zeile: Kennung %% %% %% %% fir das Ende des JIF-Bereichs fur das Modul REPOS,
Format A10.

C. Erganzung zum Teilbereich REPOS

Sollen fur einen Rechenlauf einige der globalen Daten, einige der elementspezifischen Daten ei-
niger Elemente, die vollstandigen Strukturdaten oder die Datensétze einiger Gebinde oder Seg-
mente, die aus den entsprechenden Dateien (lbernommen worden sind, geéndert werden, so
kann dies durch Angabe der Anderungsdaten unter den folgenden Kennungen geschehen. Die
folgenden Teile des JIF werden dann zwischen der Zeile 36 und der Ende-Kennung in Zeile 37
eingefigt. Zur Verdeutlichung werden die folgenden Zeilen mit 36.1, 36.2 usw. numeriert. Die
Zeilennumerierung setzt weiter voraus, daf3 in jedem Fall eine der méglichen Anderungen er-

folgt.

Die Reihenfolge der Anderungsdatenblécke ist fest vorgeschrieben, d.h. wenn globale Daten ge-
andert werden sollen, so muB3 dies als erstes erfolgen, danach kénnen Elementdaten usw. geéan-
dert werden. Die vorgeschriebene Reihenfolge ergibt sich aus der Reihenfolge der folgenden
Beschreibungen.

Zeile 36.1:  Kennung #%%%%%GODA, Format A10.

Diese Kennung leitet die Anderungen der globalen Daten ein. Es kénnen beliebig
viele der bereits vorgegebenen Daten durch Eingabe neuer Werte geandert wer-
den. Die Reihenfolge der Anderungen ist beliebig.

Zeile 36.2: Ein String aus zehn Leerzeichen, Nummer KGY und neuer Wert RGY eines globa-
len Datums, Format A10, IS, E10.0.
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Falls mehr als ein globales Datum geéndert werden soll, miissen entsprechend vie-
le Fortsetzungszeilen eingefiigt werden, Format A10, 15, E10.0.

Das Ende der Eingabe von Anderungsdaten wird vom Programm durch Lesen einer
neuen Kennung ermittelt.

Soall keines der globalen Daten gedndert werden, fallen die Zeilen 36.2 ff fort, die Zeile 36.1 kann
trotzdem angegeben werden.

Falls die elementspezifischen Daten einiger Elemente im JIF gedndert werden sollen, so milssen
folgende Angaben gemacht werden:

Zeile 36.3: Kennung *¥%*%%ELDA Format A10.

Diese Kennung leitet die Anderungen einzelner elementspezifischer Daten eines
Elements ein. Es kdnnen beliebig viele der bereits vorgegebenen Daten durch Ein-
gabe neuer Werte gedndert werden. Die Reihenfolge der Daten ist beliebig.

Zeile 36.4: Ein String aus zehn Leerzeichen, Name CEY eines Elements, Positionsnummer
KREY (Spaltennummer der Matrix mit den elementspezifischen Daten) des Ande-
rungswertes und neuer Wert REY eines elementspezifischen Datums,

Format A10, (3X,A2), 15, E10.0.

Falls mehr als ein elementspezifisches Datum geédndert werden soll, miissen ent-
sprechend viele Fortsetzungszeilen eingefligt werden,

Format A10, (3X,A2), 15, E10.0.
Das Ende der Eingabe von Anderungsdaten wird vom Programm durch Lesen einer
neuen Kennung ermittelt.

Soll keines der elementspezifischen Daten geandert werden, fallen die Zeilen 36.4 ff fort, die Zei-
le 36.3 kann trotzdem angegeben werden.

Falls die Strukturdaten im JIF eingegeben oder gedndert werden sollen, so missen folgende An-
gaben gemacht werden:

Zeile 36.5: Kennung #¥¥#%%SUDA, Format A10.

Diese Kennung leitet die Anderungen der Strukturdaten ein. Fehlt in der Zeile 11
des JIF der Pfadname der (SUDA-) Datei mit den Strukturdaten, so miissen nach
der Kennung **%**%%SUDA die Strukturdaten angegeben werden, andernfalls
erfolgt ein Programmabbruch. Enthélt die Zeile 11 des JIF einen Pfadnamen fiir die
SUDA-Datei, so durfen die dort angegebenen Strukturdaten im folgenden nicht ge-
andert werden. Es sind also entweder alle Strukturdaten in der Datei oder im JIF
volistédndig anzugeben. Das Format der Eingabe im JIF ist identisch mit dem der
SUDA-Datei (SUDA-Dateibeschreibung, Kapitel 8.2.2.3).

Zeile 36.6 und
folgende:  Strukturdaten im Format der SUDA-Datei.
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Das Ende der Eingabe der Strukturdaten wird vom Programm durch Lesen einer
neuen Kennung ermittelt.

Erfolgt die Eingabe der Struktur Gber die SUDA-Datei, fallen die Zeilen 36.6 ff mit den Struktur-
daten fort und die Zeile 36.5 muf3 weggelassen werden.

Falls die Segment- oder Gebindedaten im JIF ge&ndert werden sollen, so missen folgende
Angaben gemacht werden:

Zeile 36.7: Kennung ¥k #x%BADA, Format A10.

Diese Kennung leitet die Anderungen der Segment- und / oder Gebindedaten ein.
Geédndert werden kdnnen die jeweils vollstdndigen Datensétze beliebig vieler Seg-
mente oder Gebinde, sofern sie in der BADA-Datei bereits angegeben sind (siehe
BADA-Dateibeschreibung, Kapitel 8.2.2.4). Die Reihenfolge beziiglich der Segmen-
te und Gebinde ist beliebig. Das Format der Eingabe ist identisch mit dem der
BADA-Datei (Kapitel 8.2.2.4).

Zeile 36.8 und
folgende:  Segment- und / oder Gebindedaten im Format der BADA-Datei.

Das Ende der Eingabe der Segment- und Gebindedaten wird vom Programm durch
Lesen der Ende-Kennung s#¥¥¥kkkkk% (Zeile 37) ermittelt.

Sollen keine Segment- oder Gebindedaten geandert werden, fallen die Zeilen 36.8ff mit den
Segment- und Gebindedaten fort, die Zeile 36.7 kann trotzdem angegeben werden.

D: Teilbereich fur das Modul CHET

Die Zeilen 38 bis 56 gehdren zum CHET-Bereich des JIF. Soll eine Ausbreitungsrechnung (d.h.
IMO(5) # 0 in Zeile 4) erfolgen, so missen das Kennwort CHET (Zeile 38) und alle Kennungen,
die mit % beginnen, einschlie3lich der zugehorigen Ende-Kennung sk k¥ %%% (Zeile 56), in
der vorgeschriebenen Reihenfolge im JIF vorhanden sein. Falls keine Ausbreitungsrechnung er-
folgen soll (d.h. IMO(5) = 0 in Zeile 4), kann der Bereich des JIF zwischen den Kennungen CHET
und skes%skkk%k %% entfallen.

38.Zeile: Kennwort CHET im Format A10 rechtsbiindig.

39.Zeile: Kommentar zur Charakterisierung und Identifizierung einer Ausbreitungsrechnung,
Format A80.

Die Zeilen 40 bis 44 enthalten die vollstandigen Dateinamen der Dateien mit den Eingabedaten
far CHET.

40.Zeile: Kennung %CVCH_DACH, gefolgt von dem vollstdndigen Namen der DACH-Datei mit
den Parametern zur Unterteilung des Deckgebirges, Format A10, A60.
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41.Zeile:

42 . Zeile:

43.Zeile:

44 Zeile:

Kennung #CVCH_MACH, gefolgt von dem vollstdndigen Namen der MACH-Datei mit

den materialspezifischen Daten, Format A10, A60.
Kennung %*CVCH_ELCH, gefolgt von dem vollstandigen Namen der ELCH-Datei mit
den elementspezifischen Daten, Format A10, A60.

Kennung #%CVCH_RVS, gefolgt vom dem vollstandigen Namen der rvs-Datei mit der
Vorspanndatei einer alteren REPOS-Rechnung, Format A10, A60.

Kennung %%CVCH_RNS, gefolgt vom vollstandigen Namen der rns-Datei mit den Nu-
klidfreisetzungen aus einer lteren REPOS-Rechnung, Format A10, A60.

Die rvs-Datei und die rns-Datei sollten zu dem gleichen REPOS-Lauf gehéren. Wird im gleichen
EMOS-Lauf ein REPOS-Rechenlauf durchgefihrt, so werden die Dateinamen in der 43. und 44.
Zeile (iberlesen.

Die Zeilen 45 und 46 ff dienen der Nuklidauswahl des Moduls CHET.

45.Zelle:

46.Zeile:

Kennung *%%%NNC..., gefolgt von zwei Integer-GréBen NNC und INSUMC,
Format A10, 215,

mit folgender Bedeutung:

NNC : Anzahl der flir die Transportrechnung ausgewahlten Nuklide,
1 <NNC < NNY mit NNY = Anzahl der in REPOS gerechneten
Nuklide (NNC = 99999 bedeutet: alle Nuklide aus REPOS sind
ausgewahlt),

INSUMC : Schalter flr das Aufsummieren der Freisetzungsraten der bei der
Nuklidauswahl nicht beriicksichtigten Mutternuklide auf die Frei-
setzungsraten der jeweiligen Tochtermuklide.

Bei INSUMC # 0 wird die Summation durchgeflihrt.

Kennung ##%#%CNC-INC, gefolgt von den Elementsymbolen und Nukleonenzahlen der
fur eine Ausbreitungsrechnung ausgewahlten Nuklide, Format A10,6(4X,A2,1X,13),
evtl. erforderliche Fortsetzungszeilen, Format 10X,6(4X,A2,1X,13).
Die Nuklidnamen kénnen in beliebiger Reihenfolge angegeben werden. Wenn mehr
als NNC Nuklide aufgeftihrt sind, werden diese sowie auch evil. vorhandene Fortset-
zungszeilen Uberlesen.

Falls alle Nuklide, die in REPOS gerechnet werden, ausgewéhlt wurden (d.h. NNC =
99999) kann die Zeile nach der Kennung leer bleiben oder beliebige Nuklide enthalten;
evil. vorhandene Fortsetzungszeilen werden lberlesen.

Die Zeilen 47 und 48 enthalten Parameter zur Spezifizierung des Rechenlaufs.

47 Zeile:

Kennung %% %%/ TDEKC, gefolgt von den Parametern ITDEK und IVPEKOR,
Format A10, 2I5.

ITDEK : Zahl der Zeitschritte pro Dekade fiir die Ausgabe in die Datei czk.
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IVPEKOR :

Schalter zur Festlegung, ob eine Korrektur der Dispersionslange
zur Verbesserung des Ergebnisses durchgefiihrt werden soll. Bei
IVPEKOR = 1 wird die Korrektur durchgefiihrt.

48.Zeile: Kennung %*%DTRED..., gefolgt von den Parametern RTDTRED, RVPE, RVINQUEL,
RTANF, RTEND, RTABBR, Format A10, 6E10.0.

RTDTRED

RVPE

RVINQUEL

RTANF

RTEND

RTABBR

: (0 < RTDTRED < 1.) Multiplikationsfaktor bei der Zeitschrittsteue-

rung, der angibt, wie fein die Zeitschrittsteuerung arbeiten soll.

: (0 < RVPE < 2.) Maximale Gitterpecletzahl, zur Berechnung der

Ortsdiskretisierung benutzt.

: Relativer Ort der Quelle, an dem die aus dem Grubengebdude

freigesetzten Radionuklide in das Deckgebirge eingespeist wer-
den.

: Zeitpunkt, an dem die zeitabhéngige Ergebnisausgabe in die Da-

tei czk beginnt.

: Zeitpunkt in Jahren, an dem die Transportrechnung beendet wird.

Die Zeitangabe bezieht sich auf das Ende der Betriebsphase.

: Abbruchkriterium. Wenn alle Nuklide einer Kette ausgehend vom

Maximum unter diesen Faktor abgesunken sind, so wird die Rech-
nung flr diese Kette abgebrochen.

Die Zeile 49 enthilt Parameter zur Steuerung der Kontrollausgabe der Eingangsdaten.

49.Zeile: Kennung #%%#¥%I0IC, gefolgt von 6 Steuerparametern fiir den Kontrollausdruck der

Eingangsdaten,

Format A10, 615,

mit folgender Bedeutung:

I01C(1)
=0
#0
101C(2)
=3
sonst :
I0IC(3)

: Schalter fir den Ausdruck der DACH-Datei zur Unterteilung des

Transportweges

: kein Ausdruck,
: Ausdruck der Daten,

: Schalter fur den Ausdruck der deckgebirgsspezifischen Daten der

MACH-Datei

: Ausdruck der Bibliotheksdaten,
: Ausdruck der Anderungsdaten (s. u. Kennung #%#%#%MACH),
: Ausdruck der Bibliotheksdaten und der ﬁ.nderungsdalen,

keine Ausgabe,

: Schalter fir den Ausdruck der elementspezifischen Daten der

ELCH-Datei

: Ausdruck der Bibliotheksdaten,
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sonst :

I0IC(4)

I0IC(5)

I0IC(6)

: Ausdruck der Anderungsdaten (s. u. Kennung s*%%xxELCH),
: Ausdruck der Bibliotheksdaten und der Andemngsdaien,

keine Ausgabe,

Schalter fir den Kontrollausdruck der Eingabedaten flr den
CHET-Bereich im Job-Input-File

: kein Ausdruck,
: Ausdruck der Daten,

: Schalter fir den Ausdruck der nuklidspezifischen Daten der fiir die

Rechnung ausgewéhlten Nuklide

: kein Ausdruck,
: Ausdruck der nuklidspezifischen Daten der ausgewéhiten Nuklide,

: Schalter fur den Ausdruck der in REPOS gerechneten Nuklide

und Anzah! der in die Datei mit der Erweiterung rns aufgenomme-
nen Segmente

: kein Ausdruck,
: Ausdruck der REPOS-Nuklide und Segmentanzahl in die rns-Da-

tei.

Die Zeile 50 enthélt den Steuerparameter zur Ausgabe der Ergebnisse. Die Ausgabe der zeitab-
héngigen Radionuklidkonzentrationen erfolgt unabhéngig davon defaultméaBig in die Datei mit
der Erweiterung czk. Diese Datei kann zum einen an das Biosphdrenmodul EXPOS (ibergeben
und zum anderen mit Hilfe des Programms EmosPlot graphisch ausgewertet werden. Eine Aus-
gabe zeitabhéngiger GréBen aus dem Modul CHET ist mit dem Postprozessor EmosPrint nicht

mdéglich.

50.Zeile: Kennung #k%%*%%I00C, gefolgt von einem Parameter fiir die Steuerung der Ausga-
be der Ergebnisse der Radionuklidkonzentration an den in Zeile 51 angegebenen Be-

obachtungsstellen,

100C

=6
=7
sonst :

Format A10, 15.

: Schalter zur Ausgabe der Ortsabhénqgigkeit der Radionuklidkon-

zentration auf eine Datei mit der Erweiterung cok sowie von Kon-
trollausgaben auf die Dateien mit den Erweiterungen out und cet.

: Ausgabe der ortsabhéngigen Radionuklidkonzentrationen (cok),

: Ausgabe von Kontrollen in die Datei mit der Erweiterung out,

: Ausgabe von Kontrollen in die Datei mit der Erweiterung cet,

: Ausgabe in die Datei cok und von Kontrollen in die Dateien out

und cet, d.h. Ausgabe aller méglichen Optionen,

: Ausgabe in die Datei cok und von Kontrollen in die Datei out,
: Ausgabe in die Datei cok und von Kontrollen in die Datei cet,
: Ausgabe von Kontrollen in die Dateien out und cet,

keine Ausgabe.

Die Zeilen 51 und 52 enthalten Parameter zur Festlegung von Beobachtungsstellen fir die Aus-
gabe der Zeitabhangigkeit der Radionuklidkonzentration.
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51.Zelle: Kennung *%%%ZEITOC, gefolgt von Werten der Parameter ROXEXP und NOZEI,
Format A10, E10.0, I5.

ROXEXP : LAngenanteil im Modellgebiet der fiir die Ubergabe an EXPOS
ausgewahlten Beobachtungsstelle. Die Gesamtlénge des Modell-
gebiets ist gleich 1 gesetzt. Wenn ROXEXP so gewahlt ist, daB
die Beobachtungsstelle fir die Ubergabe an EXPOS hinter dem
letzten Blockmittelpunkt liegt, so wird als Beobachtungsstelle der
letzte Blockmittelpunkt verwendet.Wenn ROXEXP so gewahlt ist,
daR die Beobachtungsstelle fiir die Ubergabe an EXPOS vor dem
ersten Blockmittelpunkt liegt, so wird als Beobachtungsstelle der
erste Blockmittelpunkt verwendet.

NOZEI : Anzahl der weiteren Beobachtungsstellen (< LOZEI (z.Z.10)).

52.Z¢ile: Parameter ROXZEI mit Angaben zum L&ngenanteil im Gesamtgebiet fir die NOZEI

ausgewahlten Beobachtungsstellen, Format 10X, 6E10.0,
falls NOZE! > 6 entsprechend viele Fortsetzungszeilen. Wenn NOZEI = 0 ist, entfallt
diese Zeile.

Die Zeilen 53 und 54 enthalten Parameter zur Steuerung der Zeitpunkte der Ausgabe der Orts-
abhéngigkeit der Radionuklidkonzentration auf die Datei cok an den ausgewahlten Beobach-
tungsstellen.

53.Zeile: Kennung %*#¥%ORTOC, gefolgt vom Wert des Parameters NOORT, der die Anzahl
der Zeitpunkte (< LOORT (z.Z.10)), ftr welche die Ausgabe erfoigen soll, festlegt,
Format A10, 15.

54.Zeile: Parameter ROORT mit der Angabe der NOORT Zeitpunkte in Jahren bezogen auf das

Ende der Betriebsphase, Format 10X, 6E10.0
falls NOORT > 6 entsprechend viele Fortsetzungszeilen. Wenn NOORT = 0 ist, entfallt
diese Zeile.

55.Zeile: Kennung %#%%%INDC gefolgt von den Real-Werten der Parameter CIND(1..6),
Format A10, 6E10.0

gefolgt von einer Fortsetzungszeile fir die Real-Werte der Parameter CIND(7..12),
Format 10X, 6E10.0.

Die Parameter CIND sind individuell verwendbar und dienen hauptsdchlich der

Programmentwicklung, z.B. um Variationsfaktoren einzugeben. Die ersten drei Werte

sind Variationsparameter, die fur lokale Parametervariationen und Monte-Cario-Rech-

nungen verwendbar sind. FUr sie sollte bei deterministischen Rechnungen der Wert 1.0

eingesetzt werden.

RVVDM : Faktor, mit dem die Diffusionskoeffizienten aller Materialien multi-
pliziert werden. (=CIND(1))
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RVVALPHA : Faktor, mit dem die Dispersionsldngen aller Materialien multipli-
ziert werden. (=CIND(2))

RVVDUENN : Faktor, mit dem sowohl die Querschnitte aller Gebiete ais auch
der Volumenstrom multipliziert werden. Im Prinzip variiert dieser
Fakior bei konstanter Fluidlaufzeit die Verdiinnung durch den
Grundwasserstrom. (=CIND(3))

56.Zeile: Kennung sk#¥k%%%%k* flir das Ende des JIF Bereichs des Moduls CHET,
Format A10.

E: Ergdnzungen zum Teilbereich CHET

Als Erganzung zum Teilbereich CHET kénnen Anderungsdaten fiir die MACH-Datei und die
ELCH-Datei nach der Zeile 55 vor der Endekennung eingefligt werden.

Zeile 55.1: Kennung *¥¥k%%MACH, Format A10.

Diese Kennung leitet die Anderungen der deckgebirgsspezifischen Daten ein. Fiir
ein angegebenes Material kénnen die deckgebirgsspezifischen Daten verandert
werden. Dabei miissen alle Daten eines Materials angegeben werden. Es kénnen
beliebig viele Materialien, auch mehrfach, verdndert werden, wobei die Reihenfolge
der Materialien beliebig ist.

Zeile 565.2: Ein String aus 10 Leerzeichen, Nummer der Reihe in der Matrix der Deckgebirgsda-
ten, d.h. die zu dndernde Materialnummer KMC, gefolgt von den neuen Werten
RMALPHAJ(KMC), RMDM(KMC), RMPOROS(KMC), RMRHO(KMC), und
IMEC(KMC). Format 10X,15,4E10.0,15.

Falls mehr als eine Materialeigenschaft ge4dndert werden soll, missen entspre-
chend viele Fortsetzungszeilen eingefligt werden, Format 10X,15,4E10.0,15.

Falls die elementspezifischen Daten einiger Elemente im JIF gedndert werden sollen, so missen
folgende Angaben gemacht werden:

Zeile 55.3: Kennung #¥%%¥%ELCH, Format A10.

Diese Kennung leitet die Anderungen einzelner elementspezifischer Daten eines
Elements fir die Transportrechnung ein. Es kénnen beliebig viele der bereits vorge-
gebenen Daten durch Eingabe neuer Werte gedndert werden. Die Reihenfolge der
Daten ist beliebig.

Zeile 55.4: Ein String aus 10 Leerzeichen, Name CEC eines Elements, Positionsnummer
KERC (Spaltennummer der Matrix mit den elementspezifischen Daten) des Ande-
rungswertes und neuer Wert REC des elementspezifischen Datums,

Format 10X (3X,A2), 15, E10.0.
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Falls mehr als ein Wert geédndert werden soll, mlssen entsprechend viele Fortset-
zungszeilen eingefligt werden, Format A10, (3X,A2), I5, E10.0.

F: Teilbereich fir das Modul EXPOS

Die Zeilen 57 bis 75 gehdren zum EXPOS-Bereich des JIF. Soll eine Berechnung von Dosisver-
laufen, kumulierten Dosen und Maximaldosen (d.h. IMO(6) # 0 in Zeile 4) erfolgen, so miissen
das Kennwort EXPOS (Zeile 57) und alle Kennungen, die mit % beginnen, einschlieBlich der zu-
gehorigen Ende-Kennung skskskkk %% *%% (Zeile 75), in der vorgeschriebenen Reihenfolge im
JIF vorhanden sein. Falls keine Dosisberechnung erfolgen soll (d.h. IMO(6) = 0 in Zeile 4), kann
der Bereich des JIF zwischen den Kennungen EXPOS und % ks #%%% entfallen.

Das Modul EXPOS kann sowohl im AnschluB an einen Rechenlauf des Moduls CHET als auch
unabhéngig hiervon gerechnet werden. Im letzteren Fall miissen in den Zeilen 59 und 60 die
Namen der Dateien mit den Erweiterungen cvs und czk angegeben werden, in denen die Deck-
gebirgsnuklide und die Zeitverldufe der Nuklidkonzentrationen stehen. Alle Angaben zur Nuklid-
auswahl miissen zu den im Deckgebirgsmodul CHET berechneten GréBen passen.

Alle Nuklidnamen, die im JIF angegeben werden, sind innerhalb ihres jeweiligen Formats rechts-
biindig einzugeben.

57.Zeile: Kennwort EXPOS, rechtsbiindig Format A10.

58.Zeile: Kommentar zur Charakterisierung und Identifizierung des EXPOS-Bereichs des JIF,
Format A80.

Die Zeilen 59 bis 62 dienen der Auswahl der Eingabedateien flir das Modul EXPOS.

59.Zeile: Kennung #*%%CEX_CVS, gefolgt von dem vollstdndigen Pfadnamen der cvs-Datei mit
u.a. den Namen der Deckgebirgsnuklide, Format A10, A60.
Wird innerhalb desselben EMOS-Rechenlaufs das Modul CHET gerechnet, so kann
die Zeile nach der Kennung leer bleiben oder anstelle des Pfadnamens einen beliebi-
ger Ausdruck im passenden Format enthalten.

60.Zeile: Kennung *%%CEX_CZK, gefolgt von dem vollstdndigen Pfadnamen der czk-Datei mit

u.a. den Nuklidkonzentrationen an der Schnittstelle zur Biosphére,
Format A10, A60.

Die czk-Datei sollte in jedem Fall zu der cvs-Datei passen. Wird innerhalb desselben
EMOS-Rechenlaufs das Modul CHET gerechnet, so kann die Zeile nach der Kennung
leer bleiben oder anstelle des Pfadnamens einen beliebiger Ausdruck im passenden
Format enthalten.

61.Zeile: Kennung %% CEX_ELEX, gefolgt von dem vollstdndigen Pfadnamen der (ELEX-) Datei
mit den elementspezifischen Daten (K4- oder R-Werten) am Wasserentnahmeort,
Format A10, A60.
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62.Zeile:

Kennung %%CEX_DOEX, gefolgt von dem vollstdndigen Pfadnamen der (DOEX-) Da-
tei mit den Daosiskonversionsfaktoren und Dosistaktoren fiir die betrachteten Personen-
gruppen z.B. Erwachsene und Kleinkinder, Format A10, A60.

Die Zeilen 63 bis 66ff sind flir die Nuklidauswahl und die Definition von Teilsummen (zwecks
Summenbildung der Dosisverldufe bestimmter Nuklide) in EXPOS bestimmt.

63.Zeile:

64.Zeile:

65.2Z¢ile:

66.Zeile:

Kennung % %% %% %%NNE, gefolgt von der Anzahl NNE der flr eine EXPOS-Rechnung
ausgewahlten Nuklide, Format A10, I5.

Kennung %%%CNE-INE, gefolgt von den Elementsymbolen und Nukleonenzahlen der
flr eine EXPOS-Rechnung ausgewahlten Nuklide, Format A10, 6(4X,A2,1X,13),
falls NNE > 6 ist, entsprechend viele Fortsetzungszeilen, Format 10X, 6(4X,A2,1X,13).
Es missen mindestens NNE >0 Nuklidnamen angegeben werden. Bei Angabe von
mehr als NNE Namen werden die zusétzlichen Namen (berlesen.

Kennung #%x%%%%NSE, gefolgt von maximal LSE (siehe Parameterdatei) Integer-
Grossen NSE, JSE(1), ..., JSE(NSE), Format A10, 1215,

evil. erforderliche Fortsetzungszeilen fiir JSE, Format 156X, 1115,

mit folgender Bedeutung:

NSE : Anzahl der Teilsummen <LSE -1 (sieche Parameterdatei). Die
Bedeutung von Teilsummen ist in Zeile 66 beschrieben,
JSE(K) : Anzahl der Nuklide, Uber welche die K-te Teilsumme gebildet wird.

Kennung #%%%SD-100, gefolgt von den JSE(1) Elementsymbolen und den Nukleonen-
zahlen der Nuklide, tiber welche die 1. Teilsumme gebildet wird,

Format A10, 6(4X,A2,1X,13),
falls JSE(1) > 6 ist, entsprechend viele Fortsetzungszeilen,

Format 10X, 6(4X,A2,1X,13).
Werden mehr als eine Teilsumme definiert, so missen entsprechend viele Zeilen im
gleichen Format wie Zeile 66 eingeschoben werden. Fir NSE = 0 werden die Zeilen
mit der Kennung %% %%SD-100 tiberlesen.
Die obigen Angaben erlauben die Berechnung der Summe (ber die Dosisverldufe der
einzelnen Nuklide. Unabhéngig von der Definition der Teilsummen werden programm-
intern immer folgende Summendosen berechnet:
SD-0: die Summe der Dosisraten Uber alle in EXPOS gerechneten Nuklide,
SD-1: die Summe der Dosisraten ber alle in EXPOS gerechneten Spaltprodukte,
SD-2: die Summe der Dosisraten tiber alle in EXPOS gerechneten Actiniden.

Die Zeile 67 enthalt Angaben bzgl. der Schnittstelle zur Biosphéare.

67.Zeile:

Kennung s#%%%%KD..., gefolgt von drei Parametern IKDE, RPHIE und RRHOE,
Format A10, 110, 2E10.3,

mit der folgenden Bedeutung:
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IKDE

RPHIE
RRHOE

: Nummer der Spalte der ELEX-Datei, welche die zugehérigen Kg-

Werte an der Schnittstelle zur Biosphére enthélt,

: IIKDEI = Nummer der Spalte der ELEX-Datei, welche die zugehd-

rigen Ri-Werte enthélt,

: hicht erlaubt,

: Porositat des Gesteins an der Schnittstelle zur Biosphére,
: Dichte des Gesteins an der Schnittstelle zur Biosphare.

Die beiden letzteren Werte werden benétigt, um die Retardationsfaktoren (R¢-Werte) zu
berechnen, mit deren Hilfe iber das Aktivitatsgleichgewicht die Konzentrationen von in
CHET nicht beriicksichtigten Mutternukliden bestimmt werden.

Die Angaben in Zeile 68 steuern die Ausgabe von Eingangsdaten.

68.Zeile: Kennung %% %% %*I|IE, gefolgt von z.Z. 7 Steuerparametemn flir den Kontrollausdruck
der Eingangsdaten,
mit folgender Bedeutung:

lE(1)

IIE(2)

IIE(3)

IE(4)

lIE(5)

IIE(B)

IE(7)

Format A10, 1215,

: Schalter flir den Ausdruck der Angaben im EXPOS-Teil des JIF

#0
=0

: Ausdruck der Daten,
: kein Ausdruck der Daten,

: Schalter flir den Ausdruck der Nuklide, iber welche die Teilsum-

men gebildet werden

: Ausdruck der Nuklide,
: kein Ausdruck der Nuklide,

: Schalter fir den Ausdruck der CHET-Vorspanndatei

: Ausdruck der Datei,
: kein Ausdruck der Datei,

: Schalter fiir den Kontrollausdruck der Zuordnung von EXPOS-

und CHET-Nukliden

: Ausdruck der EXPOS- und CHET-Nuklide,
: kein Ausdruck der Nuklide,

: Schalter fiir den Kontrollausdruck der elementspezifischen Daten

sonst :

: Ausdruck der Bibliotheksdaten,
: Ausdruck der Anderungsdaten (s. u. Kennung *¥¥¥*ELEX),
: Ausdruck der Bibliotheksdaten und der Anderungsdaten,

keine Ausgabe,

: Schalter fur den Kontrollausdruck der Zuordnung von Nukliden

und Elementen sowie deren Position in der Datei

: Ausdruck der GréB3en,
: kein Ausdruck der Gro3en,

: Schalter fUr den Kontrollausdruck der Dosisdaten
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#0 : Ausdruck der Daten,
=0 : kein Ausdruck der Daten.

Die Zeilen 69 bis 73 enthalten Angaben zur Ergebnisdarstellung und zur Berechnung der Indivi-
dualdosen und Kollektivdosen.

69.Z¢ile:

70.Z¢ile:

71.Z¢ile:

Kennung s¥k%x%%|OE, gefolgt von 2 Parametern fiir die Steuerung der Ausgabe der
Ergebnisse in die Ubergabedatei zur graphischen Darstellung und zur Tabellenerzeu-
gung von Dosisverlaufen,

Format A10, 215,
mit folgender Bedeutung:

I0O0E : Schalter zur Steuerung der Ausgabe in Dateien
£= : Ausgabe der Dosisraten in die Datei mit der Erweiterung edo,
= : Ausgabe von Endtabellen in die Datei mit der Erweiterung out,
=3 : Ausgabe von Endtabellen in die Datei mit der Erweiterung eet,
=4 :Ausgabe in die Datei edo und von Endtabellen in die Dateien out

und eet, d.h. Ausgabe aller mdglichen Optionen,

= : Ausgabe in die Datei edo und von Endtabellen in die Datei out,
=6 : Ausgabe in die Datei edo und von Endtabellen in die Datei eet,
=7 :Ausgabe von Endtabellen in die Dateien out und eet,
sonst : keine Ausgabe.

Bei der Ausgabe in die Datei mit der Erweiterung out wird zusétzlich der Parameter
IDME ausgewertet, siehe Zeile 73.

NBPE : Anzahl der Personengruppen (maximal LBPE/2, vgl. Parameter-
datei), flr welche die Individualdosis berechnet werden soll und
die bei der Bestimmung der Kollektivdosis beriicksichtigt werden
(Bezeichnungen der Personengruppen s. Zeile 70, Auswahl der
Dosiskonversionsfaktoren und Dosisfaktoren erfolgt in Zeile 71).

Kennung %*¥¥%%CBPE, gefolgt von den mindestens NBPE Bezeichnungen der Per-
sonengruppen, Format A10, 6A10,

evil. erforderliche beliebig viele Fortsetzungszeilen, Format 10X, 6A10.

Die Angabe von mehr als NBPE Namen ist erlaubt, die Ergebnisausgabe erfolgt jedoch
nur far die ersten NBPE ausgewahlten Personengruppen.

Kennung %% %% %|DK, gefolgt von mindestens 2-NBPE Parametern,
Format A10, 1215,

mit folgender Bedeutung:

IDK(1) : Spaltennummer der Dosisdatel, in der die Dosiskonversionsfakto-
ren der 1. Personengruppe stehen,

IDK(2) : Spaltennummer der Dosisdatei, in der die Dosisfaktoren der
1. Personengruppe stehen,
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72.Zeile:

73.Z¢ile:

74.Zeile:

75.Z¢ile:

IDK(2-NBPE-1)  : Spaltennummer der Dosisdatei, in der die Dosiskonversionsfakto-
ren der NBPE-ten Personengruppe stehen,

IDK(2-NBPE) : Spaltennummer der Dosisdatei, in der die Dosisfaktoren der
NBPE-ten Personengruppe stehen.

Kennung #¥kkx¥RKOLL, gefolgt von genau NBPE + 1 GroBen,
Format A10, 6E10.0,

evil. erforderliche beliebig viele Fortsetzungszeilen Format 10X, 6E10.0,
mit folgender Bedeutung:

RKOLL(1) bis
RKOLL(NBPE) : Anzahlen von betroffenen Personen je Personengruppe flir die
Berechnung von Kollektivdosen,

RKOLL(NBPE+1) : Anteil des entnommenen Grundwassers flr die Berechnung der
Kollektivdosen aus den Aktivitatsstromen.

Kennung s#%#%%%%|DM, gefolgt von einem Parameter IDME,
Format A10, 15,

mit folgender Bedeutung:

IDME =1 :eine Tabelle mit den maximalen Individualdosen wird erzeugt,
=2 :je eine Tabelle mit den maximalen Individualdosen und den

Kollektivdosen wird erzeugt,
=0 :eswird keine Tabelle erzeugt.

Die Erzeugung von Tabellen wird generell tber den Schalter IOOE gesteuert, siehe
Zeile 69. Der Schalter IDME wirkt sich nur auf die Tabellenausgabe in die Datei *.out
aus.

Kennung %% %%INDE gefolgt von den Werten der Parameter EIND(1..6),
Format A10, 6E10.0

gefolgt von einer Fortsetzungszeile fiir die Werte der Parameter EIND(7..12),
Format 10X, 6E10.0.

Die Parameter EIND sind individuell verwendbar und dienen hauptsachlich der
Programmentwickiung, z.B. um Variationsfaktoren einzugeben. Flr normale EMOS-
Rechenldufe werden diese Parameter nicht bendtigt.

Kennung k%% %% %% fir das Ende des JIF-Bereichs fur das Modul EXPOS,
Format A10.
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G: Ergénzungen zum Teilbereich EXPOS

Als Ergdnzung zum Teilbereich EXPOS kénnen Anderungsdaten fiir die ELEX-Datei nach der
Zeile 74 vor der Endekennung eingefiigt werden.

Zeile 74.1:  Kennung s%¥%%kkELEX, Format A10.

Diese Kennung leitet die Anderungen einzelner elementspezifischer Daten eines
Elements fir die Dosisberechnung ein. Es kénnen beliebig viele der bereits vorge-
gebenen Daten durch Eingabe neuer Werte gedndert werden. Die Reihenfolge der
Daten ist beliebig.

Zeile 74.2: Ein String aus 10 Leerzeichen, Name CEE eines Elements, Positionsnummer
KREE (Spaltennummer der Matrix mit den elementspezifischen Daten) des Ande-
rungswertes und neuer Wert REE des elementspezifischen Datums,

Format 10X (3X,A2), 15, E10.0.

Falls mehr als ein Wert gedndert werden soll, missen entsprechend viele Fortset-
zungszeilen eingefiigt werden, Format A10, (3X,A2), 15, E10.0.

H: Teilbereich fiir eine probabilistische Rechnung (STATISTIK)

Mit dem Kennwort STATISTIK wird der Teilbereich des Job-Input-Files fur die Steuerung einer
probabilistischen Rechnung (d.h. IMO(3) # 0 in Zeile 4) eingeleitet. In den Zeilen 76 bis 84 wer-
den GroBen eingegeben, die ausschlieBlich fiir einen Statistik-Rechenlauf bendtigt werden.

Ergebnisse, die fUr eine statistische Auswertung benétigt werden, werden in den Dateien mit den
Erweiterungen sko, spl, svs und sdo abgelegt. Um den Umfang der Ausgabedatei mit der Erwei-
terung out méglichst klein zu halten, sollten im Fall eines Statistik-Rechenlaufs die Schalter flir
die Ergebnisausgabe in den Teilbereichen REPOS, CHET und EXPOS auf die Stellung 0 (keine
Ausgabe) gesetzt werden.

Wird nur eine deterministische Rechnung (d.h. IMO(3) = 0 in Zeile 4) durchgefihnt, kann der Teil-
bereich STATISTIK entfallen.

Fir einen Statistik-Rechenlauf sind im einzelnen die folgenden Eingaben erforderlich:
76.Zeile: Kennwort STATISTIK, rechtsbiindig Format A10.

77.Zeile: Kommentar zur Charakterisierung und Identifizierung des Statistik-Rechenlaufs,
Format 10X, 7A10.

78.Zeile: Kennung %%CST_STDA, gefolgt von dem vollstéandigen Pfadnamen der STDA-Datei
mit den Statistikdaten, Format A10, A60.

79.Zeile: Kennung %%CST_STAV, gefolgt von dem vollstadndigen Pfadnamen der STAV-Datei mit
den Daten zu den abhangigen Variablen, Format A10, A60.
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80.Zeile: Kennung *%*##¥ISES, gefolgt von 7 Integer-Eingangsdaten,

81.Z¢eile:

Format A10, 7110,

mit folgender Bedeutung:

ISES(1)

ISES(2)

21

<1

21
<1

: Parameter flir die Auswahl der zu rechnenden Simulationen
: Nummer der ersten zu rechnenden Simulation,
: ist nicht erlaubt,

: Parameter fiir die Auswahl der zu rechnenden Simulationen
: Nummer der letzten zu rechnenden Simulation,
. ist nicht erlaubt.

Wenn das Programm SAMPLE aufgerufen wird (Zeile 81: ISSS(6) = 1), legt der Schal-
ter ISES(2) zugleich den Stichprobenumfang fest.

ISES(3)

ISES(4)

ISES(5)-
ISES(7)

>0
=0
<0

: Parameter flr Benutzervorgaben zur Korrelation
: Anzahl der Benutzervorgaben,

: es gibt keine Benutzervorgaben,

: ist nicht erlaubt,

: Keim der Zufallszahlenerzeugung,

: beliebige Werte, da z.Z. ohne Bedeutung.

Kennung *%*%%%|SSS, gefolgt von 14 Integer-Steuerparametern (Schaltern),

Format A10, 1415,

mit folgender Bedeutung:

ISSS(1)

ISSS(2)

ISSS(3)

ISSS(4)

ISSS(5)

: Schalter zur Kontrollausgabe der Zeitintervalle und Zeitpunkte der
Statistikausgabe flr das Postprozessing

: Ausgabe der Zeiten,

: keine Ausgabe,

: Schalter fUr die Art der Stichprobennahme
: zuféllige Stichprobennahme,
: Stichprobennahme nach dem Latin-Hypercube-Verfahren,

: Schalter fr die Kontrollausgabe aller Eingabedaten
: Ausgabe erfolgt,
: keine Ausgabe,

: Schalter flir die Ausgabe je einer Matrix mit den Stichprobenwer-
ten und ihren Réngen

: Ausgabe erfolgt,

: keine Ausgabe,

: Schalter fur die Ausgabe einer Korrelationsmatrix fiir Stichproben-
werte und ihre Rénge
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=1 :Ausgabe erfolgt,
#1 : keine Ausgabe,

ISSS(6) : Schalter fiir die Erzeugung der Stichprobenmatrix
=1 :das Programm SAMPLE zur Erzeugung einer Stichprobenmatrix
wird aufgerufen,
#1 :es wird keine (neue) Stichprobenmatrix aufgestellt,

ISSS(7) : Schalter fur die Kontrollausgabe der abh&ngigen Variablen
=1 . die Kontrollausgabe wird durchgefthrt,
#1 :es wird keine Kontrollausgabe durchgetiihrt,

ISSS(8)-
ISSS(14) : beliebige Werte, da z.Z. ohne Bedeutung.

82.Zeile: Kennung *INTERVALL, gefolgt von maximal 6 Intervallgrenzen RINTGR fiir die Be-
rechnung der Zeitpunkte fir die Ausgabe der Ergebnisse einer probabilistischen Rech-
nung, Format A10, 6E10.0.

83.Zeile: Kennung #%%TEILUNG, gefolgt von maximal 5 GréBen [INTGR fiir die dquidistante
Unterteilung der in Zeile 82 angegebenen Zeitintervalle, Format A10, 5I5.

84.Zeile: Kennung sskk% %k % %% fir das Ende des JIF-Bereichs STATISTIK,
Format A10.

85.Zeile: Kennwort STOP, rechtsbiindig Format A10.
Mit diesem Kennwort wird das Ende des Job-Input-Files gekennzeichnet.

8.2 Beschreibung der Dateien mit den Eingabedaten aller Module

Die Eingabe groBerer Datenmengen in das Programm EMOS, Version 5, erfolgt (iber Dateien
aus einer Datenbibliothek, die in einer Subdirectory von EMOS (v500/runs) angelegt ist. Alle Ein-
gabedaten werden mit entsprechenden Lese- und Aufbereitungsprogrammen, getrennt fir die
einzelnen Module des Programms, vor der Durchflihrung der eigentlichen Rechnung eingelesen
~ und abgespeichert.

Neben den Dateien mit Eingabedaten, die in der Bibliothek abgelegt sind, gibt es weitere Datei-
en, die den Datentransfer zwischen den Modulen sicherstellen. Hierzu gehéren eine Datei mit
den Freisetzungsraten aus dem Grubengeb&ude zur Ubergabe dieser Daten an das Deckge-
birgsmodul CHET sowie eine Datei mit den Aktivitdtskonzentrationen an den Wasserentnahme-
stellen am Ende des Ausbreitungsweges zur Ubergabe dieser Daten an das Biospharenmodul
EXPOS. Diese Dateien werden vom Programm erstellt und dienen als Eingabedateien fiir den
Rechenlauf, in dem sie erstellt werden, oder flr einen spateren Rechenlauf einzelner Module.
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Im modulunabh&ngigen Teil von EMOS werden vom Programm IMODUNAD die fir alle Module
gemeinsamen Nuklid-Daten aus der nuklidspezifischen Datenbasis (NUDA-Datei) gelesen. Eine
detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.1 gegeben.

Fir das Modul REPOS werden im Programm IREPOS von entsprechenden Lese- und Aufberei-
tungsprogrammen die folgenden Daten aus Dateien gelesen:

a. Globale Segment- und Gebindedaten aus der GODA-Datei, z.B.

- physikalische und chemische Konstanten,
- allgemein verwendete Anfangswerte,
- Faktoren fur die Variation von Parametern oder Gruppen von Parametern.

Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.2.1 gegeben.
b. Elementspezifische Daten aus der ELDA-Datei, z.B.

- Léslichkeitsgrenzen fir alle in der nuklidspezifischen Datenbasis vorkommenden Ele-
mente flr evtl. jeweils unterschiedliches chemisches Milieu,
- Kg-Werte flir einzelne Bereich des Grubengebaudes.

Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.2.2 gegeben.
C. Strukturdaten aus der SUDA-Datei, d.h.
- Daten, welche die Verknipfung der einzelnen Gebinde und Segmente festlegen.
Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.2.3 gegeben.
d. Gebinde- und Segmentdaten aus der BADA-Datei, d.h. jeweils

- Name eines Gebindes bzw. Segments und des zugehdrigen Modells,
- Name des eingelagerten Abfalls oder einer Abfallmixtur,
- weitere Daten, die das Gehinde bzw. Segment charakterisieren.

Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.2.4 gegeben.
e. Angaben lber Abfallmixturen aus der AMDA-Datei, d.h.

- Daten, die angeben, wieviele verschiedene Abfélle zu jeweils einer Abfallmixtur zusam-
mengefalBt werden.

Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.2.5 gegeben.
f. Abfalldaten aus der ABDA-Datei, d.h. firr jedes unterschiedliche Abfallgebinde

- Gebindedaten wie Matrixmasse, Behéltermasse, Gebinde- und Hohlraumvolumina,

- Zwischenlagerzeit fir das betreffende Gebinde,

- Daten, die angeben, welche Inventare (in Bq) von welchen Nukliden in einem einzelnen
Abfallgebinde vorhanden sind.
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Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.2.6 gegeben.

g. Temperaturdaten aus der TEDA-Datei, mit denen im Programm TEMP4 Temperaturver-
l&ufe an ausgewahiten Stellen (Stltzstellen) im Grubengebdude berechnet werden, d.h.

- Zeitpunkte, zu denen Temperaturwerte vorliegen,
- Temperaturwerte an den Stltzstellen flr alle Zeitpunkte.

Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.2.7 gegeben.,

Durch Eingaben im Job-Input-File (JIF) kbnnen die folgenden Daten fur einen bestimmten Re-
chenlauf gedndert werden (siehe Job-Input-Beschreibung, Kapitel 8.1):

- beliebig viele einzelne globale Daten,

- beliebig viele einzelne elementspezifische Daten,

- die vollstadndigen Strukturdaten,

- jeweils ein vollstédndiger Satz von Gebinde- oder Segmentdaten beliebig vieler einzelner
Gebinde bzw. Segmente.

Fur das Deckgebirgsmodul CHET werden im Programm ICHET von entsprechenden Lese- und
Aufbereitungsprogrammen die folgenden Daten aus Dateien gelesen:

a. Deckgebirgsdaten aus der DACH-Datei, z.B.

- Anzahl der Zonen und der Zellen pro Zone,

- fir jede Zone Angaben zu den Randbedingungen,

- Geometriedaten der Zellen,

- DurchfluBraten und Dichten des Fluids,

- Daten zur Bestimmung der Rickhaltefaktoren aus K4-Werten,
- Angaben (ber den Transportweg.

Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.3.1 gegeben.
b. Elementspezifische Daten aus der ELCH-Datei, d.h.

- K4-Werte fiir alle zu beriicksichtigenden Elemente flr alle Zonen des Deckgebirgspfades

oder
- Ri-Werte fur alle zu beriicksichtigenden Elemente fiir alle Zonen des Deckgebirgspfades.

Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.3.2 gegeben.
c. Allgemeine Daten aus der Vorspanndatei, z.B.

- Anzahl und Namen der Nuklide, flr die Freisetzungsraten berechnet wurden,
- Name der ausgewéhlten Segmente

Die rvs-Datei wird im Modul REPOS erzeugt und enthalt Zusatzinformationen zu den Freiset-
zungsraten, die in (d) beschrieben werden. Eine detaillierte Beschreibung wird im Kapitel 8.3.3.1
gegeben.
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d. Zeitpunkte und Freisetzungsraten aus dem Grubengebaude aus der rns-Datei.

Die rns-Datei wird immer vom Modul REPOS erstelit. Sie wird nicht in der Datenbibliothek abge-
legt, sondern in der Output-Directory gehalten. Die rs-Datei kann aus demselben EMOS-Re-
chenlauf stammen, wenn beide Module REPOS und CHET nacheinander abgearbeitet werden,
oder in einem frilherem Rechenlauf erzeugt worden sein (vgl. Bedeutung der Schalter IMO(4)
und IMO(5) in Zeile 4 des Job-Input-Files und Teil D der Job-Input-Beschreibung). Eine detaillier-
te Beschreibung dieser Datei erfolgt in Kapitel 8.3.3.2.

Flr das Biospharenmodul EXPOS werden im Programm IEXPOS von entsprechenden Lese-
und Aufbereitungsprogrammen die folgenden Daten aus Dateien gelesen:

a. Elementspezifische Daten aus der ELEX-Datei, d.h.
- Kg-Werte der Elemente zur Berechnung von Riickhaltefaktoren.

Diese Werte werden benétigt, um die Aktivititskonzentrationen von den kurzlebigen Tochternu-
kliden Uber das Aktivitatsgleichgewicht zu berechnen, die in der Deckgebirgsrechnung nicht be-
rlicksichtigt wurden.

Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.4.1 gegeben.
b. Nuklidspezifische Daten aus der DOEX-Datei, z.B.

- Dosiskonversionsfaktoren flir Erwachsene und Kieinkinder zur Umrechnung von Ba/l in
Sv/a,
- Dosisfaktoren zur Umrechnung von Bq in Sv.

Eine detaillierte Beschreibung dieser Datei wird im Kapitel 8.2.4.2 gegeben.

C. Zeitverlaufe der Aktivitdtskonzentrationen an ausgewéahlten Wasserentnahmestellen aus
der czk-Datei mit

- Nuklid und Zellenauswahl| der Deckgebirgsrechnung,

- Zeitpunkte des Beginns der Nuklidfreisetzung ins Grundwasser,

- Aktivitatskonzentrationen in ausgewéhiten Zellen des Ausbreitungsweges zu ausgewahl-
ten Zeiten.

Die czk-Datei wird formatiert vom Modul CHET erstellt. Sie wird nicht in der Datenbibliothek ab-
gelegt, sondem in der Output-Directory gehalten. Die czk-Datei kann aus demselben EMOS-Re-
chenlauf stammen, wenn beide Module CHET und EXPOS nacheinander abgearbeitet werden,
oder in einem friherem Rechenlauf erzeugt worden sein (vgl. Bedeutung der Schalter IMO(5)
und IMO(6) in Zeile 4 des Job-Input-Files und Teil E der Job-Input-Beschreibung). Die czk-Datei
wird in Kapitel 8.3.4.2 beschrieben.

Fir eine probabilistische Rechnung werden mit dem Programm ISTAT aus der Statistik-Datei
(STDA-Datei) Informationen Gber die Parameter einer EMOS-Rechnung tbernommen und ver-
arbeitet, die als Zufallsvariablen behandelt werden sollen. Flir jeden dieser Parameter werden in
einer oder mehreren Zeilen Angaben zu seiner Wahrscheinlichkeitsverteilung gemacht. Am
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Ende der Datei nach der Kennung %%%KORR#*%% kénnen Angaben zu evtl. bestehenden Kor-
relationen zwischen einzelnen Zufallsvariablen gemacht werden.

Eine detaillierte Beschreibung der STDA-Datei wird im Kapitel 8.2.5 gegeben.

Weiterhin werden bei einer probabilistischen Rechnung die aktuellen Werte aller unabhéngigen
Variablen fiir alle Simulationen in einer Stichprobenmatrix abgelegt. Diese Matrix ist in der spl-Da-
tei gespeichert, die in Kapitel 8.3.6.1 detailliert beschreiben wird.

Veranderungen des Inhaltes einzelner Dateien dilffen grundsatzlich nur unter Beriicksichtigung
des jeweils vorgeschriebenen Eingabeformates vorgenommen werden. Aus diesem Grunde wird
in den nachfolgenden Unterkapiteln eine detaillierte Eingabebeschreibung vorgelegt. Darin ent-
halten sind:

- Variablenname bzw. Feldelement, dem ein Wert bei einem EMOS-Rechenlauf zugewie-
sen werden soll,

- Format der Dateneingabe,

- textliche Erlauterung der Variablen.

Die Abarbeitung einer jeden Datei erfolgt zeilenweise.

8.2.1 Die nuklidspezifische Datenbasis

Die nuklidspezifische Datenbasis (in der NUDA-Datei) soll alle fiir eine Sicherheitsanalyse rele-
vanten Nuklide enthalten. Die fur eine Anwendungsrechnung im Einzelfall hiervon zu beriicksich-
tigenden Nuklide werden mit Hilfe der Nuklidauswahl im Job-Input-File (siehe JIF-Beschreibung)
ausgewahlt.

Die nuklidspezifischen Daten sind ausschlieBBlich solche Daten, die fir ein Nuklid charakteri-
stisch sind. In der Datei sind alle Nuklide zu Nuklidgruppen (Spalt- und Aktivierungsprodukte,
Am-, Th-, Np-, und U- Zerfallsreihe) zusammengefaBt. Innerhalb der Gruppe der Spalt- und Akti-
vierungsprodukte sind die Nuklide aufsteigend nach Massenzahlen sortiert. Innerhalb der
Zerfallsreihen ist die Reihenfolge durch die Zerfallskette bedingt.

Im einzelnen werden folgende Angaben gemacht:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der nuklidspezifischen Datei:
Kommentar Format #*.

2. Zeile: Aufteilung der Nuklide auf die Gruppe der Spalt- und Aktivierungsprodukte und die Zer-

tallsreihen:

NNRZ(K),K=1,...,5 Format 515
mit folgender Bedeutung:

NNRZ(1) : Anzahl der Spaltprodukte,

NNRZ(2) : Anzahl der Nuklide in der Th-Reihe,

NNRZ(3) : Anzahl der Nuklide in der Np-Reihe,
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NNRZ(4)
NNRZ(5)

: Anzahl der Nuklide in der U -Reihe,
: Anzahl der Nuklide in der Am-Reihe.

Die Gesamtzahl der eingetragenen Nuklide ergibt sich aus NNZ = NNRZ(1)
+...+ NNRZ(5). Hierbei muB3 gelten NNZ < LNZ, wobei LNZ in der Parameterdatei
(siehe COMMON-Block Beschreibung) festgelegt ist.

3. Zeile: bis (NNZ+2)-te Zeile:

In jeder Zeile die folgenden Angaben zu jedem Nuklid:

Laufende Nummer (wird lberlesen), Format I5, 4X,
CNZ(KNZ,1), -, INZ(KNZ,1), Format A2, A1, I3,
INZ(KNZ,2), INZ(KNZ,3), Format 215,
RNZ(KNZ,1), RNZ(KNZ,3), RNZ(KNZ,4), RNZ(KNZ,6) Format 4E10.3
mit folgender Bedeutung:
CNZ(KNZ,1) : Name des Nuklids,
INZ(KNZ,1) : Massenzahl,
INZ(KNZ,2) : Angaben zu den Zerfallsreihen
=0 : Tochter des Nuklids existiert nicht oder wird nicht betrachtet,
>0 :Zeilenabstand des Nuklids zu seiner Tochter in der NUDA-Datei,
INZ(KNZ,3) : Zerfallstyp (alpha, beta, gamma)
= : beta und/oder gamma,
=1 :alpha,
RNZ(KNZ,1) : Halbwertszeit des Nuklids [a],
RNZ(KNZ,3) : z.Z. nicht belegt,
RNZ(KNZ,4) : Warmekonversionsfaktor [W/Bq],
RNZ(KNZ,6) : z.Z. nicht belegt.

8.2.2 Dateien mit den Eingabedaten fiir das Modul Repos

8.2.2.1 Die globalen Daten

Die GODA-Datei enthalt physikalische und chemische Konstanten, Anfangswerte von einigen
zeitlich veranderlichen GréBen sowie Faktoren flr die Variation von Parametern oder Gruppen
von Parametern, die in mehreren Abfallgebinde- oder Segmentmodellen und Effektunterpro-
grammen verwendet werden. AuBBerdem enthélt die Datei einige global verwendete Referenz-
werte wie z.B. die Gebirgstemperatur, den Gebirgsdruck und die Referenzporositét.
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Der Zugriff auf die Daten erfolgt im Programm Uber ihre Plazierung in dem Feld RGY, in das die
Daten aus der GODA-Datei eingelesen werden. Daher ist die Reihenfolge der GréBen in der
GODA-Datei fest vorgeschrieben.

Im einzeinen sollen folgende Angaben- gemacht werden:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der Datei mit den globalen Daten:
Kommentar Format %.

2. und folgende Zeilen bis EOF (End of File):
KGY, RGY(KGY), CGTEXT(KGY) Format I5, E10.0, A60
mit folgender Bedeutung:
KGY : laufende Nummer KGY =1, ..., NGY,
RGY(KGY) : Wert des jeweiligen globalen Datums,
CGTEXT(KGY) : textliche Erki&rung des globalen Datums.

Die aktuelle Anzahl NGY der globalen Daten wird beim Einlesen der Daten ermittelt.
Die Nummern KGY milssen bis NGY fortlaufend sein. Es darf keine Nummer ausgelas-
sen werden, auch dann nicht, wenn das zugehorige Datum z.Z. nicht verwendet wird.
Die Anzahl NGY darf den Maximalwert LGY, der in der Parameterdatei angegeben
wird, nicht Uberschreiten.

Die textliche Erlduterung sollte eindeutig sein und den Namen der lokalen Variablen
enthalten, welcher der Wert im Mobilisierungs-, Segment- oder Effektprogramm zuge-

wiesen wird.
An beliebiger Stelle in der Datei kénnen Kommentarzeilen eingefligt werden. Diese be-
ginnen jeweils mit der Kennung ‘KOM: ‘ (KOM: im Format A10 linksbilndig) und

werden vom Programm (iberlesen.

Die Werte einzelner globaler Daten RGY k&nnen fiir einen bestimmten Rechenlauf (z.B. fir eine
Parametervariation) im Job-Input-File gedndert werden (siehe JIF-Beschreibung unter der Ken-
nung k%% %%%xGODA).

Im folgenden werden die Plazierung und die textliche Erlauterung der Daten aufgefihrt, die z.Z.
verwendet werden. Die Werte der globalen Daten sind im allgemeinen problemspezifisch und
werden deshalb hier nicht angegeben. Die globalen Daten sind in der Datei zu Themenblocken
zusammengefait, die jeweils von einer Kommentarzeile eingeleitet werden.

KGY CGTEXT(KGZ)

allgemeine Daten

1 Erdbeschleunigung G

2 Gaskonstante R

3 mittlere Dichte des Salzgesteins RHOS
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mittlere Dichte der Lauge

dynamische Z&higkeit (Lauge)
Gebirgstemperatur in der Referenztiefe
geothermischer Temperaturgradient
hydrostatischer Druck in der Referenztiefe
Gebirgsdruck in der Referenztiefe
nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

Daten zum Konvergenzansatz

21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40

Referenzkonvergenzrate
Referenzporositét

Aktivierungsenergie (Salz) / Gaskonstante
Parameter in Temperaturabhangigkeit der Konvergenz
Druckexponent (Konvergenz)
Konvergenzreduktion (Bohrlochverschluf3)
Konvergenzreduktion (Streckenverschiuf3)
Konvergenzreduktion (Rolloch)
Konvergenzreduktion (Kammer)

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

Daten zur Permeabilitdt und Porositit

M4
42
43
44

Permeabilitdt / Porositat

Exponent in Permeabilitaets-Porositatsbeziehung
Anfangsporositét (begrenzter Laugenzutritt)
Anfangsporositat (Streckenversatz)
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45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60

Anfangsporositit (Kammerversatz)
Anfangsporositat (KammerverschiuB3)
Anfangsporositét (VerschiuB3, Bohrloch)
Endporositat

Dammporositét

Dammpermeabilitat

Permeabilitat der Schachtverfiillung
Permeabilitdtserndhung in der ZufluBphase
Permeabilitat des DYWIDAG-Materials
nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

Daten zu Austauschstrémen

61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
7
72
73
74
75
76
77
78
79
80

Laugentransport / Gastransport (Funktion(Per))
Laugentransport / Gastransport (Verschluf3)
Laugentransport / Gastransport (Pfropfen)
Laugentransport / Konzentrationsdifferenz
Laugentransport / Temperaturdifferenz
Diffusionskoeffizient

Aktivierungsenergie / Gaskonstante fiir Diffusion
Austauschstrom durch Diffusion: ein/aus
Dispersionslange in versetzten Bereichen
Geschwindigkeit, therm. Konvektion in offenen Strecken
Temperaturgradient, therm. Konvektion in versetzten Str.
nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

Daten zur Gasproduktion

81
82
83
84
85

Korrosionsgasvolumen / Metalimasse
Molekel / 100 eV o-Energie

Molekel / 100 eV -, y-Energie
Transfer-G-Faktor (Radiolyse)

Dichte der Lauge / Dichte des Feststoffs
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FO4V
FO4P
FO5

Fo7

D

QRD

ALFA

VGK
FO2A
FO2B
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86
87
88
89
90

Anteil der absorbierten y-Strahlung
Proportionalititskonstante bei Radiolysegasproduktion
nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

Daten zur Bilanzierung geldster Stoffe

91
92
93
94
95
96
97
98
99
100

aufgeprégter Dichteunterschied der Lauge im Einl.ort
Magnesiumkonzentration in Q-Lauge (Anfangswert)
Umrechnungsfaktor Zementmasse — Magnesiummasse
nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

Daten zu Mobilisierungsanséatzen

101
102
103
104
105
106
107
108
109
110
111

112
113
114
115
116
17
118
119
120

Mobilisierungsrate zementierter Abfélle

nicht benutzt

Mobilisierungsrate LWR-Brennelemente Bereich 1
Mobilisierungsrate LWR-Brennelemente Bereich 2
Mobilisierungsrate LWR-Brennelemente Bereich 3
Mobilisierungsrate HTR-Brennelemente Bereich 1
Mobilisierungsrate HTR-Brennelemente Bereich 2
Mobilisierungsrate HTR-Brennelemente Bereich 3
nicht benutzt

Reaktionsrate Glasmatrix [kg/a/m?]
Aktivierungsenergie Glasmatrix [kJ/mol]

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

nicht benutzt

Daten zum Behélterausfall (Lebensdauern, etc.)

121
122
123
124

nicht benutzt
nicht benutzt
nicht benutzt
nicht benutzt
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DzZK
CMG
FZMG

RK

RMOBH1
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125 nicht benutzt -

126 nicht benutzt -
127 nicht benutzt =
128 nicht benutzt -
129 nicht benutzt -
130 nicht benutzt -

sonstige Daten

131 maximaler Laugendruck in der Kaverne PMAX
132 Maximale Zeitschrittweite bei offenem Firstspalt -
133 Reduktionsfaktor fUr Leitwert offener Bereiche RRED
134 nicht benutzt -
135 nicht benutzt -
136 nicht benutzt -
137 nicht benutzt -
138 nicht benutzt -
139 nicht benutzt -
140 nicht benutzt -

8.2.2.2 Die elementspezifischen Daten

Die ELDA-Datei mit den elementspezifischen Daten enthalt fur alle in der nuklidspezifischen Da-
tenbasis vorkommenden Elemente Angaben, die fiir die Elemente charakteristisch sind, z.B.
L&slichkeitsgrenzen [mol/l] fir unterschiedliches chemisches Milieu, Ky-Werte [msfkg] far einzel-
ne Bereiche des Grubengeb&dudes, elementspezifische Mobilisierungsdauer [a] und/oder ver-
schiedene elementspezifische Inventaranteile (vgl. Mobilisierungsmodelle MOBH1 und MOBL1).
Letztere missen in benachbarten Spalten der Matrix REY mit den elementspezifischen Daten
stehen.

Die Charakter-Strings CETEXT in den Zeilen 3ff der folgenden Beschreibung geben fiir jede der
NREY Spalten an, um welches elementspezifische Datum es sich jeweils handelt. Die element-
spezifischen Datensatze werden im Programm durch Angabe der Spaltennummern KREY = 1,
..., NREY der ELDA-Datei in den Mobilisierungs- und Segmentmodellen ausgewahlt (siehe Be-
deutung von IBEY(14,KBY) bis IBEY(17,KBY) in der BADA-Dateibeschreibung, Kapitel 8.2.2.4).

Die Zeilennumerierung bezieht sich auf eine ELDA-Datei, bei der keine Fortsetzungszeilen vor-
kommen. Bei zusétzlichen Fortsetzungszeilen (siehe Zeilen 3, 4 und folgende) verschieben sich
die Zeilennummern entsprechend.

Im einzelnen hat die Datei folgenden Inhalt:
1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der elementspezifischen Datei:

Kommentar Format A80.
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2. Zeile: Aktuelle Anzahl der elementspezifischen Daten pro Element:
NREY Format I5.

Die maximal zuléssige Anzahl der elementspezifischen Datenséatze wird durch den Pa-
rameter LREY in der Parameterdatei festgelegt.

3. Zeile: Kurze Beschreibung des Inhalts in den folgenden NREY Spalten der Matrix REY:
CETEXT(KREY), KREY=1,...,NREY Format A60,
falls NREY > 1, entsprechend viele Fortsetzungszeilen Format A60.

4. Zeile: Elementname CEY(1) und NREY elementspezifische Daten REY(1,KREY):
CEY(1), REY(1,1),....REY(1,NREY) Format 8X,A2, 6E10.0,
falls NREY > 6, entsprechend viele Fortsetzungszeilen Format 10X, 6E10.0.

5. Zeile: und folgende Zeilen bis EOF (End of File) flir jedes weitere Element:

CEY(KEY), REY(KEY,1), ..., REY(KEY,NREY) wie in Zeile 4.

Die maximal erlaubte Anzahl der Elemente wird durch den Parameter LEY in der Parameterdatei
festgelegt.

Durch die Eingabe eines Satzes von Daten fiir ein oder mehrere Elemente im Job-Input-File un-
ter der Kennung *¥%%#%ELDA konnen diese Daten flr einen bestimmten Rechenlauf gedndert
werden.

8.2.2.3 Die Strukturdaten fir die Verkniipfung der Segmente und Gebinde

Die SUDA-Datei mit den Strukturdaten definiert die Verknipfung der Segmente und Gebinde
zum volistdndigen GrubengebZudemodell. Jedem Segment und Gebinde in der Struktur ist ein
eindeutiger Name im Format A10, rechtsbindig, zugeordnet. Hierbei kénnen einem Segment-
oder Gebindenamen in der Struktur mehrere gleichartige Teile (Gebinde oder Segmente) des
Grubengebaudes, z.B. mehrere Abfallbehélter, Bohrlécher oder parallele Strecken, zugeordnet
werden. Die Anzahl dieser Teile wird durch den Multiplikationsfaktor IBKY(3) in der BADA-Datei
(siehe Kapitel 8.2.2.4) wiedergegeben.

Jedem Segment oder Gebinde, das in der Strukiur auftritt, muB3 in der BADA-Datei das zu ver-
wendende Segment- bzw. Gebindemodell zugeordnet werden.

In der SUDA-Datei ist die Verknlpfung der Segmente und Gebinde in Form einer Matrix darge-
stellt. In der ersten und zweiten Spalte steht jeweils der Name eines Segments und eine Zahl mit
der Angabe der geometrischen Ausrichtung des Segments. Diese Zahl wird zur grafischen Dar-
stellung von Grubengebduden mit dem Postprozessor EmosView bendétigt und im Programm
EMOS uberlesen. Die Zahlen 1, 2 und 3 stehen dabei fiir die x-, y- und z-Richtung, ein negatives
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Vorzeichen fiir die negative Achsenrichtung. In den folgenden Spalten stehen in jeder Zeile die
an das betreffende Segment angehéngten weiteren Segmente oder Gebinde in beliebiger Rei-
henfolge. Hieraus ergibt sich, daB der Name eines Gebindes niemals in der ersten Spalte stehen
kann.

Die Zeilen der Matrix miissen so geordnet sein, daB die weiter innen liegenden Segmente (bezo-
gen auf das Mittelfeld bzw. &uBerste Segment) immer vor den weiter auBBen liegenden stehen.
Bei Segmenten, die auf der gleichen Ebene in der Struktur stehen, d.h. in der Struktur gleich weit
vom Mittelfeld entfernt sind, ist die Reihenfolge beliebig.

Im einzelnen hat die Datei folgenden Inhalt:
1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der Struktur-Datei:
Kommentar Format %.

2. Zeile: Name eines Segments, Ausrichtung eines Segments und maximal LISY-2 = 7 Namen
der hieran angehangten inneren Segmente oder Gebinde:

Segmentname CSY(1,1), Ausrichtung des Segments, Segment- oder Gebindenamen
CsY(2,1), ..., CSY(LISY-1,1) Format A10, 14,1X, 7A10.

Folgezeilen sind in der SUDA-Datei nicht mdglich, d.h. es kénnen nicht mehr als
7 Segmente oder Gebinde an einem Segment angehangt werden.

3. Zeile: und folgende Zeilen bis EOF (End of File) fiir jedes weitere Segment:
CSY(1,KSY), CSY(2,KSY), ..., CSY(LISY-1,KSY) entsprechend Zeile 2.

Die Anzahl der Zeilen ist gleich der Anzahl der Segmente in der Struktur. Sie darf den in der Pa-
rameterdatei angegebenen Wert LSY nicht dberschreiten. Die maximale Anzahl der verschiede-
nen Segmente und Gebinde wird durch LBY in der Parameterdatei festgelegt.

Die Anzahl der an ein Segment angehé&ngten Segmente oder Gebinde wird im Programm aus
der Anzahl der Namen ermittelt und in die erste Spalte einer Matrix ISY (Strukturmatrix) ge-
schrieben. Diese Anzahl darf den Wert LISY-2 nicht (iberschreiten, d.h. die Anzah! der Spalten
der Matrix CSY ist maximal LISY-1 = 8. Der Parameter LISY hat den Wert 9 und wird in der Para-
meterdatei angegeben. Er dient der Dimensionierung der Strukturmatrix ISY, die ab der zweiten
Spalte die Nummern der in CSY angegebenen Segmente und Gebinde enthalt. Diese Nummern
werden vom Programm aus der Anordnung der Segmente und Gebinde in der BADA-Datei er-
mittelt.

Zur Erklarung der Struktur und zur Gestaltung der Strukturdatei kdnnen beliebig viele Kommen-
tarzeilen eingeflgt werden. Jede dieser Zeilen muf3 durch die Kennung ‘KOM: ‘ (KOM: im
Format A10 linksblndig) eingeleitet werden. Wegen der Angabe der geometrischen Ausrichtung
in der 2. Spalte einer Strukturzeile sind nach der Kennung 5 Leerzeichen einzufiigen, d.h. Ken-
nung und Kommentar miissen in das Format A10,5X,7A10 passen.
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Die vollstdndigen Strukturdaten der SUDA-Datei kénnen flr einen bestimmten Rechenlauf, falls
erwlinscht (z.B. zur Variation der Struktur), auch direkt im Job-Input-File unter der Kennung
*%x%x*xSUDA angegeben werden. Die Anderung einzelner Zeilen der SUDA-Datei durch An-
gabe im Job-Input-File ist nicht méglich.

8.22.4 Die Gebinde- und Segmentdaten

Die BADA-Datei sichert fir jeden Teilbereich des Grubengebaudes die Versorgung der zugehori-
gen Modellprogramme mit gebinde- und segmentspezifischen Eingangsdaten. Zu diesen geho-
ren, neben der Verknlipfung von Gebinden und Segmenten des Grubengeb&dudes mit den pas-
senden Modellen, die Namen der eingelagerten Abfélle bzw. Abfallmixturen, Steuerparameter
und Anfangswerte von Variablen.

Die Reihenfolge der Gebinde und Segmente in der Datei richtet sich nach der Reihenfolge in der
Strukturmatrix (vgl. Beschreibung der SUDA-Datei, Kapitel 8.2.2.3), d.h. Gebinde stehen stets
vor den zugehtrigen Einlagerungsorten (Bohrlidcher, Kammem, Einlagerungsstrecken), diese
wiederum vor den Strecken, usw.

Letztes Segment in der BADA-Datei ist immer zugleich das &uBerste Segment des Grubenge-
b&udes (z.B. das Mittelfeld). Dieses Segment erhélt im Programm die Nummer NBY, wobei NBY
die aktuelle Gesamtzahl der Segmente ist.

Vollkommen gleichartige Gebinde oder Segmente des Grubengeb&udes, z.B. mehrere Bohrld-
cher oder mehrere parallele Strecken, kénnen zu einem Gebinde bzw. Segment zusammenge-
faBt werden. Diese kombinierten Gebinde bzw. Segmente treten in der Struktur unter einem ge-
meinsamen Namen nur einmal auf. Die Anzahl der zusammengefaBten Gebinde bzw. Segmente
wird durch den Multiplikationsfaktor IBKY(1,KBY) (siehe Zeile 2) angegeben.

Im einzelnen enthélt die BADA-Datei folgende GréBen:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der Datei mit den gebinde- und segmentspezifi-
schen Daten:

Kommentar Format .

Die in den Zeilen 2 und 3 anzugebenden Grd3en haben fir Gebinde und Segmente zum Teil un-
terschiedliche Bedeutung. Daher werden sie im folgenden fir Gebinde und Segmente getrennt
erlautert.

Die zweite Komponente der folgenden Matrizen bezeichnet die jeweilige Gebinde- bzw. Seg-
mentnummer. Zur Vereinfachung wird stets eine 1 fir das erste Segment oder Gebinde verwen-

det.
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I. Gebinde:

2. Zeile: Allgemeine Angaben zum Gebinde:

3. Zeile:

Vier Charakter-Strings CBNY(1,1) bis CBNY(4,1),

und zwei Integer, IBKY(3,1), IBKY(4,1), Format 4A10, 2110

mit folgender Bedeutung:

CBNY(1,1) : Name des Gebindes,

CBNY(2,1) : Name des Mobilisierungsmodells fiir das Gebinde,

CBNY(3,1) : Name eines Abfalls aus der ABDA-Datei oder einer Abfallmixtur
aus der AMDA-Datei,

CBNY(4,1) : Name eines anderen Gebindes, von dem die Eingangsvektoren
IBEY und RBEY (siehe Zeilen 4 bis 6ff) Ubernommen werden kén-
nen. Dies ist nur méglich, wenn alle Komponenten von IBEY und
von RBEY jeweils mit denen des anderen Gebindes Ubereinstim-
men. Der Datensatz des anderen Gebindes kann an beliebiger
Stelle in der BADA-Datei stehen.

IBKY(3,1) : Anzahl der Behélter mit gleichen Einzelabféllen oder Gesamtzahl
der Behélter mit Abfallmixturen,

IBKY(4,1) 1= 1, wenn es sich um Einzelabfélle handelt, d.h. unter CBNY(3,1)

ist der Name eines Einzelabfalls aus der ABDA-Datei mit den ab-
fallspezifischen Daten (Kapitel 8.2.2.6) angegeben,

> 1, Anzahl verschiedener Einzelabfélle, die zu einer Mixtur zu-
sammengefaBt werden, d.h. unter CBNY(3,1) ist der Name einer
Abfallmixtur angegeben. Die Mischanordnung ist in der Datei fur
die Abfalimixturen festgelegt (vgl. AMDA-Datei-Beschreibung, Ka-
pitel 8.2.2.5).

Allgemeine Zeitangaben zum Gebinde:

RBTY(1,1) und RBTY(2,1) Format 10X, 2E12.5

mit folgender Bedeutung:

RBTY(1,1)

RBTY(2,1)

: Einlagerungszeitpunkt des Gebindes bezogen auf das Ende der
Betriebsphase = Zeitnullpunkt,

: bei Gebinden z.Z. ohne Bedeutung.

Die GréBe RBTY(1,1) wirkt in den Mobilisierungsmodellprogrammen als Schalter fir
die Abarbeitung und dient auBerdem als zeitlicher Bezugspunkt (siehe Kapitel 3.1.1).
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Il. Segmente:

2. Zeile: Allgemeine Angaben zum Segment:

Vier Charakter-Strings, CBNY(1,1) bis CBNY(4,1),

und zwei Integer, IBKY(3,1), IBKY(4,1) Format 4A10, 2110

mit folgender Bedeutung:

CBNY(1,1) : Name des Segments,

CBNY(2,1) : Name des zugehdrigen Segmentmodells,

CBNY(3,1) : bei Segmenten ohne Bedeutung,

CBNY(4,1) : Name eines anderen Segments, von dem die Eingangsvektoren
IBEY und RBEY (siehe Zeilen 4 bis 6ff) lbernommen werden kén-
nen. Dies ist nur méglich, wenn alle Komponenten von IBEY und
von RBEY jeweils mit denen des anderen Segments Ubereinstim-
men. Der Datensatz des anderen Segments kann an beliebiger
Stelle in der BADA-Datei stehen.

IBKY(3,1) : Anzahl der Teilsegmente, die zu dem Segment CBNY(1,1) zusam-
mengefal3t worden sind,

IBKY(4,1) : bei Segmenten ohne Bedeutung.

3. Zeile: Allgemeine Zeitangaben zum Segment:

RBTY(1,1) und RBTY(2,1) Format 10X, 2E12.5
mit folgender Bedeutung:
RBTY(1,1) : Einlagerungszeitpunkt der Gebinde bei Einlagerungsorten, Zeit-

RBTY(2,1)

punkt des Abwurfs des Feldesteils (Verfillen des Hohlraums) bei
sonstigen Segmenten. Der Zeitpunkt ist bezogen auf das Ende
der Betriebsphase = Zeitnullpunkt.

: Zeitpunkt eines segmentspezifischen Ereignisses, z.B. spontaner

Laugenzutritt bzw. Durchbruch eines Laugeneinschlusses. Der
Zeitpunkt ist bezogen auf das Ende der Betriebsphase = Zeitnull-
punkt.

Die GréBen RBTY(1,1) und RBTY(2,1) wirken in den Segmentmodellprogrammen als
Schalter (siehe Kapitel 4.1.2). Der Schalter RBTY(2,1) ist nur wirksam, wenn
RBTY(2,1) > RBTY(1,1) ist. Im Segmentmodell LEALG1 wird programmintern
RBTY(1,KBY) auf den Wert des duBeren Nachbarsegments gesetzt.
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Die folgenden Datenvektoren IBEY und RBEY mit Steuerparametern und Anfangswerten in den
Zeilen 4 bis 6ff haben fiir verschiedene Mobilisierungsmodelle und verschiedene Segmentmo-
delle jeweils unterschiedliche Komponentenbelegung oder werden nicht benétigt. Daher wird flr
die folgenden Zeilen nur die Anzahl der pro Zeile einzugebenden Gréen und deren Eingabefor-
mat angegeben. Eine genaue Aufstellung aller z.Z. benutzten Integer- (IBEY) und Real-Ein-
gangsgroBen (RBEY) fir jedes z.Z. existierende Mobilisierungs- und Segmentmodell wird im An-
hang der BADA-Dateibeschreibung gegeben.

4. Zeile: Genau 12 Integer-Eingangsdaten, Steuerparameter:

IBEY(1,1) bis IBEY(12,1) Format 10X, 12I5.
5. Zeile: Weitere 12 Integer-Eingangsdaten, Steuerparameter:

IBEY(13,1) bis IBEY(24,1) Format 10X, 12I5.

Die Gesamtzahl der GroBen IBEY fiir jedes Gebinde und Segment ist durch den Parameter
LIBEY=24 in der Parameterdatei festgelegt.

6. Zeile: IBEY(1,1) Real-Eingangsdaten, Anfangswerte:
RBEY(1,1) bis RBEY(IBEY(1,1),1) Format 10X, 5E12.5.

Falls IBEY(1,1) > 5 ist, missen entsprechend viele
Fortsetzungszeilen, eingefiigt werden Format 10X, 5E12.5.

Die Angaben in der 2. bis 6. Zeile und deren Fortsetzungszeilen bilden zusammen einen Satz
von Daten flr ein einzelnes Gebinde bzw. Segment. Ein solcher vollstandiger Satz kann im Job-
Input-File unter der Kennung *¥¥¥%%BADA fir einen bestimmten Rechenlauf ge&ndert werden
(siehe Job-Input-File-Beschreibung).

Falls CBNY(4,1) den Namen eines anderen Gebindes bzw. Segments enthalt, werden die Anga-
ben in Zeilen 4 bis 6ff von diesem (iIbernommen. Die Zeilen 4 bis 6ff miissen dann entfallen.

7. Zeile: und folgende Zeilen bis EOF (End of File):
Fir jedes weitere Gebinde und Segment Angaben wie in den Zeilen 2 bis 6ff.

Fir jedes Gebinde und Segment in der Struktur muf3 ein Satz von gebinde- bzw. segmentspezi-
fischen Daten angegeben werden. Jedes Gebinde oder Segment darf in der BADA-Datei nur
einmal aufgefiihrt sein. Die maximal zul&dssige Anzahl der Gebinde und Segmente in der BADA-
Datei wird durch LBY in der Parameterdatei festgelegt.

Bei Angabe von Daten fiir nicht bendtigte Gebinde oder Segmente wird eine Meldung “Abfallge-
binde/Segment CBNY ist nicht erforderlich” in die Ausgabedatei out geschrieben. Die nicht erfor-
derlichen Gebinde und Segmente werden bei der Bestimmung der Anzahl der Segmente nicht
mitgezahit.
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ANHANG zu Kapitel 8.2.2.4:

Im folgenden bedeutet KBY immer die Nummer eines Segments oder Gebindes. Die Belegung
der Komponenten von IBEY (Integer-Eingangsdaten) und RBEY (Real-Eingangsdaten) ist zum
Teil fiir alle Segmente oder Gebinde gleich, zum Teil aber unterschiedlich.

1. Komponentenbelegung des Datenvektors IBEY fiir alle zur Zeit
vorhandenen Mobilisierungsmodelle:

Die Komponentenbelegung von IBEY(1,KBY) bis IBEY(5,KBY) und von IBEY(17,KBY) ist fUr alle
Mobilisierungsmodelle gleich:

IBEY(1,KBY) : Anzahl der flir das Modell erforderlichen Komponenten von RBEY.
Der Wert von IBEY(1,KBY) wird in jedem Mobilisierungsmodell
tberpriift. Falsche Wertangabe flihrt zum Programmabbruch.

IBEY(2,KBY) : Anzahl auszugebender zeitschrittrelevanter Stréme (RUZY)

IBEY(3,KBY) : Anzahl auszugebender sonstiger UbergabegréBen (RUSY),

IBEY(4,KBY) : Anzahl auszugebender Druckausgabe-GréBen (RUDY),

IBEY(5,KBY) : Anzahl auszugebender zeitlich veranderlicher physikalischer Gro-
Ben (RBPY),

IBEY(17,KBY) : Schalter fiir die Auswahl der Behélterausfallfunktion,
=1 : Gleichverteilung,
=2 : Exponentialverteilung,
=3 : Normalverteilung der Ausfallwahrscheinlichkeit.
Die Angabe anderer Werte filhrt zu einem Programmabbruch.

Zum Teil unterschiedliche Bedeutung haben die im folgenden fiir jedes Mobilisierungsmodell ein-
zeln aufgeflihrten Komponenten. Alle weiteren nicht angegebenen Komponenten von IBEY wer-
den zur Zeit nicht benutzt. Ihnen kénnen beliebige Integerwerte passenden Formats zugewiesen
werden.

MOBG5S : Mobilisierungsmodell fir HAW:

IBEY(6,KBY) : Nummer fur den Temperaturverlauf der Mobilisierung.
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MOBH1S : Mobilisierungsmodell fir HTR-Brennelemente mit elementunabhangigen Mobili-
sierungsraten:

IBEY(16,KBY) : Nummer der ersten von 4 benachbarten Spalten der Matrix REY
der ELDA-Datei, welche die elementspezifischen Inventaranteile
zur Mobilisierung enthalten (siehe Kapitel 3.4).

MOBL1S : Mobilisierungsmodell fiir LWR-Brennelemente mit elementunabhéngigen Mobili-
sierungsraten:

IBEY(16,KBY) : Nummer der ersten von 3 benachbarten Spalten der Matrix REY
der ELDA-Datei, welche die elementspezifischen Inventaranteile
zur Mobilisierung enthalten (siehe Kapitel 3.5).

MOBZES : Mobilisierungsmodell fir zementierte Abfallgebinde mit wahlweise elementspe-
zifischer Mobilisierung:

IBEY(16,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, welche die
elementspezifischen Mobilisierungsdauern enthalt,
= 0, wenn elementunabhangige Mobilisierung gewahlt wird.

MOBZ7S : Mobilisierungsmodell fiir zementierte Abfallgebinde bei begrenzten Laugenmen-
gen:

IBEY(16,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, welche die
elementspezifischen Mobilisierungsdauern far die Mobilisierung
durch Diffusion enthéit.

2. Komponentenbelegung des Datenvekiors BBEY fir alle zur Zeit
vorhandenen Mobilisierungsmodelle:

Die Komponentenbelegung von RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY) und RBEY(6,KBY) ist fir alle
Mobilisierungsmodelle gleich:

RBEY(1,KBY) : Mittlere Behalterstandzeit [a],
RBEY(2,KBY) : Streubreite des Behalterausfalls [a],
RBEY(3,KBY) : Anfangskorrosionsrate [ko/a].

Zum Teil unterschiedliche Bedeutung haben die im folgenden flr jedes Mobilisierungsmodell ein-
zeln aufgefiihrten Komponenten. Die Anzahl der anzugebenden fortlaufenden GréBen ist durch
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den Wert von IBEY(1,KBY) festgelegt. Den hiervon nicht benutzten Komponenten von RBEY
kénnen beliebige Real-Werte passenden Formats zugewiesen werden.

MOBGSS : Mobilisierungsmodell flir HAW:
RBEY (4,KBY) : effektive Oberflache der Glasmatrix [m?),

RBEY(5,KBY) : Tiefenabstand des zugehdrigen Segments
zur Referenztiefe [m].

MOBH1S : Mobilisierungsmodell fiir HTR-Brennelemente mit elementunabhéngigen Mobili-
sierungsraten:

Es sind keine weiteren Angaben erforderlich.

MOBL1S: Mobilisierungsmodell fir LWR-Brennelemente mit elementunabh&ngigen Mobili-
sierungsraten:

Es sind keine weiteren Angaben erforderlich.

MOBZ8S : Mobilisierungsmodell fir zementierte Abfallgebinde mit wahlweise elementspe-
zifischer Mobilisierung:

RBEY(4,KBY)  :Mobilisierungsrate [,
falls elementunabhéngige Mobilisierung gewahit wird.

MOBZ7S : Mobilisierungsmodell fir zementierte Abfallgebinde bei begrenzten Laugenmen-
gen:

Es sind keine weiteren Angaben erforderlich.

3. Komponentenbelegung des Datenvektors IBEY flir alle zur Zeit
vorhandenen Segmentmodelle:

Die Komponentenbelegung von IBEY(1,KBY) bis IBEY(13,KBY) ist, sofern diese GréBen in den
Segmentmodellen angesprochen werden, fir alle Segmentmadelle gleich. Unterschiedliche
Komponentenbelegung gibt es nur fir die GréBen IBEY(14,KBY) bis IBEY(19,KBY). Die Kompo-
nente IBEY(19,KBY) wird nur in dem Segmentmodell STOVOK2 verwendet.
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Im folgenden wird zun&chst die Belegung der Komponenten IBEY(1,KBY) bis IBEY(13,KBY) be-
schrieben. Danach folgt eine Auflistung der in den einzelnen Segmenten unbedingt anzugeben-
den Komponenten sowie die Beschreibung der GriBen IBEY(14,KBY) bis IBEY(17,KBY). Die
Komponenten IBEY(18,KBY) bis IBEY(24,KBY) werden zur Zeit nicht benutzt, mit Ausnahme
des Segmentmodells STOVOK2. Allen nicht benétigten Komponenten von IBEY kdnnen beliebi-
ge Integerwerte passenden Formats zugewiesen werden.

IBEY(1,KBY) : Anzahl der fir das Modell erforderlichen Komponenten von RBEY.
Der Wert von IBEY(1,KBY) wird in jedem Segmentmodell Uber-
prift. Falsche Wertangabe fiihrt zum Programmabbruch.

IBEY(2,KBY) : Anzahl auszugebender zeitschrittrelevanter Stréme (RUZY),

IBEY(3,KBY) : Anzahl auszugebender sonstiger UbergabegréBen (RUSY),

IBEY (4,KBY) : Anzahl auszugebender Druckausgabe-GréBen (RUDY),

IBEY(5,KBY) : Anzahl auszugebender zeitlich verénderlicher physikalischer Gré-
Ben (RBPY),

IBEY(6,KBY) : Nummer flr den Temperaturverlauf im Versatz,

IBEY(7,KBY) : Nummer fir den Temperaturverlauf im VerschluB3,

IBEY(8,KBY) : 1. Nummer fiir den Temperaturgradienten im Versatz,

IBEY(9,KBY) : 2. Nummer fir den Temperaturgradienten im Versatz,

IBEY(10,KBY) : 1. Nummer fiir den Temperaturgradienten im VerschluB3,

IBEY(11,KBY)

: 2. Nummer fur den Temperaturgradienten im Verschiuf3,

IBEY(12,KBY) : Anzahl paralleler Strecken,
IBEY(13,KBY) : Anzahl paralleler Verschliisse bzw. Damme.
BOALG1S: Verallgemeinertes Bohrlochmodell fiur HAW, MAW (ohne Mg-bedingte Zement-

auflésung), HTR-, und LWR-Brennelemente:

Angaben sind erforderlich far:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY),IBEY(6,KBY),
IBEY(7,KBY), IBEY(14,KBY), IBEY(15,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Loslichkeitsgrenzen stehen,
IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die

Kgq-Werte stehen.
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BOMAWI1S: MAW-Bohrlochmodell mit Beriicksichtigung begrenzter Laugenmengen zur
Zementauflésung:

Angaben sind erforderlich fir:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(6,KBY),
IBEY(7,KBY), IBEY(14,KBY), IBEY(15,KBY), IBEY(16,KBY), IBEY(17,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Ldslichkeitsgrenzen fur Ausféllung in alkali-
scher Losung stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
K4-Werte flr Sorption in alkalischer Umgebung stehen,

IBEY(16,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Ldslichkeitsgrenzen fiir Ausfallung in neutra-
ler L&sung stehen,

IBEY(17,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
K4-Werte flr Sorption in neutraler Umgebung stehen.

CABOT1S : Segmentmodell fiir einen Kavernensumpf:
Angaben sind erforderlich flr:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(6,KBY),
IBEY(14,KBY), IBEY(15,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Ldslichkeitsgrenzen stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
K4-Werte stehen.

CATOP1S: Modell flr den Speicherraum einer Kaverne:
Angaben sind erforderlich fiir:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(6,KBY),
IBEY(14,KBY), IBEY(15,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Loslichkeitsgrenzen stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
Kq-Werte stehen.
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ESALG1S: Modell fur eine Strecke mit VerschluB3 zur Einlagerung von Pollux-Behéaltern mit
HAW-Koakillen, HTR- und LWR-Brennelementen:

Angaben sind erforderlich fur:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(6,KBY),
IBEY(7,KBY), IBEY(10,KBY), IBEY(11,KBY), IBEY(12,KBY), IBEY(13,KBY), IBEY(14,KBY),
IBEY(15,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Léslichkeitsgrenzen stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
Kq-Werte stehen.

ESMAW1S: Modell fiir eine Strecke mit VerschluB zur Einlagerung von GroBbehéltern mit
MAW-Abfallen mit Berlicksichtigung begrenzter Laugenmengen zur Zementauf-
l18sung:

Angaben sind erforderlich far:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY (5,KBY), IBEY(6,KBY),
IBEY(7,KBY), IBEY(10,KBY), IBEY(11,KBY), IBEY(12,KBY), IBEY(13,KBY), IBEY(14,KBY),
IBEY(15,KBY), IBEY(16,KBY), IBEY(17,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Loslichkeitsgrenzen fir Ausféllung in alkali-
scher Lésung stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
Ky-Werte fiir Sorption in alkalischer Umgebung stehen,

IBEY(16,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datel, in der die
elementspezifischen Léslichkeitsgrenzen fur Ausféllung in neutra-
ler Lésung stehen,

IBEY(17,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
K4-Werte flr Sorption in neutraler Umgebung stehen.

KAMAW1S : Kammermodell mit Verschlissen zur Einlagerung von MAW:
Angaben sind erforderlich flr:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(6,KBY),
IBEY(7,KBY), IBEY(10,KBY), IBEY(11,KBY), IBEY(13,KBY), IBEY(14,KBY), IBEY(15,KBY),
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IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Loslichkeitsgrenzen stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
Kg-Werte stehen.

LEALG1S: Modell fir einen LaugeneinschiuB (poréser Hohlraum) mit einem fiktiven kon-
' stanten Strdomungswiderstand:

Angaben sind erforderlich fir:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(6,KBY).

STDAM1S : Modell fiir eine Strecke mit Damm und einem konvergierenden Zusatzvolumen:
Angaben sind erforderlich fir:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(6,KBY),
IBEY(7,KBY), IBEY(8,KBY), IBEY(9,KBY), IBEY(10,KBY), IBEY(11,KBY), IBEY(12,KBY),
IBEY(13,KBY), IBEY(14,KBY), IBEY(15,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Loslichkeitsgrenzen stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
Kq-Werte stehen.

STMIF1S : Modell fir das Mittelfeld eines Grubengeb&udes mit konvergierendem Zusatzvo-
lumen und Dd&mmen und einem (evtl.) LaugenzufluB3 von auBBen:

Angaben sind erforderlich flr:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(6,KBY),
IBEY(7,KBY), IBEY(12,KBY), IBEY(13,KBY), IBEY(14,KBY), IBEY(15,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Loslichkeitsgrenzen stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
Kq-Werte stehen.
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STOVE1S: Modell fiir ein Streckensegment ohne VerschiuB mit einem konvergierenden
Zusatzvolumen:

Angaben sind erforderlich fiir;

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY),IBEY(6,KBY),
IBEY(8,KBY), IBEY(9,KBY), IBEY(12,KBY), IBEY(14,KBY), IBEY(15,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Ldslichkeitsgrenzen stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
Kg-Werte stehen.

STOVOK1S: Modell fiir eine Strecke ohne VerschluB mit ortsabhéngiger Nuklidkonzentration:
Angaben sind erforderlich f{ir:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(6,KBY),
IBEY(12,KBY), IBEY(14,KBY), IBEY(15,KBY), IBEY(19,KBY)

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Léslichkeitsgrenzen stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
Kg-Werte stehen.

IBEY(19,KBY) : Anzahl der Kompartments, in welche die Strecke zur Ortsdiskreti-
sierung aufgeteilt wird.

TVER1S : Universelles Modell fir eine Strecke mit VerschluB und einem konvergierenden
Zusatzvolumen:

Angaben sind erforderlich fiir:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(6,KBY),
IBEY(7,KBY), IBEY(8,KBY), IBEY(9,KBY), IBEY(10,KBY), IBEY(11,KBY), IBEY(12,KBY),
IBEY(13,KBY), IBEY(14,KBY), IBEY(15,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Loslichkeitsgrenzen stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
Kyq-Werte stehen.
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SUBROS : Einfaches Modell des Salzstocks fiir ein Subrosionsszenario:

Angaben sind erforderlich fir:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY).

VQUELLE2: Einfaches Segmentmodell fiir ein durchstrémtes Grubengebaude:

Angaben sind erforderlich fur:

IBEY(1,KBY), IBEY(2,KBY), IBEY(3,KBY), IBEY(4,KBY), IBEY(5,KBY), IBEY(14,KBY),
IBEY(15,KBY),

IBEY(14,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
elementspezifischen Loslichkeitsgrenzen stehen,

IBEY(15,KBY) : Nummer der Spalte der Matrix REY der ELDA-Datei, in der die
Ky-Werte stehen.

4. Komponentenbelegung des Datenvektors RBEY fiir alle zur Zeit
vorhandenen Segmentmodelle:

Die Komponentenbelegung von RBEY(7,KBY) bis RBEY(15,KBY) ist, sofern diese Gréf3en in
den Segmentmodellen angesprochen werden, fiir alle Segmentmodelle gleich. Zum Teil unter-
schiedliche Bedeutung haben nur die GréBen RBEY(1,KBY) bis RBEY(6,KBY).

Die Anzahl der anzugebenden fortlaufenden GréBen ist durch den Wert von IBEY(1,KBY) fest-
gelegt. Den hiervon nicht benutzten Komponenten von RBEY kdnnen beliebige Real-Werte pas-
senden Formats zugewiesen werden.

Im folgenden wird zunéchst die Belegung der Komponenten RBEY(7,KBY) bis RBEY(15,KBY)
beschrieben. Danach folgt eine Auflistung der in den einzelnen Segmenten unbedingt anzuge-
benden Komponenten sowie die Beschreibung der GréBen RBEY(1,KBY) bis RBEY(6,KBY).

RBEY(7,KBY) : konvergierendes Zusatzvolumen [m3],

RBEY(8,KBY) : Volumen RBE(8) eines spontanen begrenzten
Laugenzutritts [m®],

RBEY(9,KBY) : Masse des sorbierenden Materials [kal,

RBEY(10,KBY) : Entfernung der Sttitzstellen zur Berechnung
des Temperaturgradienten im Versatz [m],

RBEY(11,KBY) : Entfernung der Stiltzstellen zur Berechnung
des Temperaturgradienten im Verschluf3 [m],
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RBEY(12,KBY) : fiktives Restvolumen der Kavemne [m3,

RBEY(13,KBY) : Reduktionsfaktor fiir die Konvergenz
(im Abfallbereich) vor Laugenzutritt,

RBEY(14,KBY) : Reduktionsfaktor fir die Konvergenz
(im Abfallbereich) nach Laugenzutritt,

RBEY(15,KBY) : Tiefenabstand DX des Segmentes zur
Referenztiefe [m].

BOALG1S : Veraligemeinertes Bohrlochmodell fiir HAW, MAW (ohne Mg-bedingte Zement-
aufldésung), HTR- und LWR-Brennelemente:

Angaben sind erforderlich fir:

RBEY(1,KBY), RBEY(3,KBY), RBEY(4,KBY), RBEY(6,KBY), RBEY(8,KBY), RBEY(9,KBY),
RBEY(13,KBY), RBEY(14,KBY), RBEY(15,KBY),

RBEY(1,KBY) : Radius des Bohrlochs (Anfangswert) [m],
RBEY(3,KBY) : Lange des Bohrlochs (ohne Stopfen) [m],
RBEY(4,KBY) : Radius des Bohrlochstopfens (Anfangswert) [m],
RBEY(6,KBY) : Lange des Bohrlochstopfens [m].

BOMAW1{S: MAW-Bohrlochmodell mit Berlicksichtigung begrenzter Laugenmengen zur Ze-
mentauflésung:

Angaben sind erforderlich flir:

RBEY(1,KBY), RBEY(3,KBY), RBEY(4,KBY), RBEY(6,KBY), RBEY(8,KBY), RBEY(13,KBY),
RBEY(14,KBY), RBEY(15,KBY),

RBEY(1,KBY) : Radius des Bohrlochs (Anfangswert) m],

RBEY(3,KBY) : Lange des Bohrlochs (ohne Stopfen) [m],

RBEY(4,KBY) : Radius des Bohrlochstopfens (Anfangswert) [m],

RBEY(6,KBY) : La&nge des Bohrlochstopfens [m].
CABOT1S:  Segmentmodell fir einen Kavernensumpf:

Angaben sind erforderlich flr:
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RBEY (1,KBY), RBEY(3,KBY), RBEY(9,KBY), RBEY(14,KBY), RBEY(15,KBY),
RBEY(1,KBY) : Radius des Kavernensumpfes (Anfangswert) [m],

RBEY(3,KBY) : Hohe des Kavernensumpfes [m].

CATOP1S : Modell fiir den Speicherraum einer Kaverne:
Angaben sind erforderlich fir:

RBEY(1,KBY), RBEY(3,KBY), RBEY(9,KBY), RBEY(12,KBY), RBEY(13,KBY), RBEY(14,KBY)
RBEY(15,KBY),

RBEY(1,KBY) : Radius der Kaverne (Anfangswert) [m],

RBEY(3,KBY) : Héhe der Kaverne [m].

ESALG1S: Modell flr eine Strecke mit Verschluf3 zur Einlagerung von Pollux-Behaltern mit
HAW-Kokillen, HTR- und LWR-Brennelementen:

Angaben sind erforderlich far:

RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY), RBEY(3,KBY), RBEY(4,KBY), RBEY(5,KBY),RBEY(6,KBY),
RBEY (8,KBY), RBEY(9,KBY), RBEY(11,KBY), RBEY(13,KBY),RBEY(14,KBY),
RBEY(15,KBY),

RBEY(1,KBY) : Héhe der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(2,KBY) : Breite der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(3,KBY) : Lange der Strecke (ohne Verschlui3) [m],
RBEY(4,KBY) : Hohe des Verschlusses (Anfangswert) [m],
RBEY(5,KBY) : Breite des Verschlusses (Anfangswert) [m],
RBEY(6,KBY) : L&nge des Verschlusses [m].

ESMAWI1S: Modell fir eine Strecke mit VerschluB zur Einlagerung von GroBbehaltern mit
MAW-Abféllen mit Berlicksichtigung begrenzter Laugenmengen zur Zementauf-
I6sung:

Angaben sind erforderlich flr:

RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY), RBEY(3,KBY), RBEY(4,KBY), RBEY(5,KBY), RBEY(6,KBY),
RBEY(8,KBY), RBEY(11,KBY), RBEY(13,KBY), RBEY(14,KBY), RBEY(15,KBY),
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RBEY(1,KBY) : Héhe der Strecke (Anfangswert) [m],

RBEY(2,KBY) : Breite der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(3,KBY) : Lange der Strecke (ohne VerschiuB3) [m],
RBEY(4,KBY) : Héhe des Verschlusses (Anfangswert) [m],
RBEY(5,KBY) : Breite des Verschlusses (Anfangswert) [m],
RBEY(6,KBY) : Lange des Verschlusses [m].

KAMAW1S: Kammermodell mit Verschllissen zur Einlagerung von MAW:

Angaben sind erforderlich fiir:

RBEY(1,KBY), RBEY(4,KBY), RBEY(5,KBY), RBEY(6,KBY), RBEY(8,KBY), RBEY(9,KBY),
RBEY(11,KBY), RBEY(13,KBY), RBEY(14,KBY), RBEY(15,KBY),

RBEY(1,KBY) : Anfangsvolumen der Kammer m3,
RBEY(4,KBY) : Héhe des Verschlusses (Anfangswert) [m],
RBEY(5,KBY) : Breite des Verschlusses (Anfangswert) [m],
RBEY(6,KBY) : Lange des Verschlusses [m].
LEALG1S: Modell fir einen Laugeneinschlu3 (poréser Hohlraum) mit einem fiktiven kon-

stanten Stromungswiderstand:
Angaben sind erforderlich fir:

RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY), RBEY(13,KBY), RBEY(15,KBY),

RBEY(1,KBY) : gesamtes Porenvolumen des Laugeneinschlusses
(Anfangswert) [m3,
RBEY(2,KBY) : inverser Strdmungswiderstand (Leitwert) [m%a/MPal.
TDAM1S:  Modell fiir eine Strecke mit Damm und mit einem konvergierenden Zusatzvolu-
men:

Angaben sind erforderlich far:

RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY), RBEY(3,KBY), RBEY (4,KBY), RBEY(5,KBY), RBEY(6,KBY),
RBEY(7.KBY), RBEY(8,KBY), RBEY(9,KBY), RBEY(10,KBY), RBEY(11,KBY), RBEY(15,KBY)
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RBEY(1,KBY) : H6he der Strecke (Anfangswert) [m],

RBEY(2,KBY) : Breite der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(3,KBY) : Lange der Strecke (ochne Damm) [m],
RBEY(4,KBY) : Hohe des Dammes [m],
RBEY(5,KBY) : Breite des Dammes [m],
RBEY(6,KBY) : Lange des Dammes [m].
STMIF1S : Modell fur das Mittelfeld eines Grubengebiudes mit konvergierendem Zusatzvo-

lumen und Ddmmen und einem (evtl.) Laugenzuflu3 von auf3en:

Angaben sind erforderlich fir:

RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY), RBEY(3,KBY), RBEY(4,KBY), RBEY(5,KBY), RBEY(6,KBY),
RBEY(7,KBY), RBEY(8,KBY), RBEY(9,KBY), RBEY(15,KBY),

RBEY(1,KBY) : Héhe der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(2,KBY) : Breite der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(3,KBY) : Ldnge der Strecke (ohne Damm) [m],
RBEY (4,KBY) : Héhe des Dammes [m],
RBEY(5,KBY) : Breite des Dammes [m],
RBEY(6,KBY) : Ldnge des Dammes [m].

STOVE1S:  Modell fur ein Streckensegment ohne VerschluB mit einem konvergierenden Zu-
satzvolumen:

Angaben sind erforderlich fir:

RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY), RBEY(3,KBY), RBEY(7,KBY), RBEY(8,KBY), RBEY(9,KBY),
RBEY(10,KBY), RBEY(15,KBY),

RBEY(1,KBY) : H6he der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(2,KBY) : Breite der Strecke (Anfangswert) {m],
RBEY(3,KBY) : LAnge der Strecke [m].
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STOVOK1S: Modell fur eine Strecke ohne VerschluB mit ortsabhangiger Nuklidkonzentration:

Angaben sind erforderlich fur:

RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY), RBEY (3,KBY), RBEY(9,KBY), RBEY(15,KBY), RBEY(17,KBY)

RBEY(1,KBY) : Hohe der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(2,KBY) : Breite der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(3,KBY) : Lénge der Strecke [m],
RBEY(17,KBY) : Anfangsporositat des Versatzes [-].

STVER1S: Universelles Modell flir eine Strecke mit Verschiu3 und mit einem konvergieren-
den Zusatzvolumen:

Angaben sind erforderlich far:

RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY), RBEY(3,KBY), RBEY(4,KBY), RBEY(5,KBY), RBEY(6,KBY),
RBEY(7,KBY), RBEY(8,KBY), RBEY(9,KBY), RBEY(10,KBY), RBEY(11,KBY),
RBEY(15,KBY),

RBEY(1,KBY) : Hohe der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(2,KBY) : Breite der Strecke (Anfangswert) [m],
RBEY(3,KBY) : Lange der Strecke (ohne VerschluB) [m],
RBEY(4,KBY) : Héhe des Verschlusses (Anfangswert) [m],
RBEY(5,KBY) : Breite des Verschlusses (Anfangswert) [m],
RBEY(6,KBY) : Lange des Verschlusses [m].

SUBROS : Einfaches Modell des Salzstocks fiir ein Subrosionsszenario:
Angaben sind erforderlich fur:
RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY),
RBEY(1,KBY) : Salzmasse [kgl,

RBEY(2,KBY) : Salzkonzentration [kg/1]).

YQUELLE2: Einfaches Segmentmodell fir ein durchstrémtes Grubengebaude:

Angaben sind erforderlich fur:
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RBEY(1,KBY), RBEY(2,KBY), RBEY(3,KBY),

RBEY(1,KBY) : Anfangslaugenvolumen [md),
RBEY(2,KBY) : Masse des sorbierenden Materials [kal,
RBEY(3,KBY) : kontaminierter Lésungsstrom [m3fa].

8.2.2.5 Angaben Uber Abfallmixturen

Die Zusammenstellung einer Abfallmixtur erméglicht es, eine Vielzahl unterschiedlicher Abfélle
in einem Einlagerungsort in Gebinde zusammenzufassen, die dasselbe Modell zur Mobilisierung
der Nuklide benutzen. Hierdurch kann die Anzahl der Gebinde in der Struktur reduziert werden,

Die AMDA-Datei enthélt Daten, die angeben, welche und wieviele verschiedene Abfélle zu je-
weils einer Abfallmixtur zusammengefal3t werden. Alle Abfallmixturen erhalten eigene Namen,
die sich von den in der ABDA-Datei bereits angegebenen Namen der Einzelabfélle unterschei-

den missen.
Im einzelnen miissen folgende Angaben gemacht werden:
1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der Datei:
Kommentar Format %.
2. Zeile: Allgemeine Daten der ersten Abfallmixtur:
CNMX(1), RMGX(1), IMAX(1) Format A10, F10.0, I5
mit folgender Bedeutung:
CNMX(1) : Name der 1. Abfallmixtur,
RMGX(1) : Gesamtzahl der Gebinde in der Mixtur,
IMAX(1) : Anzahl verschiedener Einzelabfélle in der Mixtur.

Die Gesamtzahl der Gebinde RMGX(1) (hier im F-Format) muB mit der zugehdrigen
Anzahl der Behélter IBKY(3,KBY) (im I-Format) in der BADA-Datei (ibereinstimmen.
Hierbei ist KBY die Nummer des Abfallgebindes in der BADA-Datei, bei dem CNMX(1)

als Name der Abfallmixtur auftritt.
Die Anzahl IMAX(1) darf den Wert LMEX, der in der Parameterdatei angegeben wird,

nicht Uberschreiten.
3. Zeile: Weitere Daten zur 1. Abfallmixtur, welche die Zusammensetzung der Mixtur definieren:

fur jeden der IMAX(1) Einzelabfélle in der Mixtur

284



CMEX(1,1), RMEX(1,1), ...,
CMEX(IMAX(1),1), RMEX(IMAX(1),1) Format 10X,3(A10,F10.0)

mit folgender Bedeutung:
CMEX(KMEX,1) : Namen der Einzelabfalle,

RMEX(KMEX,1) : jeweilige Anzahl der Einzelabfalle mit dem Namen
CMEX(KMEX, 1).

Falls IMAX(1) > 3 ist,
entsprechend viele Fortsetzungszeilen Format 10X,3(A10,F10.0).

Die Summe der Anzahlen RMEX(KMEX,1) von KMEX =1 bis IMAX(1) muB mit der
Gesamtzahl RMGX(1) lbereinstimmen.

4. und folgende Zeilen bis EOF (End of File) flir jede weitere Abfallmixtur:

Abfallmixturdaten entsprechend den in den Zeilen 2 und 3 angegebenen Bedeutungen
im vorgeschriebenen Format.

Die Gesamtzahl NMX der Abfallmixturen wird durch Abzdhlen aller benétigten, d.h. aller in der
zugehdrigen BADA-Datei unter CBNY(3,KBY) angegebenen Abfallmixturen ermittelt. Die maxi-
mal zuldssige Anzahl der Abfallmixturen wird durch die Bedingung NMX < LMX festgelegt, wobei
der Parameter LMX in der Parameterdatei angegeben wird.

Nicht benétigte Abfallmixturen kdnnen angegeben werden. Sie werden bei der Ermittiung der
Gesamtzahl NMX nicht mitgezéhlt. Es erscheint in der Ausgabedatei mit der Erweiterung out die
Meldung “Abfallmixtur ‘Name der Mixtur’ ist nicht erforderlich”.

8.2.2.6 Die Abfalldaten

Die ABDA-Datei mit den Abfalldaten enthélt Angaben zum Aktivitatsinventar fir alle in der nuklid-
spezifischen Datenbasis vorkommenden Nuklide eines Abfallgebindes. Hinzu kommen weitere
Daten, die flr ein Abfallgebinde charakteristisch sind. Hierzu gehéren die Matrixmasse (Glas,
Zement oder Bitumen), die Behéltermasse bzw. die Metallmasse, das Gebindevolumen, das
konvergierende und evtl. das nicht konvergierende Hohiraumvolumen im Behélter. Weiterhin
wird die abfallspezifische Zwischenlagerzeit angegeben.

Aktivitétsinventare, Abfallgebindedaten und Zwischenlagerzeit bilden jeweils einen Satz von Da-
ten, der fir jeden eingelagerten Einzelabfall und fiir alle Abfélle, die zu Mixturen zusammenge-
stellt werden, angegeben werden muf3. Zusatzliche Datensatze fir nicht beriicksichtigte Abfalle
sind erlaubt. In diesen Fall wird eine Meldung “Einzelabfall ‘Abfallname’ ist nicht erforderlich” in
die Ausgabedatei mit der Erweiterung out geschrieben.

Die Zeilennumerierung der folgenden Beschreibung bezieht sich auf eine ABDA-Datei mit genau
5 Gebindedaten. Fortsetzungszeilen fir die Aktivitatsinventare werden nicht numeriert.
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Im einzelnen mlssen folgende Angaben gemacht werden:

1. Zeile:

2. Zeile:

3. Zeile:

4, Zeile:

5. Zeile:

6. Zeile:

7. Zeile:

8. Zeile:

9. Zeile:

Kommentarzeile zur Charakterisierung der Datei:

Kommentar Format .
Anzahl der Gebindedaten:

NRAGY Format I5.

Die maximal zuldssige Anzahl der Gebindedaten wird durch den Parameter
LRAGY = 5 in der Parameterdatei festgelegt.

Textzeile, die das erste Gebindedatum beschreibt:

CATEXT(1) Format A60
(z.B.: 1. Matrixmasse [kg]).

Textzeile, die das zweite Gebindedatum beschreibt:

CATEXT(2) Format A60
(z.B.: 2. Behéltermasse [kg]).

Textzeile, die das dritte Gebindedatum beschreibt:

CATEXT(3) Format A60
(z.B.: 3. Gebindevolumen [m3]).

Textzeile, die das vierte Gebindedatum beschreibt:

CATEXT(4) Format A60
(z.B.: 4. konvergierendes Hohlraumvolumen [m?3]).

Textzeile, die das flinfte Gebindedatum beschreibt:

CATEXT(5) Format A60
(z.B.: 5. nicht konvergierendes Hohlraumvolumen [ms]).

Textzeile flr die Zwischenlagerzeit:

CATEXTZW Format A60.
Name CANX des Abfalls und genau NRAGY Gebindedaten RAGX:
CANX, RAGX(1), ... , RAGX(NRAGY) Format A10, 5(1PE12.4),

falls NRAGY > 5 ist,
entsprechend viele Fortsetzungszeilen Format 10X, 5(1PE12.4).
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10.Zeile: Zwischenlagerzeit:

RAZX Format 10X, 1PE12.4.

11.Zeile: Genau NNZ Aktivitatsinventare RBIX f(r alle Nuklide in der nuklidspezifischen Daten-
basis:
Name des Nuklids, Nukleonenzahl und Inventar, d.h.
CNX(1), INX(1), RBIX(1), ... CNX(NNZ), INX(NNZ), RBIX(NNZ)
Format 4(3X, A2, *’, 1X, 1PE10.3).

Angegeben wird das Aktivitatsinventar in Bq pro Gebinde zum Zeitpunkt der Herstellung. Bei ei-
ner vernachlassigten Zwischenlagerzeit ist dies der Zeitpunkt der Einlagerung. Die Reihenfolge
der Nuklide ist beliebig.

12.Zeile: und folgende Zeilen bis EOF (End of File):
fur jeden weiteren Abfallgebindetyp einen Satz von Abfalldaten wie in den Zeilen 9
bis 10.

8.2.2.7 Die Temperaturdaten

Die TEDA-Datei enthalt Tabellen mit Temperaturwerten an ausgewahliten raumlichen und zeitli-
chen Stiitzstellen. Diese diskreten Temperaturwerte werden nicht im Rahmen des Programmpa-
kets EMOS berechnet, sondern milssen mit geeigneten anderen Programmen ermittelt werden.

Bei Aufruf des Programmes TEMP4 in den Modellprogrammen flir Abfallgebinde und Segmente
werden durch lineare Interpolation zwischen den zeitlichen Stitzstellen Temperaturwerte zu be-
liebigen Zeitpunkten ermittelt. Diese Temperaturwerte werden an die Mobilisierungsmodelle, die
Segmentmodelle und die Effektmodelle weitergereicht.

Die Temperaturdatei gliedert sich in zwei Teile. Der erste Teil enthalt die Zeitpunkte, zu denen
Temperaturdaten vorliegen. Hierbei beziehen sich alle Zeitangaben, abweichend von der in
REPOS verwendeten Zeitskala, auf den Beginn der Betriebsphase. Der zweite Teil enthélt fir je-
den raumlichen Stitzpunkt einen Block mit Temperaturwerten zu jedem der obigen Zeitpunkte.

Die folgende Zeilennumerierung bezieht sich auf eine TEDA-Datei, in der keine Fortsetzungszei-
len vorkommen. Bei i.a. erforderlichen Fortsetzungszeilen verschieben sich die Zeilennummern
entsprechend.

Im einzelnen missen folgende Angaben gemacht werden:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der Temperaturdaten (z.B. Bezeichnung des
Grubengebéaudes):

Kommentar Format A60.

2. Zelle: Aktuelle Anzahl der Zeitpunkte:
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NTZY Format I5.

Die maximal zulassige Anzahl der Zeitpunkte wird durch den Parameter LTZY in der
Parameterdatei festgelegt.

3. Zeile: Genau NTZY Zeitpunkte [a], zu denen Temperaturwerte vorliegen:
RTZY(KTZY), KTZY =1, ... ,NTZY Format 5X, 6F10.2,

falls NTZY > 6 ist,
entsprechend viele Fortsetzungszeilen Format 5X, 6F10.2.

4. Zeile: Kommentarzeile zur Beschreibung der rdumlichen Stitzstelle (z.B. Bezeichnung des
Tellbereichs des Grubengebéudes):

Kommentar Format A60.

5. Zeile: fortlaufende Nummer KTSY der rdumlichen Stiitzstelle und genau NTZY Temperatur-
werte RTTY [K]:

KTSY, RTTY(KTZY,1), KTZY =1, ... NTZY Format I5, 6F10.2,

falls NTZY > 6 ist,
entsprechend viele Fortsetzungszeilen Format 5X, 6F10.2,

6. Zeile: und folgende Zeilen bis EOF (End of File):

fur jede weitere rdumliche Stitzstelle KTSY, RTTY(KTZY,1), KTZY =1, ... ,NTZY wie in
Zeile 5 und den Fortsetzungszeilen.

Die aktuelle Anzahl der rdumlichen Stiitzstellen NTSY wird beim Einlesen der Datenblécke durch
Abzéhlen (KTSY) festgestelit. Die maximal erlaubte Anzahl der raumlichen Stitzstellen wird
durch LTSY in der Parameterdatei festgelegt.

Die Auswahl der Temperaturdatensétze zur Berechnung der Temperaturverlaufe flr die einzel-
nen Abfallgebinde und Segmente mit Hilfe des Programms TEMP4 geschieht durch Angabe ei-
ner Nummer KTSY in der BADA-Datei (siehe Bedeutung von IBEY(6,KBY) bzw. IBEY(7,KBY) in
der BADA-Dateibeschreibung, Kapitel 8.2.2.4). Die Berechnung eines Temperaturgradienten mit
dem Programm TEMP4 wird gesteuert durch Angabe der Nummern KTSY von jeweils zwei Tem-
peraturdatensétzen (siehe Bedeutung von IBEY(8,KBY) und IBEY(9,KBY) bzw. IBEY(10,KBY)
und IBEY(11,KBY) in der BADA-Dateibeschreibung).

8.2.3 Beschreibung der Dateien mit Eingangsdaten flir das Modul CHET

Die Eingabedaten fiir eine Transportrechnung sind in 3 Dateilen zusammengestellt, deren
jeweiliger volistandiger Dateiname in den Zeilen 40 bis 42 des Job-Input-Teilbereichs von CHET
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angegeben werden. Die als CHET2-Variablen ausgewiesenen Parameter werden nicht fir die
Rechnung mit dem Modul CHET1 bendtigt.

8.2.3.1  Beschreibung des Transportiweges

Die DACH-Datei enthélt die Parameter zur Unterteilung und Charakterisierung des Transportwe-
ges. Die Gesamtldnge des Transportweges sowie die vom Fluid bendtigte Transportzeit durch
das Modellgebiet werden mit Hilfe von Strémumgsberechnungen ermittelt und vorgegeben.

Der Transportweg wird in Gebiete mit einheitlichem Material und konstantem Querschnitt unter-
teilt. Die Gebiete werden fortlaufend durchnummeriert und ihre L&nge relativ zur Gesamtiange
des Modellgebietes angegeben. Es werden maximal LGC Gebiete eingelesen. Der Parameter
LGC wird in der Parameterdatei eingegeben. Die letzte eingegebene Gebietsnummer entspricht
der Gesamtzahl der Gebiete. Die Summe aller Gebietsanteile wird daraufhin Uberpriift, dai sie
eins ergibt. Jedem Gebiet wird ein Querschnitt sowie eine Nummer zur Charakterisierung des
Materials zugeordnet. Die einzelnen Materialdaten enthélt die Datei MACH.

Der Volumenstrom V wird in CHET als konstant in Zeit und Ort angenommen. Er ist dabei auf-
grund der Beziehung 224 eindeutig durch die Transporzeit des Fluids sowie die gebiets- und ma-
terialspezifischen GréBen des Querschnitts, der LAnge und der Porositat definiert.

Far das Modul CHET2 werden in der MACH-Datei zusétzlich die Daten des Trichters, der zur Be-
ricksichtigung der Querdispersion eingefiihrt wurde, angegeben. Desweiteren wird das Ab-
bruchkriterium fiir die Iteration zwischen Sorption- und Transportberechnung festgelegt.

Im einzelnen sind folgende Angaben zu machen:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der Datei zur Beschreibung des Transportwe-

ges, Format A80
2. Zeile: RVXGES, RVTRANS, RVAA, RVAT, RVABC, Format 5E10.0
RVXGES : L&nge des Modellgebietes [m],
RVTRANS : Transportzeit des Fluids durch das Modelligebiet [a].
RVAA - Anteil an der Querschnittsfliche des Quellblocks, in welcher der

Schadstoff enthalten ist. Die damit verbundenen héheren Konzen-
trationen, werden bei der Sorptionsberechnung verwendet
(CHET2).

RVAT : Abstand (relativ zum Transportweg) vom Ort der Quelle, ab dem
der Querschnitt fir die Berechnung der Sorption gleich dem des
Transportweges gesetzt wird. Dazwischen wird der Querschnitt li-
near interpoliert. (CHET2)

RVABC z Faktor, der angibt, bei welcher relativen Anderung der Konzentra-
tion die Fixpunktiteration zwischen Sorptions- und Transportbe-
rechnung abgebrochen wird. (CHET2)
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3. Zeile: KGC, CGNAME(KGC), RGXREL(KGC), RGA(KGC), IGMC(KGC),
Format 15, A30, 2E10.0, 15

KGC : fortlaufende Nummer KGC eines Gebietes mit einheitlichem mate-
rialgleichem Querschnitt,

CGNAME : Bezeichnung des Gebietes,

RGXREL : Anteil am Gesamtgebiet [1,

RGA : Querschnitt des Gebietes [m2],

IGMC : Zeilennummer in der Matrix der Deckgebirgsdaten in der MACH-

Datei zur Zuordnung von materialspezifischen Daten.

4. Zeile: und folgende Zeilen bis EOF (End of File) fuir jedes weitere Gebiet eine Fortsetzungs-
zeile, wie in Zeile 3.

8.2.3.2  Materialspezifische Daten

Die MACH-Datei enthélt fir verschiedene Materialien die deckgebirgsspezifische Daten. Jedes
Material wird durch eine Nummer und eine Bezeichnung identifiziert. Die Materialdaten enthalten
im einzelnen die Porositét, die Dispersionslange, den Diffusionskoeffizient, die Gesteinsdichte
sowie die Zuordnung von Riickhalteparametern. Als erstes wird dabei eine Spaltennummer defi-
niert, in der in der ELCH-Datei der K4-Wert (CHET1) abgelegt ist. Das Modul CHET2 verwendet
diesen Wert zur Bestimmung der duBBeren Zeitschrittweite. Zur Bestimmung der Sorptionspara-
meter wird in CHET2 fir jedes Material eine weitere Zeile eingefiigt. Diese Zeile enthélt dann die
Spaltennummern der ELCH-Datei, mit denen sowohl die Sorptionskonstanten als auch das
Sorptionskonzept zugeordnet werden kdnnen.

Im einzelnen liegen die Daten in der Form vor:
1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der materialspezifischen Datei:
Kommentar Format A80.

2. Zeile: KMC, CMNAME(KMC), RMALPHAJ(KMC), RMDM(KMC), RMPOROS(KMC),

RMRHO(KMC), IMEC(KMC), Format I5, A30, 4E10.0, 15
KMC : laufende Nummer. Ein Material wird mit dieser Nummer angespro-
chen,
CMNAME : Bezeichnung des Materials,
RMALPHAJ : Dispersionslange [m],
RMDM : molekulare Diffusionskonstante [m2/a],
. RMPOROS : Porositat,
RMRHO : Gesteinsdichte [kg/m?],
IMEC : Spaltennummer in der Matrix REC der ELCH-Datei zur Zuordnung

von Ky-Werten.

3. Zeile: IMAKC, IMSC Format 215 (CHET2)
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IMAKC . Spaltennummer in der ELCH-Datei zur Zuordnung der beiden
Sorptionskonstanten bei Verwendung nichtlinearer Somtion
(Langmuir: K, x; Freundlich: k4, ko). Die Konstanten stehen in
Spalte IMAKC und IMAKC+1. (CHET2)

IMSC :  Konstante zur Zuordnung des Sorptionskonzeptes. Sie definiert
die verwendete Sorptionsisotherme (Kg4: -1; Freundlich: -2; Lang-
muir: -3). (CHET2)

4. Zeile: und folgende Zeilen: bis EOF (End of File) fir jedes weitere Material weitere Fortset-
zungszeilen, wie in den Zeilen 2 und 3.

Es werden maximal LMC Materialien eingelesen. Der Parameter LMC wird in der Parameterda-
tei eingegeben.

8.2.3.3  Elementspezifische Daten

Die ELCH-Datei enthélt die elementspezifischer Deckgebirgsdaten. Fiir das Modul CHET2 mui3
eine der Spalten die Festlegung des Sorptionskonzeptes enthalten. Ansonsten werden die zur
Berechnung der Riickhaltung benétigten Sorptionsdaten fir die zur Zeit implementierten Isother-
men nach Henry, Freundlich und Langmuir notiert.

Die in der ELCH-Datei bestimmten Parameter werden in der Matrix REC abgespeichert. Jedem
Element ist dabei eine Zeile innerhalb der Matrix zugeordnet, deren Spalten dann die zu diesem
Element zugehdrigen Daten enthalten.

Im einzelnen gliedert sich die ELCH-Datei in:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der elementspezifischen Datei:
Format A80

2. Zeile: Aktuelle Anzahl der elementspezifischen Daten pro Element:
NERC, Format 15

3. Zeile: Kurze Beschreibung des Inhalts der folgenden NERC Spalten der Matrix REC:
CENAMEC(KERC), KERC = 1,NERC, Format A60,
falls NERC > 1, entsprechend viele Fortsetzungszeilen, Format A60

4. Zeile: Elementname CEC(1) und NERC elementspezifische Daten REC(1,KERC):
CEC(1), REC(1,1), ..., REC(1,NERC) Format 8X,A2,6E10.0,
falls NERC > 6, entsprechend viele Fortsetzungszeilen, Format 10X, 6E10.0

5. Zeile: und folgende Zeile bis EOF (End of File) fiir jedes weitere Element
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CEC(NEC), REC(NEC, 1), ..., REC(NEC,NERC) wie in Zeile 4.

Die Parameter LEC wird in der Parameterdatei eingegeben.

8.24 Dateien mit den Eingabedaten flr das Modul Expos

8.2.4.1  Die elementspezifischen Daten fir das Biospharenmodul

Die ELEX-Datei mit den elementspezifischen Daten enthélt fir alle dosisrelevanten Nuklide die
Kyq-Werte an den Wasserentnahmestellen. Diese GroBen werden zusammen mit den im Job-
Input-File in den Zeilen 73 und 74 anzugebenden Porositdten und Gesteinsdichten der als Was-
serentnahmestellen ausgewéhlten Zellen des Deckgebirges dazu benutzt, Rlckhaltefaktoren
(R¢-Werte) zu berechnen. Mit Hilfe dieser Ri-Werte kénnen bei angenommenem Aktivitatsgleich-
gewicht Konzentrationen der in der Deckgebirgsrechnung nicht beriicksichtigten kurzlebigen
Radionuklide aus den Aktivitdtskonzentrationen der Mutternuklide berechnet werden.

Die elementspezifischen Daten flir das Biosphdrenmodul EXPOS sind i.a. identisch mit den
Daten der entsprechenden Zellen, die vom Deckgebirgsmodul CHET eingelesen werden. Diese
Ubereinstimmung ist jedoch nicht zwingend vorgeschrieben.

Die Charakter-Strings CEETEX in den Zeilen 3ff der folgenden Beschreibung sollen fiir jede der
NREE Spalten angeben, um welches elementspezifische Datum (Kg-Wert) fiir welche Wasser-
entnahmestelle es sich jeweils handelt. Die elementspezifischen Datensédtze werden im Job-In-
put-File in Zeile 67 durch Angabe der Spaltennummern IKDE = 1, ..., NREE der ELEX-Datei fiir
jede vorgesehene Wasserentnahmestelle ausgewahit.

Die Zeilennumerierung bezieht sich auf eine ELEX-Datei, bei der keine Fortsetzungszeilen vor-
kommen. Bei zuséatzlichen Fortsetzungszeilen (siehe Zeilen 3, 4 und folgende) verschieben sich

die Zeilennummem entsprechend.
Im einzelnen hat die Datei folgenden Inhalt:
1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der elementspezifischen Datei:
Kommentar Format A8O.
2. Zeile: Aktuelle Anzahl der elementspezifischen Daten pro Element:
NREE Format I5.

Die maximal zuldssige Anzahl der elementspezifischen Datensatze wird durch den
Parameter LREE in der Parameterdatei festgelegt.

3. Zeile: Kurze Beschreibung des Inhalts in den folgenden NREE Spalten der Matrix REE:

CEETEX(KREE), KREE=1, ... ,NREE Format A60,

292



falls NREE > 1, entsprechend viele Fortsetzungszeilen, Format A60.

4. Zeile: Elementname CEE(1) und NREE elementspezifische Daten (Ky-Werte [msfkg])
REE(1,KREE):

CEE(1), REE(1,1), ..., REE(1,NREE) Format 8X,A2, 6E10.0,

falls NREE > 6, entsprechend viele Fortsetzungszeilen Format 10X, 6E10.0.
5. Zeile: und folgende Zeilen bis EOF (End of File) fiir jedes weitere Element:

CEE(KEE), REE(KEE,1), ... , REE(KEE,NREE) wie in Zeile 4.

Die maximal erlaubte Anzahl der Elemente wird durch den Parameter LEE in der Parameterdatei
festgelegt.

8.2.4.2 Die Dosisdaten

Die DOEX-Datei enthalt fir alle in der Biosphére relevanten Nuklide Faktoren zur Berechnung
von Individual- oder Kollektivdosen. Die im Einzelfall hiervon zu beriicksichtigenden Nuklide wer-
den mit Hilfe der Nuklidauswahl im Job-Input-File (Zeilen 63 bis 66, Teil F des Job-Input-Files)
ausgewahit. Daten der nicht berlcksichtigten Nuklide werden vom Programm nicht weiter verar-
beitet. Daher kénnen auch nicht dosisrelevante Nuklide in der DOEX-Datei aufgefiihrt werden.
Die gesamte Anzahl darf den Wert LNZ aus der Parameterdatei nicht Uberschreiten.

Die Individualdosen werden durch Multiplikation mit den Dosiskonversionsfaktoren aus den Akti-
vitdtskonzentrationen an den Wasserentnahmestelien bestimmt. Die Kollektivdosen kénnen auf
zweierlei Weise bestimmt werden, zum einen aus den Individualdosen, wenn die Anzahl der be-
troffenen Personen bekannt ist, zum anderen mit Hilfe der Dosis-Faktoren aus den Aktivitatsstro-
men am Ende des Ausbreitungsweges.

Im einzelnen werden in der DOEX-Datei folgende Angaben gemacht:
1. Zeile: Kommentarzeile zur Beschreibung der Inhalts der Datei:
Kommentar Format *.

2. Zeile: Anzahl der unterschiedlichen Faktoren zur Dosisberechnung (Anzahl der Spalten mit
Dosiskonversions- oder Dosisfaktoren):

NZAHL Format I5.

Die Anzahl wird durch den Dimensionierungsparameter LREE in der Parameterdatei
auf NZAHL < LREE beschrankt.

3. Zeile: Textliche Erlauterung der Faktoren zur Dosisberechnung:

Kommentar Format A40.
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Falls NZAHL > 1 ist, folgen flr jeden der weiteren Faktoren entsprechend viele Fortset-
zungszeilen im gleichen Format.

4. Zeile: und folgende Zeilen bis EOF (End of File):

fir jedes dosisrelevante Nuklid eine Zeile mit folgenden Angaben:

CEN(K), IEN(K), Format 4X, A2, 1X, I3,

RDKF(1,K) bis RDKF(NZAHL,K) Format 5E12.5

mit folgender Bedeutung:

CEN(K) : Elementsymbol des K-ten Nuklids,

IEN(K) : Nukleonenzahl des K-ten Nuklids,

RDKF(I,K) : Dosisfaktoren oder Dosiskonversionsfaktoren flir Erwachsene
oder Kleinkinder entsprechend der textlichen Erlauterung in Zeile
3ff.

Falls NZAHL > 5 ist, fir jedes Nuklid entsprechend viele Fortsetzungszeilen mit
RDKF(5,K) bis RDKF(NZAHL,K) Format 10X, 5E12.5.
Die Einheit der Dosiskonversionsfaktoren ist (Sv/a)/(Ba/l), die der Dosisfaktoren Sv/Bq.

Von den NZAHL méglichen Faktoren werden im Programm EXPOS maximal 4 benutzt, die mit
Hilfe der Parameter IDK(1) bis IDK(4) ausgewé&hlt werden. Werden die Parameter IDK(1),
IDK(2), IDK(3) oder IDK(4) im Job-Input-File, Zeile 71, auf # 0 gesetzt, so greift das Programm
auf die GréBen RDFK(IDK(1),K), RDFK(IDK(2),K), RDFK(IDK(3),K) bzw. RDFK(IDK(4),K) zu.

8.2.5 Die Statistik-Daten fiir eine probabilistische Rechnung

Die STDA-Datei mit den Statistik-Daten enthalt Informationen lber die Parameter einer EMOS-
Rechnung, die als Zufallsvariablen behandelt werden sollen. Fiir jeden dieser Parameter werden
in einer oder mehreren Zeilen Angaben zu seiner Wahrscheinlichkeitsverteilung gemacht. Am
Ende der Datei nach der Kennung *%%KORR%%% konnen Angaben zu evil. bestehenden Kor-
relationen zwischen einzelnen Zufallsvariablen angefliigt werden. Wahrend einer probabili-
stischen Rechnung wird eine Kopie dieser Datei in das Verzeichnis mit den Rechenergebnissen
abgelegt. Diese Kopie erhélt die Erweiterung sda und wird fiir den Statistik-Postprozessor Emos-
Statist benétigt.

Die erste Zeile der Datei ist fiir einen Kommentar zur Beschreibung der Datei oder ihrer Anwen-
dung vorgesehen. Diese Zeile wird nicht in das Programm EMOS eingelesen; ihr Inhalt ist also
flr das Programm ohne Bedeutung. Nach der Kommentarzeile folgen mindestens 14 Zeilen, die
ausschlieBlich die Namen der z.Z. 14 Variablen oder Felder aus dem Programm EMOS enthal-
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ten, die als Zufallsvariablen vorgesehen sind. Nach einer Zeile mit dem Variablen- bzw. Feldna-
men werden eine oder mehrere Fortsetzungszeilen mit Angaben iber die statistische Verteilung
der betreffenden GréBe eingefigt (s.u.). Fehlen diese Fortsetzungszeilen, so wird die betreffen-
de Variable in dem Rechenlauf, fir den die Datei verwendet wird, nicht als Zufallsvariable behan-
delt.

Die zur Zeit vorgesehenen Zufallsvariablen sind:

TL 1 der Zeitpunkt eines Zutritts von Wéssern in ein Grubengebaude,
TZ : die Dauer der globalen Zwischenlagerung,

RBEY : die segment- und gebindespezifischen Eingangsdaten,

RBTY : die segment- und gebindespezifischen Zeitpunkte,

RGY : die globalen Segment- und Abfallgebindedaten,

REY : die elementspezifischen Daten,

RNY : die nuklidspezifischen Daten,

REC : die elementspezifischen Daten flir das Deckgebirge (K4-Werte),

RVXGES : die La4nge des Modellgebietes fiir das Deckgebirge,

RVTRANS : die Fluidlaufzeit durch das Deckgebirge vom Eintrittspunkt bis zum Ubergabe-
punkt,

RVVDM . der Variationsfaktor flr alle Diffusionskoeffizienten im Deckgebirge,

RVVALPHA : der Variationsfaktor flr alle Dispersionsléngen im Deckgebirge,

RVVDUENN: der Variationsfaktor fir die Verdlnnung im Deckgebirge,

RNE : die nuklidspezifischen Daten in EXPOS.

Zusétzlich kénnen im ersten Teil der Datei, d.h. bis zum Beginn der Angaben zur Korrelation, an
beliebigen Stellen Kommentarzeilen eingefiigt werden. Diese Zeilen missen mit der Kennung
‘KOM: ‘ (im Format A10, linksbiindig) beginnen und enthalten eine Beschreibung der Para-
meter, zu denen in den jeweils folgenden Zeilen Angaben gemacht werden. Der Text nach der
Kennung wird fiir den Statistik-Postprozessor eingelesen (Format A50) und zur Beschriftung der
Abbildungen verwendet. Daher sollte zu jeder Variablen eine Kommentarzeile eingegeben wer-
den.

Im zweiten Teil der Statistik-Datei kdnnen nach der Kennung *%%KORR%%% Angaben zur Kor-
relation unter den Zufallsvariablen angeschlossen werden.

Bei der Numerierung der im folgenden beschriebenen Zeilen sind Fortsetzungszeilen und Kom-
mentarzeilen nicht mitgezahit.

Im einzelnen hat die Datei folgenden Inhalt:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung der Statistik-Datei:
Kommentar Format %.

2. Zelle: Variablenname der ersten vorgesehenen Zufallsvariablen:

TL Format A10 rechtsbiindig.
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Soll diese Gro3e als Zufallsvariable behandelt werden, so folgt mindestens eine Fort-
setzungszeile mit folgenden Angaben zur Wahrscheinlichkeitsverteilung der Variablen:

IVPS(1,1),IVPS(2,1),IVTS(l), Format A10, 315,
RVCS(1,l), ... ,RVCS(4,1) Format 4E10.3.

Hierbei z&hlt | die Zufallsvariablen, die zu dem betreffenden Variablennamen gehéren,
d.h. bei Skalaren ist I=1, bei Feldern gibt | die Anzahl der Komponenten an, die als Zu-
fallsvariablen behandelt werden.

Die ersten beiden Integer-Werte IVPS(1,1) und IVPS(2,1) beschreiben die Position des
Parameters in dem zugehdrigen Feld. Falls das Feld eindimensional ist, wird IVPS(2,1)
= 0 gesetzt; falls es sich um eine skalare Gré3e handelt, werden beide Integer-Werte
auf 0 gesetzt.

Die dritte Integerzahl IVTS(l) kennzeichnet den Verteilungstyp der Zufallsvariablen.
Dabei entsprechen die Zahlen den folgenden Verteilungstypen:

: Beta-Verteilung,

: Normal-Verteilung,

: Lognormal-Verteilung (Logarithmen zur Basis e),

: Gleichférmige Verteilung,

: Logarithmisch gleichférmige Verteilung,

: Histogramm-Verteilung,

: Histogramm-Verteilung auf logarithmischer Basis (zur Basis 10),
: Dreiecks-Verteilung.

® N OO A OWN =

Die bis zu vier folgenden REAL-Zahlen legen die Verteilung numerisch fest. Ausnah-
men sind die Verteilungstypen 6 und 7, bei denen zusétzliche Eingabezeilen erforder-
lich sind. Die Bedeutung der REAL-Zahlen ist bei den verschiedenen Verteilungstypen
unterschiedlich und wird im folgenden eréutert. Eine detaillierte Beschreibung ist in

[ 9] gegeben.

Bei der Beta-Verteilung (1) sind 4 REAL-Zahlen anzugeben. Die ersten beiden sind die
Intervaligrenzen der Verteilung, wahrend die zweiten beiden die Formparameter p und
q der Verteilung sind.

Far Verteilungstypen 2 bis 5 sind jeweils zwei REAL-Zahlen anzugeben. Bei Vertei-
lungstyp 2 bzw. 3 sind es die 0,001- und 0.999-Quantile der Normal- bzw. Lognormal-
verteilung. Bei den Verteilungstypen 4 und 5 sind dies die Intervallgrenzen der
gleichférmigen bzw. logarithmisch gleichférmigen Verteilung.

Fur die Verteilungstypen 6 und 7 ist lediglich eine Zahl anzugeben, und zwar die An-
zahl NHS(l) der Intervalle, aus denen das Histogramm besteht. Diese Integerzahl ist
als REAL-Zahl einzugeben, um formale Gleichheit mit den anderen Verteilungstypen
herzustellen. Fir die Verteilungstypen 6 und 7 sind pro Variable zwei weitere Zeilen
(Zusatzzeilen) mit folgendem Aussehen einzugeben:
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3. Zeile:

1. Zusatzzeile:
IVHS(1,1), ..., IVHS(NHS(I),1) Format 10X, 7I10.

Die erste Zusatzzeile enthélt die absoluten Haufigkeiten der Intervalle, aus denen das
Histogramm besteht. Die Summe der Angaben in dieser Zeile mul3 der Anzahl der be-
absichtigten Simulationen entsprechen.

2, Zusatzzeile:
RVHS(1,1), ..., RVHS(NHS(I)+1,1) Format 10X, 7E10.0.
Die zweite Zeile enthélt die Grenzen der Intervalle des Histogramms.

Bei der Dreiecksverteilung (8) sind 3 REAL-Zahlen anzugeben. Die erste und die dritte
Angabe sind die Intervalligrenzen der Verteilung, wahrend die zweite Angabe die x-Ko-
ordinate der Spitze des Dreiecks ist.

und folgende Zeilen bis zur Kennung *#%KORR% % %:
fur jede weitere vorgesehene Zufallsvariable Angaben wie in Zeile 2.

Der erste Teil der Statistikdatei muB3 mit der Kennung *#%KORR%#% abgeschlossen werden.
Enthalt eine Zeile auBBer der ersten weder einen der oben angegebenen Variablennamen noch
die Kennung ‘KOM: ‘ oder die Kennung #*%%KORR#* %%, so erfolgt bei Einlesen der Datei

ein Programmabbruch.

Die Angaben zur Korrelation unter den Zufallsvariablen folgen in den Zeilen nach der Kennung
*%¥KORR*%%. Die Anzahl der Benutzervorgaben zur Korrelation ist durch den Parameter
ISES(3) festgelegt, der im Job-Input-File in der Zeile 80 angegeben wird. Ist ISES(3) > 0 so mUs-
sen entsprechend viele Angaben erfolgen.

1. und folgende Zeilen nach der Kennung #%%KORR¥%:

Wurden

IVKS(1,1),IVKS(2,1), RVKS(1), ..., IVKS(1,ISES(3)),IVKS(2,ISES(3)),
RVKS(ISES(3) Format10X3(215,E10.0).

Dabei bezeichnen die beiden Integerangaben die Nummern der Zufallsvariablen, zwi-
schen denen eine Korrelation besteht, und RVKS(l) den Korrelationskoeffizienten. Ist
ISES(3) > 3, so folgen entsprechend viele Fortsetzungszeilen im gleichen Format.

Angaben Uber Korrelationen angefligt, so muB die Datei mit der Kennung

F¥kkk k%% abgeschlossen werden, andernfalls erfolgt bei Einlesen der Datei ein Pro-
grammabbruch.
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8.2.6

Die Daten zu den abhéngigen Variablen einer Statistikrechnung

Die STAV-Datei enthélt alle Angaben, die fir die Zuweisung von Werten an abhéngige Variable
notwendig sind. In der vorliegenden Version werden nur abhangige Variable aus den Matrizen
RBEY, REY und REC verarbeitet.

Die Reihenfolge der Kennwérter in der Datei ist beliebig. Es werden so lange Kennwérter gele-
sen, bis das Ende der Datei erreicht ist. Zeilen mit der Kennung ‘KOM:  ‘ (im Format A10,
linksbiindig) werden als Kommentare (berlesen und sind daher im folgenden nicht mit angege-

ben.

Aufbau der STAV-Datei im einzelnen:

1. Zeile:

2. Zeile;

3. Zeile:

4, Zeile:

5. Zeile:

6. Zeile:

7. Zeile:

8. Zeile:

9. Zeile:

10.Zeile:

Kommentar zum Inhalt der Datei Format A80

1. Kennung REY’ zur Kennzeichnung, dafB im folgenden Angaben zu elementspe-
zifischen Daten aus Repos eingegeben werden sollen,  Format A10.

3 Nummern von Spalten aus der Matrix REY, aus denen die folgenden Angaben ent-
nommen werden: 1.) Spalte, deren Werte in EMOS aktuell verwendet werden (zu Be-
ginn = deterministische Werte), 2.) Spalte mit den unteren Grenzwerten, 3.) Spalte mit
den oberen Grenzwerten, Format 3(15).

Nach diesen Werten ist bis zum Ende der Zeile ein Kommentarstring erlaubt, dieser
wird nicht eingelesen.

Name des abhangigen Elements und Name des unabhangig variierten Elements,
Format 2(A5) rechtsblindig.

und ff bis zur Kennung skskkskkk k% %%: wie in Zeile 4 je eine Zeile fir jedes abhangige

Element, Format 2(A5).

und folgende: wie Zeile 2 bis 5, falls die Kennung * REY’ noch einmal auftritt.

2. Kennung REC’ zur Kennzeichnung, daB3 im folgenden Angaben zu elementspe-
zifischen Daten aus Chet eingegeben werden sollen, Format A10.

3 Nummern von Spalten aus der Matrix REC, aus denen die folgenden Angaben ent-
nommen werden: 1.) Spalte, deren Werte in EMOS aktuell verwendet werden (zu Be-
ginn = deterministische Werte), 2.) Spalte mit den unteren Grenzwerten, 3.) Spalte mit
den oberen Grenzwerten, Format 3(I5).

Nach diesen Werten ist bis zum Ende der Zeile ein Kommentarstring erlaubt, dieser
wird nicht eingelesen.

Name des abhéangigen Elements und Name des unabhéngig variierten Elements,
Format 2(A5) rechtsbiindig.

und ff bis zur Kennung sk skkkkk¥%: wie in Zeile 9 je eine Zeile flr jedes abhangige
Element, Format 2(A5).
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11.Zeile: und folgende: wie Zeile 7 bis 10, falls die Kennung *  REC’ noch einmal auftritt.

12.Zelle: 3. Kennung * RBEY’ zur Kennzeichnung, daB im folgenden Angaben zu segment-
und gebindespezifischen Daten aus Repos eingegeben werden sollen,
Format A10.

13.Zeile: Nummer der ersten Spalte von RBEY, Name des unabhdngigen Segments oder Gebin-
des, Anzahl der abh&ngigen Segmente oder Gebinde,  Format 15,A10,15.

14.Zeile: Namen der abhdngigen Segmente oder Gebinde. Falls mehr als 7 Namen einzugeben
sind, entsprechend viele Fortsetzungszeilen, Format 10X,7(A10).

15.Zeile: und folgende bis zur Kennung sk % #%%: wie in den Zeilen 13 und 14 fir die (b-
rigen unabhéngigen Variablen RBEY.

8.3 Die Dateien mit den Ergebnissen einer EMOS-Rechnung

8.3.1 Uberblick tiber die Ergebnisdateien von EMOS

Im folgenden sind alle Dateien aufgeflihrt, die vom Programm EMOS in der Version 5 erzeugt
und mit Ergebnissen eines Rechenlaufs beschrieben werden. Im Kapitel 8.3.2 wird der Inhalt der
Untermenge von Dateien erléutert, die fiir die Erzeugung von Abbildungen und Tabellen mit Zeit-
und Ortsverldufe von z.B. Strémen und Konzentrationen verwendet werden. Alle Dateien werden
formatiert beschrieben, um eine problemlose Ubergabe von einem Rechner auf einen anderen
zu gewabhrleisten.

Die Auswertung der Ergebnisse und anschlieBende Darstellung in Abbildungen und Tabellen
wird mit Hilfe der Postprozessoren EmosPlot und EmosPrint durchgefihrt. Alle im folgenden
Kapitel beschriebenen Dateien und deren Inhalte richten sich nach den Anforderungen der Bild-
erzeugung mit EmosPlot. Jedoch werden einige dieser Dateien auch fiir die Druckausgabe von
Zwischenergebnissen mit dem Postprozessor EmosPrint verwendet. In den Modulen REPOS,
CHET und EXPOS wird jeweils zusétzlich eine spezielle Datei zur Erzeugung von Endtabellen
mit dem Postprozessor EmosPrint erzeugt.

Die meisten Ergebnisse, wie kumulierte Freisetzung, Zeitpunkte des Erreichens von L&slich-
keitsgrenzen, die Chronik der Segmente und Abfallgebinde, Dosismaxima usw. werden wie bis-
her in Tabellenform in der Datei mit der Erweiterung out ausgegeben. Desgleichen werden Kon-
trollausgaben der Eingangsdaten, Kontrollausgaben der Inventare und Fehlermeldungen aus
dem Hilfsprogramm HRSTOP ebenfalls in die out-Datei ausgegeben.

In den Ergebnisdateien einer probabilistischen Rechnung werden Kontrollinformationen zu den
einzelnen Simulationen, die Dosisraten fiir jede Simulation und die Stichprobenmatrix abgelegt.
Diese Dateien werden mit dem Postprozessor flir die Statistikauswertung (EmosStatist) bearbei-
tet und in Kapitel 8.3.6 beschrieben.
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Eine graphische Darstellung der zu den einzelnen Modulen von EMOS gehdérenden Ein- und
Ausgabedateien ist in der Abbildung 72 gegeben. Die Eingabedateien sind in Kapitel 8.2 aus-
fuhrlich beschrieben. Die Ausgabedateien erhalten jeweils den Namen des Rechenlaufs und

Erweiterung | Inhaltsbeschreibung
Vorspann mit allgemeinen Daten: Namen der ausgewéhlten Segmente und

rvs Gebinde, in REPOS gerechnete Nuklide, Parameter zur Interpretation der fol-
genden REPOS-Ausgabedateien

i Nuklidausgangsstréme aller REPOS-Nuklide fir das als Schnittstelle zum
Deckgebirge ausgewahite Segment und weitere maximal 10 Segmente

rss sonstige Strébme und Leitwerte fiir maximal 10 Segmente

rzv sonstige zeitlich veranderliche Variablen fiir maximal 10 Segmente

ihdl aktuelles Nuklidinventar und maximal 9 segment- oder abfallspezifische
Nukliddatensatze fiir alle REPOS-Nuklide fir maximal 10 Segmente

rad Zeitpunkte, Zeitschritte und ZeitschrittsteuergréBBen

rok Ortsangaben der Blécke, Konzentrationen aller gerechneten Nuklide in allen
Blécken flr maximal 9 Beobachtungszeitpunkte

ret Endtabellen fiir die Bearbeitung mit EmosPrint

out Kontrollausgaben der Eingangsdaten, Fehlermeldungen und Endtabellen

Tabelle 8: Ausgabedateien von REPOS.

Erweiterung | Inhaltsbeschreibung

Vorspann mit allgemeinen Daten: Namen der ausgewéhlten Beobachtungs-
cvs stellen und Beobachtungszeitpunkte, Volumenstrom, in CHET gerechnete
Nuklide, Steuerparameter fir die folgenden CHET-Ausgabedateien

Nuklidkonzentrationen aller CHET-Nuklide fiir die insgesamt maximal 11

azk Beobachtungsstellen fiir alle Zeitpunkte
Ortsangaben der Blocke, Nuklidkonzentrationen aller CHET-Nuklide flir maxi-
cok mal 10 Beobachtungszeitpunkte fiir alle berechneten Orte des Ausbreitungs-
pfades
cet Endtabellen fir die Bearbeitung mit EmosPrint
out Kontrollausgaben der Eingangsdaten, Fehlermeldungen und Endtabellen

Tabelle 9: Die Ausgabedateien von CHET.

eine mit einem Punkt abgetrennte, aus 3 Buchstaben bestehende Erweiterung, die in etwa den
Inhalt der Dateien benennt. Eine Ubersicht des Inhalts der Ausgabedateien von REPOS ist in Ta-
belle 8 angegeben, Tabelle 9 enthait die Ausgabedateien von CHET, Tabelle 9 die von EXPOS
und Tabelle 11 die Ausgabedateien des Statistikteils. Eine ausfiihrliche Inhaltsbeschreibung der

300



Eingangs-Datenfiles

Ergebnis-Datenfiles

GODA-Datei
ELDA-Datei
SUDA-Date
BADA-Datei
MDA-Date
BDA-Datei

TEDA-Datei);

(15s-Date)

 tzeDatel)

Datei ,

SR DD

N

YYVYY

Abbildung 72: Ein- und Ausgabedateien von EMOS.
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Erweiterung | Inhaltsbeschreibung

allgemeine Daten: In EXPOS gerechnete Nuklide, Steuerparameter zur Inter-

e pretation der folgenden EXPOS-Ausgabedateien

— Dosisbelastung der Erwachsenen und anderen Personengruppen fiir alle
EXPOS-Nuklide

eet Endtabellen fir die Bearbeitung mit EmosPrint

out Kontrollausgaben der Eingangsdaten, Fehlermeldungen und Endtabellen

Tabelle 10: Die Ausgabedateien von EXPOS.

Erweiterung  Inhaltsbeschreibung

Vorspann mit allgemeinen Daten: wie evs, jedoch zusétzliche Angaben zur

BVE Statistik, z.B. Anzahl der Simulationen.
sdo wie edo, jedoch fiir jede gerechnete Simulation ein Datensatz

spl Stichprobenmatrix mit den aktuellen Werten aller Parameter fiir jede Simula-
' tion.

Kontrolldatei mit Angaben Uber die Rechenzeit und Angabe, ob eine Freiset-

sko zung fiir die Simulation erfolgte oder nicht.

out Kontrollausgaben der Eingangsdaten, Fehlermeldungen und Endtabellen

Tabelle 11: Die Ausgabedateien flr eine probabilistische Rechnung.

zur Ploterzeugung und teilweise zur Tabellenerzeugung verwendeten Dateien erfolgt im Kapitel
8.3.2.

Mit Hilfe der unterlegt dargesteliten Ausgabedateien rvs und s in Abbildung 72 wird die Uber-
gabe der Rechenergebnisse von REPOS nach CHET und mit den Dateien cvs und czk die Uber-
gabe der Rechenergebnisse von CHET nach EXPOS bewerkstelligt. Ferner sind die beiden Teile
von EMOS (IN und CALC) angedeutet, in denen zum einen der Input verarbeitet und zum ande-
ren die eigentliche Rechnung durchgefihrt wird. Der Programmteil SAMPLE, in dem die Stich-
proben gezogen und verarbeitet werden, ist in der Abbildung nicht aufgefuhrt. Er ist zwischen
den beiden Teilen IN und CALC angeordnet und erzeugt die oben erwéhnte Stichprobendatei mit
der Erweiterung spl.

8.3.2 Ausgabedateien zur Erzeugung von Abbildungen und Tabellen mit
zeitabhéngigen Zwischenergebnissen

Im folgenden ist der Inhalt der Dateien zusammengestellt, die der Plot- und Druckausgabe die-
nen. Eine wesentliche Anderung gegeniiber den friilheren Ausgabedateien in EMOS4 ist, daB
jede Datei formatiert geschrieben wird und zusétzlich die Zeitpunkte TN enthélt, zu denen die je-
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weiligen Daten ausgegeben werden. AuBerdem werden die Daten immer fir alle im jeweiligen
Modul gerechneten Nuklide ausgegeben. Eine spezielle Nuklidauswah! fiir die Datenausgabe
entfallt somit. Zur Verringerung der Anzahl erzeugter Dateien werden auBerdem Dateien mit ver-
gleichbarem Inhalt zusammengefaBt. Diese neuen Dateien erhalten zur besseren Unterschei-
dung von den Ergebnisdateien von EMOS4 jeweils neue Namen.

Anstelle der Freisetzungsraten in der bisherigen fri-Datei wird in der Datei rns (REPOS-Nuklid-
Ausgangsstrdme) fiir jedes in REPOS gerechnete Nuklid der Nuklidstrom RUNY aus dem als
Schnittstelle zum Deckgebirge ausgewahlten Segment CNAZEF ausgegeben. Diese Gré3en
und die zugehdrigen Zeitpunkte TN werden vom Programm CHET aus der Datei rns gelesen.
Der weitere Inhalt der rns-Datei besteht aus dem der bisherigen run-Datei, das die Nuklidaus-
gangssirdme der maximal 10 ausgewahlten Segmente enthélt. Selbstverstandlich kénnen die
Nuklidausgangsstrome des Segments CNAZEF wie die der anderen zur Ausgabe ausgewahiten
Segmente geplottet bzw. ausgedruckt werden. Die Ausgabe der GréBen RUNY des Segments
CNAZEF in die Datei ms erfolgt immer bei entsprechender Wahl des Schalters IOOR=1, auch
wenn in der Job-Input-Datei keine weiteren Segmente bzw. Gebinde fir die Ausgabe ausgewahlt
werden. Der bisherige Parameter ISO(1) entfallt somit.

Die bisherigen ruz- und rus-Dateien werden zur Ergebnisdatei rss (REPQS sonstige Stréme) zu-
sammengefaBt. Ferner beinhaltet die Datei mit der Erweiterung rzv (REPQS zeitabhangige Va-
riable) den Inhalt der frilheren rud- und rbp-Dateien.

Die Ausgabe der Dateien rkn, rkz und rks mit den kumulierten GréBen entfallt. Falls erforderlich,
wird die Kumulierung im Postprozessor EmosPlot oder EmosPrint durchgefihrt.

Die rbi-Datei mit den aktuellen Inventaren und die Ergebnisdateien mit den Erweiterungen rn1
bis mL (L < 5) werden zu der neuen rnd-Datei (REPOS Nukliddatensatze) zusammengefaft.

Die Datei mit der Erweiterung rad (REPOS allgemeine Zeitschritt-Steuerdaten), welche friher
nur die Zeitpunkte TN enthielt, hat nun die gleiche Bedeutung wie die anderen Ergebnisdateien.
Im Unterschied zu den anderen Plotdateien werden die Daten in der neuen rad-Datei hauptséach-
lich zur Erzeugung von Tabellen mit Zwischenergebnissen verwendet, wie sie bisher fir jeden
Zeitschritt in-der Datei out als Kopf der Ergebnisausgabe (Zeitschrittsteuerung, Zeitschrittnum-
mer und Lange, ZeitschrittsteuergréBen, usw.) erscheinen. Die gedruckte Ausgabe dieser Daten
wird von dem Postprozessor EmosPrint ibernommen.

Jede Ausgabe-Dateigruppe besteht aus einer Vorspanndatei rvs, cvs, evs oder svs zur Kenn-
zeichnung des Inhalts der nachfolgenden Ergebnisdateien und einer oder mehreren Ergebnisda-
teien, wobei jede Datei sowohl die Daten der x-Achse einer Abbildung (Zeit oder Ort) als auch
die der y-Achse (z.B. Stréme oder Konzentrationen) enthalt.

Zur Begrenzung der Datenausgabe werden die Parameter IOOR flir REPOS, 100C fir CHET
und IO0OE fur EXPOS verwendet, welche die folgenden Ausgabe-Optionen steuern:

Option 1:
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I00* = 1: es werden nur die Ubergabedateien mit den Erweiterungen rvs und rns, cvs und czk
sowie evs und edo und im Fall einer deterministischen Rechnung in REPOS die out-Datei ange-

legt und beschrieben,
Option 2:

100" = 2: In REPOS werden zusatzlich die Dateien mit den Erweiterungen rss, rzv und rad ange-
legt und beschrieben, in CHET und EXPOS werden alle Ergebnisse nur in die Datei mit der Er-
weiterung out geschrieben,

Option 3:

I100* = 3: In REPOS wird zusétzlich auch die Datei mit der Erweiterung rnd angelegt und be-
schrieben, in CHET und EXPOS werden alle Ergebnisse nur in die Dateien mit den Endungen
cet und eet geschrieben.

Die Optionen 4 bis 7 gelten nur fiur CHET und EXPOS, da in REPOS die Druckausgabe Uber ei-
nen eigenen Schalter (IDOR) gesteuert wird.

Option 4:

100" = 4: In CHET und EXPOS werden die Ergebnisse in alle Dateien mit den Endungen out,
cok, cet, edo und eet geschrieben, d.h. Ausgabe aller méglichen Optionen,

Option 5:

I00* = 5: In CHET und EXPOS werden die Ergebnisse in alle Dateien mit den Endungen out,
cok und edo geschrieben,

Option 6:

100" = 6: In CHET und EXPOS werden die Ergebnisse in alle Dateien mit den Endungen cok,
cet, edo und eet geschrieben,

Option 7:

100* = 7: In CHET und EXPOS werden die Ergebnisse in alle Dateien mit den Endungen out,
cet und eet geschrieben.

Jede der im folgenden beschriebenen Dateien enthélt in den ersten beiden Zeilen die GréBen

CTEXTI Kommentarzeile aus dem JIF
CDATPL  Datum des Programmlaufs
CTIMPL  Zeit des Programmlaufs

zur Charakterisierung und ldentifizierung zusammengehdriger Ausgabedateien eines Rechen-
laufs.
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8.3.3

Ausgabedateien von REPOS

Der weitere Inhalt der Ausgabedateien von REPOS ist im folgenden tabellarisch dargestellt. Die
Informationen werden flr alle in REPOS gerechneten Nuklide fiir alle Zeitpunkte TN ausgege-

ben.

8.3.3.1

Die Vorspanndatei fiir die REPOS-Ausgabe (.rvs)

Die Vorspanndatei der REPOS-Ausgabe hat die Erweiterung rvs und enthalt die Steuerdaten zur
Interpretation der Ausgabedateien. Sie enthélt im einzelnen die folgenden GrdBen:

1. Zeile:

2. Zeile:

3. Zeile:

4, Zeile:

5. Zeile:

6. Zeile:

7. Zeile:

8. Zeile:

9. Zeile:

10.Zeile:

Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-
sten Zeile des Job-Input-Files lbernommen, Format A80.
Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).

Anzahl der inklusive des Wurzelsegments CNAZEF zur Ausgabe ausgewahlten Seg-
mente/Gebinde (= 1 + NOSR).
Diese Anzabhl ist auf < 10 begrenzt. Format 110.

Name des als Schnittstelle zum Deckgebirge ausgewéahiten Segments CNAZEF und
die Namen der NOSR ausgewahlten Segmente/Gebinde, eventuell mit einer Fortset-
zungszeile, Format 8(A10).

Anzahl der in REPOS gerechneten Nuklide NNY, Format I10.

Namen aller in REPOS gerechneten Nuklide (Elementname und Massenzahl) und die
relative Adresse INY(2) des jeweiligen Tochternuklids. Eventuell erforderliche Fortset-
zungszeilen, Format 8(2X,A2,1X,13,12).

fur das erste Segment/Gebinde: Anzahl ausgegebener sonstiger Stréme (Komponen-
ten von RUZY und RUSY), Format I10.

Fir das erste Segment/Gebinde: Namen der in Zeile 7 angegebenen Anzahl sonstiger
Stréme. Eventuell mit erforderlichen Fortsetzungszeilen, Format 8(A10).

Fir das erste Segment/Gebinde: Anzahl ausgegebener zeitabhéngiger Variablen
(Komponenten von RUDY und RBPY), Format 110.

Fir das erste Segment/Gebinde: Namen bzw. Positionsbezeichnungen der in Zeile 9
angegebenen Anzahl zeitabhangiger Variablen. Eventuell mit erforderlichen Fortset-
zungszeilen, Format 8(A10).

Die Zeilen 7 bis 10 wiederholen sich flr jedes ausgewéhlte Segment/Gebinde bis zum Ende der
Datei, bzw. bis zum Kennwort, nach dem Angaben fir Segmente mit ortsabhangiger Radionu-
klidkonzentration erfolgen.
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11.Zeile:

12.Z¢eile:

13.Zeile:

14.Zeile:

15.7Zeile:

16.Zeile:

8.3.3.2

Kennwort %%ROK, Format A5 (linksbiindig).

Dieses Kennwort leitet einen Bereich von Daten ein, der flir die Weiterverarbeitung der
Daten aus der rok-Datei mit EmosPlot benétigt wird, siehe Abschnitt 8.3.3.7.

Anzahl der ortsabhéngigen Segmente, Format I10.

Namen der ortsabhdngigen Segmente, Format 8A10.
Falls mehr als 8 Segmente ausgewahlt wurden, 1 Fortsetzungszeile im gleichen For-

mat.

Blockzahlen der ortsabhéangigen Segmente, Format 8(110).
Falls mehr als 8 Segmente ausgewéahlt wurden, 1 Fortsetzungszeile im gleichen For-

mat.
Anzahl der Ausgabezeitpunkte, Format I10.

Ausgabezeitpunkte, Format 8(1PE10.3).
Falls mehr als 8 Ausgabezeitpunkte ausgewahit wurden, erforderliche Fortsetzungs-
zeilen im gleichen Format.

Die Datei mit den Nuklidausgangsstrémen der Segmente (.rns)

Die Nuklidausgangsstréme sind fiir alle in der Vorspanndatei (sieche Kapitel 8.3.3.1) angegebe-
nen Radionuklide und Segmente in der Datei mit der Erweiterung ms abgelegt. Diese Datei ent-
halt far jeden Zeitschritt die folgenden GréRen:

1. Zeile:

2. Zeile:
3. Zeile:

4, Zeile:

5. Zeile:

Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-

sten Zeile des Job-Input-Files bernommen, Format A80.
Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
Ende des aktuellen Zeitschritts TN, Format 1PE10.3.

Nuklidstrome fir alle in REPOS gerechneten Nuklide fur das als Schnittstelle zum
Deckgebirge ausgewéhlte Wurzelsegment CNAZEF, eventuell mit den erforderlichen
Fortsetzungszeilen, Format 8(1PE10.3).

Nuklidstrdme flr alle in REPOS gerechneten Nuklide fur alle neben dem Wurzelseg-
ment in der Vorspanndatei angegebenen Segmente/Gebinde. Fir jedes Segment/Ge-
binde eine Zeile, eventuell jeweils mit Fortsetzungszeilen.Format 8(1PE10.3)

Die Zeilen 3 bis 5 wiederholen sich flr jeden in REPOS gerechneten Zeitpunkt bis zum Ende der

Datei.
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8.3.3.3 Die Datei mit den sonstigen Strdmen aller ausgewahlten Segmente
und Gebinde (.rss)

Die Datei mit der Erweiterung rss enthélt alle sonstigen Strémen (neben den Nuklidstrémen) flir
alle in der Vorspanndatei angegebenen Segmente/Gebinde und Komponenten. Sie enthélt im
einzelnen die folgenden GréBen:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-

sten Zeile des Job-Input-Files Gbemommen, Format A8O.
2. Zeile: Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
3. Zeile: Ende des aktuellen Zeitschritts, Format 1PE10.3.

4. Zeile: Zeitschrittrelevanter Strom (RUZY) und sonstige Stréme (RUSY) gemaf der in der Vor-
spanndatei (siehe Kapitel 8.3.3.1) in Zeile 7 angegebenen Anzahl flir das als Schnitt-
stelle zum Deckgebirge ausgewahlte Wurzelsegment CNAZEF, eventuell mit den
erforderlichen Fortsetzungszeilen, Format 8(1PE10.3).

5. Zeile: Zeitschrittrelevanter Strom (RUZY) und sonstige Strome (RUSY) gemafB der in der
Vorspanndatei (siehe Kapitel 8.3.3.1) in Zeile 7 angegebenen Anzahl fiir alle neben
dem Wurzelsegment in der Vorspanndatei angegebenen Segmente/Gebinde. Fir je-
des Segment/Gebinde eine Zeile, eventuell jeweils mit Fortsetzungszeilen,

Format 8(1PE10.3).

Die Zeilen 3 bis 5 wiederholen sich far alle in REPOS gerechneten Zeitpunkte bis zum Ende der
Datei.

8.3.3.4  Die Datei mit den weiteren zeitabhangigen AusgabegréBen (.rzv)

Die Datei mit der Erweiterung rzv enthalt alle sonstigen zeitabhangigen Variablen, wie beispiels-
weise segmentspezifische physikalische Parameter. Sie enthalt im einzelnen die folgenden Gro-
Ben:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-

sten Zeile des Job-Input-Files (lbernommen, Format A80.
2. Zeile: Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
3. Zeile: Ende des aktuellen Zeitschritts, Format 1PE10.3.

4. Zeile: Zeitabhéngige Variable (RUDY und RBPY) gem&R der in der Vorspanndatei (siehe Ka-
pitel 8.3.3.1) in Zeile 9 angegebenen Anzabhl fiir das als Schnittstelle zum Deckgebirge
ausgewahlte Wurzelsegment CNAZEF, eventuell mit den erforderlichen Fortsetzungs-
zeilen, Format 8(1PE10.3).
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5. Zeile: Zeitabhéngige Variable (RUDY und RBPY) gemanB der in der Vorspanndatei (siehe Ka-
pitel 8.3.3.1) in Zeile 9 angegebenen Anzahl fiir alle neben dem Wurzelsegment in der
Vorspanndatei angegebenen Segmente/Gebinde. Fiir jedes Segment/Gebinde eine
Zeile, eventuell jeweils mit Fortsetzungszeilen, Format 8(1PE10.3).

Die Zeilen 3 bis 5 wiederholen sich fir alle in REPOS gerechneten Zeitpunkte bis zum Ende der
Datei.

8.3.3.5 Die Datei mit den aktuellen Nuklidinventaren und sonstigen Nuklid-
daten (.rnd)

Das bei jedem Zeitschritt aktuelle Nuklidinventar und die maximal fiinf sonstigen Nukliddatensat-
ze werden in der Datei mit der Erweiterung rnd gespeichert. Die Datei enthélt im einzelnen die
folgenden GréBen:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-

sten Zeile des Job-Input-Files Gbernommen, Format A80.
2. Zeile: Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
3. Zeile: Ende des aktuellen Zeitschritts, Format 1PE10.3.

4. Zeile: Aktuelles Nuklidinventar (RBIY) aller in REPOS gerechneten Nuklide flir das als
Schnittstelle zum Deckgebirge ausgewahlte Wurzelsegment CNAZEF, eventuell mit
den erforderlichen Fortsetzungszeilen, Format 8(1PE10.3).

5. Zeile: und 4 folgende Zeilen: wie Zeile 4, aber jeweils einer von flnf weiteren Nukliddatensat-
zen (RBNY) aller in REPOS gerechneten Nuklide fiir das als Schnittstelle zum Deckge-
birge ausgewéhlte Wurzelsegment CNAZEF, eventuell mit den erforderlichen
Fortsetzungszeilen, Format 8(1PE10.3).

6. Zeile: und folgende Zeilen: wie bei Zeilen 4 und 5 beschrieben das aktuelle Nuklidinventar
(RBIY) und finf weitere Nukliddatensatze (RBNY) fir alle neben dem Wurzelsegment
in der Vorspanndatei angegebenen Segmente/Gebinde. Fir jedes Segment/Gebinde
6 Datenblécke bestehend aus dem aktuellen Nuklidinventar und den flnf weiteren
Nukliddatensétzen jeweils fir alle in REPOS gerechneten Nuklide,

Format 8(1PE10.3).

Die Zeilen 3 bis 6 wiederholen sich fiir alle in REPOS gerechneten Zeitpunkte bis zum Ende der
Datei.
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8.3.3.6  Die Datei mit den SteuergréBen fiir die Zeitschrittweite (.rad)

Die Datei mit der Erweiterung rad enthélt die SteuergréBen, welche die Zeitschrittweite beein-
flussen. Sie kann nicht fiir eine Plotausgabe verwendet werden, sondern dient der Erstellung von
Tabellen mit Hilfe des Postprozessors EmosPrint. Die Datei enthalt im einzelnen die folgenden
GréBen:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-

sten Zeile des Job-Input-Files Gbernommen, Format A80.
2. Zeile: Datum und Zeit des Rechenlaufs, : Format 2(A10).
3. Zeile: Ende des aktuellen Zeitschritts, Format 1PE10.3.

4. Zeile: Nummer des aktuellen Zeitschritts, aktuelle Zeitschrittweite und relative Stroméande-
rung (EPS) zur Schrittweitensteuerung, Format 110, 2(1PE10.3).

5. Zeile: Angabe, ob die Steuerung tiber EPS erfolgt ist oder nicht, Name des Segments oder
Gebindes, das EPS gesetzt hat, Name des Effekis, der EPS gesetzt hat, Nummer des
Stroms, bzw. Nuklids, das EPS gesetzt hat, Maximalwenr der aktuellen Zeitschrittweite,
entspricht DTM zum Drucken, Angabe, ob die Steuerung iber DTM erfolgt ist oder
nicht, Name des Segments oder Abfallgebindes, das DTM gesetzt hat, entspricht
CBDTM zum Drucken, Name des Effekts, der DTM gesetzt hat, entspricht CEDTM
zum Drucken, Format 3(A10),110,1PE10.3,3(A10)

6. Zeile: Segment- und gebindespezifisch festgelegter Zeitpunkt, entspricht TNE zum Drucken,
Angabe, ob die Steuerung lber TNE erfolgt ist oder nicht, Name des Segments oder
Abfallgebindes, das TNE gesetzt hat, entspricht CBTNE zum Drucken, Name des Ef-
fekts, der TNE gesetzt hat, entspricht CETNE zum Drucken, segment- und gebinde-
spezifisch festgelegter Zeitpunkt = TNV zum Drucken, Angabe, ob die Steuerung Uber
TNV erfolgt ist oder nicht, Name des Segments oder Abfallgebindes, das TNV gesetzt
hat, entspricht CBTNV zum Drucken, Name des Effekts, der TNV gesetzt hat, ent-
spricht CETNV zum Drucken, Format 2(1PE10.3, 3(A10)).

Die Zeilen 3 bis 6 werden flr jeden in REPOS gerechneten Zeitpunkt wiederholt bis zum Ende
der Datei.

8.3.3.7 Die Datei mit den Konzentrationsprofilen in Segmenten mit ortsab-
hangiger Radionuklidkonzentration (.rok)

Die Nuklidinventare aller Blocke der ortsabhangigen Segmente werden, gemeinsam mit den zu-
gehorigen Ortsangaben, flir maximal neun Beobachtungszeitpunkte in der Datei mit der Erweite-
rung rok abgelegt. Diese Datei besitzt folgende Struktur:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufs. Diese Zeile wird aus der er-
sten Zeile des Job-Input-Files (ilbernommen, Format A80.
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2. Zeile: Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
3. Zeile: 1. Ausgabezeitpunkt, Format 1PE10.3.

4, Zeile: Ortskoordinate des Mittelpunkts vom 1. Block des 1. ortsabhéngigen Segments, bezo-
gen auf den Segmentanfang, Format 1PE10.3.

5. Zeile: Konzentrationen aller gerechneten Nuklide im 1. Block des 1. ortsabhédngigen Seg-
ments, Format 8(1PE10.3).

Falls mehr als 8 Radionuklide ausgewahlt wurden, erforderiiche Fortsetzungszeilen im
gleichen Format.

Fir alle weiteren Blécke des 1. ortsabhangigen Segments werden die Zeilen 4 und 5
wiederholt, incl. erforderlicher Fortsetzungszeilen.

6. Zeile: und folgende: Wiederholung der letzten beiden Zeilen fiir alle ortsabhangigen Segmen-
te. (Ortskoordinate, Konzentrationen).

Die Zeilen 3 bis 5 wiederholen sich fiir alle weiteren Ausgabezeitpunkte bis zum Ende der Datei.

8.3.4  Ausgabedateien von CHET

Die Ausgabe von CHET erfolgt in zwei Ausgabedateien mit einer gemeinsamen Vorspanndatei
cvs. Die Ausgabedatei mit der Erweiterung czk gibt die Zeitabhéngigkeit der Konzentrationen an
der fir die Datenlibergabe an EXPOS ausgewéhlten Beobachtungsstelle und an maximal 10
weiteren Beobachtungsstellen wieder. Die Datei mit der Erweiterung cok enthalt fir maximal 10
ausgewahlte Zeitpunkte die Ortsabh&ngigkeit der Konzentrationen.

Die Konzentrationen werden fur alle in CHET gerechneten Nuklide ausgegeben. Im Falle der
Zeitabhangigkeit werden die Ausgabezeitpunkte herausgeschrieben, die durch die entsprechen-
den Parameter im JIF definiert sind. Dabei wird auf die Beobachtungsstellen interpoliert. Bei der
Ausgabe der Ortsabhangigkeit werden die Konzentrationen an allen Blockmittelpunkten interpo-
liert auf die Beobachtungszeitpunkte ausgegeben.

Die zur Berechnung der Kollektivdosis benétigten Strome werden in EXPOS aus den Konzentra-
tionen und dem Volumenstrom berechnet.

8.3.4.1  Die Vorspanndatei fiir die CHET-Ausgabe (.cvs)

Die Vorspanndatei der CHET-Ausgabe hat die Erweiterung cvs und enthélt die Steuerdaten zur
Interpretation der Ausgabedateien. Sie enthalt im einzelnen die folgenden GréBen:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-
sten Zeile des Job-Input-Files lbernommen, Format A80.
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2. Zeile: Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).

3. Zeile: Anzahl der inklusive der Ubergabestelle zu EXPOS ausgewahiten Beobachtungsstel-
len. Diese Anzahl ist auf 11 begrenzt, Format I110.

4. Zeile: Ort der Ubergabestelle zu EXPOS und Orte der weiteren Beobachtungsstellen, even-
tuell mit einer Fortsetzungszeile, Format 8(1PE10.3).

5. Zeile: Anzahl der ausgewdhiten Beobachtungszeitpunkte. Diese Anzahl ist auf 10 begrenzt,

Format I10.
6. Zeile: Beobachtungszeitpunkte, Format 8(1PE10.3).
7. Zeile: Anzahl derin CHET gerechneten Nuklide, Format I10.

8. Zeile: Namen aller in CHET gerechneten Nuklide (Elementname und Massenzahl) und die
relative Adresse des jeweiligen Tochternuklids. Eventuell erforderliche Fortsetzungs-
zeilen, Format 8(2X,A2,1X,I3,12).

8.3.4.2 Die Datei mit der Zeitabhangigkeit der Nuklidkonzentration (.czk)

Die czk-Datei enthalt nach den Kommentarzeilen und dem Volumenstrom, der durch das Modell-
gebiet flieBt, fir jeden Ausgabezeitpunkt folgende GréB3en:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-

sten Zeile des Job-Input-Files tbernommen, Format A80.
2. Zeile: Datum und Zeit des Rechenlauts, Format 2(A10).
3. Zeile: Volumenstrom durch das Ausbreitungsgebiet, Format 1PE10.3.

4, Zeile: Ausgabezeitpunkt, fiir den die Nuklidkonzentration gilt, Format 1PE10.3.

5. Zeile: Nuklidkonzentrationen fiir alle Nuklide an der Ubergabestelle zu EXPOS und den wei-
teren Beobachtungsstellen, eventuell mit den erforderlichen Fortsetzungszeilen.
Format 8(1PE10.3).

Die Zeilen 4 bis 5 wiederholen sich fiir jeden Ausgabezeitpunkt bis zum Ende der Datei. Die Aus-
gabezeitpunkte werden durch die Parameter RTANF, RTEND und ITDEK im JIF festgelegt.

8.3.4.3  Die Datei mit der Ortsabhéngigkeit der Nuklidkonzentration (.cok)

Die Datei mit der Erweiterung cok enthélt nach den Kommentarzeilen fiir jeden Beobachtungs-
zeitpunkt folgende GréBen:
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1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-

sten Zeile des Job-Input-Files ibernommen, Format A80.
2. Zeile: Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
3. Zeile: Absolute Ortsangabe fir alle Blockmittelpunkte, Format 8(1PE10.3).

4. Zeile: Nuklidkonzentrationen f{ir alle Nuklide und alle Zeitpunkte an den Blockmittelpunkten,
interpoliert auf die entsprechenden Beobachtungszeitpunkte, eventuell mit den erfor-
derlichen Fortsetzungszeilen, Format 8(1PE10.3).

Die Zeilen 3 bis 4 wiederholen sich fiir jeden Beobachtungszeitpunkt bis zum Ende der Datei.

8.3.5 Ausgabedateien von EXPOS

Aus den Aktivitdtskonzentrationen in der als Schnittstelle zur Biosphére ausgewéahlten Beobach-
tungsstelle werden die Dosisbelastungen flir mehrere auszuwahlende Personengruppen berech-
net. Diese Dosisbelastungen werden fir alle in EXPOS gerechneten Zeitpunkte gemeinsam in
der Datei mit der Erweiterung edo abgelegt. Die Ausgabe aus dem Modul EXPOS besteht damit
nur aus der Vorspanndatei und der Datei mit den Dosisbelastungen. Eventuell berechnete Kol-
lektivsdosen werden in die Datei mit der Erweiterung out geschrieben.

8.3.5.1  Die Vorspanndatei fiir die EXPOS-Ausgabe (.evs)

Die Vorspanndatei der EXPOS-Ausgabe hat die Erweiterung evs und enthalt die Steuerdaten
zur Interpretation der Ausgabedateien. Sie enthélt im einzelnen die folgenden GréBen:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-
sten Zeile des Job-Input-Files Glbernommen, Format A80.

2. Zeile: Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
3. Zeile: Anzahl der zur Ausgabe ausgewahlten Personengruppen Format I10.
4. Zeile: Namen der ausgewéhlten Personengruppen, Format 8(A10).
5. Zeile: Anzahl der in EXPOS gerechneten Nuklide NNE, Format I110.

6. Zeile: Namen aller in EXPOS gerechneten Nuklide (Elementname und Massenzahl) mit rela-
tiver Adresse INTE des jeweiligen Tochtemnuklids und Namen der Summendosis und
der symbolischen Nuklide mit Angabe der Anzahl Nuklide, aus denen sich die Summen
jeweils zusammensetzen. Die symbolischen Nuklide werden mit dem Namen des er-
sten Nuklids in der Kette bezeichnet mit vorangestelltem ‘+’-Zeichen. Eventuell erfor-
derliche Fortsetzungszeilen, Format 8(1X,A1,A2,1X,13,12).
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8.3.56.2 Die Ausgabedatei mit den Dosisraten (.edo)

In der Datei mit der Erweiterung edo sind die Dosisbelastungen aller in EXPOS ausgewahlten
Personengruppen gespeichert. Die Datei enthalt im einzelnen die folgenden Gréfen:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-

sten Zeile des Job-Input-Files tbernommen, Format A80.
2. Zeile: Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
3. Zeile: Ende des aktuellen Zeitschritts, Format 1PE10.3.

4, Zeile: Dosisbelastung flr die erste in Zeile 3 der Vorspanndatei ausgewéahlite Personengrup-
pe. Dosiswerte aller Radionuklide und aller symbolischen Nuklide mit eventuell erfor-
derlichen Fortsetzungszeilen, Format 8(1PE10.3).

5. Zeile: und folgende: Dosisbelastung fiir die n-te in Zeile 3 der Vorspanndatei ausgewahlte
Personengruppe. Dosiswerte aller Radionuklide und aller symbolischen Nuklide mit
eventuell erforderlichen Fortsetzungszeilen, Format 8(1PE10.3).

Die Zeilen 3 bis 5 werden fiir jeden in EXPOS gerechneten Zeitpunkt wiederholt bis zum Ende
der Datei.

8.3.6 Ausgabedateien des Statistikteils

In einer probabilistischen EMOS-Rechnung wird fir jede Simulation eine Stichprobe der aktuel-
len Werte der unabhangigen Parameter gezogen und in der Stichprobendatei mit der Erweite-
rung spl abgelegt. Die Dosiswerte jeder Simulation mit einer Radionuklidfreisetzung werden in
der Ausgabedatei mit der Erweiterung sdo gespeichert. Die Kontrolldatei mit der Erweiterung sko
enthélt Zusatzinformationen (iber jede Simulation, u.a. die Angabe, ob die aktuelle Simulation zu
einer Freisetzung gefuhrt hat oder nicht, sowie Angaben zu Start und Ende der jeweiligen Simu-
lation.

8.3.6.1  Die Vorspanndatei der probabilistischen Rechnung (.svs)

Die Vorspanndatei mit der Erweiterung svs enthélt die Steuerdaten fiir den Statistik-Postprozes-
sor. Sie enthalt im einzelnen die folgenden GréBen:

1. Zeile: Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-

sten Zeile des Job-Input-Files Gbernommen, Format A80.
2. Zelle: Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
3. Zeile: Anzahl ausgewéhliter Personengruppen (immer = 1), Format I10.
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4. Zeile: Bezeichnung der ausgewahlten Personengruppe, Format A10.

5. Zeile

6. Zeile

: Gesamtzahl der Nuklide, Anzahl realer Nuklide, Anzahl symbolischer Nuklide,
Format 3(110).

: Namen aller Nuklide mit Nukleonenzahl sowie Namen der symbolischen Nuklide,
Format 8(2X, A2, 14,2X).
Falls mehr als 8 Nuklide ausgegeben werden, erforderliche Fortsetzungszeilen,
Format 8(2X, A2, 14,2X).

7. Zeile: Anzahl der Zeitpunkte, fiir die eine Ausgabe in die sdo-Datei erfolgt,

8. Zeile

Format I10.

: Anzahl der Simulationen, Format 110.

8.3.6.2 Die Datei mit der Stichprobenmatrix (.spl)

Die Datei mit der Erweiterung spl enthélt die Daten der fiir eine probabilistische Rechnung gezo-
genen Stichprobe. Fiir jede Monte-Carlo-Simulation wird flir jeden unabhéngig variierten Para-
meter der jeweils zuféllig gezogene Wert in einer Matrix abgespeichert. Die spl-Datei wird im
Programm SAMPLE des Rechenteils IN zu Beginn eines Rechenlaufs erstellt, und die aktuellen
Werte flir eine Simulation werden dann jeweils aus dieser Datei im Rechenteil CALC eingelesen.

Am Anfang der spl-Datei werden Daten zu den variierten Parametern abgespeichert, um das
Weiterverarbeiten der Rechenergebnisse im Statistik-Postprozessor EmosStatist zu erleichtern.
Im einzelnen enthalt die Datei folgende Angaben:

1. Zeile: Anzahl der unabhéngig variierten Parameter NV Format I5.

2. Zeile: Bezeichnung “VARIABLE”, gefolgt von der Nummer der ersten unabhéngigen Varia-

blen, einem Doppelpunkt “” und der Bezeichnung der unabhéngigen Variablen

Format A9,15,A2,A50.
Die Bezeichnung der Variablen wird aus der entsprechenden Kommentarzeile in der
STDA-Datei tlbernommen, siehe Kapitel 8.2.5.

Fur alle NV unabhangigen Variablen eine Fortsetzungszeile im gleichen Format.

3. Zeile: Obere und untere Grenze der ersten unabhéngigen Variablen (Xmin, Xmax) sowie Ver-

teilungstyp der Variablen (IVTS(KVS)), Format 2E15.3,15.

Fir alle NV unabhéngigen Variablen eine Fortsetzungszeile im gleichen Format.

4. Zeile: und folgende bis EOF (End of File):

Fir jede Simulation: Nummer der Simulation und NV Werte der unabhéngigen Varia-
blen flr die aktuelle Simulation, Format 15,5X,7E10.3.
Falls NV > 7, entsprechend viele Fortsetzungszeilen, Format 10X,7E10.3.
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8.3.6.3 Die Ergebnisdatei der probabilistischen Rechnung mit den Dosiswer-
ten fiir alle Simulationen (.sdo)

Die sdo-Datei enthalt fur alle Simulationen mit einer Radionuklidfreisetzung die Dosiswerte fiir
die ausgewahite Personengruppe und flr alle in EXPOS gerechneten Radionuklide zu allen bei
der probabilistischen Rechnung ausgewéhlten Zeitpunkten. Die sdo-Datei wird mit Hilfe des Sta-
tistik-Postprozessors EmosStatist ausgewertet, der an anderer Stelle beschrieben wird. Die aus-
gewahlten Zeitpunkte sind im JIF in den Zeilen 82 und 83 angegeben, siehe Kapitel 8.1.2.

Die Struktur der sdo-Datei besteht aus Blécken mit den Dosiswerten fir jede Simulation mit einer
Radionuklidfreisetzung. Im einzelnen:

Fur die erste Simulation mit einer Radionuklidfreisetzung:
1. Zeile: Nummer der Simulation und aktueller Zeitpunkt, Format 15,E15.5.

2. Zeile: Fir den ersten ausgewahiten Zeitpunkt die Dosiswerte flir die NNE in EXPOS gerech-
neten Radionuklide, die Summendosis und die NSE Teilsummen von Radionukliden,
Format 8E10.3.

Falls NNE + NSE + 1 > 8 entsprechend viele Fortsetzungszeilen im Format 8E10.3.
Die Anzahl der zu rechnenden Radionuklide und der Teilsummen wird im EXPOS-Teil
des JIF in den Zeilen 63 und 65 angegeben.

3. Zeile: und folgende: Fir alle weiteren ausgewahlten Zeitpunkte jeweils ein Datensatz wie in
den Zeilen 1 und 2 mit Angabe der Nummer der Simulation, dem aktuellen Zeitpunkt

und den Dosiswerten.

Fir alle weiteren Simulationen mit einer Radionuklidfreisetzung ein Block von Daten entspre-
chend den Zeilen 1 bis 3 fir die erste Simulation mit einer Radionuklidfreisetzung.

Bei allen Simulationen ohne eine Radionuklidfreisetzung werden keine Daten in die sdo-Datei
abgespeichert.

8.3.6.4 Die Ergebnisdatei der probabilistischen Rechnung mit den Summen-
dosen (.sdm)

Diese Datei mit der Erweiterung sdm wird fiir die Postprozessoren EmosStatist und EmosStudy
benétigt, damit die Erzeugung von Abbildungen und Tabellen schneller ablduft. Sie wird nicht
von EMOS, sondern von den Postprozessoren erzeugt. In dieser Datei werden nur die Summen-
dosen fir jede Simulation mit Radionuklidfreisetzung und die jeweilige maximale Summendosis
abgespeichert.

Die Datei mit den Summendosen hat folgende Struktur:

1. Zeile: Datum und Uhrzeit des Beginns der EMOS-Rechnung  Format 2A10.

315



2. Zelle: Anzahl der Simulationen mit einer Radionuklidfreisetzung,
Format I12.

3. Zeile: Nummemn der Simulationen mit einer Radionuklidfreisetzung, mit eventuell erforderli-
chen Fortsetzungszeilen, Format 918.

4. Zeile: Kennung “Zeitpunkte”, Format A10.

5. Zeile: Zeitpunkte, an denen die Summendosen wahrend eines EMOS-Rechenlaufs in der
Datei mit der Erweiterung sdo abgelegt werden, Format 4F16.2.

Bei mehr als 4 Zeitpunkten erforderliche Fortsetzungszeilen im gleichen Format.

6. Zeile: Kennung “Dosen”, die den Beginn der Datenblécke mit den Summendosen einleitet,
Format A5.

7. Zeile: Fir die erste Simulation mit einer Radionuklidfreisetzung: fir jeden in Zeile 5 angege-
benen Zeitpunkt die Summendosis, Format 4E16.8.

Bei mehr als 4 Zeitpunkten erforderliche Fortsetzungszeilen im gleichen Format.
8. Zeile: Kennung “Maximum”, : Format A7.
9. Zeile: Die maximale Summendosis flir die aktuelle Simulation, Format E16.8.

10.Zeile: und folgende: fir jede Simulation mit einer Radionuklidfreisetzung ein Block entspre-
chend den Zeilen 7 bis 9 fiir die erste Simulation mit Freisetzung.

11.Zeile: Kennung s##%ENDE, Format A7.
Diese Kennung muB in der letzten Zeile der Datei stehen.

8.3.6.5 Die Kontrolldatei der probabilistischen Rechnung (.sko)

Die Kontrolldatei mit der Erweiterung sko wird bei jedem Rechenlauf, auch bei deterministischen
Rechnungen, angelegt. Sie enthélt fiir jede Simulation, bzw. fir einen einzelnen determini-
stischen Rechenlauf, Angaben (ber den Beginn und das Ende der Rechnung sowie eine Anga-
be, ob es zu einer Radionuklidfreisetzung gekommen ist oder nicht. Die Kontrolldatei wird bei der
Weiterverarbeitung im Statistik-Postprozessor EmosStatist verwendet.

Die Kontrolldatei besteht aus einem Datei-Header mit den Uberschriften und einer Ausgabezeile
fir jeden Rechenlauf.

1. Zeile: 1. Kommentarzeile mit der Uberschrift der folgenden Tabelle,
Format A80.

2. Zeile: 2. Kommentarzeile mit der Uberschrift der folgenden Tabelle,
Format A80.
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3. Zeile: Leerzeile zur Abtrennung der Uberschrift von der Tabelle.

4. Zeile: und folgende: fiir jeden Rechenlauf, d.h. bei probabilistischen Rechnungen fiir jede Si-
mulation, eine Zeile mit folgenden Angaben:

Nummer der Simulation, Datum und Zeit des Beginns der Simulation, verbrauchte
CPU-Zeit fur die Module REPOS, CHET und EXPOS (jeweils in Minuten), Zeit des En-
des der Simulation, Kommentar mit Angabe, ob es eine Freisetzung gegeben hat oder
nicht, Nummer der aktuell gerechneten Simulation (eventuell neu gezéhlt nach einem
Neustart des Programms) und Anzahl der Simulationen mit einer Nuklidfreisetzung
(evtl. bezogen auf einen Neustart des Programms).

Format 15, 1X, 2(A10), 3(A9), A10, A4, 1X, 2(I5, 1X).

Die Kontrolldatei wird bei Beginn eines Rechenlaufs gedffnet und Ergebnisse an vorhandene
Daten angefiigt. Das bedeutet, daB bei deterministischen Rechnungen, die immer unter demsel-
ben Namen gestartet werden, die Kontrolldatei immer groBer wird.

8.3.7 Ausgabe von Endtabellen

In Abhéngigkeit von den Schalterstellungen IDOR, I00C und IOOE werden neben der Stan-
dard-Ausgabedatei mit der Erweiterung out in den Modulen REPOS, CHET und EXPOS die Da-
teien mit den Erweiterungen ret, cet und eet angelegt, in welcher in sequentieller Form Daten fiir
die Erzeugung von Endtabellen mit Hilfe des Postprozessors EmosPrint abgelegt werden. Eine
Beschreibung der Datei out ist nicht notwendig, da die erforderlichen Erlauterungen direkt mit in
die Datei ausgegeben werden. Die Schalter IDOR, IOOC und IOOE werden in den Zeilen 26, 50
und 69 der JIF-Beschreibung des jeweiligen Moduls erldutert. Im folgenden werden die Uberga-
bedateien flir EmosPrint beschrieben.

8.3.7.1  Endtabellen fiir REPOS (.ret)

Die Datei mit der Erweiterung ret enthélt alle Informationen eines Rechenlaufes, die zur Erzeu-
gung von Endtabellen mit dem Postprozessor EmosPrint erforderlich sind. Je nach Schalterstel-
lung ITA (siehe Zeile 28 der JIF-Beschreibung fiir den Teil REPOS) kénnen einzelne Teilbereiche
zwischen 2 Kennwértern entfallen. Im folgenden ist die vollstandige Struktur einer ret-Datei auf-
gelistet, wobei diese Tabellen erzeugt werden kénnen:

- Freisetzung in Bq oder kg,

- freigesetzte Massensummen,

- relative Freisetzungen,

- Freisetzungs-Ubersicht,

- Chroniken der Abfallgebinde und Segmente,

- Laugenbewegungen im Grubengebéude,

- Zeitpunkte des Erreichens von Léslichkeitsgrenzen.
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Diese Tabellen werden zusatzlich in der Datei mit der Erweiterung out gespeichert, falls der
Schalter IDOR entsprechend gewahit wird, siehe Zeile 26 der JIF-Beschreibung flir das Modul

REPOS.

Die Datei mit der Erweiterung ret hat im einzelnen folgenden Aufbau:

1. Zeile:

2. Zeile:

3. Zeile:

4, Zeile:

5. Zeile:

6. Zeile:
7. Zeile:

8. Zeile:

9. Zeile:

10.Zeile:

11.Zeile:

12.Z¢ile:

Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-
sten Zeile des Job-Input-Files Gbernommen, Format A80.

Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).

Dauer des Szenarios DASZ, Zeitpunkt des Laugenzutritts TL, Zeitpunkt des Beginns
der Freisetzung ZFA, Beginn des Auspressens von Lauge aus dem Grubengebaude,
Beginn des Auspressens von Lauge aus dem ausgewahlten Segment INAZEF, Ende
des aktuellen Zeitschritts TN, Format 6(E12.4).

Dauer der Betriebsphase -TB, Anzahl der Segmente und Abfallgebinde NBY, Anzahli
der Nuklide NNY, Anzahl der Elemente, Anzahl der zur Druckausgabe vorgesehenen

Segmente und Gebinde NDSR, Name des ausgewé&hlten Segments CNAZEF,
Format E12.4, 4(16), A12.

Anzahl der Spaltprodukte und der Nuklide in den 4 Zerfallsketten, NNRY/(1...5),

Format 5(I5).
Kennung “Freisetzung in Bq und kg”, Format A24.
Segmentname, Format A10.

Name des Nuklids, Massenzahl des Nuklids, Freisetzung in Bq, Freisetzung in kg,
Format A5,15,2(E12.4).

Entsprechend viele Fortsetzungszeilen fiir jedes Nuklid.

Freigesetzte Massensumme der 1. Nuklidreihe (nicht fir die Spaltprodukte), Namen
der Nuklide dieser Nuklidreihe und Massenzahlen, Format E12.4, 5(A5,15).

3 Fortsetzungszeilen fur die 2. bis 4. Nuklidreihe.

Fiir jedes ausgewéhite Segment oder Abfallgebinde einen Fortsetzungsblock wie in
den Zeilen 7 bis 9.

Kommentar “Freisetzung bezogen auf eingelagertes Inventar”,
Format A46.

und ff: jeweils ein Block fiir jedes ausgewéhilte Segment und jedes Nuklid analog den
Zeilen 7 bis 9.

Kommentar “Freisetzungs-[Jbersicht", Format A22.
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13.Zelle:

14.Zeile:

15.7Z¢ile:

16.Zeile:

17.Zeile:

18.Z¢ile:

19.Zeile:

8.3.7.2

Name des Nuklids, Massenzahl des Nuklids, eingelagertes Inventar in Bq und kg, frei-
gesetzte Inventare in Bq und kg fir das Wurzelsegment, freigesetzte Inventare in Bq
und kg flr alle Einlagerungsorte, relative Freisetzung fiir das Wurzelsegment und flr
die Einlagerungsorte, Format A5,15,8(E12.4).

Fur jedes Nuklid eine Fortsetzungszeile.

Kennung “Chronik der Gebinde”, Format A19.

Name des Gebindes, Meldung, Beginn der Mobilisierung, Ende der Mobilisierung, Zeit-

punkt des Abbruchs der Mobilisierung, Format A10,2X,A13,
3(E12.4).

Fir jedes Gebinde eine Fortsetzungszeile.
Kennung “Chronik der Segmente”, Format A20.

Name des Segments, Kontakt zur Geosphéare Ja/Nein, Meldung, Beginn des Laugen-
zuflusses, Ende des Laugenzuflusses, Zeitpunkt des Erreichens der Endporositéat, Be-
ginn des Auspressens aus dem Segment, von oben zugeflossene Laugenmenge, nach
oben abgeflossene Laugenmenge, von unten zugeflossene Laugenmenge, nach unten
abgeflossene Laugenmenge, Format 3A10,8(E12.4).

Fir jedes Segment eine Fortsetzungszeile.
Kennung “Laugenbewegungen”

Fir die Bereiche “Gesamt”, “Mittelfeld”, “Einlagerungsorte” und “Laugeneinschlisse” je
eine Zeile mit dem Namen des Bereichs, von oben zugeflossene Laugenmenge, von
unten zugeflossene Laugenmenge, nach oben abgeflossene Laugenmenge, Bilanz der
zu- und abgeflossenen Laugenmengen, aktuelles Laugenvolumen VL, Porenvolumen
am Ende der Betriebsphase, Format A10,6(E12.4).

Endtabellen fir CHET (.cet)

Die Datei mit der Erweiterung cet enthélt alle erforderlichen Daten zur Erzeugung von Endtabel-
len mit allgemeinen Daten des Chet-Rechenlaufs, den Daten zu den einzelnen Gebieten und
den maximalen Konzentrationen. Diese Tabellen kénnen mit dem Postprozessor EmosPrint er-

zeugt werden.

1. Zeile:

2. Zeile:

Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-
sten Zeile des Job-Input-Files ibernommen, Format A80.

Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
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3. Zeile:

4, Zeile:

5. Zeile:

6. Zeile:

7. Zeile:

8. Zeile:

9. Zelle:

10.Zeile:

11. Zeile:

12.Z¢ile:

8.3.7.3

Nummer des Blocks mit der Quelle IVINQUEL, Anzahl der Gebiete NGC, Anzahl der

Nuklide NNC, Anzahl der Elemente NEC, Anzahl der Materialien NMC,
Format 5I5.

Volumenstrom RVVS, Transportzeit des Fluids RVTRANS, Gitterpecletzahl RVPE,
Freisetzungsrate in den ersten Block RVINQUEL, Gesamtlange des Transportwegs
RVXGES, Format 5E15.7.

Variationsfaktor der Dispersionsldange RVVALPHA, Variationsfaktor der Diffusion
RVVDM, Variationsfaktor des Querschnitts (Verdiinnung) RVVDUENN, Zeitpunkt des
Endes der Freisetzung RTENDFR, Format 4E15.7.

Kennung “Gebiete”, Format A7.

Nummer des Gebiets, Zahl der Blocke im Gebiet IGBC, Name des Gebiets
CGNAMEC, Format 215,5X,A30.

Blockldnge in m, Anteil des Gebietes am Transportweg, Querschnitt des Gebiets RGA,
Format 3E15.7.

effektive Porositdt RMPOROQS, Dispersionsiange RMALPHAJ, Gesteinsdichte
RMRHO, Diffusionskonstante RMDM, Format 4E15.7.

Fir jedes Element eine Zeile mit den folgenden Angaben: Name des Elements, Ky4-
Wert und R¢ -Wert, Format A5,2E15.7.

Fur jedes weitere Gebiet Fortsetzungszeilen entsprechend den Angaben in den Zeilen
7 bis 10.

Kennung “Maximale Konzentrationen”, Format A24.

Name des Nuklids, Massenzahl des Nuklids, Zeitpunkt des Auftretens des Maximums,

Maximale Konzentration in qums. maximale Konzentration in mol/l,
Format A5,15,3E15.7.

Fir jedes Nuklid eine Fortsetzungszeile mit diesem Format.

Endtabellen fiir EXPOS (.eet)

Die Datei mit der Erweiterung eet enthélt die erforderlichen Daten zur Erzeugung der Endtabel-
len mit den Dosismaxima und den Kollektivdosen fiir Einzelnuklide und fir Nuklidsummen. Die
Anzahl der ausgewdhlten Personengruppen ist aus der Datei mit der Erweiterung evs zu entneh-

men.

1. Zeile:

2. Zeile:

Kommentarzeile zur Charakterisierung des Rechenlaufes. Diese Zeile wird aus der er-
sten Zeile des Job-Input-Files ibernommen, Format A80.

Datum und Zeit des Rechenlaufs, Format 2(A10).
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3. Zeile:
4. Zeile:

5. Zeile:

6. Zeile:

7. Zeile:

Kennung “Dosismaximum”, Format A12,
Namen der ausgewéhlten Personengruppen, Format 1X,7A11.

Name des Nuklids oder der Summe, Massenzahl des Nuklids oder laufende Nummer
der Summe, maximal 3 Paare mit: Zeitpunkt des Auftretens der maximalen Dosisbela-

stung und maximale Dosisbelastung fiir die ausgewahite Personengruppe,
Format A5,15,6E12.3.

Fir jedes Nuklid und jede Summe eine Folgezeile. Am Ende eines Blocks mit maximal
drei Personengruppen wird jeweils eine Leerzeile eingefigt.

Falls mehr als 3 Personengruppen ausgew&hit wurden, werden die Zeilen 5 ff wieder-
holt.

Kennung “Kollektivdosen”, Format A14.

Name des Nuklids oder der Summe, Massenzahl des Nuklids oder laufende Nummer
der Summe, Kollektivdosis berechnet aus Konzentrationen, Koliektivdosis berechnet
aus Stroémen, Format A5,15,2E12.3.

FUr jedes Nuklid eine Fortsetzungszeile bis zum Ende der Datei.
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A.1 Zusammenstellung der Variablen

a Konstante (bei der Konvergenzrate)

a mobiler Anteil eines Radionuklids (Chet)

aj(ts) spezifische Aktivitat pro Masseneinheit Salz (Subrosion)

a Anteil der gelosten Nuklide

ay o(i) relative Inventaranteile des i-ten Nuklids im Bereich x,
elementspezifisch beschrieben durch e(i).

A Querschnittsflache eines Segmentes, Verschlusses oder Blocks (Chet)

A Aktivitat des Nuklids i

At = Inventar vor der Nuklidbilanzierung,
A" = Inventar nach der Nuklidbilanzierung

Ao Anfangs-Aktivitit des Nuklids i
Ag (1) hypothetisches Aktivititsinventar von Gebinden
A1) Aktivitatsstrom des i-ten Nuklids
Index a: Ausgangsstrom, Index e: Eingangsstrom
Aij Aktivitatsstrom des i-ten Nuklids im j-ten Segment oder Gebinde
A Aktivitatsstrom durch Austauscheffekte
Aps Aktivitatsstrom durch Austauscheffekte (Versatz)
A AV Aktivitatsstrom durch Austauscheffekte (Verschlui3)
Ap Aktivitatsstrom durch Diffusion
Ag Aktivitatsstrom durch Gasstrom
Ak Aktivitatsstrom durch Druckgradienten
Atc Aktivitatsstrom durch Temperatur- und Konzentrationsgradient
B Breite eines Segmentes oder Verschlusses
c Konstante in der Permeabilitiatsbeziehung
c Nuklidkonzentration in Lésung (Chet)
Gi(tp) Konzentration des Nuklids i in Lauge zur Zeit des Freisetzungsbeginns (Subrosion)
(e Salzkonzentration
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Cad
Ck:Ch

CL

Cu

C(X1,X2 )

f fa
f (T.p)
fe
fa(T,p)
fz

fy, fo fa

Nuklidkonzentration am Sorbens

Konstante fir die Berechnung von f oder fg
Nuklidkonzentration in Lésung

Magnesiumkonzentration (Cpg ex = Im externen Segment)

Konzentration der gelésten Substanz U
Cy,ex = Konzentration im externen Segment)

Radionuklidkonzentration (= C1(x1) + Cp(X2))
C4(x4) = Anteil nur mit x,-Abhangigkeit
Ca(x2) = Anteil nur mit xo-Abh&ngigkeit

Cex = Konzentration im externen Segment

Konzentrationsdifferenz

Energieabsorption pro Volumeneinheit Lauge

Diffusionskoeffizient

hydraulischer Dispersionskoeffizient

molekularer Diffusionskoeffizient (Chet)

Elementnummer des Nuklids i

Verteilungsdichte der Behélterlebensdauer (= ng(t))

Hilfsfunktion fur den radioaktiven Zerfall

Reduktionsfaktor fiir die Konvergenz

Obergrenze der relativen Anderung des Porenvolumens in einem Zeitschritt
minimaler (maximaler) Reduktionsfaktor fur die Konvergenzrate
Proportionalitdtsfaktor bei Gastransport

Verkieinerungs- und VergréBerungsfaktor filr die Zeitschrittweite
Druck- und Temperaturabhangigkeit der Gasproduktion bei Korrosion
Proportionalitatsfaktor fiir die Permeabilitat

Druck- und Temperaturabhéngigkeit der Gasproduktion bei Radiolyse
Umrechnungsfaktor von Magnesiummasse in Zementmasse

Funktionen fir die Einzelanteile der Konvergenzrate
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F Konstante zur Berechnung des Nuklidtransports

F(t) Verteilungsfunktion der Behalterlebensdauer (= ng(t))
g Gravitationsbeschleunigung
g Dosisfaktor fiir das Nuklid i

G*%GPY  G-Faktoren fir o, B und y-Zerfall

GTrans Transfer-G-Faktor

hp,i Dosiskonversionsfaktor flr das Nuklid i

hq,i Konversionsfaktor far Aktivitat in Energie

H Hdhe eines Segmentes oder Verschlusses, bzw. Héhe des Salzstockes (Subrosion)
H; Dosis, hervorgerufen durch das Nuklid i

Hi Dosisrate, hervorgerufen durch das Nuklid i

He Hbéhe des Endlagerbereichs (Subrosion)

Le(i) Stoffmenge der Isotope des Elementes e(i)

j(i) Index fir das innere Segment bzgl. i

ji(T) oberflachenbezogene Reaktionsrate bei Glasgebinden
ir Reaktionsrate j(t) bei der Referenztemperatur

k Permeabilitét

k(i) Index fir das &uBere Segment bzgl. i

kp Permeabilitat eines Dammes

K(p,9,T) Konvergenzrate

Ky Kg-Wert

Ky Referenzkonvergenzrate

L Lange eines Segmentes oder Verschlusses

AL Langendifferenz zur Berechnung von Austauscheffekten
Lag) Léslichkeitsgrenze des Elements e zum Nuklid i

m Exponent bei der Berechnung der Konvergenzrate

m(t) Metallmasse
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mg eingelagerte Metallmasse
Mges Gesamtmasse (Lauge + Gestein)

mg(0) Anfangs-Glasmasse

Mg (t) zum Zeitpunkt t vorhandene Menge des Nuklids k im Transport von Chet

my Laugenmasse

Mg(t) Magnesiummasse

mg Sorbensmasse, bzw. Salzmasse (Subrosion)

my Masse der gelésten Substanz U

mz(T) Zementmasse zur Zeit ©

AMgm Anderung der Magnesiummasse durch Zementkorrosion und durch
Laugentransport

Aym Differenz von ein- und ausstrémender Masse der gelésten Substanz U

m(t) Korrosionsrate von Metall (Gasproduktion)

mg Anfangs-Korrosionsrate von Metall

M Mg Magnesiummassenstrom

Mygkor ~ Magnesiummassenstrom durch Zementkorrosion pro Zeitschritt

my Massenstrom der geldsten Substanz U
Index a: ausstrémend, Index e: einstrémend

mz(t) Zeitliche M-Dnderung der Zementmasse, (= Korrosionsrate)
ng(t) relative Anzahl ausgefallener Behélter

Ng (1) Anzahl ausgefallener Behalter

Ng(0) Anfangs-Gebindezahl

ng(t) relative Ausfallrate der Behalter

Ng(1) Ausfallrate der Behalter

Ot effektive Oberflache eines Glasgebindes

p Laugendruck (allgemein)

P Hilfsvariable (Chet)

Pi(x)) Druck des Segments j bezogen auf die Teufe x;
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P; = P
Pmax

Pa(x)

lokaler Laugendruck im Segment j

maximaler Laugendruck in der Kaverne

Gebirgsdruck in der Teufe x;

pg = pg(X;) Gebirgsdruck in der Referenztiefe

PH
Vp
q

ak(t)

Q(t)

q(,9p

Qq, Qo
Qe gh
D,eli)
rk(T)

Mvix

"My

R(t)

hydrostatischer Druck

Druckgradient

Exponent in der Porositats- / Permeabilitdtsbeziehung

Einstromrate des Nuklids k (Chet)

kumulierte Einstromrate des Nuklids k

Porositéts- und Dichteabhangigkeit der Gasproduktionsrate
Aktivierungsenergie fur diffusive Prozesse

Aktivierungsenergie bei der Mobilisierung aus verglasten Abféllen
Aktivierungsenergien bei der Temperaturabhangigkeit der Konvergenz
Energiefreisetzung aus a, B und y-Zerfall

relative diffusionsbedingte Rate

relative Korrosionsrate fiir Zement

relative Mobilisierungsraten in den Bereichen x = 1 bis 3 bei LWR-Brennelementen
relative Mobilisierungsraten in den drei Zonen (K,P,B) bei HTR-Brennelementen
Gaskonstante

Retardationsfaktor (Chet)

Radius eines Bohrloches oder Verschiusses

Retardationsfaktor des i-ten Nuklids

Stromungswiderstand des i-ten Segments

inverser Stromungswiderstand (Leitwert) des i-ten Segments
Subrosionsrate

kumulierter Aktivitdtsstrom des Nuklids k aus dem letzten Block n in Chet

aktuelle Zeit
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uq, Us

URN

Beginn der Freisetzung (Subrosion)

dquidistante Zeitpunkte fiir die Deckgebirgsrechnung
Zeitdauer zum Abtragen des Endlagerbereichs (Subrosion)
Betriebsdauer des Endlagers

Einlagerungszeitpunkt

Freisetzungsbeginn aus dem Endlager (REPOS)
Dauer der Korrosion (Gasproduktion)

Zeitpunkt des Laugenzutritts, bzw. Laufzeit des Grundwassers im Deckgebirge
Laufzeit des i-ten Nuklids im Deckgebirge

nachster anzusteuernder Zeitpunkt

aktuelle Zeitschrittweite

Vorschlag fir eine maximale Zeitschrittweite
Obergrenze der Zeitschrittweite

Untergrenze der Zeitschrittweite (auch Aty 4 und At o)
neue Zeitschrittweite

Zeitschrittweite aus relativen Stroménderungen
Temperatur

Referenztemperatur

Ubergangstemperatur bei der Konvergenzrate
Gebirgstemperatur in der Tiefe x

geothermischer Temperaturgradient
Temperaturdifferenz

Abstandsgeschwindigkeit des Grundwassers
Darcy-Geschwindigkeit der Lauge (Vektor)
Komponenten von u

Abstandsgeschwindigkeit eines Radionuklids

Gesamtvolumen eines Segments
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Ve gesamtes Behéltervolumen

Va Gesamtvolumen eines Segments

Vk Kammervolumen

Vi Laugenvolumen

Vp Porenvolumen

Vpp Porenvolumen im Abfallgebinde (Behalter)

Veg gesamtes Porenvolumen eines Segmentes

Ve durch Konvergenz reduzierbares Porenvolumen
Ven nicht durch Konvergenz reduzierbares Porenvolumen
Vps Porenvolumen im Versatz

Vg Versatzvolumen

v Volumenstrom des Grundwassers

\?ic Konvergenz-Laugenstrom aus dem Segment i
\??X Laugenstrom aus dem Segment i

N ;
V,n = zlvf'(’;) Laugenstrom in das Segment i

\?G Gasvolumenstrom (Index a: ausstrM-vmend, e: einstrM-vmend)
\?2, Gasvolumenstrom durch Radiolyse aus Abfallgebinden

Vg Gasvolumenstrom durch Radiolyse (Minimum)

Vi Laugenstrom (aligemein)

Index a: ausstrémend, Index e: einstrdmend)

Vi Laugenstrom im j-ten Segment

VLA Laugenstrom durch Austauscheffekte (gesamt)
\5‘,_, c Laugenstrom durch Konzentrationsgradienten
VL. D Laugenstrom durch Diffusion (fiktiv)

Via Laugenstrom durch Gastransport

\’.'L. K Laugenstrom durch Druckgradienten

VT Laugenstrom durch Temperaturgradienten
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o

p
Bi(V,0,T)
oy

8pC

&

P
L.l'e ff (T)
l-li, p(T)

ik (1)

Laugenstrom durch Temperatur- und Konzentrationsgradient

Tiefe des Segments i (x < 0)

Referenztiefe

Koordinaten fiir die Berechnung der Laugenstrdme und Nuklidstrdme
Schranke fur die im Intervall At; minimal freigesetzte Aktivitat
Ausdehnungskoeffizient durch Konzentrations&nderungen
longitudinale Dispersionslange (Chet)

thermischer Ausdehnungskoeffizient

druckunabhangiger Anteil der Konvergenz im Segment i
Dichteverhéltnis p, /pg

Dichtednderung durch Konzentrationsdnderung geléster Substanzen
vertikaler Abstand des Segments i von der Referenztiefe (A; = x; - x;)

effektiver vertikaler Abstand der Segmente i und j mit:
A;=0 falls A; - Aj > 0 gilt,
Aij = A| - ﬁi falls A‘ - Aj <0 giIt.

infinitesimale Randschicht bei der Berechnung des Aktivitatstransportes durch
Gasstrom

relative Stromanderungen
g, : untere Schranke
€, - Obere Schranke

Zerfallsrate des i-ten Nuklids

dynamische Viskositat

Umsetzungsrate

elementspezifische Umsetzungsrate

relative effektive Mobilisierungsrate

Mobilisierungsrate fir Nuklide durch Diffusion
Mobilisierungsrate flir Nuklide durch Korrosion von Zement
kinematische Viskositat

mittlere Dichte (pg : Gestein, p : Lauge)
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Po

B
B,
TBm
™
M,e

r
o8
¢
s

Os k

A,

Anfangsdichte
Standardabweichung der Behélterlebensdauer
Quellterm (Chet)

Zeitskala bei der Mobilisierung (t=t - t,)
maximale Behalterlebensdauer

vorgegebene maximale Behalterlebensdauer
mittlere Behélterlebensdauer

Umsetzungsdauer der Zementmatrix
elementspezifische Umsetzungsdauer der Zementmatrix
Zeitpunkt des Verbrauchs von Magnesium
Porositéat

Referenzporositat

effektive Porositat der Behélter

effektive Gesamtporositat im Segment
Versatzporositit

effektive Porositét des Versatzes in einer Kammer
Winkel

Abstand zwischen zwei benachbarten Blockmittelpunkten
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A.2 Glossar

ABFALLGEBINDE: Behélter mit radioaktivem Abfall.

ABFALLMATRIX: Teil des Abfallgebindes, in dem das radioaktive Inventar eingebettet ist. Die
Matrix kann sowohl homogen als auch heterogen sein.

AKTIVITATSINVENTAR: In einem Abfallgebinde oder Segment enthaltenes Inventar an Radio-
nukliden.

- hypothetisches Aktivititsinventar: nur dem radioaktiven Zerfall unterliegendes
Inventar eines Abfallgebindes ohne Abnahme durch Mobilisierungsvorgénge.

ANHYDRITSZENARIO: Szenario eines Laugenzutritts Gber den Hauptanhydrit in den schacht-
nahen Bereich des Mittelfeldes eines Bergwerkes im Steinsalz.

AUSBREITUNGSRECHNUNG: Berechnung der Nuklidausbreitung im Deckgebirge.
AUSPRESSPHASE: siehe Laugenbewegung.

AUSTAUSCHEFFEKTE: Im Grubengebaude modellierte Effekte, die zu einem Nuklidtransport
fihren kénnen, der nicht von einem Druckgradienten angetrieben ist, sondern von
Gastransport, Temperaturgradienten, Dichtegradienten oder Diffusion.

BEHALTERAUSFALL: Ausfall eines Behalters mit radioaktivem Abfall. Der Ausfall wird durch die
relative Anzahl ausgefallener Behalter und die relative Ausfallrate beschrieben.

BEHALTERLEBENSDAUER: Unter der Behalterlebensdauer wird die Zeitdauer verstanden,
nach der ein Behélter ausgefallen ist und der Lauge kein Hindernis mehr in Rich-
tung zur Abfallmatrix bietet.

BETRIEBSPHASE: Dauer der Einlagerung radioaktiver Abfalle in einem Endlager.
Ende der Betriebsphase = Zeitpunkt, an dem die letzten Hohlrdume des ehemali-

gen Endlagers versetzt worden sind.

DATENBIBLIOTHEK: Gesamtheit der Dateien mit den EingangsgréBen flir einen EMOS-Re-
chenlauf.

DIAPIRISMUS: Aufstieg eines Salzstockes infolge seiner Plastizitdt und der geringen Dichte des
Salzgesteins.

DURCHSTROMUNGSPHASE: siehe Laugenbewegung.

EFFEKTE: Im Modul REPOS verwendeter Begriff fiir die Gesamtheit der physikalischen und
chemischen Vorgéange, die im Grubengebaude ablaufen und die Nuklidfreisetzung

beeinflussen.

EINLAGERUNGSZEITPUNKT: Zeitpunkt der Einlagerung des Abfalls in einem Einlagerungsort,
bzw. Zeitpunkt, an dem ein Feld oder ein Teil des Feldes abgeworten wird. Der
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Bezugspunkt ist das Ende der Betriebsphase, der Einlagerungszeitpunkt also im-
mer negativ.

ENDLAGERSYSTEM: Oberbegriff fir ein System, das aus Nahbereich, Geosphédre und Bio-
sphére besteht, zur Berechnung der Nuklidfreisetzung, Nuklidausbreitung und Do-

sisbelastung.

ENDPOROSITAT: Zustand eines Segmentes, bei dem der Versatz oder der VerschiuB durch
Gebirgskonvergenz so weit kompaktiert ist, daf3 er nur noch tote Poren enthélt und
far Lauge als undurchlassig angesehen werden kann.

FERNBEREICH: Gleichbedeutend mit der Geosphére, d.h. dem Teil des Endlagersystems, in
dem die Ausbreitung der Radionuklide durch das Grundwasser erfolgt.

FREISETZUNGSRECHNUNG: Berechnung der Nuklidfreisetzung aus einem Grubengebé&ude in
das Deckgebirge mit Hilfe des Moduis REPOS.

GRUBENGEBAUDE: Bergmé&nnischer Begriff fiir ein System untertagiger, begehbarer Hohlr4u-
me. Hier verwendet fir den Nahbereich des Endlagers im tiefen Untergrund.

HAUPTKOMPONENTE: Teil des Endlagersystems (Nahbereich, Geosphére oder Biosphére).
HAW: Hochaktiver Abfall, meist in verglaster Form (high active waste).

JOB-INPUT-FILE: Datei mit den flir einen Rechenlauf des Programmpakets EMOS notwendigen
Steuerdaten.

KAVERNE: Speicherkaverne fir fliissige oder gasférmige Medien, die bei der Aussolung durch
Zufall ein ehemaliges Endlager mit radioaktiven Abféllen trifft und nach Ende ihrer
Betriebsphase Nuklide freisetzt.

KOLLEKTIVDOSIS: Dosisbelastung einer Gesamtpopulation durch kontaminiertes Wasser aus
einer vorgegebenen Entnahmestelle.

KONVERGENZ: Durch den Gebirgsdruck verursachte Verformung des Gebirges und Eindringen
in einen Hohlraum. Als Folge der Konvergenz kénnen in einem Grubengebaude

vorhandene Resthohiraume geschlossen werden.

LAUGENBEWEGUNG: Bei der Laugenbewegung in den Segmenten eines Grubengebaudes
werden folgende Zustdnde unterschieden:

- ZufluBphase: Lauge stromt in ein leeres oder teilweise gefiilites Segment.

- Durchstréomungsphase: Lauge strémt durch ein vollstandig gefllltes Segment in
ein angrenzendes Segment weiter.

- AuspreBphase: Lauge wird infolge der Gebirgskonvergenz aus einem Segment in
angrenzende Segmente ausgepreft. Im allgemeinem dreht sich dabei die Stro-
mungsrichtung in Bezug auf die Durchstrdmungsphase um.
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LAUGENNEST: Laugeneinschlu3 im Gebirge (Salzstock) mit einem begrenzten Volumen.

LAUGENZUTRITT: Bei Annahme eines Storfallszenarios kann Lauge in ein Endlager gelangen.
Dies kann auf folgende Weise modelliert werden:
kontinuierlicher Laugenzutritt aus dem Deckgebirge oder einem Laugennest,
spontaner Laugenzutritt: es wird angenommen, dai3 ein Segment spontan mit Lau-
ge geflllt ist (z.B. beim Kavernenszenario).

LAW: Schwachaktiver Abfall (low active waste).
MAW: Mittelaktiver Abfall (medium active waste).

MODUL:  Teil des Programmpakets EMOS fiir eine Hauptkomponente des Endlagersystems.
Als Teile gibt es die Module REPQS, CHET und EXPOS zur Beschreibung der Vor-
gange im Grubengebéaude, im Deckgebirge und der Biosphére.

MONTE-CARLO-RAHMEN: Teil des Programmpakets EMOS. Bei probabilistischen Rechnun-
gen wird das Monte-Carlo-Verfahren angewandt und EMOS fiir eine vorgegebene
Stichprobenzahl| durchlaufen. Der Monte-Carlo-Rahmen bernimmt die Zuweisung
der aktuellen Werte an die unabhangigen und abhéngigen Variablen.

NAHBEREICH: Diejenige Hauptkomponente des Endlagersystems, in der die radioaktiven
Abfélle eingelagert sind. Fiir ein Endlager im Salz ist der Nahbereich mit dem Gru-

bengebéude identisch.

NUKLIDAUSWAHL: Im Programmpaket EMOS vorhandene Méglichkeit, fiir ausgewahite Nukli-
de Daten aus einer Datenbasis mit nuklidspezifischen Daten zu Ubernehmen. Es
kann in jedem Modul von EMOS mit einer beliebigen Teilmenge der Nuklide gerech-
net werden, die in der Datenbasis vorhanden sind.

NUKLIDSPEZIFISCHE DATENBASIS: Datei in der Datenbibliothek, die flr eine gro3e Anzahl
von Nukliden nuklidspezifische Daten, wie beispielsweise Halbwertszeiten und Zer-

fallsart enhait.

POLLUX-BEHALTER: Firr die Einlagerung von Abféllen in Strecken vorgesehener Behéltertyp,
der gleichzeitig Transport- und Abschirmbehélter ist. Hauptsachlich fur die Aufnah-
me von LWR-Brennelementen vorgesehen.

POLLUX-KOKILLE: Fur die Einlagerung von LWR-Brennstédben in Bohrléchern vorgesehene
Kokille mit &hnlichen Abmessungen wie eine HAW-Kokille.

PORENVOLUMEN: siehe bei RESTHOHLRAUME.
POROSITAT: Definiert als Verhéltnis von Porenvolumen zu Gesamtvolumen.

RESTHOHLRAUM: Nach dem Verfilllen eines Einlagerungsortes oder einer Strecke verbleiben-
der Hohlraum im Versatz und/oder im eingelagerten Abfall.

338



SEGMENT: Teil eines Endlagers fir die Modellierung innerhalb des Moduls REPOS. Ein Seg-
ment besteht im allgemeinen aus einem (versetzten) Hohlraum und einem Ver-

schiuf3.

- duBeres Segment: In der Segmentstruktur eines Endlagers vor dem betrachteten
Segment angeordnet, d.h. ndher am Wurzelsegment als Laugenzutrittsort von der
Geosphdre her. Das auBBere Segment wird teilweise auch externes Segment (In-
dex “ex” an der jeweils betrachteten GroBe) genannt.

- inneres Segment: In der Segmentstruktur eines Grubengeb&udes hinter dem
betrachteten Segment angeordnet.

- Tiefenabhédngigkeit: Bei mehrsohligen Grubengebduden Berlicksichtigung der
Teufe der einzelnen Sohlen.

SEGMENTSCHLEIFE: Rechenschleife zur Berechnung aller Ausgangsgréen in den Segmen-
ten und Abfallgebinden, die bei jedem Zeitschritt innerhalb der Zeitschleife von
REPOS einmal durchlaufen wird.

SEGMENTSTRUKTUR: Verkniipfung der Segmente eines Endlagers, festgelegt im Struktur-Da-
tenfile.

SORPTION: In dem vorliegenden Text flir Adsorption verwendet. Die Modellierung erfolgt tber
das Ky4-Konzept.

STUTZWIRKUNG: Alle Effekte, die der Konvergenz des Gebirges und damit der Verkleinerung
von Resthohlrdumen in einem Endlager einen Widerstand entgegensetzen, z.B.
durch die eingelagerten Behélter oder durch eingedrungene Lauge.

SUBROSION: Unterirdische Abtragung eines Salzstockes durch die Bewegung des Grundwas-
sers.

VERSATZ: Fillmaterial in einem Bergwerk zum VerschlieBen aufgefahrener Hohlrdume. In
einem Bergwerk in Steinsalz dient hauptséchlich Salzgrus als Versatzmaterial.

WURZELSEGMENT: In der Segmentstruktur von REPOS an oberster Stelle angeordnetes
Segment, das flr den unbegrenzten Laugenzutritt die Kontaktstelle zur Geosphare

darstellt.

ZEITSCHRITTSTEUERUNG: Mechanismus zur Variation der Zeitschrittweite, um durch kleine
Zeitschrittweiten eine ausreichende Rechengenauigkeit und durch méglichst grof3e
Zeitschrittweiten eine kurze Rechenzeit zu erreichen. Die Zeitschritisteuerung in
den Modulen REPOS und CHET erfolgt auf unterschiedliche Weise.

ZUFLUSSPHASE: siehe Laugenbewegung.
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