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Vorwort

V-1 Einleitung

Das urspriinglich von der TU Berlin entwickelte Instrumentarium fir die Analyse der
Langzeitsicherhaeit eines Endlagers in tiefen geologischen Formationen wurde seit 1984
vom GSF-Farschungszentrum fiir Umwelt und Gesundhseit GmbH weiterentwickeit. Im
Jult 1995 ist dieser Aufgabenbereich von der GSF zur Gesellschaft fiir Anlagen- und
Reaktorsicherheit (GRS} mbH (ibergegangen. 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],
(21

Der vorliegende Abschlufibericht dokumentiert die Ergebnisse des sonderfinanzierten
Vorhabens des Bundesministeriums fir Forschung und Technologie (BMFT) - heute
Bundesministerium filr Bildung, Wissenschaft, Forschung und Technolagie (BMBF} - in
der Zeit vorn 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 Grubengebaude weiterentwickelt werden. Die Ergebnisse aus dem
FE-Vorhaben sind in den folgenden Berichten niedergelegt:

GRS-122 Das Programmpaket EMOS zur Analyse der Langzeiisicherheit eines End-
lagers fOr radicaktive Abfdlle. Version 5

GRS-123 Weiterentwickelte Modellansdize chemischer und physikalischer Effekte im
Grubengebaude eings Endlagers im Salinar,

GRS-124 Das sindimensionale Transporiprogramm CHET1 unter Beriicksichtigung
dar Somtion nach dem K;-Konzept.

GRS-125 Das eindimensionale Transporiprogramim CHETZ unter Berlcksichligung
nichtlinearet, elementspezifischer Gleichgewichtssorption.

Das vortiegende Vorwort zum Abschlu? des genannten sonderfinanzierten Vorhabens

ist allen vier aufgefiihrten Berichten gemeinsam. Es dient der zusammenfassenden



Darstellung der durchgefiihrten Arbeitan und der arzielten Ergebnisse sowie der Bewer-
tung des etreichten Entwicklungsstandes.

V-2 Allgemeine Zielsetzung

Das in den zuriickliegenden Jahren erarbeitete sicherheitsanalytische Instrumentarium
solite im Rahmen eines sondarfinanzierten Varhabens hinsichtlich der Modellierung des
Nuklidtransports im Deckgebirge und hingichtlich der Modalffierung der Nuklidfreisat-
Zung aus dem Grubengebdude erwsitert werdan. Als Grundlage fir den Entwicklungs-
bedarf dienten Themen, die im Rahmenplan Endlagersicherheit als dringend bezeich-
net wurden [ 3 ].

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

Die modelimanige Beschreibung der Freisetzung sollte bezdglich ausgewshlter Vorgan-
ge im Grubengebiude erweitart werden, die mit dem Laugentranspont, der Gebirgskon-
vergenz, der Somtion und der Mobilisierung von Schadstoffen in Zusammenhang ste-
hen.

Der Entwicklungsstand der Version 5 des Programmpakets EMOS sollte in einer Dokuy-
mentation festgehalton werden. Die Dokumentation ist Bestandteil der AbschluBberich-
te dieses Vorhabens und enthilt eine Beschreibung der Module REPOSS5, CHETH,
CHET2 und EXPOS sowie der Dateien zur Programmsteuerung.

V3 Ziele und Ergebnlsse zur Entwickiung eines Ausbreltungsprogramms

Die Aushreitungsrechnungen fir das Deckgebirge wurden in der vorhergehenden Versi-
on 4 des Programmpakets EMOS mit dem Programm TROUGH durchgefiihrt. Dieses
Prograrmm konnte Sorption nur mit einem linearen Ansatz mit Hilfe des Ky-Konzeptes
beriicksichtigen und konnte auBerdem nicht ausreichend an die Erfordemisse bei Mon-

te-Carlo-Simulaticnen angepafBt werden. Daher ergab sich die Notwendigkeit, einen
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neuen sindimensionalen Transporticods zu entwickeln, der unterschiedliche Sorptions-

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

Die Entwicklung des neuen Ausbreitungsprogramms erfoigte in zwei Schritten. Zu-
nachst wurde das grundsétzliche Rechenveriahren unter Vetwendung des K -Konzep-
tes entwickelt und in dem Programmecode CHET1 implementiert. In dem zwsiten Schritt
wiirde das Rechenvarfghren um nichtlineare Sorptionsansétze srweitert und in der Ver-
sion CHETZ realisiert,

Bie numerische Losung der Transpoerigleichung erfoigt tir die Versionen CHETT und
CHETZ2 nach der Methode der Finiten Differenzen mit einem in der Zeit expliziten Ver-
fahren. Der radioaktive Zerfall wird mit sinem anaiytischen Verfahren fiir Einzetnuklide,
lineare Ketten und verzweigte Zerfallsreihen berechnel. Es kénnen heterogene Gebiete
mit unterschiedlichen Eigenschaften beriicksichtigt werden. Einzelne Parameter kon-
nen innerhalb des in EMOS implementierten Monte-Carlo-Verfahrens fiir probabili-
stische Rechnungen unabhéngig variiert werden. Lineare Sorptionsansatze kénnen in
beiden Versionen berficksichtigt werden, bendtigen aber in der Version CHET2 auf-
grund der Abarbeitung elemantgleicher Nuklide innerhaib einer Zeitschisife gréBere 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 Kz-Konzept beriicksichtigt. Die zur Erhaltung der Stabi-
titat maximal erlaubten Zeitschrittweiten hdngen vom Retardationsfaktor ab und sind so-
mit nuklidspezifisch. Daher wird in CHET t der Transport der Nuklide soweit wie mdglich
nacheinander abgearbeitet. Nukiidketten werden jedoch aufgrund der gegenseitigen
Beeinflussung durch dan radioaktiven Zerfalt innerhalb der Zeitschieife gerechnet.

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



2ur Uberpriifung der korrekten Implementierung der numerischen Algorithmen wurden
umfangreicha Verifikationen durchgefiihnt, einerseits durch Vergleich mit analyfischen
Lésungen, andererseits durch Vergleich mit anderen numerischen Rechnungen. Es
zeigte gich, daf3 die Ergebnisse der Rechnungen gut mit den analytischen |.dsungen
und mit denen anderer numerischer Verfahren {bereinstimmen. Wegen der analy-
tischen Behandlung des radioaktiven Zerfalls zeigen die Verifikationsrechnungan
bezlgtich des radioaktiven Zerfalls hervorragende Resuitate. Mit der in CHET1 durch-
gefiihrten Korrektur der physikalischen durch die numerische Dispersion wird dariiber-
hinaus die Ndherungsgenauigkeit des numerischen Verfahrens erhdht.

Die Analytik fir den radioaktiven Zerfall und die Korrektur der numerischen Dispersion
filhren zu einer gegeniiber dern Programm TROUGH deutlichen Verbesserung der Ap-
proximationsgate. Die Abarbeitung der Transportalgorithmen nuklid- bzw, nuklidketten-
weise bringt zudem eine Ersparnis in der bendtigten Rechenzsit. Diese Zeitersparnis ist
abhingig von den bericksichtigten Radionukliden und betrug bei einer konkreten An-
wendungsrechnung ca. 50%.

Die Dokumentation des Programms CHET1 gibt einen Uberblick Ober die Theorie, die
Umsetzung in den Programmcode und die Verifikationsrechnungen. AuBerdem werden
in ginem Anhang die verwendeten COMMON-Blécke aufgelistet. Die Dateneingabe
Uber die Job-Input-Datei und die bendtigten Eingabedateten werden in der EMQS-Do-

kumentation beschrieben.

V-3.2 Transportprogramm mit Beriicksichtigung nichtlinearer Sorption; CHET2

Das Ausbreitungsprogramm CGHET2 ist eine Erweiterung des Programms CHET1 um
nichtlineare Sorptionsansatze. Es kédnnen neben linearen Ansatzen nach dem K4-Ken-
zept auch nichtlineare Ansétze mit Langmuir- und Fretndlich-Isothermen verwendet
werden. Die Autweitung der Schadstoffwolke aufgrund transversaler Dispersion darf bei
konzentrationsabhéngiger Rickhaltung nicht vemachlassigt werden. In CHETZ2 wird da-
her mit Hilfe eines sinfachen Ansatzes die transversale Dispersion berlicksichtigt und
ihr EinfluB auf das Ausbreitungsverhalten der Radionuklide aufgezeigt. Aufgrund der
elementspezifischen Sarpiion mussen in CHET2 nicht zur Zerfallsketten sondem auch



Nuklide desselben Elements innerhalb einer Zeitschlsife abgearbeitet werden. Dies
kann bei dem K -Konzept gegeniber CHET1 zu einer Verangsamung der Rachnungen

fiihren.

Die mit CHET1 erzielten Verifikationsergebnisse bleiben wegen der identischen Diskre-
tisierungsverfahren auch fur CHET2 giiltig. Mit dem Programm CHETZ wurden im Hin-
blick auf die nichtlinearen Sorptionsansétze und die korrekie Behandlung des radicakti-
ven Zerfalls innerhalb von Zerfallsreihen weitere Verifikationsrechnungen anhand von
hatbanalytischen L&sungen durchgefihrt. Es zeigte sich, daf3 die Michtlinearitéten zu-
vertassig aufgelost werden. Wird eine Korrektur der numerischen Dispersion auch fOr
nichtiineare Sorptionsansétze durchgefihn, so wird dadurch die Approximationsgenau-
igkeit des verwendeten numerischen Verfahrens deutlich verbesserst. Wie in der Version
CHET1 zeigen die Verifikationsrechnungen beziiglich des radicaktiven Zerfalls wegen

dessen analytischer Behandiung herverragende 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 finearen auf die nichtfinearen
Sorptionsansatze ergaben sich dabei bei einigen Nukiiden deuttiche Unterschiede im
Ausbreitungsverhalten. Bei Verwendung der Freundlich-isotherme fiihnte die Verringe-
rung der Transportgeschwindigkeit der Mutternuklide innerhalb der Uran-Zerfalisreihe

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

Die Dokumentation des Programms CHET2 gibt einen Uberblick dber die Theorie, die
Umsetzting in den Programmceode sowie die Verifikations- und Anwendungsrechnun-
gen. AuBerdem werden in einem Anhang die verwendeten COMMON-Blocke aufgeli-
siet. Die Dateneingabe Uber die Job-input-Datei und die benbtigten Eingabedateien

werden in der EMOS-Dokumentation beschrieben.

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

Die Freisetzung von Schadstoffen aus dem Grubengebdude wird mit dem Modut
REPQS des Programmpakets EMOS berechnet. Der Schadstefftransport wird dabei

durch die Laugenbewegung und andere physikalische und chemische Effekte hervorge-
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rufen, bzw. besinflubt. Zisl des FE-Vorhahens war die Entwickiung des Moduls
REPQS5, in dem die folgenden Effekte welterentwickelt oder (berpriift sein sollten:

- Auswlrkung der Sorption in varsstzten Strecken und Eintagerungsorten,

- Beschreibung des Ausfalls von Abfallbehaliemn durch eine ZufallsgréBe,

- Laugenbewegung in teifweise laugegefillten Streckenabschnitten eings Gruben-
gebiudes,

- Vergleich der Konvergenzdaten des T3S-Versuchs mit Ergebnissen von Modell-
rechnungen.

V-4.1  Auswirkung der Sorption in versetziten Strecken und Einlagerungsorten

Sorptien von Radionukliden am Versatz wurde in bisherigen Sicherheitsanalysen nicht
beriicksichtigt. Die experimentellen Daten zeigten auch, daB diese Vernachldssigung
fir die relevanten Radionuklide und filr Saizgrus als Versatz gerechifertigt ist. in der
vorliegenden Untersuchung sollte geklart werden, welchen EinfluB dise Sorption an
eventuellen Zuschlagstoffen auf die Radionuklidfreisetzung haben kann, Zu diesem
Zweck wurden Ky-Werte dber eine groBe Bandbreite variiert und die Freisetzungsraten
fir ein versinfachtes Grubengebaude berechnet. Es wurden einige Segmentmodelle in-
nerhalb des Rechencodes erweiter!, um die Sorptionseffekte berGcksichtigen zu kdn-
nen. Diesa Modelle kénnen in zukinftigen Rechnungen verwendet werden.

Es zeigte sich, daB die Freisetzung aus dem Grubengebdude unterschiedlich beeinfluf3t
wird, je nachdem in welchem Teilbereich des Grubengebiudes die Sorption stattfindet.
Unter der Annahme einer vollstandigen Durchmischung in einem Segment, d.h. einer
konstanters 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 einas Konzentrationsgradi-
enten éntlang eines Segments gilt die umgskshrte Aussage. Zusatzlich ist die Freiset-
2ung von den Léslichkeiten der Radionuklide abhéingig. Bei schwerléslichen
Radionukliden ist der Einflu der Sorption geringer als bei leichtléslichen Radionukli-

den.



Eine merkliche Riickhaltung ist ab K-Werten von etwa 10°* m%kg ™! zu beobachten. Das
zeigt, daf die Sorption einen groBen Einflul auf die Freisetzung hat und daR durch Ver-
wandung von sorbierenden Zuschlagstoffen efne Reduktion der Freisetzung aus ginem

Grubengebiude errgicht werden kann.

v-4.2 Beschreibung des Ausfalls von Ablallbehiiltern durch eine ZufallsgrdBe

Es wird angenommen, daf dickwandige Endlagerbshaiter (Pollux-Behdélter) in Einlage-
ringsstrecken eine refativ lange Lebensdauer haben. Da in siner Strecke nur wenige
Behdlter Platz haben, ist die bisherige Beschreibung durch einen gleichiérmigen Behél-
terausfall, d.h. eine stetige Zunahme des Anieils ausgefallener Behélter nicht angemes-
sen. Es wurde daher sin neues Modell entwickelt, bei dem der diskrete Ausfall jedas
Behélters barlicksichtigt wird, Dies geschisht durch Verwendung siner ZufallsgroBe far
die Behilterlebensdauer, wobei eine exponentielle Verteilungsfunktion und egine mittiere
Lebensdauer vorgegeben werden. In der vorliegenden Untersuchung wurden 6 Pollux-
Behdlter pro Einlagerungsstrecke angenommen; die zuféltig gezogenen Lebensdauern
der Behalter lagen flir eingn Rechenlauf mit ansonsten deterministischer Rechnung zwi-
schen 98 und 1400 Jahran,

Anhand einer vereinfachten Grubengebéudestrukiur wurden die Freisetzungsraten aus
den Abfillen, aus der Einfagerungsstrecke und aus dem Endlager fir die beiden Varian-
ten des gleichformigen und des diskreten Behélterausfalls verglichen. Bei der determini-
stischen Rechnung zeigt sich, daf die Freisetzung aus dem Endlager und die dadurch
verursachte Dosisbelastung in der Biosphére von der Art des Behilterausfalls kaum ab-
hangig ist. Durch den Transpert im Grubengebaude und im Deckgebirge werden die
Unterschisde, die im Einlagerungsbersich vorhanden sind, weitgehend verwischt. im
Einlagerungsort selbst sind die Freisetzungsverdufe in den beiden Varianten unter-
schiediich; im Zeitraum, der fir die Freisstzung am wichtigsien ist, sind die Freiset-
zungsraten jedoch von gleicher GréRenordnung. Dieser Zeitraum liegt Im Bergich der
mittleren L.ebensdauer der Behalter von etwa 500 Jahren. Eine probabilistischa Rech-
nung rni¢ 100 Monte-Carle-Simulationen wurde durchgafihrt, um den Unterschied zwi-
schen gleichidrmigem ung diskretern Behélterausfall anhand der mittleren Dosisrate

weiter zu untersuchen. Dabei zeigte sich, daf sich die maximalen Dosisraten bei glgich-



férmigem Behélterausfall und die mittlere Dosisrate bei diskretem Behélterausfall kaum

unterscheiden.

Die Berlicksichiigung des diskreten Behélteraustalls fihrt damit 2u keiner wasentlichen
Anderung cer Ergebnisse gegeniiber der bisherigen Modellierung. Die Darstellung des
diskreten Behaiterausfalls iber eine Zufallsvariable ist jedoch plausibler als ein gleich-
formiger Behélterausfalt und diese Modellierung sollte daher bei Anwendungen mit
wenigen Behaltern pro Einlagerungsert verwendet werden. Das sinfache Modsell des
gieichférmigen Behdlterausfalis liefert auch fir den Einlagerungsort ausreichend
genaue Freisetzungsraten und kann als konservative Abschitzung fir die Mobilisie-
rungsmodelle verwendet werden, insbesondere wenn in einem Einlagerungsort eine

ausreichend grofie Anzahl von Behéltern vorhanden ist,

V-4.3 Laugenbewegung in teilweise laugegefiillten Streckenabschnitten eines
Grubengebdudes

In der bisherigen Modellierung in EMOS wurde angenommen, daf3 ein Segment des
Grubengebdudes vollstandig mit Lauge geflllt sein muf3, bevor ein Weitertransport in
das nachste Segment méglich ist. Diese Annahme ist gerechtfertigt, wenn zwischen
zwei Segmenten ein VerschluBbauwerk angeardnet ist, so dal3 ein Weitertransport nur
gegen den Widerstand des Verschlusses méglich ist. In neueren Anwendungsrechnun-
gen wurde es notwendig, Strecken zu unterteilan, wedurch Streckenabschnitte ohne
Verschllisse singefihrt wurden. In diesem Zusammenhang wurde ein Ansatz entwik-
kelt, welcher den Weitertransport zwischen Segmenten erfaubt, auch wenn beide Strek-

ken nur teilweise mit Lauge gefillt sind.

Der neue Ansatz wurde auf den Laugeniransport in einer langen horizontalen Strecke
mit 5 Unterteilungen angewandt. Es zeigte sich, dal3 mit dem neuen Ansatz die Lauge
zu friheren Zeiten in weitare Bereiche des Grubengebiudes vordringt, daB aber der
Zeitpunkt des Auspref3beginns von Lauge aus dem Grubengebéude nur unwesentlich
verandert wird, Die neue Modellierung fishrt also beziiglich der Laugenbewegung an der
Schnittstelle zwischen dem Deckgebirge und dem Grubengebaude zu keiner wesentli-

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



neuen Ansalz anders als bisher bis zu den Abfillen gelangen kann, sind Anderungen
im Radionuklidtranspert mdglich. 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 fiir die erste Version des Programms entwickelt. In der Zwi-
schenzeit wurden eine Reihe von experimentelien Ergebnissen verbifentiicht, in welcher
die Konvergenzraten im Salinar in Abhangigkeit von der Temperatur angegeben wur-
den. In einem parallet durchgefihrten Vorhaben wurden diese Ergebnisse mit thecreti-
schen Anséizen verglichen, siehe AbschluBbericht zum FE-Vorhaben 02 E 8532 1 des
BMBF [ 4 ]. Die Ergebnisse dieses Vergleichs wurden herangezogen, um den Konver-
genzansatz in EMOS zu testen und um Hinweise zu bekommen, in welcher Ant der in
EMOS verwendete Ansatz verbessert werden konnte.

Der Vergieich wurde anhand der experimentellen Ergebnisse des in-situ-Versuchs zur
Thermischen Simutation der Streckenlagerung {TSS) auf der Asse durchgefilhrt. In die-
sem Groflversuch wurden in den vergangenen 5 Jahren Konvergenzraten in zwei mit
Salzgrus veriillten Strecken gemessen, wobei in den Sirecken Attrappen von Pollux-
Behéltern mit elektrischen Erhitzern eingelagert wurden. Die Konvergenzraten, Porosi-
taten und Temperaturen wurden an verschiedenen Stellen in den Strecken und in der

Umgebung der Strecken gemessen.

Die mit EMOS berechnelen Konvergenzraten hiingen nebsn der Temperatur und der
Porositat auch vom Laugendruck in der Strecke ab, Der Vergleich mit den Experimen-
ten gestattete jedoch nur den Test des Einflusses von Temperatur und Porgsitét und
dies nur fiir einen vargleichsweise kurzen Zeitraumn von 5 Jahren, Wichtigstes Ergebnis
des Vergleichs ist, daf3 die berechneten Konvergenzraten im allgemeinen zu grof sind,
wenn die in bisherigen Analysen (bliche Auswahl der Temperaturverldute getrofien

wird. So wird zum Beispiel fiir die Berechnung der Versatzkonvergenz (iblicherwsise die



Temperatur am Streckenrand verwendet. Zum Anpassen an die gemessenen Werle ist
jedoch von deutlich geringeren Temperaturen auszugehen, wie sie in einem Abstand
von einigen Streckenradien aufireten, Die Tatsache, dal3 geringere Temperaturen ver-
wendet warden miissen, wird auch durch andere thecretische Uberlegungen gestiitzt.

Dies wird in dem Bericht beschrieben,

Insgesamt ist der Konvergenzansatz von EMOS nicht widerlegt worden, aber ez steilie
sich heraus, daf3 die verwendaten Temperaturverdufe sorgfaitiger ausgewéhlt werden
mlssen.

V-5 Bewertung des erreichten Entwicklungsstandes

Nach Abschlufd des sonderfinanzierten Vorhabens sind deutliche Fortschrtte bei der
Bereitstellung des Instrumentariums fiir sicherheitsanalytische Arbeiten zu verzeichnen.
Das Pregrammpaket EMOS wurde um die Modutie CHET, CHET2 und REPOS5 erwei-
tert, wobei die im vorhergehenden Kapite! beschrighenen Anderungen vergenommen
wurden. Das Ausbreitungsprogramm CHET ist als Standardwerkzeug in EMOS inte-
griert und wird eingesetzt. Das Programmpaket EMOS ist in der vorliegenden Version
dokumentiert.

Trotz deutlichar Fortschritte bei der Weiterentwickiung der Methoden zur Bewertung der
Langzeitsicherhelt von Endiagern sind weitere Verbesserungen des Instrimentariums
in Einzelbereichen erforderlich.

- Der Schadstofftransport durch das Deckgebirge wird nach neueren Erkenntnissen
durch koltoide Tréger besinflult. Daher ist es wilinschenswen, das verhandene
Transportprogramm fir das Deckgebirge um kolloldgetragensn Schadstofftrans-
port zu erwsltern oder ein neues Transportmodsll zu entwickein.

- Bei der Anwendung des Rechenprogramms auf reale Endlager hat sich gezeigt,
daf es wiinschenswen wire, das Grubengebaude als netzwerkartige Struitur an-
stelle einer baumfdrmigen Struktur zu behandeln. Die Weiterentwicklung des Mo-
duls REPOS zur Berechnung des Laugen- und Radionuklidtranspens in solchen
Netzwerken ist beabsichtigt.



Im Hirblick auf die Validierung der Modellansdtze und Daten der relevanten physi-
kalischen und chemischen Effekte sind weitere Anstrengungen zu unternehmen.
Dabei ist zu beachien, daB experimentelle Ergebnisse vielfach nur unzureichend
zur Verfiigung stehan. Untersuchungen der Effekte Gebirgskonvergenz, Sorption
im Nahbereich und Rickhaltung im Deckgebirge wurden in diesem Vorhaben
durchgefihrt. Weitere Untersuchungen, zum Beispiel zur Durchldssigkeit von
Eammen, Verschllssen und Versatz, zur Dispersion im pordsen Medium oder zur
Auswirkung von Gasan im Grubengebéude, sind notwendig.

Zum Thema Laugentransport in teilweise gefilliten Segmenten ist ggf. ein neuss
Moaobilisierungsmodell zu entwickeln, das dis 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 Behandiung dieser Problematik ist bei der Weiterentwicklung ven EMOS vor-

gesehen.

Da die Validierung eines Gesamtmodells fiir ein Endiager aufgrund seiner Gral3-
réumnigkeit sowie der langen Prognosezsitrdume nicht mdglich ist, beschrinkt sich
die Qualititssicherung eines solchen Modells auf die Verifikation der Integration
van verifizierten und validierten Einzelmodellen zu einem Gesamtmodell. Die hier-
zu notwendigen MaBnahmen zur Qualititssicherung sind zu erarbeiten und

durchzufiihren sowie zusammen mit den Rechenprogrammen zu dokumentiaren.
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1 Einleitung

Bei Langzeitsicherheitsanalysen von Endlagem in tiefen geologischen Formationen wird fir rela-
vante Szenarien die Schidigung des Menschen infolge siner Freisetzung von Radionukliden
abgeschaizt. Bei der Ausbreitung der Radionukiide vomn Endlager zum Menschen werden drai
voneinander uhabhiéingige Teilsysteme betrachtel, das Grubengeb&ude, das Deckgebirge und
die Biosphare.

Im Deckgebirge werden die Radichuklide mit dem Grundwasserflul transportiert. Vor der Be-
rechiung des Radionuklidtransports wird daher eine Grundwasserrechnung durchgefthnt, die
das dreidimensionale Gaschwindigkeitsfeld der Grundwasserstrdmung liefert. In einigen Fallen
kann nun das Deckgebirge durch etnen eindimensionalen Transportweg mit konstantern Votu-
menstrom, verdnderlichem Querschnitt und variablen Materialsigenschatten reprasentiert wer-
den,

For die Modellierung elnes solchen eindimensionalen Radionuklidtransports ist das Rechenpro-
gramm CHET entwickelt worden. CHET steht fiir eine Verkniipfung von ghamischen Effekten,
die eine Radionuklidriickhaltung bewirken, mit Transport.

In CHET wird der elngdlmensionale Transport von Radionukliden in einem pordsen, fluidgeséttig-
ten Medium berechnet, Folgende Effekte werden in CHET betrachtet:

advektiver Transport tm zeitlich konstantan Volumanstrom,
- diffusiver Transpott,
- disparsiver Transpon,
- elementspezifische Ruckhaltung,
- zeitabhfingiger, nuklidspezifischer Eingangsstrom,
- radioaktiver Zerfall unter Beriicksichtigung von Radionuklidketten.

Zu- und Abfllisse senkracht zum Transporiweg werden weder fOr das Fluid noch fir Radionukti-
de behandslt.

Der Transportweg durch das Deckgebirge wird durch eine Unterteilung in verschiedene, aufein-
anderfolgends Gebiete festgelegt, wobei ein Gebiet durch eine sinheitliche Materialbelegung
und durch einen konstanten Querschnitt gekennzeichnet ist. Ein Material ist charakterisiert durch
Porositat, Gesteinasdichte, Dispersionstéinge und Riickhalteparameter.

Die Losung der Transportglsichung erfolgt nach der Methode der Finiten Differenzen. innerhalb
von CHET wird fir alle Gebiete unter Berlicksichtigung einer wéhibaren Gitter-Pacletzahi aine
Crisdiskretisierung durchgefihrt. Die Zeitdiskretisierung wird dber die Stabifititskriterien des
Lésungsalgarithmus unter Einbeziehung der Rickhaltung gesteuert.

CHET ist als Modul zum Einbau in das Programmpaket EMOS [ 1 ] konzipisrt, EMCS ist ein Pro-
gnoseprogramm, das die Vorgénge in den Teilsystemen Grubengebdude, Deckgebirge und Bio-
sphire nacheinander behandelt und als Endargebnis die resultierande Individuaidosis liefert.
Dementsprechend werden die in REPOS berechneten Freisetzungsraten als Nuklideingangs-



strome verwendet. Die Zeitverdaufe dar Konzentrationen am Beobachtungsont werden zur Wei-
terverarieitung an EXPOS Gbergeben.

CHET wird in mehreren Stufen entwickell. Es wird angestrebt, mit CHET aine sehr variabfe Mo-
dellierung der Rickhaltung zu ermdglichen, ein flexibles und leistungsfahiges numerisches Ver-
fahren zur Verfligung zu stellen und Ubersichiiichkeit sowie Ausbaubarkei! zu gewahrelsten. Im
folgenden ist die Entwicklungsstufe CHET1 heschrieben, in der ein explizites Differenzenverfah-
ren angewendet wird und ein lineares Somtionskonzept (Ky-Konzepty zur Beschrelbung der
Schadstoffrlickhaltung eingesetzt wird.

In diesem Bericht werden zuerst die physikalischen Grundlagen behandelt, die den Radionuklid-
transport im Deckgebirge bestimmen und daher auch Grundlage des voriiegenden Programms
sind.

Anschlieend wird der Abtauf einar Transportrechnung mit dem Programm GHET1 beschrieben.
Dabei wird besonders auf Einzelheiten der Realisierung und auf dia Funktion von verschiedenen
automatisch arbeitenden Voreinstetlungen und Korrekturen eingegangen.

Im darauf folgenden Kapitel werden die Arbeiten zur Verifizierung des vorliegenden Rechenpro-
gramms beschrieben.

It einem abschlieBenden Kapitel werden dem Benutzer Anleitungen und Hinweise zur sinnvallen
Anwendung des Rechenprogramms gegeben.

Eine voltstandige input-Beschrelbung findet sich in Kapitel 8 des Berichtes {iber das Programm-
pake! EMOS, Version 5 [ 1]. Die weitareniwickelte Version CHET2 wird in einem anderen Ab-
schlufbericht dleses Vorhabens beschrieben [2 ).

2  Physikalische und numerische Grundlagen

im folgenden werden zuerst die beim Transport wirksamen Effekie erliuterf und die sindimensio-
nate Transportgleichung aufgestelit. AnschlieBend wird der in CHET1 verwendete Lésungsalgo-
rithmus einschiieflich der Healisierung der Randbedingungan baschrigben. Weiterhin wird auf
die Konvergenz des gewahlten 1.6sungsverfahrens singsgangen.

2.1 Beschreibung des Transpotis

In diesem Unterkapitei werden die Effekte erlautent, die beirn Transport von Radionukliden durch
ein gesittigtes pordses Medium eine Rolle spielen. Dabei muf das Strémungsfeld des Fluids
vorgegeben sein. Es wird vorausgesetzt, dai3 die Radionuklide in so geringer Konzentration vor-
liegen, daf} sie die Bewegung des Fluids nicht beeinflussen.



Es werden zuerst dia eigentlichen Transportmachanismen besprochen. Danach wird der Rick-
haltemechanismus definien, der eine Verzégerung von Radionuklidan gegeniber dem Fiuid be-
wirkt, Zum Schiui3 werden Quellen und Senken behandeit.

2.11 Transportmechanismen
Fir den Transport im engeren Sinne sind drei Effekte verantworttich:

- Advaktion,
- melekulare Diffusion,
- hydraulische Dispersion.

Die Advektion behandelt den Transport von Radicnukliden mit der mittleren Geschwindigkeit
des Flukds. Unter mittlerer Geschwindigkeit ist hier die Mittelung tber die lokalen Geschwindig-
keiten im flissigkeitsgetifiten Porenvolumen zu versiehen. Sie wird Abstandsgeschwindigkeit
genannt.

Irm makroskopischen Malstab kann der Transportweg als eine Rohre beschriehen werden, de-
ren Geschwindigkeitsfeld durch dan Volumenstrom V gegeban ist. Die Abstandsgeschwindigkeit
ist mit dem Volumenstrom Ober folgende Gleichung vedknlpit:

. (1)

Abstandsgeschwingigkeit des Flulds {rm/a},

Valumenstrom [m%a],

Porositét,

Querschnittsflache des Aquifers senkrecht zum Transportweg [m?].

3 <. C

in die Berechnung der Abstandsgeschwindigkelt geht die Porositat n ein, die als Anteil des Po-
repraums am Gesamtvoiumen definiert ist. Der Antell der in natGrlichen Aquiferen vorhandenen
"dead-end-Poren" wird vernachldssigt, da angenommen wird, daB er besonders in Porenleitern
gering ist [ 3] Ein Unterschied zwischen Porositat und effeldiver Porositdt wird also nicht ge-
macht. Auch der Effekt der Matrixdiftusion bleibt damit unbericksichtigt.

Die molekulare Diffusion wird durch das Ficksche Gesetz beschrieben, das besagt, dai die
Stromdichte proportional zum Gradienten der Konzentraticn ist. Die Proporfionalititskonstante
ist die molekulare Diffusionskonstante Dy,

Innarhalb eines Porenraums, d.h. im mikroskopischen Bereich, existieren fir ein Radionuklid nur
zwet grundlegende Transportmechanismen: die advektive Bewegung mit der Iokalen Geschwin-
digkeit des Fluids sowle die molekulare Diffusion. Bei makroskopischer Betrachtung des pordsen
Mediums ergibt sich durch die Mittetung ein zusétzlicher Transportefiekt, die hydraulische Di-
spersion [3].



Im phystkalischen Sinn heschreipt die hydrautische Dispersion die Tatsache, dafl die einzeinen
Radionuklide nicht mit der mittleren Geschwindigkeit des Fiuids transportiert werden, sondem
den aktuellen Wegen das Fluids {um Kdmer herum oder durch andere inhomogenititen beein-
fluBt) falgen. Die hydraulische Dispersion bericksichtigt somit Inhomagenitdten des Strdmungs-
feides, die nicht in der Grundwasserbewegung explizit dargesteiit werden. Die GréBe der
hydraulischen Dispersion ist immer abhéngig von der Genauigkeit, mit der die Grundwasserbe-
wegung dargestelit wird.

Von korngeristbedingter Dispersion oder Mikrodispersion spricht man, wenn berlicksichtigt
wird, daf? die Strdmung in der Mitte der Porenkandle schneller ist als an deren Rand und daB die
Wege des Fluids um sinzeine Kdrer des poréisen Materials herum fiihren. VYon Makrodisper-
sion dagegen spricht man, wann zuséitzliche Inhomogenit&ten im Stromungsfeld durch die hy-
draufische Dispersion beriicksichtigt werden missen, weil sie durch explizite Modellizrung nicht
dargestelit sind. Sclche 2usétzlichen Inhomogenititen enistehen 2. B. durch horizontale Schich-
tungen des portsen Materlals oder Linsen von undurchlissigem Material. Die Makrodisparsion
Ukerwiegt in natirlichen geologischen Systemen normalerwelse die Mikrodispersian um mehre-
re GréBenordnungen.

Die hydrautische Dispersion wird im aligemeinen durch einen Ansatz beschrieben, der dem Fick-
schen Ansaiz fir die Diffusion anatog ist. Statt der motekutaren Difusionskonstanten erscheint
dann der Dispersionskoeffizient, der im dreidimensionalen Fall ein Tensor zweiter Stufe ist. im
eindimensionalen Fatl kann der Dispersionskoeffizient Dy, nach einem Ansatz von Scheidegger
durch das Produkt aus longitudinaler Dispersionslinge o und Abstandsgeschwindigkeit des
Fluids dargestellt wearden.

Dy, = ou, {2)

D, hydraulischer Dispersionskoeffizient [m?/a],
o longitudinale Dispersionslange [m].

Die Gifltigkeit des Fickschen Ansatzes wird durch zahfreiche Saulenversuche als praktikabel
bestatigt[3 1.

Die Bestimmung der Dispersionsidnge stelft in groBriumigen geologischen Sysiemen ein noch
nicht galdstes Probiem dar { 4 1. Eine Ursache hief(ir liegt in der in Experimenten beobachteten
Abhangigkeit der Dispersionsiinge vor der zurlickgelegten Strecke.

im folgenden wird Dispersion als Oberbegriff fir hydraulische Dispersion und Diffusion verwen-
det. Damit gilt:

D:Dm+uu. {3}



212 Rickhaltungsmechanismus

In CHET1 wird zur Beschreibung der Rickhattung das Ky-Konzept verwendet, Dies basiert auf
der Annahme, daf3 bei geringen Elementkonzentrationen und Vorliegen eines Gleichgewichis
das Verhdltnis zwischen der Konzentration des am Gestein adsorbierten Aadionuklids und derin
Lbsung vortiegenden Radionuklidkonzentration konstant, d.h. unabhéngig von der Konzentration
ist. Dieses Verhéitnis wird als Ky-Wert bezeichnet:

Ky = 24, (4)

G,y Konzentration des am Gestein adsorbierten Radionuklids [Bafkg),
c Konzentration des Radionuktids in Lésung [qu‘m3].

Der mobite Anteil a eines Radionuklids steht mit dem Ky-Wert in folgender Beziehung:

a=—1 (5}

= 1-n '
1+TpKd

mobiter Antell eines Radionuklids,
Gestetnadichte [kg/m?),
n Porositat.

Der mobile Anteil entspricht genau dem reziproken Retardationsfaktor R, der die Verzégerung
eines Radionuklids gegenilber dem Fluid beschreibt [3]:

u 1-n
Fi=—=1+-g—-pKd, {6}

Ugn

Ugy  Abstandsgeschwindigkelt des Radionuklids [mval.

21.3 Quelien und Senken

Als Queilen bzw. Senken werden alle Effekte auRer den Transportmechanismen selbst und dem
Ruickhattermechanismus bezeichnet, welche die Radionukiidkenzentration an einer beliebigen
Stelle des Transporiwegs verdndern. Da aufgrund der Aufgabenstellung Zu- und Abfllisse des
Fluids senkrecht zum Transportwey nicht zugelassen sind und auch chemische Reaktlonen nicht
berticksichtigt werden, kommen hier nur in Betracht:



- Radicnuklideintrag in den Transportweg,
- radicaktiver Zerfail,

Ein Radionuklideintrag in den Transperiweg, z. B. ain Zustrom ven Radicnukliden aus einem
Endlager, wird in einem beliebigen Block zugelassan. In dar Transporgleichung wird er durch
einen volumenbezogenen Queliterm o realisiert.

Der radioaktive Zerfall des betrachteten Radionuklids wird ats Senke, der Autbau aus zerfatlen-
den Mittem als Quelle modelliert. Dabai darf in Radionuklid zwar mehrere Miitter, aber nur eing
Tochter haben.

2.2 Transportgleichung

Zur aligemeinen Herleitung der Transportgleichung siehe [31], [ 5] und { & ]. Far CHET1 wurde
die in [ 3] beschriebene Formulierung der eindimensicnaten Transporigleichung zugrundege-
legt. In diesam Ansatz wird zusatzlich dar radicaktive Zerfall ainschiiaBlich Zerallsketten berlck-
sichtigt, der Term, der Zu- und Abfilsse senkrecht 2um Transportweg beschreibt, dagegen weg-
gelassen. Ein Retardationsfakior R wird entsprechend [3] ergénzt. Die eindimensicnale
Transportgleichung lautet dann:

14 5,

3 nARcy = 2 nap o |_ 8 (RALC,) + G A - A NAl R, 6 -~ TR, Cp. (7}
T K%k FT' FT T K k k L L
Speicherung  Dispersion Advektion Quelle radicaltiver Zerfail

t Zeit {al,

X Ortskoordinate [m],

ciix.t}  Konzentration des Radionuklids k in Lésung [Bo/m?,

n{x) Porositat,

Adx) Querschnittsfliche des Aquifers senkrecht zum Transportweg [m?],
M (x}  Retardationstaktor des Radionuklids k,

Dix) Dispersionskonstante nach { 3} [m#/a],

ufx) Abstandsgeschwindigkeit des Fiuids {m/a},

a&(xY)  volumenbezogener Quellterm des Radionuklids k [Bq m3a™),

R Zerfallskonstante des Radionuktids k [a™},
k Mukiidindex,
k* Index fir die Mifter des Nuklids k.

Die Transportgleichung { 7 } ist formal eine lineare partielle Differentiaigleichung zweiter Crd-
nung vem parabelisch-hyperolischen Typ mit den unabhéngigen Variablen x und t. Eine detail-
lierte Klassifizierung [3], [ 7] ordnet der rein dispersiven Transportgleichung parabolischen
Charakter, der rein advekiiven Transportgleichung dagegen hyperbolischen Charakter zu. Der
Charakter einer partielten Differentiaigleichung hat Einflul? auf die Form und Methode der
{.sung.



Als Randbedingung fir den Einstromrand wird Undurchlissigkeit fir Radionuklide angenom-
men. Dies ist fir den advektiven Transport exakt. Fir den dispersiven Transport stellt es gine
Niherung dar. Sie wurde gewdhlt, weil ein Abfransport von Radionukliden durch diesen Rand zu
Schwierigkelten bei der Bilanzierung filhran wirde. Ist der advektive Transport dominierend, so
ist diese Varnachlassigung gerechtfertigt. Wenn man Beispiele behandeln will, bei denen der dif-
fusive Transpost (berwiegl, so A sich das realisieren, indem man die Nuklidquelle in einen
Block legt, der weit genug von Einstromrand entfernt ist.

Die Randbedingung f(r den Ausstromrand wird s¢ gewdhit, dai ein advektiver Abfull der Radio-
nuklide stattfindet, wihrend der dispersive Fiu3 rdumiich konstant ist (Transmissionsrandbedin-
gung, siehe [ 8 ]}, Dies |aBt sich mathematisch so ausdriicker:

37‘1 -0, (&)

L Gesamtldnge des Transportwegs [m].

2.3 Ldsung der Transportgleichung

Gie Transportgleichung wird nack der Methode der Finiten Differenzen geldst. Im folgenden wird
dieses Losungsverahren zundchst kurz erldutert. AnschileBend wird der Lsungsalgorithmus
aufgestellt. Zum Schiul? wird auf einige numerische Probleme eingegangen.

2.31 Verwendete L.osungsmethode

Zur numerischen Lasung der obigen partiellen Differentialgleichung wird das Ldsungsgebiet in
gine endliche Zah! von Blécken uniertefit. An jedem Biockrand 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 Vorwérs- bzw, eliner
Rickwérsdifferenz nach dam ersten Glied, im Falle elner zaentralen Differenz nach dem zweiten
Glied abgabrachen wird. Dier dabel entstehende Fehier ist durch den ersten und groften Term
der abgebrochenen Serle charakterisien.

Die Ableilungen in einer partiellen Differentialgieichung kénnen beliebig durch die unterschiedii-
chen Differenzenquotienten ersetzt werden, wobei allardings nicht jede Kombination zu eingr
stabilen L&sung {ihrt. 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 Einflui3 auf die Komplexitit und die Genauigksit des Ldsungsalgorithmus [ 7 ]. Die zur L3-
sung der Diffarentialgleichung aufgestelite Differenzengleichung ist konsistent, wenn der Fehier,
der bei der Approximation der Diffarentizioperatoren durch Differenzenguotienten unter Vernach-



lassigung der hdhersn Glieder der Taylor-Entwicklung entsteht, hei drilicher und zeitlicher Verfei-
nerung gegen nuli geht. Die eigentliche Badingung, welche die Differenzengleichung zu erflllen
hat, ist die Konvergenz. Dies bedeutet, da die Losung der Differenzengleichung in jedem Punkt
des Lésungsgebietes bei Verfeinerung der értlichen und zeitlichen Diskretisiarung gegen die ex-
akte Ldsung der zugehdrigen Diferentialgleichung konvergiert [ 7 ), [ 9]. Bei parabolischen Dif-
ferentialgleichungen sind Stabilitat und Konsistenz notwendige und hinreichende Bedingungen
fir Konvergenz [ 7 1.

Im Falle von CHET1 wurde fiir die Zeitdiskretisierung das explizite Verfahren {Vorwarisdifferenz)
ausgewshh, Der Advektionsterm wurde durch eine ROckwansdifferenz und der Disparsionsterm
durch eine zentrale Differenz approximiert. Unter den Bedingungen, dle in Kapitel 2.3.6 genanni
werden, ist dieser Ldsungsalgorithmus stabil.

Zur Ldsung der Transporigleichung { 7 } wird der Transporiwey der Radionuklide in n Bldcke un-
terschisdlicher LAnge Ax; unterteilt, deren Mittelpunkten Konzentrationen ¢; zugesrsdnet werden.
Innerhalb eines Blockes i sind die vorgegebenen Parameter, der Querschnift A;, die Porositat n;,
die Diffusionskonstante O , die Dispersionsldnge o und der Retardationsfaktor A, konstant.
Der Volumenstrom V Ist Gber den gesamien Transpariweg konstant,

Abbildung 1 zeigt einen Ausschnitt aus der Unterteilung des Transporiweges mit einer Zuord-
nung der Parameter sowie die Fidsse, die zur Konzentrationsverdnderung in einem beliebigen
Block i fUhren.

Ri.t Mt Ants Diniets Oq) P i Ay D 4 Bt M1y Apats Dy lets Oy

ot -t -
Axiq Axy AXjyq

A
Y

—3  advektiver Flu

~=—3m  dispersiver FluB

Abbildung 1:  Ausschnitt aus dem Transpertweg mit Zuordnung der Parameter



Folgende HilfsgréBen finden bei der Losung der Transportgleichung Verwendung:

- Porenvolumen: Vi = mAAX, ,

. ! . Ax,_1 + 4X,
- Abstand zwischen zwei benachbarten Blockmittelpunkten: Ay, = ————.

2

232 Behandiung von Unstetigkeitsstellen

Im letzten Kapitel wurden die Parameter in den Blicken definiert. Wird eine zentraie Differenz
zum Ersetzen der zweiten Ableitung in { 7) verwendet, so mui3 die Gréfle des Paramaters nAD
an der Blockgrenze bekannt sein [ 10 ).

Im folgenden wird sin Massenfiuf, beschrieben durch eina Variable P {(z.B. nAD), an einer Block-
grenze g zwischen zwei aufeinanderfolgenden Bldcken i-1 und | betrachtet [ 4 ). Aus der Konti-
nuititsbedingung folgt, dal die disparsiven Flisse rechts und links der Grenze g gleich sind:

P 1(%?;_1 = Pi(aﬁ]g;' (¢)

Der Satz von Taylor liefert:

AXI_.'(ac]ﬂ

cg_ci_1 = 5 E i_1+.... (10)
Ax(ae19

G-t = 2B s, (1)

Wird (9 )in ( 11} singesetzt und zu { 10 ) addiert, so ergibt sich:

C(8cY8 [A5Pioy By
ci_c‘"‘"(ﬁ]iq[??“"—fﬂ' (12)
g9 2(c-c R
(ﬁ] i-1 axP,_ +ax_,P’ (13}

Der Massenfiuf} an der Grenze g 146t sich durch eine zentrale Differenz beschreiben, wobei der
an der Grenze gilltige Parameter mit F bezeichnet wird. Dieser Flufl} entspricht { 9 ):



! g c-C f @
Pige) - s e (B (14)
‘2-.&!‘-_1+§.ﬂxi

Durch Einsetzen von { 13 Y in ( 14 } wird ein Mittetwert fir den an der Blockgrenze gittigen Para-
meter £ erhalten:

. (Ax_, +m(])F’]_1F’I
AP, +AX _ P

T

(15)

Cieser Mittelwert sntspricht einem gewichteten harmonischen Mittel, dessen aligemeine Definiti-
on fir elne belisbige Grifl3e 5 lautet:

A_"i=1[£+ﬁ} (18)

Wird das Verahren auf den dispersiven Massenfluid angewendet, so foigt:

ADY, = 1AL 1 Dil 1MAD; (Ax_; +AX) (17)
LM AL B A+ nADAY,

2.3.3 Losungsalgorithmus

Die sindimensicnale Transportgteichung ( 7 ) wird 10r einen Zeitpunkt t und einen Block i explizit
in der Zeit, rickwantig fiir die Adveldion und zentral fir die Dispersion geltst. Der Nuklidindex k
ist im folgenden der Eintachhei! halber weggelassen.

Fuir die zeifliche Ableitung wird eine Vorwansdifferenz eingesetzt:

¢, (t+AY) —¢/(t)

d
m(nAHc) = nAR, A

(18)

Die Qntsableitungen werden zum Zeitpunkt t betrachtet. Dadurch erhilt man ein explizites L-
sungsverfahren.



Die erste Ontsableitung wird durch eine Rickwartsdifferanz ersetzt {“up-wind” Schema):

J _ e () -¢_ (D
ﬁ(nAuc} = V“—_“—ax. .

Fur die zweite Ortsableitung wird sine zentraie Differenz eingesetzt:

€, () - (1)

a ac | _ Gt —g;_4 (D
ﬁ[ﬂADﬁj = InKD)|+TW ——

- (nAD), AgAX,
¥ 1

(19)

(20}

Durch Einsetzen von { 18), (19 } und ( 20) in { 7 ) erhalt man einen Losungsalgorithmus fir die
eindimensicnale Transportgleichung, der flr alle Blacke auBer den beiden Randbldcken sowie

dem Queliblock und far alle Zeitpunkie t gilt:

(. (nAD);
S+ AL = ¢l + 3 1 += C_y
L vay

o

h
N (nADY;, 4 ¢ Vat
' i+t VR (t+AD

Zur Vereinfachung der Giefchung werden folgende HilfsgrdBen eingef(hrt:

H1 | = 1+ (n.AD)i !,
. vay, Y

i
' Vaxi,.« YAy
, (BAD) 4 1V

3,i VAX;+1 v’

{21)

(22)

In Jedem Zedtschritt wird nach { 21 } fir jeden Block die Konizentration ¢i{t+At) aus den bekannten

Konzentrationen ci{t) berechnet.

Die Anfangsbedingung far die Rechnung fautet:
o{t=0=0 fiir alle i,



234 Algorithmus fir die Randblécke und den Queliblock

Die Bedingung fiir den Einstromrand wird erf(ilf, in dem ein zusatzlicher Black vor dem ersien
Block und somit aulerhalb des Transporiwegs postuliert wird, der dieselbe Blocklénge wie der
orste Block, Ax;, besitzl. In diesem Block wird sowohi die Radionuklidkonzentration null gesetzt
als auch die Dispersionsldnge o und die molekulare Diffusionskonstante Dy,

Die Konzentration im ersten Block c4(t+At) ergibt sich unter diesen Bedingungen aus ( 21 ) zu;

o, (LAY = ¢, (D)

(nAD) 5 [[nAD)g] VAL - (23)
B e, (t . S () o
+H Vax, ] A Vay, 2 V1R1

Zur Bestirmmung der Kanzentration c,(t) im letzten Block n wird ein zusétzlicher Block n+1 ange-
nomimen, der dieselbe Blackldnge und dieselben Parameter aufweisen soll wie der Block n-1.
Aus der Randbedingung ( 8 } 46t sich die Kanzentration ¢, (t} wie folg! berechnen:

2% _Car1(B-C( G0 ()

= 24

ox axn +1 ‘m‘n ﬁxn axn ( )
La Ax,.q = Ax, ,folgt:

Ch, 1 =2c,(h—c,_, (D). (25}

Durch Eingetzen van ( 25 } in { 21 } ergibt sich die Konzentration im letzten Block c,(t+At) Zu:

VAt

G (t+ah = G (h + (0, () - () g
nn

(28)

Ein Radionuklideintrag firdet in einem beliebigen Biock stati und wird wéhrend eines Zeitschritts
als konstant angenommen. Damit ergibt sich fiir den entsprechanden Term der Transporiglei-
chung { 7):

- 4
oA A%, (27)

2



qit; Radionuklideinstromrate [Bg/a).

Zur Kenzentration in dem Block, in dem der Radionuklideintrag angenommen wird, muf3 somit

1) .
Vlﬂlm addiert werden.

235 Berechnung des Zerfalls

Die Anderung Zi(c; « (1), &;{t).At) der Konzentration in einem Block durch den radicaktiven Zertall
wird fiir einen Zeitschritt At analytisch berechnet[1]:

EWY

Z (G (€ e (1), A0 = —¢ (1) +¢ ()8
KR
+ 2_1( (t+ah - (he hdt]lu_l-kf (28)
| | !
KER; \f aat) Mo N
e (At e (e erb—
+ >i~}|~ Ry L (AU =g ]Rr?\ﬂrlk

k’ Miitter des Nuklids k,
k' GreBmitter des Nuklids k.

Im Anschiu3 an die Transportberechnung wird am Ende elnes jeden Zeitschrittes die Konzenira-
tions#nderung durch den radicaktiven Zerfail berechnet:

Ci(t+Al) = T (t+AY) + Z,(T;(t+ A8, |, (1+ A A, (29)

wohei ¢ {1+ Al) die Konzentration bezeichnet, die man nach AbschluB3 der Transporberech-
nung zurn Zeitpunkt t + At erhilt.

2.36 Numerische Probleme

Durch das Ersetzen der partielien Ableitungen durch Differenzenguotienten entstehen Fehler un-
terschiedlicher Art, die eine Instabilitit der Lésung bewlrken kénnen oder zu einer Abweichung
der numerischen L&sung von der exakten L&sung der Differentialgleichung flhren,

Zur Betrachtung von numerischen Instabilitaten wird der einfachste denkbare Fali betrachtet;

- o, n, A, Dy, u, R konsiant,
- Axi = Ay = Ay = Ax

q“{t) =Ci4q [l} =0 firt= to}
- ciy=1 firt=1

13



Drer Ldsungsalgoarithmus 1453t sich darstellen durch:

RGUHAN - G- O e (B -20) +e, (1)

At AX (AX) 2 (30)

Wahrend des Zeitsehritts At wird nun im Block | die Konzentration durch Advektion und Dispersi-
on verringert. Aus der Forderung, dai nach dem Zeitschritt die Konzentration nicht negativ wer-
den darf, ergibt sich folgende Bedingung:

2
(a%) "R
ms2D+u,£\x' (1)

Dias ist eine notwendige Bedingung fir die Stabilitit der numerischen Ldsung. Somit ist eine
obere Schranke fOr die Anwendung der Differenzengleichung ( 21 } gegeben.

Diese Bedingung enthait auch das Courantkriterium [ 11 ], das sich ergibt, wenn man den di-
spersiven Term vernaghidssigt, also nur den advektiven Transport betrachtet:

ms‘%n. (32)

Weiterhin ist in { 31 ) das Neumannkriterium [ 11 } enthalten, bei dem nur der dispersive bzw.
diffiisive Nuklidtransport betrachtet wird:

(ax)*
2D

AtS R. {33)

Das Neumannkriterium forderl, dall wéhrend elnes Zeitschritios die dispersiven Massenflisse
den Konzentrationsgradienten nicht urnkehiren kbnnen.

Beim Ersetzen der partiellen Ableitungen durch Differenzenquctienten entstehen Fehler, die mit
dem gréBten Glied der abgebrochenen Taylorentwicklung charakterdsiert warden. In der verein-
{achten Transportgleichung:

-Vt 05e (34)
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traten als wesentliche Fehler Ausdriicke der Form

2 2
1 dc 1,20
= = oAt = 35
FUAX 7 und 2‘3(812 {35}
1 82
auf. Bel der rein adveldiven Transportgleichung geht der zweite Term in 5 u%ta%— Uber. Die
damit entstehanden Ausdricke
2 2
1 3c 1.2,9¢
- v - s il 3
2uaxax2 und U ma)<2 {38)

werden als numerische Dispersion aus der Ontsdiskretisierung und der Zeitdiskretisierung be-
zeichnet[3],[5L112].

Die numerische Dispersion aus der Zeitdiskretisierung ist bei Einhaltung des Courantkriteriums
immer kleiner oder gleich der numerischen Dispersion aus der Crisdiskretisierung. Da sie das
entgegengesetzie Yorzeichen hat, verringert sich der Betrag der gesamten numerischen Disper-
sion dadurch.

2ur Abschitzung der numerischen Dispersion ist die Gitterpecistzahl hilfreich [3), [5]. [6]
131

Pe < YAX _ AX (37)

Sie gibt das Verhalinis von Advektion zu Dispersion wieder, Eine Gitterpecietzaht von zwei be-
deutet, dal die numetische Dispersion aus der Orsdisiretisierung genau die gleiche Grdide wie
die physikalische Dispersion hat.

23.7 Korrektur fir die numerische Dispersion

Der Diskretisierungsfehler niedrigster Ordnung bei der Lésung der Transportgleichung entsteht
durch die Approximation der Ableitungen erster QOrdnung. Bei dem beschriebenen Differenzen-
vetfatiren tritt somit als Kihrender Fehier die In ( 35 ) beschriebene numerische Dispersion auf.
2y ihrer Unterdrlickung wird die im Job-Input-File gegebene, gewlinschte Dispersionsléange so
korrigiert [ 4 17 14 ), daB3 sich insgesamt die richtige Dispersion ergibt:

15



u
AX + ﬁ:at, (38)

™y —

K korrigierte Dispersionskinge,

Tk
{ij im Job-Input-File angegebene Dispersionslange.

3  Ablauf einer Transportrechnung

Das Rechenprogramm CHET1 besteht aus dem Programmteil ICHET, das zur Eingabe und
Uberprifung der Daten dient, und dem Programmieil GCCHET, mit dem die sigentliche Transpont-
rechnung durchgeflhit wird. Die f(ir sine gesamie Simufation notwendlgen Schritte sind in
Abbildung 2 graphisch dargestelt. Im folgenden werden die sinzelnen Arbeitsschritte der beiden
Programmteile ndher erlautert.

3.1 Eingabe und Uberprifung der Eingangsdaten

Das Einlesen der fir die Rechnung notwendigen Daten findet sbenso wie Plausibilititsiberpril-
fungen in dem Programmteil ICHET statt.

In der Datenbersitstellung far CHET1 wird unterschieden zwischen Daten zur Steuerung des Re-
chenlaufs, die sich im Input-Datenfile{JIF}-Teilbereich fir CHET1 befinden, und Daten zur Cha-
rakterisierung des Transporiweges, die in insgesamt drei Datenfiles zusammengestelit sind. So-
wohl das Job-Input-Fite als auch die Datenfiles sind in Kapitel 8 des EMOS-Berichts [1]
ausfithrich beschrieben.

Aus dem Input-Datenfile werden zuerst die Daten zur Steuerung des Rechenlaufes eingelesen:
die Pfadnaman der Datenfiles, die zur Rechnung ausgewdhiten Nukiide, Parameter zur Steue-
rung des Rechenlaufs, Parameter zur Steuerung der Ausgabe von Eingabedaten und Ergebnis-
sen sowie die Andarungsdaten fir die Dateien.

Das File DACH enthélt die Daten zur Charakterisierung und Unterteilung des Transporwegs.
Higrzu gehdren:

- die Gesamtlinge des Modellgebiets,
- die Transperizeit durch das Modellgebiet.

Dardberhinaus enthélt das File die notwendigen Informationen zur Unterteilung des Transpont-

wegs in Geblete gleicher Materialbsiegung und gieichen Querschnitts. Hierzu gehért fiir jedes
Gebiet:

- die relative Lange,
- der Quarschniti,
- die Zuerdnung von Materialdaten.

16



JIF
PACH
MACH
ELCH

s

s

Abbildung 2:

Programmteil ICHET

- Steuerdaten aus dem Job-input-File und
Verarbeitung der Nuklidauswahl lesen

- Unterteilung in Gebiete

- Zuordnung von Materialien

3000¢

- Zuordnung von Rlickhalteparametern
- Vararbeitung der Nuklidauswahl des zuge-
hérigen REPOS-Laufs

¥

Datenlibergabe dgurch COMMON-Blécke

¥

Programmteil CCHET

Vorbersitung der Rechning

- Ortsdiskratisiarung

- Berechnung der Retardationsfaktoren
- Zeitschrittweitenberechnung

= Vorbetegung der Konzentrationen

- Zuweisung von HilfsgréBen

Ll out

Transportrechnung

- Besilmmung der Einstromrate
- Neubestimmung der Konzentrationen

- Ber(icksichtigung des radioaktiven Zerfalls
- Berechnung von KontroligréBen

Abschiu3 der Rechnung
- Ausgabe der Ergebnisse

Flie3schema einer Transportrechnung
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Das File MACH enthdlt die Daten zur Charakterisierung der Materialian, Im einzelnen sind das

- die Porositat,

- die Dispersionslinge,

- der Difusionskoeffizient,

- die Gesteinsdichte,

- die Zuordnung von Rickhalteparametern.

Im File MACH md{issen mindestens alle Materialien aufgefiihrt sein, auf die im File DACH verwie-
sen wird,

Das File ELCH enthdt mindestens die elementspezifischen Ruckhalteparameter (K -Woerte) flir
alle in CHET1 verwendeten Nuklide und alle im File DACH aufgefiihrten Matarialien. Dieses File
ist analog zum Datenfiie ELDA aufgebaut, das die fir das Modul REPCS bendtigten element-
spezifischan Daten enthdlt.

Die Schnittstelle zu dem Modul REPGS, in dem die Radionuklidfreisetzung aus dem Grubenge-
héude berechnet wird, bilden die REPOS-Ausgabefites .rvs und .rms. Aus dem .rvs-File werden
die Anzahl| der zusatzlich zur Schnittstelle fir die Plotausgabe ausgewéhiten Segmente, der
Name des als Schnittstelle zum Deckgebirge ausgewahlten Segments, die Anzahi derin REPOS
gerechneten Nuklide, die Nuklidnamen und Massenzahlen sowie die Tochteradressen eingale-
sen. Die Namen der in REPOS bericksichtigien Radionukiide werden zur Uberpriifung der
Muklidauswahl und zur Zuordnung zu den Nukiiden von CHET1 bendtigt \m .rns-File sind die
Freisatzungsraten fir alle in .rvs beschriebenen Segmente und die in REPOS gerechneten Zeit-
punkie abgelegt.

Der Teilbersich des Joh-Input-Files fir CHET1 und die Datenfiles werden in Kapite! 8 [ 1 } detail-
liert beschrisben,

Die Uberpsiifung und Vararbeitung der Nuklidauswah! fir CHET1 wird ebenfalls innerhalb von
ICHET durchgefihnt. In CHET? dlifen nur Nuklide aufgencmmen werden, mit denen bereits in
REPOS gerechnet wurde. Durch die Setzung des Schalters NNC = 9995% werden alle in
REPOS verwendeten Nuklide ausgewdhit.

Dig im Input-Datenfile angegebenen Nuklidnamen, bestehend aus Elementnarme und Massen-
zahl, werden daraufhin kontrofliert, dai sie in der Nukliddatenbasis NUDA (siehe Kapitel 8 [ 1 1}
enthalten sind, daB sie in REPOS gerechnet wurden und dai kein Nuklid doppelt benannt wird.
Weiterhin wird konirolliert, ol fiir alle ausgewahiten Nuklide die elementspezifischen Daten in
der Matrix im File ELCH vorhanden sind.

Nach der Uberprdfung der ausgewahlien Nuklide werden die Nuklide nach der in NUDA vorge-
gebenen Aeihenfolge geordnet, die nuklidspezifischen Daten aws NUDA herausgesucht und in
dig Nuklidmatrix von CHET1 geschrieben.

Freisetzungsraten von Nukliden, die in REPOS, nicht jedoch in CHET1 gerechnet werden, kon-
nen bei entsprechendsr Schalterstellung (INSUMC, siehe Kapitel 8 [ 1 ]) auf die Freisetzungsra-
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ten der jeweiligen Tochter aufaddiert werden. Physikalisch hedeutet das einen sotortigen Zerfali
in die Tochter.

Neben der Uberpritung der Nuklidauswahl findet innerhalb von {CHET beim Einlesen der Einga-
bedaten eine Plausibilitiispedfung statt, bei der die Giltigkeitsbereiche der Eingangsdaten, die
Dimansionierung von eingelesenen und fir die Rechnung bendtigten Parametarn und die Voll-
sténdigkeit der Datenbasis kontroliiart werden. Im Fehlerfall wird eine Fehlermeldung ausgege-
ben und der Programmlauf gestoppt.

3.2 Vorbereitung der Rechnung

Der Ablaut einer Transportrechnung mit dem Programmiell CCHET ist in Abbildung 2 schema-
tisch dargestellt. Er gliedert sich in einen Teil, in demn die Rechnung vorbereitet wird, einen weite-
ren, in dem die zeitabh&ingige Konzentration aller Nuklide in alfer Bldcken entsprechend dem
Lésungsalgorithmus berechnet wird und schitie3lich einen Teil, in dem die Ergebnisse ausgege-
pen werden.

Im Teil, der die Vorbereitung der Rechnung beinhaltet, erfolgt zuerst die Diskretisierung des
Transportwegs in Bidcke und die Berechnung der Retardationsfaktoren, anschiiefend die Aufiei-
iung der Nuklide in Nuklidketter: und die Zellschrittweilenberachnung sowie zum Schiuf das Off-
nen der Ubergabefiies und der Ausgabefiles, die Vorbelegung der Konzentration und die
Berechnung der fr die Losung der Transportgleichung benttigten Konstantan,

3.24 Onsdiskretisierung

Im Datenfile DACH wird das Deckgebirge, durch das die Ausbreitung von Radicnukliden gerech-
net werden soll, charakterisiert. Der Transportweg wird in Gebiete mit sinhgitlichem Material und
konstantem Cuerschnitt unterteilt. Dazu wird die Gesamtldnge des Modaligebiets angegaben
und die relativen Langen der einzelnen Gebiete vorgegeben.

FGr die numerische Berechnung wird eine Unterteilung der einzelnan Gebiete in Blécke vorge-
nommen, wobei die BlockgroBe gebietsspezifisch unter Verwendung einer vorgegebenen obe-
ren Grenze f0r die Gitterpecletzahl Pe {vgl. { 37 }) berechnet wird.

Wia bereits in Kap. 2.3.6 angedautet, erlaubt die Gitterpecletzahl Aussagen Ober die Gri3e der
numerischen Disparsion aus der Ortsdiskretisierung im Vergleich zur physikalischen. Die nume-
rische Dispersion wird erst vernachldssigbar, wenn die Gltterpecietzahl klein Ist. Dies bedeutet
eine sehr feine Diskretisierung, die jedoch die Rechenzeit erhoht. Der Benutzer hal die Maglich-
keit, im input-Datenfile eine Gitisrpecletzah! auszuwdhlen, da der verretbare Rechenaufwand
und der durch die numerische Dispersion zu erwartende Fehler problem- bzw. anwendungsspe-
zifisch sind. Anhand dieser vorgegebenen Gitterpecletzahl wird die gebietsspezifische maximale
Blocklénge Axq,, ) wie folgi berechnat:



J
Aoy = PEOG (38)

J Gebietsindex

Jedes Gebiet wird in eine moglichst geringe Anzahl gleichlanger Bidcke untertailt, deren Lange
kleiner oder gleich der gebietsspezifischen maximalen Blacklinge ist. Die Anzahl der Bitcke N,
in eirem Geblet § berechnet sich nach:

[
N|=5NT[—L1—]+1. (40)

"—“xmax.j

L Lange des Transportwegs,
I relative Ldnge des Gebiets |.

Die Division der Linge eines Gebists durch die Anzahl der Bldcke In diesem Gebiet argibt die
tatséchlich verwendete gebietsspezifische Blockldnge Ax:

LI
=
Axi = N] . (41}
Die Gesamtblockzah! N is1 die Summe der Anzahi der Blécke iiber aile Gebiete:

N“ZNF (42)
]

322 Berechnung von Retardationsfakioren

Die im Datenfile EL.CH enthaltenen K -Werte werden in ICHET element- und materialspezifisch
eingelesen. Zur Vorbereitung der Rechnung werden die K -Werte entsprechend ( 4 ) in Retarda-
tionsfaktoren R umgerechnet (vgl. Kapitel 2.1.2):

1-n
_ _ 1
Rio =1+ n pKa, . (43)

& Elementindex

und der: jeweifigen Elementen und Blacken zugeordnet.
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3.2.3 Aufieilung der Nuidide in Nuklidketten

Da die giinstigste Zeitschriftweite nuklidspezifisch, d. h. vomn Retardationsfakior abhéngig ist, er-
folgt die Abarbeitung des zeit- und nuklidabhangigen Problems so weit wie mdéglich nuklidweise.
Nuklidketten milssan jedoch, da die Nukiide sich durch den radioakdiven Zerfall gagenseitig be-
einflussen, in einer Zeitschleife gemeinsam gerechnet werden. Die Gesamtzahl der in CHET zu
rechnenden Nuklide wird also in zusammenhingende Nuklidketters aufgeteilt. Zur Vereinfachung
der Sprechweise werden hier auch Einzelnuklide als Nuklidketlen bezeichnet.

3.24 Zeitschrittweitenberechnung

Die Zeitschrittweite flr die Nuklidketten wird vor Beginn der Rechnung mit Bilfe des In Kapitel
2.3.6 baschriebenen Stabilitatskriteriums fir das verwendete numerische Verfahren berechnet,
Durch das Stabilitatskriterium wird eine obere Grenze fir die Zeitschrittweite vorgegeben, so daf3
ein oszilierendes Verhalten beim Lisung der Transportgleichung verhindert wird.

Entsprechend { 31 ) lautet die notwendige, aber nicht hinreichende Bedingung fiir die Zeitschritt-
weite:

2
{AX) R
At £ gEE {44)

Daraus erhalt man unter Verwendung eines Minimums der Retardationsfaktorsn eine nuklidket-
ten- und gebietsspezifische maximale Schrittweite Aty ) -

2
(Ax)“A.nR
i1 (45)

2DmAini + 20:IV + ale

Alraxyi =

e Elementindex.

i, ist bier fiir jode Nuklidkette der minimale Retardationsfaktor fr alle Gebiete und alle Nukli-
de der Kette.

Die Schrittweite At fiir jede Nukiidkette ergibt sich aus dem Minimum der gebistsspezifischen
maximalen Schrittweiten Atya, \; multipliziert mit dem Reduktionstaldor f,, . .. der im Input-Da-
tenfile beliebig voreingestellt warden kann;

Aty = fDTHEDmiin Alav- (46)
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Diesef Reduktionsfaktor ermdglicht ein Verkisinem der Zeitschrittweite iber das notwendige Sta-
bilithtskriterium ( 44 ) hinaus.

3.3 Transportrechnung

Die Transportrachnung beginnt mit dem Zeitpunkt der ersten Freisetzung von Radionukliden aus
dem Grubengebiude. Bezugszeitpunkt fir alle Zeitangaben st das Ende der Betriebsphase.

Dis Transportrechnung wird nuklidkettenweise abgearbeitet. Fiir jede Nukiidkette wird in einer
Zeitschleife der Zeitverlauf der Konzentration in allen Bldcken fir alle Nuklide berechnet. Jede
dieser Zeitschleifen wird abgebrochen, wenn der im Input-Datenfile angegebene Endzeitpunkt
Oberschritten coder die Konzentration jedes Nuklids der Kette auf einen vorwdhlbaren Bruchieil
selnes Maximalwertes abgefallen ist.

innerhaib der Zeitschleifen werden beim Emeichen der Im Input-Datenfile festgelegten Zeitpunk-
te {iir die zaitabhéngige Ausgabe dis Nuklidkonzentrationen an den Beobachtungsstellen abge-
speichert, Diese Konzentrationen werden am Ende des Rechentaufs in das File .czk geschrie-
hen,

In jedem Rechenlauf wird ein Protokofifile (.out, sishe Kapitel 3.4} erstedit, das einen auswahlba-
ren Teil der Eingabedaten und wichtige berechnete Gréi3en enthéit und somit zur Konirolle des
Rachenlaufs dient.

3.34 Bestimmung der Einstromrate

Die Freisetzungsraten f(r alle in REPOS gerechneten Nuklide sind im REPOS-Ausgabefile .rns
zeitabhéingig abgelegt. Die Zeitdiskretisierung im File .rns richtet sich nach den Zeitschritten in
REPCS. Zur Bestimmung der im CHET-Intervall von t bis t + At glltigen Freisetzungsrate qif)
werden die AEPOS-Freisetzungsraten zu den aufelranderfoigenden REPCS-Zeltpunkten t, bis
ty, die im intervall vor { bis £ + At liegen, kumuliert:

N-1
g) = E{m—t)q(toﬂ z (ti+1—li)q(ti)+(t+Ai—lN)q(tN)]. (47)
=1

Bei entsprechender Schalterstsliung werden die Freisetzungsraten von Mitlern k', ¢ie nicht in
der Nuklidauswahl von CHET1 enthalten sind, auf die Freisetzungsraten dar entsprechenden
Tochter k aufaddiert auf der Basis der Teilchenerhaitung:

q.(t) qy.- (1)
« k J (48)

ogue ) = B 5=+ 3

22



A Zerallskonstante,

K index fr die Tochter,
k Index iiir die Mitter.
3.3.2 Bestimmung der Konzentration zum neuen Zsitpunkt

Mit den Freisetzungsraten q(t) wird nun die zur Zeit t+At vorfiegende Konzentration bestimmt,
d.h. eine Bilanzierung tber die Ein- und Austrige in einem Block im Zaitraum At entsprechend
{ 21 ) vorgenommen, Die Konzentration im ersten Block wird nach { 23 } berechnet, wahrend f{ir
den letzten Block { 26 ) git. in diesem Ldsungsansatz sind die Riickbaitung und der radicaktive
Zerfal! bereits berlicksichtigt.

Zu Kontrollzwecken werden zu den fir die Ausgabe ausgewdhlien Zeltpuniden {ir alle Nuklide
folgende Gréfien berechnet:

- der bis zum ausgewéhlten Zeitpunkt t kumulierte Einstrom in den Transportweg

Q(t) = giqk(i) : {49)

- die zum ausgewdahlten Zeitpunkt t vorhandene Menge eines Nuklids im Transportweg

ﬂ
Mk =z (Cilk(l) ViHi’k], {50)
=1

- der bis zum ausgewéhlten Zeitpunkt t kumulierte Austrag aus dem Transporiweg, d.h. der
kumulierte Aktivitatsstrom aus dem letzten Block n:

S5 = E (A, (Hy ok Cha g~ Hana kCok = HankCrsd ) - {51)

In den AktivitAtsstrom gehen hier sowohl der advektive als auch der dispersive Ausstrom aus
dem letzten Block gin.

3.3.3 Ausgabe auf Datenfiles

Die Ergebnisse der Rechnung, d.h. die Konzentrationen, werden zeit- bzw. orlsabhéingig auf
Ausgabefiles abgelegt. Hieriir werden im Input-Datenfite die Ubergabestelle an EXPOS sowie
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maximai zehn weitare Becbachtungsstellen durch Angabe des LAngenaniefls am Gesamtgebiet
festgelagl bzw. maximal zehn Beobachtungszeitpunkte angegeben. Insgasamt werden wahrend
eines Recheniaufs folgende drei Ausgabefites erstailt:

- File .cvs:
Anzahl der ausgewdhiten Beobachtungssialien fir die zeitabhéngige Ausgabe, deren Or-
te, Anzahl der Beobachtungszeitpunkte fir die ortsabhéngige Ausgabe, diese Zeitpunkte,
Anzahl und Namen der gerachnaten Muklide,

- File .czk:
Zgitpunkt und zugshdrige Nuklidkonzentrationen ailer CHET - Nuklide fir rmaximal el Be-
obachtungssteiten
Im Job-Input-File kann ausgewahit werden, zu welchen Zeltpunkten die Ausgabe beginnt
und endet und wieviele Zeitpunkte pro Dekade ausgegeben warden. Die Konzentration an
der ausgewahlten Beobachtungsstelle wird durch lingare Interpolation aus den Konzenira-
tionen an den n&chstgelegenan Blockmittetpunkten errechnet.

- Fiig .cok:
Ortsangabe in Meter und zugehdrige Nuklidkonzentrationen aller CHET-Nuklide fiir maxi-
mal zehn Baobachtungszeitpunkte. Die Radionuklidkonzentrationen jedes Blockes wer-
den auf den ausgewahlten Zeitpunkt interpoliert.

Die Ausgabefiles entsprechen in ihrer Struktur den REPOS - und EXPOS- Ausgabefiles und sind
somit zur Bearbeitung mit einem entsprechenden Postprozessor zur Plotausgabe bzw. zur
Tabellenerstellung geeignet. Gleichzeitig dienen .cvs und .czk zur Informationsdbergabe an
EXPOS. Die Datenfiles sind In Kapltel 8 [ 1 } ausfdbrlich beschrieben,

3.4 Protokol! des Rechenlaufs

In jedem Rechenlauf wird ein formatiettes Protokollfile erstellt, das einen auswahlbaren Teil der
Eingabedaten und wichtige Zwischenergebnisse enthilt und somit zur Kontrolle des Rechen-
laufs dient.

Im Kopf das Protokollfiles stehen Daten zur Kennzelchnung des Rechenfaufs, das Datum sowie
die Pfadnamen und Namen der Datenfiles. Weiterhin werden die Eingangsdaten bei entspra-
chender Sehaltersteliung in tabellarischer Form ausgegeben. Die Bedeutung dieser Schalter ist
in der Beschreibung des Job-Input-Files aufgelistet.

AnschlieBend folgen fir die Rechnung vorhereitete GroBen:

- Beschreibung der verwendeten Diskretisierung,
- Schrittweiten und die Retardationsfaktoren aller Nuklide,
- Dispersionsldngen mil und ohne Korrektur.

Nach der zgitabhéngigen Rechnung werden ausgegeben:
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- Endzeitpunkte der Rechnung fiir die einzeinen Nuklide,

- Zeitpunkt des Endes der Freisetzung aus dem Grubengebiude,

B Kumulierter Eintrag in den Transpostweq,

- Menge im Transportweq,

- Kumulierter Austrag aus dem Transportweg,

- Tabelle mit den Maximalwerten der Konzentrationen an der Ubergabestelle zu EXPOS.

Tritt wahrend der Abarbeitung ein Fehler aul, so erscheint im Protokeoll eine Fehlermeldung, be-
vor der Lauf gestoppt wird.

4  Voerifizierung
Zur Verifizierung des Programms CHET1 wurden drei Testrethen durchgefGhnt:

- Vergleich der numerischen Ldsungen von CHEY1 mit einer analytischen Losung fir ein
einfaches homagenes Modellgebiet und ginem 8-Impuis als Nuklidquelle.

- Vergleich der numerischen Lésungen von CHET1 mit denen des Programms TROUGH
[ 15} f0r einen realistischen Fall mit linearer Sorption unter Einschluf3 des radioaktiven
Zerfalls. Das Programm TRQUGH ist ein eindimensionales Transportprogramm, das frii-
her im Programmpaket EMOS zur Modellierung des Geosphdrentransports verwendet
wurde.

- Vergleich der numerischen L&sungen von CHET 1 mit denen des Programms SWIFT [ 16)
fir ein heterogenes Modellgebiet. Das Programm SWIFT ist ein mehrdimensionales
Transportprogramm, das nach der Methods der Finiten Elemente arbeitet.

4.1 Testreihe 1: Vergleich mit der analytischen Lésung
Es wird ein sehr einfacher Fall betrachtet:

- hamogenes Modellgebiet,
- nur ein Radionuklid,
- keine RUckbaltung,
- keine Diffusion,
kein radipaktiver Zerfall,
. S-Impuls als Radionuklidquelle.

Es werden in den meisten Beispielen jeweils eine analytische Lésung und mehrere numerische
Lésungen verglichen.

25



411 Analytische Lésungen

Fiir die Uberpriifung von numerischen Rechnungen kommen drei analytische Lésungen in Be-
tracht, die sich in den Anfangs- hzw. Randbedingungen unterscheiden:

Losung 1

Es existien der gesamte Ortsraum, wobei die Ldsungen im Unendlichen gegen null gehen, Als
Anfangsbedingung wird ein ortsabhéngiger 5-impuls verwendet ([ 8 ], Formel 6.18):

o G (x-up?
cix.t)y = 2mexp[ Toat ] {52}

Die hier verwendeten Randbedingungen treffen am ehesten die Verhdltnisse, dis bei einem
punktfdrmigen Eindringen eines Schadstoffes in die Geosphédre gegeben sind.

Lbsung 2

Es existiert nur sin Halbraum, als Randbedingung tlr den advektiven NuKlidstrom wird ein zeit-
abhangiger §-impuls verwendet {[ 8 ], Formel 8.46):

cix,t)y = (53}

0 X ((x&ut)z)
o froutHt dout )

Lésung 3

Es existiert nur ein Halbraum, Es wird eine Randbedingung 3. Art verwendet, die einen zsitab-
hanglgen &-Impuls als Gesamtstrom bedeutet und einer Bilanzbedingung entspricht ([ 8 ), For-
mel 6.72):

_ 1 _x—ula)ml e X+uty
cix,t)y = cn[—mexp( aour ) " 3a° e”c[_huut):]' (54)

Die hier verwendeten Randbedingungen warden in CHET1 realisiert, wobei dar Einstrom natur-
germndn nicht bei t= 0 und x= 0 sondern im ersten Block und im ersten Zsitschritt erfolgt.

4.1.2 Ausgewdhlie Beispiele

Zum Vargleich von numerischen mit den entsprechenden analytischen Lésungen wurde ein sehr
ainfaches Modell ausgewahlt. Es handelt sich um eine Rohre von 100 m Lange und 1 m@ Quer-
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schnittsflache, die von einem Volumenstrom van 1 m%a durchstrémt wird. Dle Porositat soll 1
sein. Diffusion, Rickhaltung und radioaktiver Zerfall bleiben unberiicksichtigt. Als Quelle wird ein
d-Impuls verwendet, der sine Radionuklidmenge von 1,0 Bq reprasentiert,

Die Dispersionsiénge wind in den ersten drei Beispielen auf 1 m festgelegt wahrend sie im vier-
ten Beispiel auf 8,1 m herabgesetzt wird.

Der Radionuklideintrag in das Modellgebiet findet im dritten Belspiel in S m Entfernung vom lin-
ken Modelirand statt, in allen anderen Beisplelen erfolgt er direkt am linken Modellrand.

Die Diskretisterung bezOglich des Ortes und der Zeit ist variabed und wird fiir jedes einzelne Bei-
spiel ndher spezifizier.

Ausgewsrtet bzw. aufgetragen wird n allen Beispielen die Ortsabhangigkeit der Konzentration
nact elner Zeit von 75 Jahren.

4.1.3 Beispiel 1: Vergleich der analytischen Lésungen untersinander

In Abbildung 3 sind die drei in Kapitel 4.1.1 dargesteliten analytischen Lésungen fir einen kon-
stanten Zeitpunicd (t = 75 a} dargestellt. Weiterhin ist die numerische Lésung fur dieses Beispiel

0.04

Ldsung 1 {Ganzraum})
Losung 2 (Halbraum)

Losung 3 (3. Ordnung)

N T
e o

) ':).,‘

Konzentration in Bg/m®

Q.00

70

o
86
Ortinm

Abbildung 3:  Orisabhangigkeit der Konzentration fiir eine numerische und drei analytische Lé-
sungen, Der Faktor {pyrrgp war in allen Fallen 0,9. Die in Kapitel 2.3.7 beschrie-

bene Korrektur fir die numerische Dispersion wurde nicht durchgeflhrt.
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mit teiativ feiner Diskrelisierung eingezeichnet., Der Parameter fprpep war flr die numensche
Lésung auf 0,9 festgalegt.

Die analytischen Lésungen unterscheiden sich in der Lage ihres Maximums, Diese Untarschiede
sind aus den Randbedingungen erklédrbar. Eine Abschétzung zur Lage der Maxima findet sich im
Anhang.

Die numerischa Ldsung stimmt wie erwartet mil Losung 3 sshr gut Gberein. Auch Lésung 1, die
physikalisch am befriedigendsten Ist, wird noch gut wiedergeben. Wie man aus der Lage des
Maximums (sishe Anhang) erkenni, trifft dies um s¢ besser zu, je langer der Transportweg im
Verhdltnis zur Dispersionsldnge ist.

414 Beispiel 2: Rechnungen ohne Korrektur der numerischen Dispersion

In Abbildung 4 sind die dritte analytische Lésung und vier numerische Lésungen mit unterschied-
licher Orisdiskretisierung (Pe = 0,3, Pe = 0,1, Pe = 0,03, Pe = 0,01) dargestelit. Die in Kapitel
2.3.7 beschriebene Korrektur fir die numerische Dispersion wurde nicht durchgefihn.

Der Fakior fpraeg war in allen Fallen 0,9, Bei weiteren Rachnungen stellte sich heraus, dal3 erin
der Testreihe 1 praktisch keinen Einfluld auf das Ergebnis hat.

0.04 [~
analyisch
-------- Pa = .01 |
-—=-  Ps=.03
————— Pa= A1
Pe= 3
5
=
é Q.02
Ju
=
W
e
<
0.00 e ——— et P ettt et o ———
50 60 70 80 80 100
Artinm

Abbildung 4:  Onsabhdngigkeit der Konzentration far die analytische Losung und vier numeri-
sche Lésungen. Der Faktor fprrep War in allen Féllen 0.9, Die in Kapilel 2.3.6
beschrigbene Korreldur ftir dis numerische Dispersion wurde nicht durchgefiihr.
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Man erkennt, daf} sich die numerische Ldsung mit zunehmender Verfeinerung der Diskretisie-
ring sich der analytischen Lsung immar mebr ann#ihert. Dieses Ergebnis entspricht den Erwar-
fungen,

415 Beisple! 3: Rechnungen mit einer Quelle, die nicht am Rand des Mo-
deligebists liegt

In Abbildung & sind numersche Ldsungen mit unterschiedlicher Diskretisierung mit der analy-
tischen Lésung verglichen. Der Eintrittspunkt in das Maodetigebiet lag elnheitllch bei 5% des Ge-
samtweges. Als analytische Losung wurde Losung 1 verwendet, dig aufgrund der verwendeten
Randbedingung eine Nuklidausbreitung auch entgegen der Transporirichtung das Fluids zulast
und somit eine sehr realistische Beschreibung der natiirlichen Verh#hnissa darstelit.

Man erkennt, daB sich in diesen Fall die numerischen Ldsungen bei zunehmender Verbesserung
der Diskretisierung der verdnderten analytischen Lésung anndhem.

Wenn man es alse fir eine Rechnung fir notwendig hélt, daf3 der ganze Onsraum zur Verfligung
steht {entsprechend der analytischen Ldsung 1), so 163t sich dieser Fall auch simulieren, indem

004___4_._.11r ...... |
——  analytisch

i - - = Pe=.03 i
————— Pa= .1

-3

Konzentration in Bg/m®
o
3
]

0.00

—T L T S T T T T T AL S B S S e B B B

50 60 70 ad 90 100

Abbildung 5:  Ortsabhdngigkeit der Konzeniration fir die anatytische Ldsung und drei numeri-
sche Ldsungen, wobai die Nuklidquelie nicht am Rand des Modellgebists liegl.
Der Faktor fprpgp war in allen Fallen 0,9, Die in Kapitet 2.3.7 beschriebene Kor-
rekiur fiir die numerische Dispersion wurde night durchgef(ht.
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man die Eintrittsstelle fiir die Radionuklide in einer geeigneten Entfernung vom linken Rand

wihit.

4.1.6 Beispiel 4; Rechnungen mit Korrektur der numerischen Dispersion

Verwendat man bei den Rechnungen dis in Kapitel 2.3.7 beschriebene Korrektur der numeri-
schen Dispersion, 50 reicht eine wesentlich grébere Crisdiskretisierung aus. Durch die in Kapitel
3.2.4 beschriebene autornatische Zeitschrittweitenberechnung ergibt sich dadurch auch eina
grébere Zeitdiskretisierung und damit eine erhebliche Rechenzeiterspamis.

'LIIIlJJJllII'|IIllIIIrI'JIIIIJrIIIIJill

Konzentration in Bg/m®
o
(=)
(2]
1

——  analytisch
,,,,,,,, Pa= 5. r
~——- Pe=10. -

Pe = 20.
Pa = 40,

50

Abbildung 6:
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Onsabhé&ngigkeit der Konzentratlon fOr eine analylische und vier numerische L&-

sungen, Der Faktor foypep war in allen Féllen 1,0. Die in Kapitel 2.3.6 beschrie-
bene Korrektur filr die numerische Dispersion wurde durchgefihrt.
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In Abbildung & sind fir eine Dispersionsldnge von §,1 m die analytische Losung sowie vier nu-
merische Ldsungen mit unterschiedlicher Ortsdiskretisieruny (Pe = 5, Pe =10, Pe = 20 und Pe =
40) autgetragen. Ber Faktor fpraep war in allen Fallen 1,0.

Die Abbildung zeigt, da@ bei einer Pecletzahl von 10 das Maximum der anaiytischen Ldsung
noch sehr gut wiedergegeben wird. Somit knnen bei gewissen Anwendungen aush noch Rech-
nungen mit hdheren Pecletzahlen sinnvoll sain.

4.2 Testreihe 2: Vergleich fir einen realistischen Fall

In dieser Testreihe wird die Referenz-Rechnung, die fir das Projekt PACOMA | 17 ] durchgelGhst
wurde, flr einen Vergleich herangazogen.

Das Deckgebirge fir die PACOMA-Ausbreitungsrechnungen wurde als Strémungskanal mit ho-
mogenem Material und konstantem Querschnitt modelliert. Der Strodmungskanal hatte einen
Querschnitt von 36 200 m? und eine Porositat von §,2. Die Abstandsgeschwindigkeit des Fluids
lag bei 6,5 m/a. Das Modeligebiet hatte eine Lange von 8 394 m. Da die Ubergabestetie an
EXPOS bei 88% des Modellgebiets modelliert wurde, ergab sich ein Transportweg von 8 206 m.
Es wurde eine Dispersicnstange von 65 m verwendet. Die verwendeten Halbwertszeiten und K-
Werte fir die einzelnen Radionuklide kénnen Tabelle 1 entnommen werden. Fir die PACOMA-
Rechnungen wurde das Programm TROUGH verwendet.

HWZ in Nuklid HWZ in NuKid HWZ mKadin

Nukiid ina| mhkg ina| mYKg ina

C-14 §5.733E03 | 5.E-3 ||Pu-240 | 6.542E02 | 1.E-0 ||U-234 2.447E05 2.E-3

Ni-59 8.000E04 | 1.E-2[[U-238 | 2.343E07 | 2.B-3|[Th-230 | 7.705E04 | 3.E-1

Se-79 | 6.500E04 | 3.E-4 [Th-232 | 1.406E10 | 3.E-1 {Ra-226 | 1.601E03 | 9.E-4

2093 | 1.531E06 | 1.E-1||Np-237 | 2.141E06 | 8.E-2| Am-243 | 7.385E03 | 1.E-0
No-94 | 2031E04| 1E-1|[U-233 | 1.586E05 | 2.8-3| Pu-239 | 2.408E04 | 1.E-0
Tc-99 | 2.132E05 | 7E-3[iTh-220 | 7.944E03 | 3.E-1] U235 | 7.043E08 | 2.E-3
1129 [ 1571E07 | 5.E-4|Pu24z | 3.872E05 | 1.E-0| Pa-231 | 3.279E04 | 1.E-D
©s-135 | 2.301E06 | 1.E-3|[U-238 | 4.471E08 | 23| 1 |

Tabelle 1:  Halbweriszeiten und Ky-Werte der in Testrelbe 2 bericksichtigten Radionuklide

Der Vergieich findet in 5 Stufen staft, die im folgenden ndher beschrieben sind.
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........... TROUGH-L&sung CHET1-Lésung analytische | sung i numerische Lésung / analytit;clil'l;‘—:‘ Lbsung;
NI || traxin@ | GBIl traxina| CraxNBYME|| g iN@ | Crax BT\ trftay | CrrCan| tortan| SorCan
Se- 79 || 6.343E+03 B.685E-05 || 6.325E403 8.607E-05| 6.325E+03 | B6BOEO5| 1003| 1001| 1000 1002
1-129 || 9.003E+03 BA40E-05 | 9.15E+03 |  6.151E-05|| 9.122E4+03 °  6.140E-05| 0997 | 1.000| 098] 1.002

Cs-135 | 1.604E+04 3.3356-05 || 1.609E+04 | 3.341E-05| 1.610E+04 .  333sE-05| ogee| 1.000| os99s| 1.002
U-238 | 2.999E+04 1758E-05 ] 30156404 1.761E-05|| 3.012E+04 - 1.755E-05] 0996 | 1.000| 41.001| 0398
C-14|| 5.434E104 | 2.093E-09 || 6.469E+04 2007E-09|| o0995| 1.045| 1002  1.003
Tc- 99| 9.904E+04 3771E-06| 9.950E404 |  3763E-06] 0895 1.001| 0899  1.002

| Ni-59|| 13898405 | 1.080E-06 [ 13956405  1.086E-06[ 0896  1.008| 0998  1.003
Np-237 || 4.185E/05©  1.089E-06 | 4.219E+05 1.063E-06 || 4.208E405 1069£-06]] 0995| 1.000] 3J003] 0994
zr-93|| 1.380E+08 1,.965E-07 || 1.385E+06 |  1.965E-07|| 1.386E+06 |  1.960E-07|| 0996| 1.003]| 0899 1.003
Nb-94 || 8.610E+05 3.982E-23 || 9.5196+05 91586-24 || 9.148E+05 |  1520E23|| o0941| 2604| 1.041| 0599

Tha3z || 5.715E+04 5.3G8E.-11 || 4.209E+06 |  1.221E-07|| 4.193E+06 |  1.228E-07|| 0014| 0000| 1.004| 0994
pu-242 || 1.041E+07 1.858E-17 || 1.0498407 | 1540617 || 1.070E+07 | 1.3936-17{ o0s73| 1334 osso| 1106

Tabelle 2. Vergleich der Ldsungen der Programme TROUGH und CHET1 mit der analytischen Lasung. Angegeben sind fiir die Nuklide, die keinen
nennenswerten Aufbau durch radioaktiven Zerfall erleiden, die Ankunftszeiten und die Hohen der Maxima Ende des Ausbretungsweges.
Zur besseren Uberschaubarkeit sind zusatziich die numerischen Werte aut die analytischen bezogen eingetragen.



4.2.1 Stufe 1: &-Impuls als Nuklidquelle

in einer ersten Stufe wird staft der realistischen Nuklidfreisetzung ein 3-Impuls als Radionuktid-
freisetzung verwendet, Der &-Impuls reprasentiert fOr jedes Radionuklid eine zugegebene Menge
von 7 380 Bq. Das entspricht 1 Bq pro m? Querschnittsfldche des Madellgebiets. Fir die Spalt-
und Aktivierungsprodukte und einige Kettennuklide, die keine Mitter haben, werden die Lésun-
gen von TROUGH und CHET1 mit der analytischen Lésung verglichen. Die Orsdiskretisierung
bei CHET1 wird dabei der bet TROUGH verwendeten angeglichen. Dies bedeutet eing Gitter-
Pecletzahl von 1,54. Dar Zeitschritimultiplikaitionsfaktor fyypep wurde auf 0.9 festgelegt. Damit
ergibt sich durch die in Kapltel 3.2.4 heschriebene Automatik sine Schrittweite zwischen 24 a
und 6008 a flr die einzelnen Nuklide bzw. Nuklidketten. Die THOUGH-Rechpung dagegen wur-
de mit einer konstanten Schrithwelte von 50 a durchgefiibrt. Die Ergebnisse sind in Tabelle 2 ge-
gemilbergestelit.

Man erkennt fur belde Transporiprogramme bei fast allen Radionukliden eine sebr gute Ubersin-
stimmung zwischen den Transportsimulationen ung der analytischen tdsung. Abweichungen er-
gehen sich nur in zwei Fallen:

- Bei Th-232 ist die Ldsung, die das Programm TROUGH liefert, villig falsch. Es wird ver-
mutet, daf3 das Programm, das mit 32-bit-Worten arbeitet, bei manchen Parametarkambi-
nationen {sehr hohe K -Werte und sehr hohe Halbwertszeiten) versagt.

- Relativ starke Abweichungen ergaben sich fir beide Programme bel den Radlonukliden
Nb-94 und Pu-242. Diesas sind Muklide, die wihrend ihrer Transportzeit sehr stark zerfal-
len. Die Abweichungen sind bei TROUGH grtBer als bei CHET1, Die beiden Nuklide sind
fur Sicherheitsanalysen unwichtig, da sie, wie schon gesagt, wéhrend der Laufzeit im
Deckgebirge bereits so weit zerfallen sind, daB sie in der Biosphére keine Bedeuiung
mehr haben. Eine genauere Untersuchung der Verhdlinisse erfoigt in der néchsten Stufe
dieser Verif kationsreihe.

422 Stufe 2: Variation der Diskreatisierung

in einer zweiten Stufe wird zur Untersuchung der Konvergenz des Rechenverfahrens auch bef
den oben festgesteiiten Froblemnukliden die Diskretisierung variiert. Dle Ortsdiskretisierung wird
durch die Gitter-Fecletzahlen von 3,08, 1.54, 0,77 und 0,375 festgelegt. Die Zeitdiskretisierung
ergibt sich durch den konstanten Fakior fptrep von 0,9 und die in Kapitel 3.2.4 beschriebene
Zeltschrittweitenautomatik. Es werden die Ergebnisse der CHET#-Rechnungen mit den ver-
schiedenen Diskretisterungen mit der analylischen Ldsung verglichen (Tabelle 3).

Man erkennt, daB sich auch hier die Ergebnisse mit zunehmender Verfeinerung der Diskretisie-
rung verbessern. Man sieht, daf auch bei einer Pecletzahl von 3,08 die Ergebnisse durchaus
noch als gut brauchbar zu bezeichnen sind. Nur bei den Radionukliden wie Nb-94 und Pu-242,
die wahrend der Laufzeit so stark zerallen, daf} sie schlieffich unbedeutend sind, argeben sich
Abweichungen in der Hoéhe des Maximums von mehr als 2,5%.
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| tmax (GHET1) / 1, (@nalytisch) Comax (CHET1) / Crnay {analytisch)

Pe= Peg = Pe= Pe= Pe = Pe = Pe = Pe =

Nuklid 3,08 154 077 0,385 3,08 1,54 077 0,385

Se-79|| 0998| 1000 1.000| 1.000| 1002| 10027 1001 1.001
-120ff 0.997° 0999 1.000| 1000f 1002| 1002 1001 1.000
Ce135]| 08¢7| 0899| 1001 1foo0f 1002 1002 toot| 1.000]
U238|| 1010| 1.00%: 0999] 0@99| 0983| 0998 1.000| 1.000]
c-14}l 1003} 1.002| +1.000| t1000f o0084| o0098| 1.000| 1.000
Tc-9| 1.001| 09%9| 1.000| o0899] 1002]| 1.002[ 1.001] 1.000]
Ni-5¢|| 1001| os98| 1.00t| 0999 1002| 1.003] 1.00t| 1.001
Np-237| 1.014] 1003| 1.000| 0998| oev7. 0994 0998| 1.000
Zr-93| 1.0068| 0999| o0999| 1000 1.002| 1003 1002 1.001
Nb-94| 1083| 1040 1.014| 1.005| 0339 o599 0823] 0.939
" the2az| 1016 1.004| 1.001| 1.000| 0879| ©0994| 0998] 1.000

Pu-242 0.923 0.980 0.995 0.999 1.574 1.106 1.024 1.005

Tabelle 3:  Abhéingigkeit der Ergebnisse der numerischen Simulation von der Diskretisierung,
Angegeben sind die Ankunftszeiten und Hohen der Maxima bezogen auf die Werle
der analytischen Rechnung

42.3 Stufe 3: Aufbau von Tochternukliden

In der dritten Stufe wird beim radipaktiven Zerfall nun auch der Aufbau von Tochtemnukliden dber-
pruft. Dazu werden die beiden Rechenldufe mit CHET1 und TROUGH fir einen 8-Impuls als Ra-
dionuklidguelle, die schon fiir Stufe 1 dieser Verifikationsreihe verwendet wurden, in Hinblick auf
die Zerfallsreihen ausgewsrtet. im oberen Teil von Tabslle 4 werden die Ankunfiszeiten und die
Hihen der zeitlichen Maxima verglichen.

Man erkennt eine gute Ubersinstimmung zwischen den beiden Rechenlaufen. Abweichungen er-
geben sich fiir einige Radionuldide:

- Bei Th-232 ist, wie schon bekannt, das Ergebnis der TROUGH-Rechnung nicht verwert-
bar.

- Bei Pu-242 ist das Ergebnis bei der gewdhlten Pecletzahl noch nicht ausreichend genau,
da das Nukiid wahrend der Laufzeit sehr stark zerfalt. Dieser Effekt wurde bereits in
Stufe 2 dieser Verifikationsreihe untersucht.

- Bei Ra-226 ist das Ergebnis der TROUGH-Rechnung fiir diesen Vergleich nicht verwert-
bar, Der zeitliche Verlauf der Konzentration hat zwei Maxima, von denen aufgrund der
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TRAOUGH-Rechnung CHET1-Rechnung TROUGH / CHET1
| tmax Cnax tpae | Crax Ymax CSimax
: &-Impuls als Radionuklid-Queile
Pu-240
_____ U-236 | 2.099E+04 | 1.754E-05 | 3.003E+04 | 1.757E-05 0.999 0.998
Th-232 | 5.715E404 | 5.338E-14 | 4.207E+06 | 1.221E-07 0.014 0.000
_______ Np-237 | 4.185E4+05 | 1.069E-06 | 4.217E+05 | 1.063E-06 0.992 1.006 |
U-233 | 2.999E+04 | 1.575E-05 . 3.003E+04 | 1576E-05 0999 | 0.999'
Th-229 | 3.464E404 | 5.203E-08 | 3.467E+04 | 5.176E-08 0.999 1.006
Pu-242 | 1.041E+07 | 1.858E-17 | 1.049E407 | 1.559E-17 - 0.992 1.192
U-238 | 2.999E+04 | 1.755E-05 | 3.013E404 | 1.751E-05 0.995 1.002°
U-234 | 2.999E+04 | 1.755E-05 | 3.013E+04 | 1.751E-05 0.995 - 1.002"
Th-230 | 3.889E+04 | 8.897E-09 | 3.914E+04 | 8.854E-09 0.994|  1.005:
Ra-226 | 1.499E+04 | 2.298F-07 | 3.747E+04 | 2.787E-06 0.400 0.082
Am‘243 O 0000000000000 Y A N OSSO
PU-239 ......
U-235 | 2.999E+04 | 1.7S5E-05 | 3.003E+04 | 1.758E-05 0999 | 0.998
Pa-231 | 3.739E+04 | 5.7G0E-09 | 3.760F+04 | 5.670E-09 0.994 1.005
Realistische Freisetzung aus einem Grubengebéude als Radionuklid-Quelle
Pu-240
U-236 | 3.874E+04 | 1.292E-03 | 3.899E+04 © 1.291E-03 0.994 1.001
Th-232 | 1.039E+06 : 3.253E-11 | 4.695E+06 - 1.005E-09 0,221 0.032
Np-237 | 4.517E+05 = 1.286E-03 | 4.562E+05 : 1.296E-03 : 0.992 : 0.992
U-233 | 3.457E+05 | 1.312E-03 | 3.402E+05 ; 1.327E-08 1  0.990 0.983
Th-229 | 3.541E+05 | 9.166E-03 | 3.568E+05 | 9.270E-06 0.992 0.989
Pu-242 | 1.054E+07 | 3.910E-14 | 1.062E+07 | 3.389E-14 0.992 i 1.153
U-238 | 3.869E+04 | 1.261E-03 | 3.897E+04 | 1.262E-03 0.993 0.899
U-234 | 3,854E+04 | 8.256E-03 | 3.885E+04 | 8.258E-08 |  0.992 1.000
Th-230 | 6.614E+04 | 1.058E-05 | 8.532E+404 | 1.071E-05 0.998 0.988
Fa-226 | 8.374E+04 | 3.388E-03 | 8.388E+04 | 3.418E-03 0.997 0.991
AM-243
............. e : : :
U-235 | 3.874E404 © 6,720E-05 - 3.899E+04 | 6.714E-05 0984 1.001
Pa-231 | 4.719E+04 | 4.635E-08 : 6.764E+04 | 4.690E-08 0.698 0.9588 ||

Tabelie 4.

Vergieich zwischen einer TROUGH-Rechnung und einer CHET1-Rechnung fiir die
Radionuklide in den Zerfallsrethen. Angegeben sind die Ankunftszeiten und die
Héhen der Maxima am Ende des Ausbreitungsweges sowie jeweils der Quotiem
aus den Ergebnissen beider Rechnungen. Bei den Feldern, die ieer geblieben sind,
erreichen die Radionuklide wegen des radioaktiven Zeralls die Biosphdre nicht.

35



Programmierung bel TROUGH das erste, das aber das niedrigers ist, ausgegeben wird.
Dieser Sachverhalt wurde anhand einer Auftragung des TROUGH-Ergebnisses Oberprift.

- Auch bei Pa-231 wird im Falle dar realistischen Freisetzung ein Fehler in der Maximumsu-
che des Programms TROUGH vermutet.

424 Stufe 4; Realistischer Freisetzungsverlauf

In der vietten Stufe erfolgt der Ubergang der Radionuklidguelte von sinem &Impuls zu einem
realistischen Zeitveriauf der Radionuklidirelsetzung, wie er im varhergehenden Madul REPOS
herechnet wird, Damit wird der Mechanismus des Programmiteils (tbemriift, welches das Lesen
der Freisetzungsraten aus dem Ubergabefile und die Aufbereitung dieser Daten Obemimmt, Im
unteren Teil von Tabella 4 sind die gleichen Werte wie in Stufe 3 fir Rechenifiufe mit realisti-
schem Freisetzungsverlauf angegeben.

Bis auf die bereits in dor vorigen Stufe beschriebenen Abweichungen {8 auch hier der Ver-
gieich zwischen TROUWGH und CHET1 befrtedigend aus.

425 Stufe 5: Bericksichtigung nicht gerechneter Mutternuklide

Die fintte Stufe dieser Verifikationsrelhe soll schlieBlich zeigen, daB das in Kapitel 3.3.1 be-
schriebena Aufaddieren von in der CHET1-Rechnung nicht beriicksichtigten Mutternukliden wie
gew(nschi funktioniert. Exemplarisch sind in Tabselle 5 fOr die Nuklide Pu-240 und U-238 aus der

5-impus ats Radionuklid-Guelle
TROUGH-Rechnung CHET1-Rechrung TROUGH / CHET1
tma.x CI’T‘IEX thK CI’TTBX : tmﬂ)( cmax
Pu-240
U-236 | 3.219E404 | 4.309E-08 | 3.236E+04 | 4.306E-05 0.995 1.001

Tabelle 5:  Vergleich zwischen TROUGH und CHET1-Rechnung bei Aufaddieren von in der
Deckgabirgsrechnung nicht beriicksichtigten Mutternukiliden, Pu-240 erreicht
wegen des radioaktiven Zerfalls die Biosphiire nicht.

Thorium-Zertallsreihe bai einem &-Impuls als Nuklidquelle die Ankunftszeiten und Hdhen der Ma-
xima sowie die relativen Werte eingetragen. Die Quetidaten fir gie Nuklide Cm-248, Pu-244 und
Cm-244, die in REPQS gerechnet sind, aber nicht in CHET1, werden bei Pu-240 addiert und er-
héhen durch den radicaktiven Zerfall das Maximum von L-236. Man sisht, dal3 die Hhe des
Maximums fir U-236 gegenlber der Rechnung ohne Aufaddieren der Mdtter (Tabelle 4 oberer
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Tell) um etwa den Faktor 2,5 angewachsen ist. Der Anstieg wird von beiden Programmen gteich
berachnet.

4.3 Testreihe 3: Vergleich fir ein heterogenes Modellgebiet

Fur den vergleich werden Rechnungen, die fiir die Langzsitsicherheitsanalyse des Endlagers
KONRAD [ 18] durchgefilhrt wurden, herangezogen. Es wurde das Rechenprogramm SWIFT
verwendet. Fiir die Vergteichsrechnungen wurden die Radionukiide |-128 und J-235 ausge-
withit.

431 Beschreibung des Modells

Das Modellgebiet hat eine LAnge von 39 000 m. Der Querschnitt ist Gber die gesamte Lténge des
Modeligebiets konstant und liegt bei 875 000 m?. Die Porositat fir den Bersich zwischen 0 und

P S S S S S N S R R S S S S S U R R SO S S S S

2500

1.1E5a

1500 21E5a

[ 4]

R U U

Konzentration in Bg/m®
=y
8
I J.o L. L
P

T T T 7T I'I T I"I'I'I T 117 |'.r'1"r"!"1"r"|"1"

0 1916% 2010 aeto¥ 40104
Criinm

Abhildung 7:  Onsabhangigkelt der Konzentration fur 1-129. Die Ergebnisse des Programms
CHET1 sind durchgezogen dargestellt, die Ergebnisse des Programms SWIFT
dagegen gepunktet. Aufgetragen sind die Konzentrationen f{ir fiinf Zeitpunkte.
Der Wachse!l der Porositat llegt bei 31 500 m,

Die Rechnung mit CHET1 wurden mit Korrektur der numerischen Disparsion
und einer Gitter-Pacletzaht von 0.753 durchgefahrt. Bei SWIFT ist eine Gitter-
Pecletzaht von 0.075 notwendig, um die erforderliche Ganauigkeit zu erreichen.

37



31 500 m ¥egt bei 0,02, der Rest des Modellgebiets hat eine Porositét vor 0,1. Die Durchstrd-
mungsrate betrigt 1 620 m®/a. Dis Gesteinsdichts ist aut 2 600 kg/m? fastgelogt. Es wurde aing
longitudinale Dispersionsldnge von 200 m angencmmen. Der Diffusionskoeffizient hat einen
Wert von 3,15.10* m?/a.

4.3.2 Beispie! 1; Rechnung for I-129

Als Quelle wird eine Gesamtmenge von 1,567-18"t Bg gleichmafig Uber sinen Zsitraum von
10 000 a in den ersten Block zugegeben. Es wird keing Rickhaltung angenommen.

tn Abbitdung 7 sind die Ortsabhangigkeiten der Konzentrationen fir finf verschiedene Zeitpunk-
te aufgatragen. Die Kurven sind an der Ubsrgangsstelle zwischen niedriger und hherer Porosi-
tat wie zu erwarten etwas gegenther einer Gauf3-Kurve deformien. Man erkennt eine sehr gute
Uberefnstimmung zwischen der Rechnungen mit SWIFT und den Rechnungen mit CHET1, Das
fehierhatte Ansteigen dar Kurven beim Programm SWIFT ist auf die unglnstige Randbedingung
zurickzufithren, die in SWIFT verwendat wird.

4.3.3 Beispiet 2; Rechnung fir U-235

Die Quelte fir 1J-235 ist nach Tabelie § in filnf Zeitbereiche mit jewails konstanter Quelirate auf-
getetlt, Die Zugabe erelgt im ersten Block des Modeligebiets.

Zeitbereich Quelirate

ga-1Eda 8.798E+86 Ba/a
1.E4a-1.E5a| 1.666E+6Byg/a
t.E5a-3E5a| 2514E+4Bog/a
3E5a-1.E6a| 1.710E+1 Byfa
1E6a-1.E7a 1.009E-4 By/a

Tabelte 6:  Zeitabhdngigkeit der Quelirate flir U-235

in diesem Beispiel wird das Modellgebiet In drei unterschiedliche Gebiete aufgeteilt, deren
Kq-Were und Porositdten in Tabelle 7 dargestelit sind. Die anderen Eigenschaften des Ausbret-
tungsmodells bleiben unverdndan.

Die Ergebnisse dieser Beispielrechnung sind in Abbildung 8 aufgetragen. Auch in diesem Bei-
spiel erkennt man aine hervorragende Ubereinstimmung zwischen den CHETt- und den SWIFT-
Ergebnissen und eine Abweichung von einer Gau-Kurve an der Ubergangsstelle zwischen den
homogenen Bereichen des Modellgehiets. Wie im vorigen Betspiel kormmt es auch hier bei den
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Bereich Ky-Wert Porositat

Om-6900m | 0.163E-3 m3jkg 8.02
6900 m- 31500 m | 0.245E-3 m%kg | 0.02
| 31500 m - 39000 m | 2.600E-3 m¥kg : 0.10
Tabelle 7. Ky-Werte fiir Uran und Poresititen

Rechnungen m

it dem Programm SWIFT zu einem fehlerhaften Ansteigen der Konzentrationen

am Ende des Modeligebietes.

Konzentration in Bg/m®
1

20

0.7E7a

Abbildung 8:

3.0010° 3,5¢10° 4.0010°
QOrtinm

Orisabhéngigkeit der Konzentration fir U-235. Die Ergebnisse des Programms
CHET1 sind durchgezogen dargestelt, die Ergebnisse des Programms SWIFT
dagegen gepunkiet. Aufgetragen sind die Konzentrationen fr finf Zeitpurkle.
Dar Wechsel der Porositét tiegt bef 31 500 m.

Der K -Wed &indert sich bei 6 900 m und bef 31 500 m.

Die Rechnung mit CHET1 wurde mit Kotrektur der numerischen Dispersion und
ainer Gitter-Pecletzahl von 0.753 durchgefiihrt, Bei SWIFT ist elne Gitter-Peclet-
zaht von 0.0075 notwendig, um die erforderliche Genaulgkeit zu erreichen.

39



5 Benutzerhinweise

In diesem Kapitel werden dem Benutzer Hinweise zur praktischen Anwendung des Programms
CHET1 gegeban.

5.1 Zeitdiskretisierung

Das Programm ist mit einer automatischen Zeitschrittsteusrung ausgestattet. Sie ist in den Kapi-
teln 2.3.6 und 3.2.4 beschrieben. Zusatzlich steht nur noch der Parameter forpep 2ur Verflgung,
der angibt, mit welchem Faktor dle von der Automatik berachnete Schrittweite multipliziert wird.
Die sinnvolle Wahi dieses Parameters hangt davon ab, ob f{ir den Rechenlauf eine Korreidur fur
die numerische Dispersion durchgefihrt wird.

In Abbildung 9 sind fir Rechnungen ohne Karrektur der numerischen Dispersion die Lésungen
bei unterschiedlicher Zeitdiskretisierung ausschnittsweise dargestellt. Man arkennt, dal3 bei An-
ndherung an fyrpep = 1.0 die Ldsung instabil zu werden beginnt, Man kann aiso, umn aing kurze
Rechenzeit zu erraichen bis fast an die automatisch aus den Stabilittskriterien berechnete Zeit-
schrittweite herangehen.

In gleicher Weise sind in Abbildung 10 Lésungen mit Karrektur der numerischen Dispersion dar-
gestellt, Die Abbildung zeigt, daf eine Instabilitat erst ab forpep = 1,07 zu erkennen Ist. Dies ist
dadurch zu erkléren, daf3 zur Berechnung dar Zeitschrittwelte nach der Vorschrift in Kapitel 3.2.4
die im Input-Datenfile angegebens gewiinschte Dispersionslinge verwendet wird. Das Pro-
gramm verwendet jedoch die in Kapitel 2.3.7 beschriebene korrigierte Dispersionsldnge. Die
sinnvalle Wahl von forgep héingt bel Anwendung der Korraktur Iir die numerische Disparsion
vom speziellen Problam ab.

5.2 Wahl der Gitter-Pecletzahl

Der wichtigste Parameter, der f(r die Einsteliung einer angemessenen Diskretisiarung zur VerfQ-
gung steht ist die Gitter-Pecletzahl, da sie zum einen wesentlich die Genauigkeit der Rechnung
beeinfiuBt und zum anderen einen entscheidenden Einflul} auf die bendtigte Rechenzeit hat.
Das Beispiel in Kapitel 4.1.6 zeigt, daB3 chne den radicaktiven Zerfall bei Gitter-Pecletzahlen bis
2u 10 das Ergebnis noch sehr genau ist.

Bai den Belspielen mit radioaktivern Zerfall in Kapitel 4.2.2 grkennt man, daf bel siner Gitter-
Pecletzahl unter 3 die Ergebnisse fUr eine Sicherheilsanalyse noch sehr gut liegen. Die richtige
Wahl der Gitter-Pecletzah! hangt also stark von dem vorllegenden Problem und der geforderten
Genrauigkeit ab.
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Abbildung 10; Numerische Ldsung mit Korrektur dar numerischen Dispersion in Abhéngigkeit
von der Zeitdiskratisierung. Aufgetragen ist in jeder Kurve die Konzentration in
Bg/m? gegen den Ort in m nach elner Zeit ven 75 Jahren, Varilert wurde der
Faktor fyrRep, der nach Kapitel 3.2.4 die Zeitschrittweita fastlagt. FOr die Rech-
nungen wurde elne Gitter-Paclatzahl von 10,0 verwendet.
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5.3 Korrektur fiir die numerische Dispersion

CHETH ist mit einer Korrektur fir die numerische Dispersion versehen. Sie wird in Kapitel 2.3.7
eridutert, thre Durchfihrung kann im Input-Datenfile an- bzw. abgeschaltet werden, Wie in Kapi-
tel 4.1.6 erfdutert, bringt diese Korrektur auch noch bei ungewdhintich hohen Gitter-Pecletzahlen
sehr genaue Ergebnisse. Sle erlaubt somit eine grébere Orisdiskretisierung und damit automa-
tisch auch entsprachend grofis Zeitschritta.

Bei Peclet-Zahlen, die grofer als 2,0 sind, kdnnen sich bei zu niedriger Wahi des Faktors fareep
negative Warte fir die korrigiarte Dispersionsldngs ergaben. Dies hat allerdings keine nachteili-
gen Auswirkungen.

5.4 Ausgabe von kumulierten Mengen

Im .out-File jedes Rechenlaufs werden bei entsprechender Schaltersteliung im Input-Datenfile
fir jeden Beobachtungszetpunkt (zu dem die Orisabhingigkeit der Kenzentration in das .cok-
File ausgegeben wird) fir jedes Radionuklid angegeben:

- Kumulierter Einstrom in das Modellgebiet bis zu diesem Zeitpunkt,

- Kumulierter Ausstrom aus dem Madetigebiet bis zu dissem Zsitpunkt,

- Aktuelle im gesarmten Modellgebiet vorhandene Menge des Radionuklids,

- Relative Differenz zwischen Einstrom einerseits und Gesamtmenge und Ausstrom ande-
rerseits.

Diese Angaben dienen der Uberprafung der Werte fiir die Radionuklidquelie und zur Kontrolle
des Aechenprogramms. Die relative Differenz sollte in der Gegend des numerischen Fehlers des
Rechners liegen, wenn das Radionuklid nicht dem radioaktiven Zerfall unterliegt bzw. aus Mut-
ternukliden aufgebaut wird.
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Anhang 1: Beschreibung der COMMON Blécke

Im folgenden sind die COMMON-Bldcke zusammen mit elner Inhalisbeschreibung nach dem 3.
Buchstaben alphabetisch geordnet aufgelistet. Alle Namen der COMMON-Bliticke bestehen, ent-
sprechend der Verainbarung filr REPOS, EXPQS und Statistkrechnungen, aus 4 Buchstaben:

Der erste Buchstabs ist immer ein W, als Kennzeichan f(r einert COMMON-Block.

Der zweite Buchstabe ist ein €, wenn s sich um elnen COMMON-Block mit CHARACTER-Va-
riablen handelt bzw. ein Z, wenn der COMMON-Block REAL Variablen ernthélt.

Der 3. Buchsiabe charakterisiert den Inhalt des Commonblocks:

blockspezifische GroBen,
elementspezifische Daten,
gebietsspezifische Datan,
Hilisvariablen,

kumutisrta GriBan,
materialspezifische Daten,
nuklidspezifische Daten,
Variablen zur Steuening des Qutputs,
REPOS GroBen,
verschiedenes,
zeltabhéngige Variablen,

N<TOZsXIOMmMNO

Als vierter Buchstabe steht ain C zur Kennzeichnung der Zugehdrigkeit zu CHET.
Fir die Namensgebung der Variablen gilt folgende Regelung:
erster Buchstabe:

Charactervariable,

Schalter oder Nummer,
Laufindex bis N,
Dimensionierungsparameter,
maximale Integerzahl,
Realgriiie,

D=z X -G

Zweiter Buchstabe entsprechend der Zugehdrigkeit zum COMMON-Block,
driter Buchstabe:

c Konzentration,
X Langenangabe,

letzter Buchstabe:

c CHET-spazifische Variable (bei Charakter und integervariablen),
OAT ortsabhAngiger Qutpul,
ZEl  zeitahhangiger Output,
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Beschreibung des COMMON-Blocks /WZBC/

Inhatt
Dokumentationsstand

Blockspezifische Rechendaten
08.03.96

Programme mit schreibendem Zugriff: CBLOCK, CCHET, CINIT, CNEY, CRF, CSOLV

Variahlenliste

Bedeutung der Variablen

RBX({KBC}

RERF(KBC,KNC}
RBCA{KBC,KNC)
RBCN(KBC,KNC)
IBGC(KBC)

NBC

RBX(NBC),RBRF{L.BC,LNC},RBCA{LBC,LNC),
RBCN(LBC,|.NC}, IBGC(LBC}, NBC

relative Lange des Abstands Nufipunkt bis Blockmittelpunkt des
Blockes KBC

Retardationsfaktor

totale Aktivititskonzentration zur Zeit TA

totale AktivitAtskonzentration zur Zeit TN

Nummesr des Gebietes, in dem sich der Block befindet

Gesamtzahl der Blocks
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Beschreibung des COMMON-Blocks /WCEC/

Inhalt : CHARACTER-Variablen fur elementspezifische Daten (CHET)
Dokumeniationsstan : 06.03.96

Programme mit schreibendem Zugriff: ICHET

Variabienliste : CEC(LNG), CENAMEC{LERC)

Bedeutung der Variablen
CEG{KEC) . Elementname

CENAMEC{KERC) : Beaschreibung des Inhalts der KERBC-ten Spalte der Matrix mit
den elementspezifischen Daten REC
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Beschreibung des COMMON-Blocks AWZEC/

triratt . Elementspezifische Daten {CHET)
Dokumentationsstand : 06.03.96

Programme mit schreibendem Zugriff: ICHET

Variablenliste : NEC, NERC, REC(LNC,LERC)
Bedeutung der Variablen
NEC 1 aktuelle Anzaht von Elementen
NERC 1 aktuelle Anzahi von elementspezifischen Daten pro Element,

d.h. Anzah! verschiedensr Materialien

REC(KEC KERC) . elementspezifische Daten, 2.8, K -Wert fiir jedes Element KEC
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Beschreibung des COMMON-Blocks /WCGC/

nhatt ¢ CHARAKTER-Variablen fir gabistsspezifische Daten
Dokumentationsstand . 06.03.88

Programme mit schraibendem Zugrifi: DACHIN

variablenliste . CGNAMEG(LGC)

Bedeautung der Vartatten

CGNAMEC{KGC) :  Beschreibung der Gebiete
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Beschreibung des COMMON-Blocks MZGC/

Inhalt . gebietsspezifische Daten
Dokuymentationsstand : 08.03.98

Programme mit schreibendem Zugriff: CBLGCK, DACHIN

Variablenfiste i IGBCILGO), IGMC{LGC), RGA(LGC), RGDX(LGG),
RGXREL(LGC), NGC

Bedeutung der Variabten

IGBC(KGC) 1 Zaht der Blécke im Gebiet

IGMC{KGC) :  Spaltennummer in der Matrix der materiatspezifischen Daten
RGA(KGC) :  Querschnitt der Gebiete

RGDX{KGC) :  Blecklange in m

RGXREL{KGC) 1 Andeil des Gabietes am Transportweg

NGC 1 Zahl der Gebiete
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8eschreibung des COMMON-Blocks MWZHC/

Inhalt :  Hilfsgréfen
Dokumentationsstand T 06.03.96

Programme mit schreipendem Zugriff: CHILF

Variablenliste 1 RHV(LBC), RH1{LBC NG}, RH2{LBC,LNC), RH3(LBC,LNG)

Bedeutung der Variablen

RHV{KBC) : Porenvolumen

RHH{KBC,LNC) : Konstante zur Losung des Gleichungssystems
AHZ2{KBC,LNC) . Konstante zur Lésung des Gleichungssysterns
RH3{KBC,LNC) 1 Konstante zur L6sung des Gleichungssystems
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Beschreibung des COMMON-Blocks WZKC/

Inhalt
Dokumentationsstand

kumulierte Gré3an

08.03.86

Programme mit schreibendem Zugriff: CINIT, CKUM

Variablenliste

Bedeutung der Variablen
RKM{KNC . KOORT)
RKQ(KNG KGORT)
RKS{KNC,KOORT)
RKD{KNC,KOORT)
RKTMAX(KNC)

RKCMAX(KNC)

RKM(LNG,LOORT), RKG{LNG,LOOKT), RKS(LNG,LCORT),
RKD(LNC,LOORT), RKTMAX(KNC), RKGMAX(KNC)

kumuliertz Menga im Transportweg

kumulienter Eintrag in den Transportweg

kurmnulierter Austrag

relative Differenz zwischen kumuliertern Ein- und Austrag

Zeit des Konzentrationsmaximums an der Bechachtungsstelle

Konzentrationsmaximum an der Beobachtungsstelle
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Beschreibung des COMMON-Blocks WCMC/

Inhait 1 CHARACTER-Variahlen der materiaispezifischen Daten
Dokumentationsstand . 080396

Programme mit schreibandem Zugrif: MACHIN

Variabtenliste : CMNAMEC{LMC)

Bedeutung der Variablen

CMNAMEC{KMC} : Bezeichnung der Materiatien



Beschreibung des COMMON-Biocks fWZMC/

Inhalt :  materialspezifische Daten
Dokumentationsstand : 0B6.03.96

Programme mit schreibendem Zugrifi: CPEKOR, MACHIN

Variablenliste : IMEC(LMC}, RMALPHAJILMG), RMALPHAK(LMC,LNC),
RMDM{(.MC), BMPCROS(LMC)}, RMRHO(LMC), NMC

Bedeutung der Variablen

IMECKMC) ¢ Spaltennummer in der Matrix AEC der elementspezifischen Da-
ten
RMALPHAMKMC) : Dispersionslange aus dem Job-Input-File

RMALPHAK{KMC KNC}: karrigierte Dispersionsldnge

RMDM{KMC} : Diffusionskonstante
RMPOROS(KMC) : effeitive Porositét
RMRHO(KMC) . Gesteinsdichte
NMC ¢ Zahl der Materialien
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Beschreibung des COMMON-Blocks /WCNC/

Inhalt :  CHARACTER-Variablen der nuklidspezifischen Daten (CHET)
Dokurmentationsstand : 06.03.96

Programme mit schreibendem Zugriff; JCHINZ

Variablenliste 1 CNG(LNC)

Bedeutung der Variablen

CNC{KNC) :  Elementnamen der Nuklide
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Beschrelbung des COMMON-Blocks /WZNC/

inhalt
Dokumentationsstand

Nuklidspezitische Daten (CHET)
06.03.96

Programme mit schreibendem Zugriff: CEXP, CINIRAZ, CRF, ICHET, JICHIN2

Variablenliste

Bedeutung der Varabien
RNC{KNC}
ANGC(KNC,KNC)
RNHEXPC(KNC)
INC{KNC)
INTC{KNG)

HNEG{KNC)

INSUMC

INKRNC{KNC,KNC})
NNANZC
NNC

NNRC{1)
NNRC(2}
NNAC(3)
NNRC(4)
NNRC(5)

ANCILNG), RNGC(LNG,LNG), RNHEXPGILNG), ING{LNG}, IN-
TCILNG), INEC(LNC), INSUMC, INKRNGILNG,OLNG),
NNANZC, NNC, NNRC(5)

Zerfallsrate

Produkte, die bel der Berechnung des Zerfalls bendtigt werden
Exponentiaifunktion von Zerfallskonstante mat Zeltschrittweite
Massenzahi

Zellenabstand das Tochternukilds in den Nukfidmatrizen

Spaftennummer des zugehdérigen Elements In den Elementmatri-
Zen

Schalter fir das Aufsummieren der Inventare unberCeksichtigier
Mutiernuklide auf das Inventar des Tochternuklids:

= 0: picht aufsummieren

# Q: aufsummieren

Kette von Nuklidan, die in elner Zeilschieife gerechnet werden
Anzahl der Ketten in INKANC
aktuelle Gesamtzaht der Nuklide

Anzahl beriicksichligter Spaltprodukte

Anzahl berlicksichtigter Nukiide der Th-Reihe
Anzahl bariicksichtigter Nuklide der Np-Reihe
Anzahl beriicksichtigler Muklide der U-Refhe
Anzahl beriicksichtigter Nuklide der Am-Reihe
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Beschrelbung des COMMON-Blocks /WZOC/

inhalt 1 SteuergréBen fiir den Cutput
Dokumentationsstand ;. 068.03.96

Programme mit schreibendem Zugrif; CBALUS, CINIT, CPEKOR, CVAUS, JICHIN2

Variablenliste :  ROORT(LOCRT), ROOK(LNG LOORT,LBC}, ROEXP,
ROZEI(LOZET}, ROZK(LNC LOZEI+1,LBC), NOZEL, IOEXP,
IOZEI{LOZEI}, NOORT, I0IC{6), ICOC

Bedeutung der Variablen

I01C . Schalter fir die Steuerung der Ausgabe der Eingabedaten
101C(1) : zur Unterteilung des Transportwegs
101C{2) 1 deckgebirgsspezifische Daten
HOIC(3) . elementspezifische Daten
I0IC(4) : Eingabedaten im Input-Datenfile
IOIC(5) 1 nuklidspezifische Daten
1CHC(6) :  REPCS-Daten (RVSIN)

100C 1 Schalter fir die Ausgabe der ortsabhéingigen Radionuklidkon-

zentration zu vorgegebenen Zaitpunkten {.cok) und von Kontroll-

variablen

Ausgabe der Zeitabhangigkeit:

NOZEI :  Anzahl der zusétzlich zu EXPOS ausgewdhiten Beobachtungs-
stellen

IOEXP ;. Blockrummer der {ir EXPOS ausgewahlten Beobachtungsstells

IOZENKOZEN} 1 Blocknummer der ausgewdhlten Beobachtungsstellen

ROEXP 1 Anteil der flir EXPOS ausgewéhiten Beobachtungsstelle

ROZEIKOZED : Anteil der ausgewdhiten Entnabmeorte am Gesamtmodeligebist

ROZK{KNC,KOZEIKTC): Konzentrationen in Abhangigkeit der Zeit an ausgewahlten Be-

obachiungsstellen
Ausgabe der Ortsabhiangigkeit:
NOOAT : Anzaht ausgewdhiter Beobachtungszeitpunkie

ROCAT(KCOAT) 1 ausgewdhhe Beobachtungszeitpunide

ROOK(KNC,KOORT,KBC): Konzentrationen fir alle Blécke zu ausgewéhlten Becbach-

tungszeitpunkten
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Beschreibung des COMMON-Blocks /WCRC/

Inhait i CHARACTER-Variablen mit REPOS-GréRen
Dokumentationsstand ¢ 06.03.98

Programme mit schretbendem Zugriff: RVSIN

Variablentiste i CANY(LNY)

Bsdeutung der Variablen

CRNY{KRNY} : Elementnamen der REPOS Nuklide
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Beschreibung des COMMON-Blocks /WZRC/

Inhalt
Dokumentstionsstand

REPOS-Groen
06.63.96

Programme mit sctireibendem Zugrit: CINIT, CINQUEL, NUWACH, RVSIN

Variablenliste

Bedeutung der Yarablen

RAUNYA{KANY}

RRUNYN(KRANY}
RRTA

ARTN
RANY(KNY)
IRPL3

NRANY
IRNY(KRNY)
(RNTY(KRNY)

IRNCHY{KRNY)

ARUNYA(LNY), RRUNYN(LNY), RRTA, RATN, RANY(LNY),
IAPL3,
NRANY, iRNY(LNY), IRNTY{LNY), IRNCHY{LNY)

Freiselzungsraten zum Anfang des aktuellen REPOS-Zeit-
schritts

Freisetzungsraten zum Ende des aktuellen REPOS-Zeitschritts
Anfang des aktuellerr REPOS-Zeitschritts

Ende des akiuelien REPOS-Zeitschritts

Zorfallskonstanten der REPOS-Nuklide

Zahl der ausgewdhiten Segmente {einschl. Wurzelsegment)
Zahl der Muklide in REPOS

Massenzahlen der REPOS Nukiide

Zeilenabstand des Tochternuklids in der Nukiidmatsix

Nummer des CHET-Nuklids, demn die Freisetzung zugerachnest
werden soll

60



Beschreibung des COMMON-Biocks /WCVC/

Inhalt ;. CHARACTER-Variablen fiir verschiedene GréBen
Dokumentationsstand : 06.03.96

Programme mit schreibendem Zugriff: JiCHIN1

Variabienliste : CVCH(5}

Bedeutung der Variablen

CVCH . CHARACTER-Varlablen fir CHET
CVCHI(N :  Name des Datenflles DACH
CVCH2) :  Name des Datenflles MACH
CVCH(3) :  Name des Datenfiles ELCH
CVCH(4) :  Name des .rvs-Files mit allgemeinen Daten von REPQOS
CVCH(5) :  Name des .rs-Files mit den Nuklidireisetzungen
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Beschreibung des COMMON-Blocks /WZVC/

Inhalt
Dokumentationsstand

verschiedene GroBen in CHET
06.03.96

Programme mit schrefbendem Zugriff: CQUEL, CVAUS, DACHIN, JICHIN2

Variablenliste

Bedeutung der Variablen
CIND(KIND)
IVINGUEL
IVPEKOR
AVVALPHA
RVWDM
RVVDUENN
RVAIN
RVPE
RVQUEL(KNC)
RAVINQUEL
RVXGES
RVTRANS

RVVS

CIND({LCIND), IVINQUEL, WPEKOR, RVMIN, RVPE, RVVAL-
PHA,
RVVDM, RVWDUENN, RVTRANS, RVQUEL(LNC), RvVS, RVX-
GES

Individuell 2u verwendende Parameter in Chet

Nummer des Blocks, in dem sich die Quelle befindet
Schaller, ob eine Korrektur der Dispersionslange statifinden soll
Variationsfakior der Dispersionstnge

Variationsfakior der Diffugion

Variationsfaktor des Querschnitts {(Verdinnung)
Minimum der Retardationsfaktoren aller Nuklide
Gitterpecletzahl zur Berechnung der Ortsdiskretisierung
Freisetzungsrate in den ersten Block tdes Transportwegs
redativer Ont der Quelte

Gesamtlinge des Transportwegs

Transportzelt des Fluids

Volumenstrom
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Beschreibung des COMMON-Blocks /WZZC/

Irthait

Dokumentationsstand

Zeitabtauf-Steuergrifian
08.03.96

Programme mit schreibendem Zugriff: CiNIT, CINQUEL, CNEU, CRF, CYAUS, JICHINZ

Variablenliste

Bedeutuhyg der Variahlan

RTDT{KNC)
ATDTRED
RTENDFR
ATABBR
RTANF
RTAUS(KTC)
RTA

RTEND
RTEND1 (KNC)
NTC

NTANZ

ITDEK

NTC, RTDT{LNC), RTABSR, RTANF, RTAUS{LTC),
RTEND1(LNC), RTDT1, RTOTRED, RTEND, RTENDFR, RTA,
NTANZ, ITDEK

aktuelle Zeitschrittweite

Faktor zur Reduzierung der maximal miglichen Schrittlédnge
Ende der Freisetzung aus dem Grubengebiude
Faktor fiir Abbruchkriterium der Ausbreitungsrechnung
Anfangszeitpunkt der Ausgabe in .czk
Ausgabezaitpunkte in .czk

Anfang des aktuellen CHET-Zeitschrittes

Zeitpunkt, an dem die CHET-Rechnung beendet wird
nuklidabhéingiges Ende der Ausbreitungsrechming
Nummer des Zeitschrittes

Anzahl der Ausgabezeitpunkte

Anzahl der Ausgabezeitpunkte pro Dekade in .czk
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Anhang: Bestimmung der Maxima der analytischen Lésungen

1. Maximum von Lésung 2:

e(x 1) = —t (f] [ 5"‘—”‘)2) (55)

4out

Es wird t als konstant angesehen und der Crt des Maximums zu diesemn Zeitpunkt gesucht:

et = g o - - (3RS (8)
Nullsetzen der Ableitung liefert:

] _2xMa,i’;n$,-ut) _o, (57)

’(Max=u§t+ [%t]z+2uut. (58)

2
Mit der Naherung /1 +x = 1+§-%+.., fdr 2 <= 1,d. h. 8ot <2 ut

und Abbrugh nach dem linearen Glied erbalt man:

Xpax = Ut + 2ot
_ (59)

2. Maximum von Lésung 3:

cixh = CU[J—tl p[ (xdattt) ) .';u(eme”c[ xIa:tt]m‘ (60)

Nach [ 19 ] {(Formel 7.1.23) gilt:



ﬁzexp[zzjerfc (2 -1-..;

daraus folgt:

X+Uty [ (x+u!}zj[l.}4uut“
erfc[ .,Muut] ex 4ot Jrx+ut J '

eingesetzt ergibt sich

o o L] ) 1t taunty < )

3 2o 4oyt J % +ut

fraut 2 drout

1 1 Aoty f (x—ut)a‘-)
cix = co( -expL Tt ) \

\fmadt 2o fr XUty

T Ut Voo _(x-uthZ))
cixl) = —= (1— Jexp.\ P ;J‘

Bet konstantem t nach x abgeteitet ergtbt:

s = 2l [ e et -2

9 -
RN =

Co ([(-ax- (X + Ut} - {X~—ub +4a(ut)2)}exp[ (x—ut)z]]
Jrauth 4aut. (X+uh?2 ot !

Damit die Ableitung null wird muB die Ktammer Ober dem Bruchstrich null werden:

[2%pax (Xptax + UL (Xpyap —UD) = 4+ (UD?].

Die Gleichung dritten Grades wird iterativ gelGst:
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(62)

(83)

{64)

(65)

(68)

(67)

(88)



2o (uh)?

Xptax (Xpax + Ul tee)

Xppgy = U+

Die gesuchie Ldsung wird in der Gegend von ut liegen. Ais Startwent wird daher ut eingesetzt
und nach der arsten lteration abgebrochen. Man erhalt:

Xppax = Ut +

(70)

d. h. fiir grofe ut strebt das Maximum gegen diesen Wert.
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