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PHREEQC, Radionuklidspeziation, Reaktive Transportmodellierung, Szenarienentwicklung, TOUGHREACT



Kurzfassung

Mit Forschungs- und Entwicklungsvorhaben entwickelt die Gesellschaft fur Anlagen-
und Reaktorsicherheit (GRS) gGmbH den Stand von Wissenschaft und Technik zur
Fahrung und Bewertung von Langzeitsicherheitsnachweisen fir die Endlagerung radi-
oaktiver Abfalle weiter. Im Vorhaben ,Forschung und Entwicklung zu Methoden und
Instrumenten des Langzeitsicherheitsnachweises (EMIL)¢, Fdrderkennzeichen
3614R03200, wurden folgende Schwerpunkte bearbeitet:

1. die Weiterentwicklung der Simulation thermohydraulischer, geochemischer oder
geomechanischer Prozesse im Endlagersystem mit einschlusswirksamen Gebirgs-

bereich und der umgebenden Geosphare (AP 1),

2. die Untersuchung zum Radionuklidtransportverhalten in StR/Salzwassersystemen

unter Bertlicksichtigung von Dichte- und Viskositatsunterschieden (AP 2) sowie

3. die Weiterentwicklung des Instrumentariums zur Durchfliihrung von Sicherheits-

analysen im Arbeitskreis ,Szenarienentwicklung® (AP 3).
Die Ergebnisse sind:

1. Thermodynamische Daten fir Eisenphasen wurden fiur geochemische Transport-
modellierungen entwickelt und sollen in die Datenbank THEREDA aufgenommen
werden. Die Konvertierung der Datensatze aus THEREDA fur eine Verwendung mit
TOUGHREACT wurde progammtechnisch geldst und qualitdtsgesichert. Eine Pa-
rametereingabemaske in Excel wurde erstellt. Die rechnerische Nachmodellierung
eines Diffusionsexperimentes konnte mittels TOUGHREACT erfolgreich erreicht
werden. Die Arbeiten zur Qualitatssicherung fir eine geochemische Transportmo-
dellierung mit TOUGHREACT sind erfolgt.

Ein erster Ansatz zur Modellierung maéglicher Veranderungen der Radionuklidspe-
ziation in Festphasen wahrend der Zwischen- und Endlagerung wurde mit Parame-
tervariationen modelltechnisch entwickelt. Der radioaktive Zerfall ging in die Be-
rechnung der Radionuklidspeziation der Festphase ein. Eine Weiterentwicklung

bleibt erforderlich, da codespezifische Annahmen getroffen werden mussten.

2. Die Weiterentwicklungen des GRS Instrumentariums am Programmcode SPRING,

die fur die Untersuchung des Radionuklidtransportverhalten in Suf-/Salz-
wassersystemen unter Bericksichtigung von Dichte- und  Viskositats-



unterschieden erfolgen sollten, wurden umgesetzt bzw. implementiert. Die Pro-

grammanderungen wurden einer Verifizierung erfolgreich unterzogen.

Die Testrechnungen an einem selbst erstellten reprasentativen Vertikal-
modell (Prinzipmodell) waren erfolgreich. Die Eignung der implementierten Mo-

dellansatze ist somit gegeben.

3. Der Arbeitskreis ,Szenarienentwicklung“ hat einen Beitrag mit dem Titel ,Position
des Arbeitskreises zum Thema: Anforderungen an die Methode zur Ableitung von
Szenarien fur ein Endlager fur radioaktive Abfalle zur Verdéffentlichung in der Fach-

zeitschrift ,atw — Internationale Zeitschrift fir Kernenergie“ eingereicht.

Mit der Weiterentwicklung und Qualifizierung ihres Instrumentariums hat die GRS ihre
Kompetenz erhalten, um Langzeitsicherheitsnachweise auf dem Stand von Wissen-

schaft und Technik zu beurteilen und nachvollziehen zu konnen.
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1 Einleitung

Das Vorhaben ,Forschung und Entwicklung zu Methoden und Instrumenten des Lang-
zeitsicherheitsnachweises (EMIL)“ (Forderkennzeichen 3614R03200, Laufzeit Juli
2014 bis Oktober 2016) beschaftigte sich mit spezifischen Aspekten der Langzeitsi-
cherheitsanalyse, um den Stand von Wissenschaft und Technik zu technischen Fragen
der Endlagerung in tiefen geologischen Formationen weiter zu entwickeln. Die

Schwerpunkte der Arbeitspakete (AP) des Vorhabens EMIL waren
e die Geochemie und reaktive Transportprozesse (Kap. 2.1),

e das Radionuklidtransportverhalten in StiR- und Salzwassersystemen unter Be-

ricksichtigung von Dichte- und Viskositatsunterschieden (Kap. 2.2) und

o die FortfUhrung des Arbeitskreises Szenarienentwicklung (Kap. 2.3).

Zuwendungsgeber des Vorhabens EMIL ist das Bundesministerium flr Umwelt, Natur-
schutz, Bau und Reaktorsicherheit (BMUB).

Die Motivation sowie Aufgabenstellung der drei Arbeitspakete beschreibt Kap. 1.1. Zu
den Arbeitspaketen wurden Fachberichte und weitere Veréffentlichungen erstellt (siehe

Literaturzitate in Kap. 1.2) sowie Konferenzen und Workshops besucht (Kap. 1.3).
Die erzielten Ergebnisse sind in Kap. 2 nach den Arbeitspaketen dargestellit.

Zur Verwendung der Ergebnisse wird abschlieRend in Kap. 3 ein Ausblick gegeben

und es werden offene Forschungs- und Entwicklungsarbeiten genannt.

1.1 Motivation und Aufgabenstellung

Alle Arten von radioaktiven Abfallen sollen in tiefen geologischen Formationen in
Deutschland endgelagert werden, um die darin enthaltenen radio- und chemotoxischen
Stoffe Uber lange Zeitrdume vom Schutzgut (Biosphéare) zu isolieren /KOM 16/. Die
Sicherheitsanforderungen an die Endlagerung fir warmeentwickelnde radioaktive Ab-
falle /BMU 10/ fordern Sicherheitsnachweise fur verschiedene Betriebszustande eines
Endlagers, insbesondere flr die Nachbetriebsphase. Die Untersuchung der Langzeitsi-

cherheit soll im Sicherheitsnachweis flir die Nachbetriebsphase Uber einen Zeitraum



von bis zu einer Million Jahre erfolgen. Der Nachweis wird in der Regel mittels numeri-
scher Analysen der ablaufenden physikalischen und chemischen Prozesse geflhrt, da
dieser Zeitraum einer experimentellen Untersuchung nicht zuganglich ist. Es wird dabei

eine maoglichst realitatsnahe Abbildung der Prozesse in Modellen angestrebt.

111 AP 1 Geochemie und reaktive Transportprozesse Eisenkorrosion

In einem Endlager fur hoch radioaktive Abfalle treten bei Kontakt zwischen Endlager-
behaltern und Feuchtigkeit (Wasser) Korrosionsprozesse auf. Diese Korrosion des
Behaltermaterials setzt unter anaeroben Bedingungen Eisen-lonen und Wasserstoff
frei und findet daher in allen numerischen Modellierungen Berlcksichtigung. Die gel6s-
ten eisenhaltigen Spezies kdnnen je nach den sich einstellenden geochemischen Be-
dingungen wieder als Festphase ausfallen. Diese Festphasen kénnen Radionuklide in
das Kiristallgitter einbauen oder adsorbieren. Dadurch kann ein denkbarer Transport
der Radionuklide verlangsamt und letztlich die berechnete potentielle Strahlenexpositi-
on in der Biosphare verringert sein. Daher sollte im Vorhaben EMIL die Bildung von
eisenhaltigen Festphasen mithilfe von geochemischen Modellrechnungen fir endlager-

relevante geochemische Bedingungen naher untersucht werden.

Codes aus der TOUGH-Familie werden zur Analyse solcher Fragestellungen der
Langzeitsicherheit von Endlagern flr hoch radioaktive Abfélle eingesetzt. Einzelne
Codes, wie z. B. TOUGH2-GRS, werden dazu kontinuierlich mit Modulen zur Abbil-
dung endlagerrelevanter Prozesse weiterentwickelt (z. B. /KOC 16a/, /LAR 13/,
/INAV 16/). TOUGH2-GRS kann jedoch geochemische Prozesse nicht modellieren. Als
geochemischer Code aus der TOUGH-Familie steht TOUGHREACT zur Verfligung.

Fur die geochemischen Modellrechnungen mit eisenhaltigen Phasen war daher die
Entwicklung einer geeigneten thermodynamischen Datenbasis Voraussetzung
(Kap. 2.1.1), sowie deren Konvertierung flr den gewahlten und geeigneten Transport-
code TOUGHREACT (Kap. 2.1.2) und die abschlieBende numerische Modellierung
eines Experimentes zur Bildung von Eisenphasen (Kap. 2.1.3) zur Demonstration der

Anwendbarkeit.



Radionuklidspeziation

Wahrend der verlangerten Zwischenlagerung als auch bei einer spateren Endlagerung
von hoch radioaktiven Abfallen sind durch den radioaktiven Zerfall und durch sich zeit-
lich andernde Randbedingungen langfristig Veranderungen in der chemischen Zu-
sammensetzung der Abfallbestandteile méglich. Dies betrifft unter anderem die Spezia-
tion der Radionuklide. Experimentelle Untersuchungen zur Speziation von Radio-
nukliden in einem beladenen Behalter mit hoch radioaktiven Abfallen nach einer

Zwischenlagerung sind bisher nicht oder nur in sehr geringem Umfang vorhanden.

Daher sollte auf Basis einer Literaturrecherche nationaler und internationaler For-
schungsarbeiten und eigenen Modellierungen die Speziation von Radionukliden und
deren mdogliche Veranderung wahrend einer Zwischenlagerung (z. B. in CASTOR-
Behaltern) und wahrend der Endlagerung studiert werden. Als Radionuklidinventar
konnte auf das bereits in der VSG erarbeitete Radionuklidinventar /LAR 13/ als Grund-
lage fur die geochemischen Rechnungen zur Modellierung der Veranderungen (z. B.
infolge des radioaktiven Zerfalls oder des Redoxmilieus) in den Abfallgebinden zurlick-

gegriffen werden.

Auf Basis dieser Arbeiten kann ein Quellterm, der eine Freisetzung von Radionukliden

bei Versagen von Behaltern beschreibt, besser abgeleitet werden.
Code-Entwicklungsarbeiten

Numerische Simulationen sind ein wichtiger Bestandteil von Langzeitsicherheitsunter-
suchungen fur Endlager von hoch radioaktiven Abfallen. Die zur Analyse verwendeten
Programmcodes missen hohe Qualitatsanforderungen erfillen, um die Plausibilitat
von Ergebnissen fir Sicherheitsuntersuchungen fur eine Bewertung zu gewahrleisten.
Daher sollte eine Qualitatssicherung eines Programmcodes erfolgen und Anderungen

im Quellcode nachvollziehbar dokumentiert werden.

1.1.2 AP 2 Radionuklidtransportverhalten in SiiR- und Salzwassersystemen

unter Beriicksichtigung von Dichte- und Viskositiatsunterschieden

Eine Dichteschichtung in SuR-/Salzwassersystemen wird aufgrund zunehmender Sali-
nitat mit der Teufe in Tiefenwassern als ein qualitatives Argument fir geringe Trans-

portgeschwindigkeiten bzw. fur diffusionsdominante Prozesse von aus einem Endlager

3



in die Geosphare freigesetzten Radionuklide in Sicherheitsnachweisen verwendet.
Mégliche dann ausschliel3lich noch diffusiv stattfindende Radionuklidtransporte sind
gekennzeichnet durch kleine Transportgeschwindigkeiten und das Vorkommen von

dichtegetriebenen Konvektionszellen, die den Transport verzégern kdnnen /VOG 96/.

Ein quantitativer Nachweis, der dieses Argument untermauert, wurde bisher nicht ge-
fuhrt, da die derzeitigen in bisherigen Genehmigungsverfahren angewendeten Re-
chenprogramme diese Prozesse in komplexen Modellgeometrien nicht oder nur mit

inakzeptabel hohen Rechenzeiten auflésen kénnen.

Deshalb sollte untersucht werden, inwieweit die in der GRS fiir Langzeitsicherheitsana-
lysen entwickelten Modelle und Codes (SPRING bzw. TOUGHZ2) zur gutachterlichen
Bewertung von dichteabhangigen Strdmungsvorgangen auf dem aktuellen Stand nach
Wissenschaft und Technik anzupassen bzw. weiterzuentwickeln sind. Hierzu sollten
zunachst die im Zusammenhang mit den Langzeitsicherheitsanalysen entwickelten
Modellansatze hinsichtlich dichteabhangiger Stromungsvorgange erfasst werden. An-
schlieend sollte ein Katalog von Minimalanforderungen fiir die Modellierung dichteab-
hangiger Strdmungs- und Transportvorgange in Sicherheitsanalysen abgeleitet wer-
den. Auf Basis dieser Recherche und Auswertungen sollte ein geeigneter Code
ausgewahlt und ein Modell entwickelt werden. Hierzu gehéren auch die Durchflihrung
von Modellrechnungen an Prinzipmodellen und die Validierung von Experimenten bzw.

naturlichen Analoga.

1.1.3 AP 3 Arbeitskreis ,,Szenarienentwicklung“

Nach wie vor besteht auf dem Themenfeld der Szenarienentwicklung weiterer Verstan-
digungs- und Harmonisierungsbedarf. Dies betrifft u. a. die vom Arbeitskreis ,Szenari-
enentwicklung® (AK) identifizierten Aspekte ,Definitionen und Terminologie®, ,Rolle von
Sicherheitsfunktionen bei der Szenarienentwicklung®, ,Umgang mit Szenarienunsicher-
heiten®, ,Umgang mit Eintrittshaufigkeiten vor dem Hintergrund langer Zeitrdume® und
.Festlegung von reprasentativen bzw. abdeckenden Szenarien“. Der AK behandelt
insbesondere das methodische Vorgehen im Rahmen aller der mit der Szenarienent-
wicklung verbundenen Themengebiete wie z. B. FEP-Datenbasis, Ableitung von Sze-
narien, Umsetzung der Szenarien in Rechenfalle und das unbeabsichtigte menschliche

Eindringen in ein Endlager. Bezlglich der Vorgehensweise bei der Szenarienentwick-



lung und der Umsetzung von Szenarien in Rechenfalle gibt es keinen vorgeschriebe-

nen bzw. allgemeingultigen methodischen Ansatz.

Im Arbeitspaket sollte daher durch den AK ein Verstandnis zu spezifischen Aspekten
bzw. Teilgebieten der Szenarienentwicklung erarbeitet werden, die bisher noch nicht
vorliegen. Hierzu sollte insbesondere die Erarbeitung einer konzeptionellen und me-
thodischen Herangehensweise zur Klarung bzw. Behandlung von fachspezifischen
Fragestellungen (z. B. Bestimmung eines reprasentativen Szenariums) gehéren. Dis-
kutiert werden sollten Ansatze zur systematischen Ableitung von Rechenféllen aus
entwickelten Szenarien und die Vorgehensweise zur Ermittlung von abdeckenden Re-
chenfallen. Ferner sollten Sicherheitsfunktionen als Grundlage fiir einen diversitaren
Ansatz zur Ableitung von Szenarien und ein Verfahren zur Gruppierung von Szenarien

entwickelt werden.

1.2 Veroffentlichungen und Publikationen aus dem Vorhaben

GRS-Berichte im Entwurf (nach Veréffentlichung verfiigbar unter www.grs.de)

/LAR 16/ Larue, J., Mayer, K.-M.: Untersuchungen zum Transportverhalten von
Schadstoffen in Suf3-/Salzwassersystemen unter Bericksichtigung von
Dichteunterschieden, GRS-436, Gesellschaft fiir Anlagen- und Reaktorsi-
cherheit (GRS) gGmbH, ISBN 978-3-946607-18-2: KdIn, 2016.

/MOO 16/ Moog, H.C.: Thermodynamic database for iron in high-saline, aqueous sys-
tems. Entwurf. Fertigstellung geplant in 2017, GRS-438, Gesellschaft flr
Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) gGmbH, ISBN 978-3-946607-20-5:
Braunschweig, 2017.

ISEH 16¢c/ Seher, H., Navarro, M.: SITA, version 0.1.a test. A simulation and code
testing assistant for TOUGH2 and MARNIE, GRS-400, Gesellschaft fur An-
lagen- und Reaktorsicherheit (GRS) gGmbH, ISBN 978-3-944161-81-5:
Kdln, 2016.

/ISEH 16d/ Seher, H., Weyand, T., Bracke, G.: Anwendung thermodynamischer Daten
aus THEREDA mit TOUGHREACT, GRS-435, Gesellschaft fur Anlagen-
und Reaktorsicherheit (GRS) gGmbH, ISBN 978-3-946607-17-5: KdlIn,
2016.



/WEY 16b/ Weyand, T., Bracke, G., Seher, H.: Modellierung zur Speziation von Radio-

nukliden in Abfallgebinden mit hoch radioaktiven Abfallen, GRS-427,
ISBN 978-3-946607-09-0, Gesellschaft flr Anlagen- und Reaktorsicherheit
(GRS) gGmbH: Koln, 2016.

Konferenzbeitrage (erschienen)

IFIS 15/

/WEY 15/

Fischer-Appelt, K., Bracke, G., Larue, P.-J., Kock, I., Beuth, T.: Preliminary
Safety Analysis for the Gorleben Site. In: Key topics in deep geological dis-
posal. Conference report, Kéln 2014. KIT Scientific Reports, Bd. 7696,
Hrsg: Fanghanel, S., S. 4-11, ISBN 9783731503835, Deutsche Arbeitsge-
meinschaft fur Endlagerforschung; International conference "Key topics in
deep geological disposal", KIT Scientific Publishing; Technische Infor-

mationsbibliothek u. Universitatsbibliothek: Karlsruhe, Hannover, 2015.

Weyand, T., Bracke, G., Reichert, B.: A one-dimensional transport model of
CO., in highly saline solutions in a final repository for radioactive waste,
Goldschmidt Conference Abstracts, Nr. 3304: Prag, Tschechien, 2015.

/WEY 16a/ Weyand, T., Bracke, G., Seher, H.: Determing the speciation of radionu-

IMAY 16/

/BRA 16a/

/BRA 16d/

clides of high-level radioactive waste using different geochemical codes,
Goldschmidt Conference Abstracts, Nr. 3403: Yokohama, Japan, July
2016.

Mayer, K.-M., Seher, H., Bracke, G., Moog, H. C.: An approach for a simpli-
fied calculation of the density of brines, Goldschmidt Conference Abstracts,
Nr. 2019: Yokohama, Japan, July 2016.

Bracke, G.: Are deep boreholes an option for disposal of high-level radioac-
tive waste in Germany?, Goldschmidt Conference Abstracts, Nr. 294:

Yokohama, Japan, July 2016.

Bracke, G., Schilling, F.: Are criteria for site selection applicable for dispos-
al of high-radioactive waste in deep boreholes?, 2nd Conference on Key
Topics in Deep Geological Disposal, S. 22: Cologne, 26 — 28 September
2016.



ISEH 16b/

/SEH 15/

Seher, H., Bracke, G., Weyand, T.: How to implement temperature-
dependent Pitzer interaction coefficients into TOUGHREACT?, Gold-
schmidt Conference Abstracts, Nr. 2791: Yokohama, Japan, July 2016.

Seher, H., Weyand, T., Bracke, G., Fischer, H., Moog, H. C.: Iron diffusion
in a porous medium. Reactive transport modeling with different codes, Mi-
gration Conference 2015: Santa Fe, New Mexico, 13. - 18. September
2015.

Veroffentlichungen (eingereicht)

IAKS 16/

Arbeitskreis Szenarienentwicklung: Position des Arbeitskreises zum The-
ma: Anforderungen an die Methode zur Ableitung von Szenarien fir ein
Endlager fir radioaktive Abfalle, eingereicht bei der atw — Internationale

Zeitschrift fir Kernenergie, 2016.

Veroffentlichungen (erschienen)

/BRA 16¢/

/BRA 16b/

IKIE 16/

Bracke, G., Hurst, S., Merkel, B., Miiller, B., Schilling, F.: Proceedings of
the Workshop “Final Disposal in Deep Boreholes Using Multiple Geological
Barriers: Digging Deeper for safety” Juni 2015, Berlin, GRS-405, Gesell-
schaft fir Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) gGmbH, 319 S.,

ISBN 978-3-944161-87-7: KéIn, Garching b. Minchen, Berlin, Braun-
schweig, Marz 2016.

Bracke, G.: Deep Borehole Disposal of Radioactive Waste as an Alterna-
tive Option for Germany? Regulation and Challenges, Proceedings of the
Workshop “Final Disposal in Deep Boreholes Using Multiple Geological
Barriers: Digging Deeper for safety” Juni 2015, Berlin, S. 31-47.

Kienzler, B., Schéfer, T., Bracke, G.: Conceptual ideas about the radio-
geochemical monitoring in deep borehole disposal, Proceedings of the
Workshop “Final Disposal in Deep Boreholes Using Multiple Geological
Barriers: Digging Deeper for safety” Juni 2015, Berlin, S. 231-250.



1.3

Fachtagungen

Es wurden folgende Fachtagungen wahrend des Vorhabens EMIL besucht:

First Nuclides / Spent Fuel Workshop, 1. - 5. Sept. 2014, Karlsruhe, Deutsch-
land

Deutsche Arbeitsgemeinschaft Endlagerforschung (DAEF), Tagung, 25. - 26.
Sept. 2014, KoéIn, Deutschland

Workshop on Actinide-Brine-Chemistry, ABC-Salt IV, 13. - 16. April 2015, Hei-
delberg, Deutschland

Workshop ,Final Disposal in Deep Boreholes Using Multiple Geological Barri-
ers: Digging Deeper for safety”, 5. — 6. Juni 2015, Berlin, Deutschland
Goldschmidt Conference, 14. - 21. August 2015, Prag, Tschechische Republik
Migration 2015, 12. - 20. Sept. 2015, Santa Fe, USA

Nuclear Waste Technical Review Board (NWTRB), International Technical
Workshop on Deep Borehole Disposal of Radioactive Waste, 19. — 23. Oktober
2015, Washington DC, USA

Fachtagung ,Kriterien flr die Standortauswahl®, 29. - 30. Januar 2016, Berlin,
Deutschland

International Meeting on Deep Borehole Disposal of High-Level Radioactive
Waste, 13. — 15. Juni 2016, Sheffield, Gro3britannien

Goldschmidt Conference, 26. Juni - 01. Juli 2016, Yokohama, Japan

Summer Workshop, 1. - 4. August 2016, Edinburgh, GroRbritannien

Deutsche Arbeitsgemeinschaft Endlagerforschung (DAEF), Tagung, 26. - 28.
September 2016, KoIn, Deutschland

CAST Workshop, 26. - 28. Oktober 2016, Luzern, Schweiz



2 Ergebnisse

21 Geochemie und reaktive Transportprozesse

2141 Thermodynamische Daten fiir eisenhaltige Phasen in hochsalinaren,

wassrigen Systemen

Die neue thermodynamische Datenbasis /MOO 16/ reprasentiert zweiwertiges Eisen
als Spezies Fe?" und FeCOj(aq). Die Verwendung der Spezies FeCO;(aq) erlaubt die
Berechnung der Léslichkeit von Eisencarbonat (Siderit). Dreiwertiges Eisen wird allein
durch die Spezies Fe(OH), reprasentiert. Nicht-ideale Pitzer-Wechselwirkungskoeffi-
zienten wurden fiir die Systeme (Fe?* - Na*, K*, Mg?*, Ca** — CI' — H,0) und (Fe* -
S0, — H,0) implementiert. Dies erlaubt fiir diese beiden Systeme die Berechnung der
Speziation in hochsalinaren, wassrigen Losungen. Es hat sich herausgestellt, dass flr
die Eisenspezies FeCOs(aq) und Fe(OH), die Bericksichtigung von Pitzer-
Koeffizienten nicht notwendig ist, da deren Einfluss auf die Berechnung der Léslichkeit
sehr gering ist. Fiir das binare System (Fe* - CI' — H,0) hingegen besitzen die Pitzer-
Koeffizienten einen entscheidenden Einfluss auf die Berechnungen und sollten bertick-
sichtigt werden. Diese binaren Pitzer-Koeffizienten sind bis zu einer Temperatur von
373,15 K gliltig.

Die folgenden Festphasen wurden zur Beschreibung endlagerrelevanter Korrosions-
prozesse als wichtigste Korrosionsprodukte in die Datenbasis implementiert: Siderit,
Magnetit, Ferrihydrit, Goethit, Hamatit, “Weilter Rost”, Chukanovit, und Hibbingit. Die
Implementierung dieser Festphasen erfolgte mit dem Wissen, dass diese nur unter
jeweils stark begrenzten Eh-pH-Temperatur-Bedingungen stabil sind oder gar keine
stabile Domane aufweisen. Bei der Betrachtung der Langzeitsicherheit eines Endlagers
fur radioaktive Abfalle kdnnen allerdings selbst metastabile Festphasen Uber sehr lan-
ge Zeitraume auftreten. Die spezifische Auswahl der Festphasen flir eine geochemi-
sche Modellrechnung muss allerdings vom Anwender auf Grundlage der getroffenen
Modellannahmen und Randbedingungen erfolgen. Kriterien hierfr sind zum Beispiel
der Betrachtungs- und Simulationszeitraum aufgrund bekannter Reaktionskinetiken
oder chemische Randbedingungen wie etwa der anteilige Gehalt der Losung an Car-

bonat, Chlorid und Hydroxid sein.



Die nachfolgenden Berechnungen der Ldslichkeit eisenhaltiger Phasen basiert auf der
thermodynamischen Referenzdatenbasis THEREDA /MOO 15/ fur die die entspre-
chenden thermodynamische Daten nach /MOO 16/ zusammengestellt und entwickelt
wurden. Die ausgewahlten thermodynamischen Daten wurden entweder bereits in von
Experten begutachteten Fachartikeln verwendet oder stammen aus der Auswertung
von publizierten experimentellen Ergebnissen. Es wurde ein vereinfachtes Modell fir
die Speziation des Eisens in wassriger Losung verwendet, da der Verwendungszweck
der thermodynamischen Datenbasis ausschlieRlich der Berechnung von Ld&slichkeiten

des Eisens dienen sollte.

21.2 Konvertierung der thermodynamischen Daten von THEREDA fiir
TOUGHREACT

Geochemische Rechnungen bendtigen thermodynamische Daten, um die entspre-
chenden geochemischen Prozesse modellieren zu kénnen. Hierfir wurden in nationa-
len und internationalen Vorhaben qualitatsgesicherte thermodynamische Daten entwi-
ckelt (z. B. /ALT 11/, /THO 14/). Um diese und aktualisierte thermodynamischen Daten
fur unterschiedliche geochemische Systeme in Modellrechnungen mit TOUGHREACT
verwenden zu kénnen, muissen sie in einem fur TOUGHREACT geeigneten Format
vorliegen. In Deutschland wurde die Datenbasis THEREDA entwickelt, die neben der

NEA-Datenbasis besonderen Qualitadtsanspriichen unterliegt.

Fir geochemische Modellrechnungen in hochsalinaren Lésungen stellt das Projekt
THEREDA qualitatsgesicherte thermodynamische Daten mit Pitzer-Parametern zur
Verfugung, die auch in vorgefertigten Datenbasen fur spezifische Systeme und unter-
schiedliche geochemische Codes (z. B. PHREEQC, Geochemist's Workbench, Che-
mApp) vorliegen /ALT 11/. Fur den Code TOUGHREACT lagen die thermodynami-
schen Daten bislang in keinem geeigneten Format vor. Im Bericht /SEH 16d/ werden
die Arbeiten zur Konvertierung von thermodynamischen Daten aus THEREDA fir
TOUGHREACT beschrieben.

Die Umformatierung der thermodynamischen Daten aus THEREDA fir TOUGHREACT
erfolgt mit dem neu entwickelten Programm convert.pl /SEH 16d/. Dieses Pro-
gramm wurde in der Sprache Perl geschrieben und konvertiert eine von THEREDA im

JSON-Format ausgegebene Datei zunachst in eine Datei im Format des geochemi-
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schen Codes EQ 3/6. Diese wird anschlieBend mit einem existierenden Konvertie-
rungstool des LBL in ein fir TOUGHREACT geeignetes Format konvertiert (Abb. 2.1).

THEREDA

Ausgabeformate

EQ3/6 | “ﬁoﬂl charmA I Geochemist
Pitzer 25°C EiicEAE sl Workbench

TOUGHREACT

Rechnung

Thermodynamische Datenbasis
Pitzer f(T)

EQ 3/6 Format

Thermodynamische Datenbasis

ohne Pitzer Daten
TOUGHREACT Format

Abb. 2.1 Schematischer Ablauf der Konvertierung von thermodynamischen Daten
aus THEREDA fir TOUGHREACT /SEH 16d/

Wahrend der Entwicklung des Programms convert.pl wurden Unterschiede bei der
mathematischen Beschreibung der Temperaturabhangigkeit der Pitzer-Koeffizienten
und der Loslichkeitskonstanten zwischen THEREDA und TOUGHREACT festgestellt.
THEREDA nutzt sechs Koeffizienten zur Beschreibung der Temperaturabhangigkeit
und TOUGHREACT vier. Um keine Neuanpassung der Koeffizienten vornehmen zu
mussen, wurde die Eingabe im Code TOUGHREACT so erweitert, dass vier und sechs
Koeffizienten in der Eingabe erlaubt sind. Dadurch kénnen alle sechs Koeffizienten aus
THEREDA tbernommen werden. Altere Eingabedateien mit vier Koeffizienten kénnen
ebenfalls verwendet werden.
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Die Uberpriifung des Konvertierungs-Tools erfolgte anschlieRend mit Benchmark-
Rechnungen /SEH 16d/ mit dem bereits in /BRA 14/, /FIS 14/ zur Beschreibung endla-
gerrelevanter Prozesse verwendete System Na-Mg-Ca-CI-Am(II-Nd(II1)-Cm(lll)-
H>O(l). Die Randbedingungen fir die Benchmark-Rechnungen wurden von THEREDA
Ubernommen /ALT 12a/, /ALT 12b/. Diese Benchmark-Rechnungen erfolgten bereits
mit einer Vielzahl geochemischer Codes (CHEMAPP /ERI 03/, PHREEQC /PAR 13/,
Geochemist’s Workbench (GWB) /BET 15/, EQ3/6 /WOL 03/) und stellen durch den
Abgleich mit experimentellen Daten /NEC 09/ eine hohe Qualitatsgute sicher. Die
Benchmark-Rechnungen von /ALT 12a/, /ALT 12b/ wurden mit einer inzwischen aktua-
lisierten Version von PHREEQC nachgerechnet und wiesen eine sehr gute Uberein-
stimmung auf. AnschlieRend wurde die verwendete thermodynamische Datenbasis mit
dem Werkzeug convert.pl konvertiert und die Benchmark-Rechnungen unter den
gleichen Randbedingungen mit TOUGHREACT durchgefiihrt. Die Ergebnisse mit
TOUGHREACT wiesen eine sehr gute Ubereinstimmung mit den Ergebnissen von
PHREEQC auf /SEH 16d/.

Dies zeigt, dass das Werkzeug convert.pl eingesetzt werden kann, um thermody-
namische Daten aus THEREDA in das geeignete Format fir TOUGHREACT zu kon-
vertieren und geochemische Berechnungen in hochsalinaren Lésungen durchzufiihren.
Somit kénnen mit TOUGHREACT auch reaktive Transportmodellierungen in komple-

xen Grubengebauden in Anwesenheit hochsalinarer Lésungen durchgefihrt werden.

213 Modellierung eines Gegendiffusionsexperimentes zur Bildung sekun-

darer Eisenphasen aus wassrigen Losungen

Die in Kap. 2.1.1 entwickelte thermodynamische Datenbasis mit eisenhaltigen Phasen
/IMOO 16/ wurde fur das Programm PHREEQC bereitgestellt und mit dem in Kap. 2.1.2
beschriebenen Werkzeug in das flir TOUGHREACT geeignete Format konvertiert. Mit
den geochemischen Codes PHREEQC und TOUGHREACT wurde ein Gegendiffusi-
onsexperiment von FeCl, und NaOH zur Ausfallung von Fe?* und Fe* Phasen in ei-

nem porésen Medium modelliert /SEH 16d/.

Die raumliche und zeitliche Bildung von Eisen-Phasen in einem pordsen Medium
(HDPE-Frittenmaterial) eines U-Rohr-Versuchssystems wurde als Gegendiffusionsex-
periment im Labor untersucht /SEH 05/. Die Bedingungen waren anoxisch und die Dif-

fusion der wichtigste Transportmechanismus. Der Laboraufbau und die chemischen
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Bedingungen dienten als Grundlage flr den Aufbau des Modells und die getroffenen
Modellannahmen fur PHREEQC und TOUGHREACT /SEH 16d/. Es handelt sich um
ein eindimensionales, reaktives Stofftransportmodell mit Diffusion als Transportmecha-

nismus.

Die experimentellen Ergebnisse /SEH 05/ zeigten eine Ausfillung von Fe®'/Fe®-
Festphasen im porésen Medium. Die Ausfallungszone befand sich in der Mitte des
porosen Mediums, leicht nach links versetzt in Richtung der NaOH-Saule. Mit TOUG-
HREACT konnte sowohl die absolute Fe-Stoffmenge in der Festphase als auch die
Verteilung der Ausfallung auf Gitterelement bzw. Fritten in guter Ubereinstimmung mit
den experimentellen Ergebnissen /SEH 05/ berechnet werden (Abb. 2.2). Mit
PHREEQC wurde ndherungsweise die absolute Fe-Stoffmenge in der Festphase uber-
einstimmend mit dem Experiment bestimmt. Die rechnerische Ausféallung eisenhaltiger
Festphasen mit PHREEQC erfolgte nahezu vollstandig in einem Gitterelement im Un-
terschied zum Experiment. Sowohl das Gitterelement als auch die Verteilung der Aus-
fallung konnten mit PHREEQC somit nicht tGbereinstimmend mit dem Experiment mo-
delliert werden. Dies lasst sich auf die unterschiedliche Transportberechnung der
Programme zurlckzufiihren. PHREEQC wurde ursprunglich fur Batch-Reaktionen kon-
zipiert und ist nur eingeschrankt fir eindimensionale Saulenversuche verwendbar.
TOUGHREACT hingegen ist eine Erweiterung des Zweiphasen-Transportprogramms
TOUGH2. Daher kdnnen tatsachliche porése Medien und weitere relevante Parameter

wie z. B. die Tortuositat berticksichtigt werden.
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Abb. 2.2 Experimentelle Fe-Stoffmenge und numerisch bestimmte Fe-Festphasen

im pordésen Medium

Die Ergebnisse der Modellierung des Gegendiffusionsexperimentes zeigen, dass die
entwickelte thermodynamische Datenbasis mit eisenhaltigen Phasen und das Konver-
tierungstool mit TOUGHREACT eingesetzt werden kénnen, um die Ausfallung eisen-
haltiger Festphasen in einem porésen Medium zu berechnen. Die Verwendung von
TOUGHREACT zur Berechnung eines reaktiven Transportmodelles fir ein Endlager
erscheint geeignet, da mit diesem die komplexen Prozesse (wie z. B. die Verteilung der

Ausfallung) abgebildet werden kénnen.

214 Modellierung zur Speziation der Radionuklide in Abfallgebinden fiir
hoch radioaktive Abfille

Die Speziation der Radionuklide (Aktinide und Spaltprodukte) in den Abfallgebinden flr
hoch radioaktive Abfalle flr beschadigte und unbeschadigte Brennstabe und verschie-
dene Brennstoffmatrizes wurde mittels eines numerischen Modellierungsansatzes un-
tersucht. Die Methoden und Ergebnisse dokumentiert /WEY 16b/.

Auf Basis einer Literaturrecherche zum Abfallinventar von hoch radioaktiven Abfallen
mit bestrahlten Brennelementen aus Leistungs-, Prototyp- und Forschungsreaktoren
sowie Abféllen aus der Wiederaufbereitung von bestrahlten Brennelementen wurde
eine mogliche Anfangszusammensetzung der Festphasen abgeleitet. Das Radionukli-
dinventar entspricht dem bereits in der VSG verwendeten Radionuklidinventar
/LAR 13/.
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Die Lagerung der Abfallstoffe in unterschiedlichen Behaltertypen und in Zwischenla-
gern in Deutschland wurde in den Annahmen bericksichtigt. Aus den Modellinventaren
fur hoch radioaktive Abfallstoffe in unterschiedlichen Behaltern wurden typische Radio-
nuklid- und Elementmassen fur mit Abfallstoffen beladene Behalter fir die Modellierung

ermittelt.

Die geochemischen Modellrechnungen unter Verwendung von PHREEQC /PAR 13/
ermittelten dann eine zeitabhangige Anderung der Festphasenzusammensetzungen
der hoch radioaktiven Abfallstoffe in den Behaltern fiir unterschiedliche Annahmen,
z. B. bzgl. Redoxmilieu, Wasserstoffgehalt, in mehreren Variationsrechnungen. Dabei
zeigte sich erwartungsgemaf, dass insbesondere die zeitliche Veranderung der Nuk-

lidzusammensetzung infolge des radioaktiven Zerfalls von Bedeutung ist.

Die qualitatsgesicherten, thermodynamischen Daten zur Bildung der Festphasen
/THO 14/ wurden in den geochemischen Berechnungen verwendet. Im Basisfall wur-
den reduzierende Bedingungen fir unterschiedliche Modellinventare (DWR-MOX,
DWR-UO,, SWR-MOX, SWR-UO,) angenommen, die in einem intakten Behalter fir
hoch radioaktive Abfalle erwartet werden. Die Variationsrechnungen berulcksichtigten
nur wasserstofffreie Festphasen, da der Feuchtigkeitsgehalt in einem Behalter fir hoch
radioaktive Abfalle zu gering ist, um Hydroxide oder wasserhaltige Festphasen zu bil-
den. Der Einfluss eines Defekts eines Behalters auf die Festphasenzusammensetzung
wurde in einer Variationsrechnung gewdrdigt, indem ein Luftkontakt mit einer einher-
gehenden Oxidation (unter Vernachlassigung der Reaktionskinetik) der Metalle ange-

nommen wurde.

215 Code-Entwicklungsarbeiten zu TOUGHREACT

Numerische Simulationen sind ein wichtiger Bestandteil von Langzeitsicherheitsunter-
suchungen fir Endlager von hoch radioaktiven Abfallen. Die zur Analyse verwendeten
Programmcodes missen hohe Qualitatsanforderungen erflllen, um die Plausibilitat
von Ergebnissen fir Sicherheitsuntersuchungen zu gewahrleisten. Daher ist es not-
wendig, dass eine Qualitatssicherung eines Programmcodes erfolgt und Anderungen

im Quellcode nachvollziehbar dokumentiert sind.

Ein Aspekt der Qualitatssicherung ist die Validierung des Programmcodes. Dies be-

deutet das Erbringen des Nachweises, dass die numerische Implementierung von phy-
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sikalischen oder chemischen Modellen die vorgesehenen Prozesse wiedergibt. Validie-
rungstests sollten nicht nur Standardsystemzustande, sondern auch sehr spezielle und
selten vorkommende Systemzustande Uberprifen, die selten verwendete und meist

auch weniger getestete Teile bzw. Zustdnde eines Programmcodes aktivieren.

Jeder Programmcode muss vor einem Release verifiziert werden /HOT 16b/. Verifikati-
onstests bendtigen eine hohe Zahl an Testfallen, die in haufigen Abstanden wiederholt
werden muissen. AuRerdem koénnen auch regelmafRige Performance-Tests mit noch
groRerer Haufigkeit, z. B. nach jedem Meilenstein in der Codeentwicklung, durchge-
fuhrt werden. Die hohe Anzahl der Testfalle und die haufige Durchfihrung der Tests
insbesondere bei den komplexen Programmen der TOUGH-Familie zeigen die Not-

wendigkeit der Entwicklung eines automatisierten Ablaufes.

Um automatisierte Tests flr die in der GRS verwendeten Programmcodes MARNIE
/IMAR 02/ und TOUGH2-GRS /NAV 16/ durchzufiihren, ist im Rahmen der Vorhaben
ZIESEL (FKZ UM13A03400) und EMIL das Programm SITA entwickelt (A simulation
and code testing assistant for TOUGH2 and MARNIE) worden /SEH 16¢/. SITA ermdg-
licht es Simulationsergebnisse mit analytischen Lésungen und Ergebnissen anderer
Codeversionen zu vergleichen. Der Vergleich erfolgt durch versionsunabhangige Veri-
fikationstests mit versionsabhangigen Programmcodes. SITA fuhrt hierfur spezifische
Schnittstellen fir jede Codeversion ein. Die Entwicklung von SITA ist Teil der Quali-

tatssicherung von Softwareprojekten in der GRS /GRS 13/.

Im Rahmen des Vorhabens EMIL wurde SITA um die Anbindung der Codes MARNIE
und TOUGHREACT erweitert. MARNIE ist mit Abschluss des Vorhabens SITA voll-
standig in SITA integriert. Dies bedeutet, dass numerische Berechnungen in unter-
schiedlichen Codeversionen mit SITA fur MARNIE durchgefiihrt werden kénnen und
die Rechenlaufe von Testfallen automatisiert ausgewertet werden. Fir TOUGHREACT
ist eine Ansteuerung unterschiedliche Codeversionen mit SITA maoglich, allerdings
konnte die automatisierte Auswertung der Testfalle nicht vollstandig abgeschlossen

werden.

21.6 Automatisierte Erstellung von Eingabedateien fiir TOUGHREACT

Die Durchfliihrung numerischer Simulationen mit TOUGHREACT bendtigt Eingabeda-

teien mit Modellparametern /PRU 99/. Hierbei handelt es sich um Textdateien, deren
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Inhalte flir den Code in einer spezifischen Struktur vorliegen mussen. Diese werden flr
die im Vorhaben EMIL verwendete Codeversion bislang ohne graphische Benutzer-
oberflache handisch erstellt. Die hohe Komplexitat und Anzahl der Eingabeparameter
macht eine manuelle Eingabe fehleranfallig, zeitlich aufwendig und fuhrt in der Folge

auch zu zeitaufwendigen Fehlersuchen.

Daher wurde im Rahmen des Vorhabens EMIL mit der Sprache ,Visual Basic“ eine
Excel-Applikation entwickelt mit der die Erstellung der Eingabedateien fir TOUG-
HREACT vereinfacht und beschleunigt wird. In thematisch gruppierten Excel-
Tabellenblattern werden die Modellparameter eingegeben. Ein Excel-Makro erzeugt
anschlieend aus den Eingaben der Modellparameter die Eingabedateien fur TOUG-
HREACT bzw. SITA in einem geeigneten Format. Fur die Erstellung von Rechenfallen
mit einer Parametervariation bietet die Excel-Applikation die Moglichkeit mehrere Ein-
gabedateien simultan zu erstellen und dabei einzelne Modellparameter zu variieren.
Dadurch kénnen ohne einen stark erhdhten zeitlichen Aufwand die Eingabedateien fur
eine Vielzahl von Variationsrechnungen erzeugt werden. Dieses Verfahren wird Uber
eine ahnliche bereits existierende Excel-Applikation fir TOUGH2 angewendet (z. B.
/KOC 16b/) und wurde nun fir den Code TOUGHREACT erweitert.

2.2 Untersuchungen zum Transportverhalten von Schadstoffen in
SiiB/Salzwassersystemen unter Beriicksichtigung von Dichte- und

Viskositatsunterschieden

Nationale und internationale Erfahrungen zum Transportverhalten von Schadstoffen in
SiR-/Salzwassersystemen unter Berlcksichtigung von Dichte- und Viskositatsunter-
schieden und eine Erfassung der im Zusammenhang mit den Langzeitsicherheitsana-
lysen bei der Endlagerung radioaktiver Stoffe entwickelten Modellansatze hinsichtlich
dichteabhangiger Grundwasserstromungsvorgange sind in /LAR 16/ zusammenge-

stellt.

Die Berucksichtigung der Dichte bei Grundwassermodellierungen ist nicht nur im Falle
einer Endlagerung radioaktiver Abfalle in Salzformationen bzw. in unmittelbarer Nahe
zu solchen von Bedeutung /HER 88/, /LEI 92/, /SCH 04/ sondern auch fir die Trink-
wassergewinnung in Kistennahe, bei Grundwasserschadensfallen u. a. durch Depo-
nien und bei geothermischen Fragestellungen von Bedeutung. Dichteunterschiede,

hervorgerufen durch Konzentrationsvariationen oder thermische Gradienten, kénnen
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einen signifikanten Einfluss auf Strémungs- und Transportprozesse austben /HER 88/,
/JAV 00a/. Deshalb ist es erforderlich, ihren Einfluss in den Modellierungen zur Lang-
zeitsicherheit von Endlagern radioaktiver Abféalle zu bertcksichtigen, falls hochsalinare
Lésungen im weitrdumigen Untersuchungsgebiet zu erwarten sind. Nur so kdnnen
mdgliche Verbreitungswege von Schadstoffen in dichtebeeinflussten Grundwasserlei-
tern verlasslich bewertet werden /FEI 99/, /JAV 00b/.

Die Viskositat stellt eine weitere wichtige Einflussgro3e zur Quantifizierung von Stro-
mungs- und Transportprozessen dar. Neben ihrer Temperaturabhangigkeit besitzt sie
auch eine Abhangigkeit von der Konzentration und von ionenspezifischen Wechselwir-
kungen, die im Besonderen bei hochsalinaren Lésungen von Bedeutung sind. So kon-
nen beispielsweise Salzldsungen gleicher Dichte aufgrund unterschiedlicher chemi-
scher Zusammensetzung eine abweichende Viskositat aufweisen /LEI 92/, /ABD 05/,
/SEH 16a/, /WEI 16/.

Der Bericht /LAR 16/ stellt die Grundlagen zur Modellierung dichtegetriebener Stro-
mung dar und beschreibt eine Reihe von Anwendungsbeispielen von unterschiedliche
Programmcodes in ihrer Verwendung auf reale Standorte u. a. im Zusammenhang mit
den Langzeitsicherheitsanalysen. Den Anwendungsbeispielen werden als Qualitatsan-
forderung, die die verwendeten Programmcodes in ihrer speziellen Anwendung erflllen
missen, bestimmten Verifizierungsmodelle zugeordnet. Auf der Basis nationaler und
internationaler Erfahrungen zum  Transportverhalten von Schadstoffen in
SiR/Salzwassersystemen und den dort verwendeten Programmcodes wird eine Uber-
sicht zu den verschiedenen numerischen Ansatzen der Berechnung der Dichte und
Viskositat aufgezeigt. Die Programmcodes werden anhand von Qualifizierungsanforde-
rungen und Ansatze zur Verifizierung ausgewahlt. Verifikationsmodelle wie das ,Henry-
Problem’, das ,Elder-Problem’, das ,Salt Dome-Problem*‘ und das ,Saltpool-Problem’
zur  Qualitdtsprifung neuer Ansatze werden beschrieben. Es werden
vergleichende Analysen mit den Programmcodes d3, TOUGH2, PHREEQC und
SPRING dargestellt. Wie die Verifizierungsbeispiele und vergleichende Analysen
zeigen, erfullen die unterschiedlichen Modellansatze in den Programmcodes die
erforderlichen Anforderungen zur Modellierung dichtegetriebener Transportprozesse,
bendtigen jedoch weiterhin in Abhangigkeit der Dimension bzw. der GroRe des
Modellgitters und des Simulationszeitraumes trotz verbesserter Hardware sehr lange
Rechenzeiten. Im Ergebnis bedeutet dies ein wesentliches Anwachsen des
Rechenaufwandes und damit die Notwendigkeit die verwendeten Rechenprogramme

erheblich zu beschleunigen.
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In der Folge werden Empfehlungen zur Weiterentwicklung des GRS-Instrumentariums
gegeben. Die Weiterentwicklungen des GRS Instrumentariums, die im Rahmen des
Vorhabens erfolgen sollten, wurden fir den Programmcode SPRING umgesetzt bzw.

implementiert und die Programmanderungen einer Verifizierung unterzogen /SEI 15/.

Testrechnungen wurden an einem selbst erstellten reprasentativen Vertikalmodell
(Prinzipmodell) durchgefihrt und die implementierten Modellansatze auf ihre Eignung

erfolgreich Uberpruft.

Die Testrechnungen zum zweidimensionalen Prinzipmodell erfolgten u. a. zur Erstel-
lung einer stationaren Dichteverteilung durch Einstrom von SifRwasser in einem salz-
gesattigten Grundwasser bzw. durch Salzaufsattigung eines Siflwassereinstroms Gber
eine Konzentrationsrandbedingung. Zur Ermittlung des Einflusses von Dichteeffekten
auf die Grundwasserbewegung wurden Parameterdatensatze fir das Prinzipmodell
generiert. Auf Basis dieses Modells erfolgten Modellvariationen und Parametervariatio-
nen und die Ergebnisse der Simulation des hydraulischen Systems wurden unter Be-

ricksichtigung der Dichteeffekte dargestellt.

2.3 Szenarienentwicklung

Der sichere Einschluss von radioaktiven Abféllen in einem Endlager ist im Rahmen
eines Langzeitsicherheitsnachweises zu belegen. Hierbei werden u. a. numerische
Analysen durchgefihrt. Voraussetzung hierfir sind Vorstellungen zur zukinftigen Ent-
wicklung des Endlagersystems. Die tatsadchliche Entwicklung des Endlagersystems
lasst sich allerdings flr den Nachweiszeitraum nicht belastbar in allen Einzelaspekten
und Details prognostizieren. Daher werden in einer Szenarienentwicklung die sicher-
heitsrelevanten Entwicklungen eines Endlagersystems abgeleitet. Die Szenarienent-
wicklung bildet eine wesentliche Komponente in Sicherheitsuntersuchungen, die fir
potenzielle Endlagerstandorte im Standortauswahlprozess und bei entsprechender
Standortfestlegung nach bestimmten Phasen und ggf. Perioden eines Endlagervorha-
bens durchzufthren sind. In diesem Zusammenhang stellte sich die Frage nach den
Erfordernissen oder moéglichen Vorziigen einer universellen, fir unterschiedliche Pha-
sen des Auswahlverfahrens sowie fir unterschiedliche Standorte, Wirtsgesteine, Si-
cherheits- und Endlagerkonzepte anwendbaren bzw. Ubertragbaren Methode zur Ablei-
tung von Szenarien, die in mehreren Treffen des AK Szenarienentwicklung diskutiert

wurden.

19



Der AK Szenarienentwicklung identifizierte eine Reihe von Anforderungen, die sich
einerseits auf Eigenschaften / Leistungsvermdgen und andererseits auf Qualitats-
merkmale / Qualitatseinschatzung einer entsprechenden Methode ausrichten. So soll
die Methode u. a. eine systematische Vorgehensweise beinhalten, moglichst wenige
subjektive Entscheidungsprozesse erfordern und eine Einordnung der entwickelten
Szenarien in Wahrscheinlichkeitsklassen erlauben. Anhand von zu identifizierenden
Qualitdtsmerkmalen soll eine Einschatzung in Bezug auf eine umfassende Szenarien-

entwicklung ermoglicht werden.

Die Ergebnisse dieser Diskussion wurden in einem Beitrag festgehalten, der zur Verof-
fentlichung in der Fachzeitschrift ,atw — Internationale Zeitschrift fur Kernenergie“ ein-
gereicht wurde. Der Beitrag befindet sich auch im Anhang des vorliegenden Ab-

schlussberichtes.
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3 Ausblick

3.1 Geochemie und reaktive Transportprozesse

3141 Thermodynamische Daten fiir eisenhaltige Phasen

Die Entwicklung der thermodynamischen Datenbasis fur eisenhaltige Phasen, insbe-
sondere flir die geochemische Modellierung der Bildung von Korrosionsphasen in
hochsalinaren Lésungen, ist nicht abgeschlossenen und bleibt Gegenstand fortlaufen-
der Forschungsvorhaben. Die entwickelte Datenbasis von /MOO 16/ sollte um weitere
potentiell fir endlagerrelevante Prozesse wichtige Festphasen erganzt werden. Die
Datenbasis gibt fir hochsalinare Losungen nicht die reale Eisenspeziation (insbeson-
dere fir dreiwertiges Eisen) wieder, da in der Literatur Pitzer-Koeffizienten flir zahlrei-
che Hydroxo-, Carbonato- und weitere Komplexe fehlen. Durch zusatzliche experimen-
telle Untersuchungen konnten die Unsicherheiten reduziert und zusatzliche Pitzer-
Koeffizienten zur Berechnung der Speziation in hochsalinaren Ldsungen bestimmt

werden.

Da im Nahfeld eines Endlagers fir radioaktive Abfalle meist reduzierende Bedingungen
vorliegen, kann nicht ausgeschlossen werden, das in Lésung reduzierter Schwefel
(Sulfid, S(-11)) auftritt. Zweiwertiges Eisen kann mit Sulfiden sehr schwerlosliche Fest-
phasen bilden und in Anwesenheit von geléstem Schwefelwasserstoff (H,S(aq) oder
HS") Auswirkungen auf die metallische Korrosion haben. Daher wird empfohlen in zu-

kinftigen Forschungsvorhaben die Datenbasis um Sulfide zu ergénzen.

Zur Beschreibung der Wechselwirkungen zwischen zweiwertigem Eisen und Sulfat in
hochsalinaren Losungen fehlen experimentelle Daten, um einen belastbaren Modellan-
satz nach Pitzer zu entwickeln. Daher besteht Forschungsbedarf bei isopietischen Ver-

suchen und elektrochemischen Messungen mit zweiwertigem Eisen und Sulfat.

Die thermodynamischen Daten fur Oxid- und Hydroxid-Phasen mit dreiwertigem Eisen
werden aktuell auf Grundlage von experimentellen Messwerten mit einer grof3en
Streuung ermittelt. Die Auswirkungen der Streuungen auf die Unsicherheiten der dar-
aus abgeleiteten thermodynamischen Daten und somit auf die Unsicherheit von be-
rechneten Ldslichkeiten bzw. Ex- und pH-Werten sind nicht bekannt. Daher werden

auch die Berechnungen von Léslichkeiten der Aktinoide mit Unsicherheiten behaftet
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sein, da diese von den Gleichgewichts- Ey- und pH-Werten abhangen. Zur Charakteri-
sierung der Unsicherheiten wird empfohlen in zukiinftigen Forschungs- und Entwick-
lungsvorhaben die Unsicherheiten der in der aktuellen Datenbasis enthaltenen thermo-
dynamischen Datenbasis zu ermitteln bzw. aus den experimentellen Daten

Sensitivitats- und Unsicherheitsanalysen durchzufihren.

3.1.2 Modellierung reaktiver Transportprozesse

Zur reaktiven, mehrdimensionalen Zweiphasenstrommodellierung ist der Code TOUG-
HREACT grundsatzlich geeignet. Zur Berechnung des nichtreaktiven Transportes wird
in der GRS seit vielen Jahren der Code TOUGH2-GRS eingesetzt, der um viele Modu-
le erweitert wurde, um endlagerrelevante Prozesse wie Konvergenz und Kompaktion
abbilden zu kénnen. Zur Implementierung dieser fir TOUGH2-GRS entwickelten Mo-
dule in TOUGHREACT ist Entwicklungsbedarf notwendig. Auch die Verwendung mo-
derner Multi-Prozessor-Anwendungen ist erforderlich, um den exponentiell steigenden
Rechenaufwand bei reaktiven Stofftransportberechnungen in komplexeren Gittermo-

dellen bewaltigen zu kénnen.

Wahrend des Vorhabens EMIL wurden bei den geochemischen Berechnungen mit
TOUGHREACT und temperaturabhangigen, thermodynamischen Daten von
THEREDA numerische Probleme bei der Berlicksichtigung von zweiwertigen lonen fir
Temperaturen ober- bzw. unterhalb von 25 °C identifiziert. Hierdurch wurden numeri-
sche Simulationen nicht vollstandig abgeschlossen oder der Start einer Simulation war
nicht moéglich. Es besteht Entwicklungsbedarf, um den numerischen Léser des Codes
zu analysieren und eine programmiertechnische Losung zu entwickeln, um auch bei
den in einem Endlager erwarteten hoheren Temperaturen numerische Berechnungen

durchfihren zu kénnen.

Die Ergebnisse einer geochemischen Modellrechnung sind stark von den verwendeten
thermodynamischen Daten abhangig. Fir TOUGHREACT existieren im Vergleich zu
anderen geochemischen Codes wenige in einem geeigneten Format veroffentlichte
thermodynamische Datenbasen (mit Pitzer-Koeffizienten). Analog zur Entwicklung des
Konvertierungstools (s. Kap. 2.1.5) kénnte eine Erweiterung der Einleseroutine von
TOUGHREACT erfolgen, um Formatierungen flir andere gangige geochemische
Codes (wie z. B. PHREEQC) direkt in TOUGHREACT einzulesen.
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Im Vorhaben EMIL wurden temperaturabhdngige, thermodynamische Daten aus
THEREDA in ein geeignetes Format fir TOUGHREACT konvertiert und Codeanpas-
sungen vorgenommen. Diese ermoglichen geochemische Berechnungen bei Tempera-
turen Uber 25 °C fur hochsalinare Bedingungen. In zukinftigen Forschungs- und Ent-
wicklungsvorhaben ist es daher grundsatzlich maoglich temperaturabhéngige,
geochemische Prozesse in einem vereinfachten Endlagerkonzept zu bertcksichtigen.
Auf diese Weise konnte der Einfluss eines sich zeitlich andernden Temperaturfeldes
infolge der Warmeabgabe eines Endlagerbehalters mit hoch radioaktiven Abfallen auf

das Transportverhalten von Radionukliden analysiert werden.

In /BRA 14/ wurde flr ein vereinfachtes Endlagerkonzept ein reaktives Transportmodell
unter Berticksichtigung der Wechselwirkungen zwischen CO, und hochsalinaren L6-
sungen entwickelt und numerische Berechnungen mit PHREEQC durchgefuhrt. Im
Vorhaben EMIL wurde gezeigt, dass TOUGHREACT im Vergleich zu PHREEQC die
Moglichkeit besitzt auch komplexere Transportprozesse abzubilden. Hierzu gehért zum
Beispiel der mehrdimensionale Zweiphasenflusstransport, der mit PHREEQC nicht
abgebildet werden kann. In zukinftigen Forschungs- und Entwicklungsvorhaben kénn-
te das eindimensionale und einphasige Transportmodell mit PHREEQC auf TOUG-
HREACT Ubertragen werden. Durch die Anwendung mit TOUGHREACT koénnte ein
mehrdimensionaler, zweiphasiger Transport berechnet und die Wechselwirkungen zwi-
schen CO, und hochsalinaren Lésungen wahrend des Transportes detaillierter be-

schrieben werden.

3.1.3 Speziation von Radionukliden

Wegen der getroffenen, codespezifischen Annahmen ist eine Uberpriifung der Ergeb-
nisse des entwickelten, ersten Ansatzes mit weiteren geochemischen Codes zu emp-
fehlen. Geochemische Codes wie CHEMAPP existieren, die auch ein thermodynami-
sches Gleichgewicht fir Festphasen ohne die zwingende Annahme einer
Lésungsphase berechnen kénnen. Die thermodynamische Datenbasis von /THO 14/ ist
allerdings nicht mit CHEMAPP kompatibel.

Der Einfluss des Redoxmilieus (reduzierend oder oxidierend) ist ebenfalls wichtig flr
die Berechnung der Festphasenzusammensetzung. Elemente / Radionuklide in unter-
schiedlichen Oxidationsstufen bilden unterschiedliche Festphasen. Dies ist flr die Ab-

leitung eines Quellterms und der Freisetzung von Radionukliden aus einem Behalter
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von Interesse, da unterschiedliche Oxidationsstufen von Elementen einen Einfluss auf
die Loslichkeit haben, sollte es zum Luft- oder Losungskontakt mit den hoch radioakti-
ven Abfallen kommen. Auch hier besteht weiterhin Aktualisierungs- und Entwicklungs-

bedarf, um die getroffenen Annahmen zu untersetzen.

Die verwendeten thermodynamischen Daten gelten fiir eine konstante Temperatur. Da
Bildungsreaktionen von Festphasen stark temperaturabhangig sein kénnen, sollten die
thermodynamischen Datenbasen mit temperaturabhangigen Koeffizienten erweitert
werden. Dies gilt insbesondere vor dem Hintergrund, dass es sich bei den hoch radio-
aktiven Abfallen um warmeentwickelnde Abfalle handelt, und sich Temperaturen Utber

langere Zeitraume andern.

314 Codeentwicklung

Um zur Qualitatssicherung der Codeversionen von TOUGHREACT Testfalle zu be-
rechnen und automatisiert mit SITA auszuwerten, sind ergdnzende programmiertech-
nische Erweiterungen in SITA notwendig. Analog zu den MaRnahmen zur Qualitatssi-
cherung des Codes TOUGH2-GRS /HOT 16a/, /HOT 16b/ sollten auch fir
TOUGHREACT Testfalle entwickelt werden. In diesen Testfallen sollen endlagerrele-
vante (physikalische und chemische) Prozesse dargestellt werden. Ferner kénnten
Verifikationstests die Qualitat des Codes TOUGHREACT aufzeigen.

Die automatisierte Auswertung von Testfallen mit SITA ist noch nicht abgeschlossen
und sollte weiter entwickelt bzw. fertiggestellt werden. Hierzu gehort z. B. eine automa-
tisierte Fehlermeldung bei der Uberschreitung von vorgegebenen Grenzwerten. Des
Weiteren kénnen die Tests mit SITA bei der Softwareentwicklung z. B. nach Anderun-
gen in der Stammversion des Codes die Tests zur Qualitatssicherung automatisch er-

folgen.

3.2 Transportverhalten von Schadstoffen in SiiB/Salzwassersystemen

Die Berechnung der Viskositadt nach der Mischung von aufeinander treffenden ver-
schiedenen Losungen stellt ein weiteres rechenintensives Problem bei der Modellie-
rung des Schadstofftransports dar. Bisher wurde die Viskositat eines Mischsystems
z. B. NaCl-MgCl, Uber eine empirische lineare oder exponentielle Beziehung, die an

experimentelle Daten angepasst wurde, berechnet. Diese beriicksichtigen bisher im
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NaCl-MgCl, System eine konzentrationsabhangige Anderung der Dichte und Viskositéat
des Mischungsmediums. Dies fihrt bei der Modellierung von FlieRbewegungen an
Schichtgrenzen von Lésungen unterschiedlicher Dichte (steiler Dichtegradient) und
dem Stofftransport Uber diese Schichtgrenzen zu numerischen Problemen (Beispiel:

I6sungserfullte Schachte).

Um ebenfalls Transportrechnungen in Anwesenheit von verschiedenen Salzlésungen
durchfihren zu kénnen, muss die Berechnung der Viskositat auf mehrere Komponen-
ten und Zusammensetzungen anwendbar sein. Daflr geeignete Modellansatze sind in
ISEH 16a/ dargestellt, die programmtechnisch gegebenenfalls einfach umgesetzt wer-
den konnten. Ein Anwachsen des Rechenaufwandes bedeutet weiterhin die Notwen-

digkeit die verwendeten Rechenprogramme weiterzuentwickeln.

3.3 Szenarienentwicklung

Die Diskussionsergebnisse Uber die Anforderungen an eine Methode zur Szenarien-
entwicklung konnten in einem Entwurf zur Veréffentlichung festgehalten werden (siehe
Beitrag im Anhang). Die Diskussionen zu den Anséatzen einer systematischen Ablei-
tung von Rechenféllen aus entwickelten Szenarien und die Vorgehensweise zur Ermitt-
lung von abdeckenden Rechenfallen konnten nicht abgeschlossen werden, ebenso die
Diskussion zu Sicherheitsfunktionen als Grundlage fir einen diversitaren Ansatz zur
Ableitung von Szenarien und zu einem Verfahren zur Gruppierung von. Eine weitere

Verfolgung dieser Aspekte ist daher zu empfehlen.
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Kurzfassung

Der sichere Einschluss von radioaktiven Abfallen in einem Endlager ist im Rahmen
eines Langzeitsicherheitsnachweises zu belegen. Hierbei werden u. a. numerische
Analysen durchgefihrt. Voraussetzung hierfir sind Vorstellungen zur zukinftigen Ent-
wicklung des Endlagersystems. Die tatsadchliche Entwicklung des Endlagersystems
lasst sich allerdings fir den Nachweiszeitraum nicht belastbar in allen Einzelaspekten
und Details prognostizieren. Daher werden in einer Szenarienentwicklung die sicher-
heitsrelevanten Entwicklungen eines Endlagersystems abgeleitet. Die Szenarienent-
wicklung bildet eine wesentliche Komponente in Sicherheitsuntersuchungen, die fir
potenzielle Endlagerstandorte im Standortauswahlprozess und bei entsprechender
Standortfestlegung nach bestimmten Phasen und ggf. Perioden eines Endlagervorha-
bens durchzuflhren sind. In diesem Zusammenhang stellt sich die Frage nach den
Erfordernissen oder moglichen Vorzugen einer universellen, fur unterschiedliche Pha-
sen des Auswahlverfahrens sowie fur unterschiedliche Standorte, Wirtsgesteine, Si-
cherheits- und Endlagerkonzepte anwendbaren bzw. Ubertragbaren Methode zur Ablei-
tung von Szenarien. Hierzu wurden eine Reihe von Anforderungen identifiziert, die sich
einerseits auf Eigenschaften/ Leistungsvermdgen und andererseits auf Qualitatsmerk-
male/ Qualitatseinschatzung einer entsprechenden Methode ausrichten. So soll die
Methode u. a. eine systematische Vorgehensweise beinhalten, moéglichst wenige sub-
jektive Entscheidungsprozesse erfordern und eine Einordnung der entwickelten Szena-
rien in Wahrscheinlichkeitsklassen erlauben. Anhand von zu identifizierenden Quali-
tatsmerkmalen soll eine Einschatzung in Bezug auf eine umfassende

Szenarienentwicklung ermdglicht werden.
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Abstract

The safe containment of radioactive waste in a disposal system has to be proven in the
Safety Case. This has to be done inter alia by numerical analyses. In this respect, it is
a prerequisite to know how the disposal system will develop over time. However, the
real development of the disposal system cannot be predicted in detail. Therefore, the
safety relevant scenarios will be derived in the so called scenario development. The
scenario development is an essential component in safety analyses which have to be
performed for potential disposal sites in the site selection process and if a disposal site
is selected after certain phases and periods. In this context, the question arises of what
would be the requirements and assets of a universal method that can be applied in the
different phases of the site selection process as well as for different sites, host rocks,
and safety and disposal concepts for the development of scenarios. To answer this
question, a set of requirements were identified which focus on one hand on properties/
performance and on the other hand on quality characteristics/ quality evaluation of an
appropriate method. In this respect, a method is to include inter alia a systematic pro-
cedure, require as few as possible subjective decisions and allow a classification of
developed scenarios in probability classes. In terms of a comprehensive scenario de-
velopment, a respective evaluation is to be facilitated by quality characteristics which

have to be identified.
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A1 Motivation/ Sachstand zur Thematik

Die in Bezug auf die Endlagerung von radioaktiven Abfallen vorliegenden regulatori-
schen Grundlagen in Form von Gesetzen, Verordnungen, Richtlinien, Sicherheitsan-
forderungen etc. geben die zu beachtenden allgemeinen und spezifischen Rahmenbe-
dingungen bzw. Anforderungen vor. Insbesondere die Sicherheitsanforderungen an die
Endlagerung warmeentwickelnder radioaktiver Abfalle /BMU 10/, die im Folgenden
kurz ,Sicherheitsanforderungen® /BMU 10/ genannt werden, beinhalten spezifische
Vorgaben. Die ,Sicherheitsanforderungen® /BMU 10/ umfassen einige Aspekte die sich
auf die Szenarienentwicklung fir die Nachverschlussphase beziehen. Anforderungen
hinsichtlich der Entwicklung und Anwendung einer Methode zur systematischen Ablei-

tung von Szenarien werden jedoch nicht erhoben.

Eine Anforderung in /BMU 10/ ist, dass der sichere Einschluss von radioaktiven Abfal-
len in einem Endlager im Rahmen eines Langzeitsicherheitsnachweises zu belegen ist.
Dazu wird unter Einbeziehung der zeitlichen Veranderungen, die ein Standort und das
Endlagersystem in dem zugrundeliegenden Nachweiszeitraum erfahren kénnen, nach-
gewiesen, dass die ,Sicherheitsanforderungen /BMU 10/ eingehalten werden. Dabei
stellen numerische Analysen in den Sicherheitsuntersuchungen mit der Berechnung
von verschiedenen Indikatorwerten wichtige Elemente dar. Voraussetzung fir die
Durchfihrung dieser numerischen Analysen sind Vorstellungen zur zukunftigen Ent-
wicklung des Endlagersystems. In der Realitat wird ein Standort mitsamt einem Endla-
ger zukunftig genau eine Entwicklung durchlaufen. Trotz der umfangreichen Kenntnis-
se der verschiedenen Einflussfaktoren kann diese tatsachliche Entwicklung des
Endlagersystems flir den Nachweiszeitraum nicht belastbar in allen Einzelaspekten
und Details prognostiziert werden. Aus diesem Grund wird auf der Basis einer syste-
matischen Analyse relevanter Einflussfaktoren eine begrenzte Anzahl schlissiger Zu-
kunftsbilder entworfen. Dies geschieht mit Hilfe einer Szenarienentwicklung, deren Ziel
die Identifizierung, ausfuhrliche Beschreibung und Auswahl von Szenarien zu mdogli-
chen Entwicklungen des Endlagersystems ist, die flr eine zuverlassige Beurteilung der

Sicherheit relevant sind.

Die Szenarienentwicklung bildet somit eine wesentliche Komponente in Sicherheitsun-
tersuchungen, die fir potenzielle Endlagerstandorte im Standortauswahlprozess und
bei entsprechender Standortfestlegung nach bestimmten Phasen und ggf. Perioden

eines Endlagervorhabens durchzufiihren sind.
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So werden im Rahmen des Standortauswahlgesetzes /SAG 13/ fir die zu erkundenden
Standortregionen und Standorte vorlaufige Sicherheitsuntersuchungen fir die Be-
triebsphase und die Nachverschlussphase gefordert, die im abschlielienden Standort-
vergleich und dem Standortvorschlag zu berlcksichtigen sind. In diesem Zusammen-
hang stellt sich die Frage nach den Erfordernissen oder mdglichen Vorzigen einer
universellen, fur unterschiedliche Phasen des Auswahlverfahrens sowie fir unter-
schiedliche Standorte, Wirtsgesteine, Sicherheits- und Endlagerkonzepte anwendbaren
bzw. Ubertragbaren Methode zur Ableitung von Szenarien. Aber auch die allgemeinen
Anforderungen an eine solche Methode in Bezug auf die Qualitat sowie die Moéglichkei-
ten zur Beurteilung dieser Merkmale sind bisher nicht thematisiert. Ebenfalls von Inte-
resse ist die Klarung der Fragestellung, in wie weit die Qualitat des Ergebnisses, das
mit einer entsprechenden Methode produziert wurde, verifiziert bzw. eingeschatzt wer-

den kann.

Ein ebenso mit der Szenarienentwicklung verbundenes und vieldiskutiertes Thema
beinhaltet die Darstellung und Vermittlung der potenziellen Entwicklungen eines End-
lagersystems. In diesem Zusammenhang werden immer wieder allgemeine Forderun-
gen hinsichtlich Nachvollziehbarkeit, Reproduzierbarkeit und Vollstandigkeit der den
Sicherheitsanalysen zugrunde liegenden Szenarien genannt. Darlber hinaus vertritt
der Arbeitskreis die Auffassung, dass eine methodische Vorgehensweise als unterstut-

zendes Element in der 6ffentlichen Diskussion einen wesentlichen Beitrag leistet.

Welche Anforderungen an eine methodische Vorgehensweise zur Ableitung von Sze-
narien fur Endlager zur Bewertung ihrer Sicherheit in der Nachverschlussphase zu stel-

len sind, wird in der nachfolgenden Position des Arbeitskreises ,Szenarienentwick-

«l

lung“’ dargestellt.

Teilnehmer des Arbeitskreises zum Zeitpunkt der Erstellung des Positionspapiers:

Bundesamt fur Strahlenschutz (BfS): Orzechowski, J.; Stolzenberg, G.; Wollrath, J.;

Bundesanstalt fir Geowissenschaften und Rohstoffe (BGR): Mrugalla, S.; Weber, J. R.;

Bundesministerium fir Umwelt, Naturschutz, Bau und Reaktorsicherheit (BMUB): Béttcher, I.;

DBE Technology GmbH (DBE TEC): Lommerzheim, A.;

Gesellschaft fur Anlagen- und Reaktorsicherheit gGmbH (GRS): Beuth, T.; Bracke, G.; Monig, J.; Rubel, A.; Wolf, J.
W.;

Karlsruher Institut fir Technologie — Institut fir Nukleare Entsorgung (KIT-INE): Metz, V.; Schéafer, T.;

Technische Universitat Clausthal - Institut fir Endlagerforschung: Chaudry, S.; Plischke, E.; Rohlig, K.-J.;
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A.2 Position des Arbeitskreises

Anspruch

Die fur eine Szenarienentwicklung anzuwendende Methode soll aufbauend auf den
zum Endlagersystem vorhandenen Informationen die systematische Vorgehensweise
zur Ableitung von Szenarien und deren Einordnung in Wahrscheinlichkeitsklassen er-

moglichen.

Randbedingung

Die Festlegungen zur Methode sollen nur soweit im Detail ausgefuhrt werden, dass
eine standort- bzw. projektspezifische Anpassung jederzeit durchfiihrbar bleibt bzw.

machbar ist.

Begriffsbestimmungen

Methode:

Eine Methode ist eine systematische Vorgehensweise, die unter gegebenen Bedin-

gungen die Erreichung eines Zieles mit einer festgelegten Schrittfolge beschreibt.

Nachvollziehbarkeit:

Nachvollziehbarkeit ist die Méglichkeit der Rickverfolgung und des Verstehens einer
Entscheidung, einer Argumentation, eines Vorgehens oder eines Verhaltens Uber eine

bestimmte Entwicklung.

Reproduzierbarkeit:

Die Reproduzierbarkeit ist die Mdglichkeit Gbereinstimmende Ergebnisse bei gleichen

Rand- und Ausgangsbedingungen wieder zu erzielen.

Vollstandigkeit:

Vollstandigkeit ist dadurch gekennzeichnet, dass die zugrunde liegende Menge (Aus-
gangs-, Zwischen- oder Zielmenge) alle zugehoérigen moglichen Elemente, z. B. Aspek-

te, Einflisse und Entwicklungen, enthalt.
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Umfassend:

Unter dem Begriff umfassend ist die Einbeziehung aller zugehérigen relevanten Ele-

mente aus der mdglichen Menge zu verstehen.

Transparenz:

Die Transparenz ist durch eine umfassende Offenlegung und eindeutige Darstellung

einer Handlung bzw. Vorgehensweise gekennzeichnet.
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A.3 Anforderungen an die Szenarienentwicklung und Einfluss auf die
Methode

Hinsichtlich der Spezifizierung von Anforderungen an eine Methode zur Ableitung von
Szenarien ist es essenziell insbesondere diejenigen Anforderungen, die seitens des
Regelwerks an die Szenarienentwicklung gestellt werden, zu berilcksichtigen. Insbe-
sondere die ,Sicherheitsanforderungen® /BMU 10/ gehen in einigen Anforderungen auf
die Szenarienentwicklung ein. Diese beziehen sich auf die Aspekte Durchfliihrung einer
Szenarienentwicklung (A), Berucksichtigung bestimmter Entwicklungen (B) und Um-
gang mit Szenarien (C). Hinsichtlich der Entwicklung und Anwendung einer Methode
zur systematischen Ableitung von Szenarien werden jedoch keine spezifischen
Anforderungen erhoben. In Tab. A.3.1 werden die Anforderungen gemal den
»Sicherheitsanforderungen® /BMU 10/ und der Bezug zu den o. g. Aspekten, die im
Kontext (implizit und explizit) mit der Szenarienentwicklung stehen, kurz benannt.
Anforderungen mit implizitem Kontext beinhalten einen indirekten Bezug zu
Szenarienentwicklung, Szenarien oder den Umgang mit Szenarien. Als Beispiel
hierfur ist die Anforderung 5.1 in den ,Sicherheitsanforderungen® /BMU 10/ zu
nennen, die die Optimierung auf der Basis von Sicherheitsanalysen fordert, wobei
die Szenarienentwicklung eine Komponente der Sicherheitsanalysen darstellt. Der
explizite Kontext ist dadurch gekennzeichnet, dass dieser Aussagen und
Informationen, die in direkter Verbindung mit der Szenarienentwicklung, Szenarien
oder dem Umgang mit Szenarien stehen, beinhaltet. Ein Beispiel hierfur ist die
Anforderung 7.2 in den ,Sicherheitsanforderungen® /BMU 10/, die zum Nachweis
der Langzeitsicherheit eine umfassende Identifizierung und Analyse sicher-

heitsrelevanter Szenarien fordert.
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Tab. A.3.1

Auflistung der ,Sicherheitsanforderungen® /BMU 10/, die im Zusammen-

hang mit der Szenarienentwicklung, unter Nennung des Aspektbezugs

(A= Szenarienentwicklung, B = Berucksichtigung bestimmter

Entwicklungen, C = Umgang mit Szenarien), stehen

. . Aspekt
Kapitel | Beschreibung (A, B, C)
Optimierung des Endlagerkonzeptes auf der Basis von

5.1 . X A
Sicherheitsanalysen

5.2 Zukunftige menschliche Aktivitaten B

6.2 Nachweis fur wahrscheinliche Entwicklungen B

6.3 Nachweis fiir weniger wahrscheinliche Entwicklungen B

6.4 Unwahrscheinliche Entwicklungen B

6.5 Entwicklungen aufgrund eines unbeabsichtigten Ein- B

) dringens
Nachweis der Langzeitsicherheit (umfassende Identifi-

7.2 . . : . A
zierung und Analyse sicherheitsrelevanter Szenarien)
Langzeitaussage zur Integritat (fur wahrscheinliche

7.21 . B
Entwicklungen)
Radiologische Langzeitaussage (fiir wahrscheinliche

7.2.2 g - : B
und weniger wahrscheinliche Entwicklungen)
Kritikalitdtsausschluss fur wahrscheinliche und weniger

724 o . B
wahrscheinliche Entwicklungen
Numerische Analyse (deterministische Rechnungen,

7.3 zusatzlich Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen, C
Referenzbiosphare)

Handhabbarkeit der Abfallbehalter fir wahrscheinliche

8.6 . B
Entwicklungen

10.1 Dokumentation (Prognosen fur Entwicklungen, Nach- C

' weise fur Betriebssicherheit und Langzeitsicherheit)
10.2 Informationserhalt als Schutz vor menschlichen Eingrif- c
' fen
Aus den in Tab. A.3.1 genannten Sicherheitsanforderungen koénnen sich

Anforderungen an eine Methode zur Ableitung von Szenarien ergeben. Im Folgenden

werden die wesentlichen EinflussgroRen aus den Sicherheitsanforderungen auf eine

Methode zur Ableitung von Szenarien herausgestellt:

Die Sicherheitsanforderung 7.2 in den ,Sicherheitsanforderungen® /BMU 10/ fordert

zum Nachweis der Langzeitsicherheit die Durchfihrung einer umfassenden Sicher-

heitsanalyse vor jeder wesentlichen Festlegung. Ein wesentlicher Bestandteil der Si-

cherheitsanalyse ist dabei die umfassende Identifizierung und Analyse sicherheitsrele-

vanter Szenarien und ihre Einordnung in die Wahrscheinlichkeitsklassen.
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In den Sicherheitsanalysen sind unterschiedliche Entwicklungen (Abb. A.3.1) zu

berlcksichtigen:

e Wahrscheinliche Entwicklungen,
¢ Weniger wahrscheinliche Entwicklungen,
e Unwahrscheinliche Entwicklungen und

¢ Entwicklungen aufgrund eines unbeabsichtigten menschlichen Eindringens.

6.2 Fur die Nachverschlussphase ist nachzuweisen, dass flir wahrscheinliche Entwick-
lungen durch Freisetzung von Radionukliden, die aus den eingelagerten radioaktiven
Abfallen stammen, fiir Einzelpersonen der Bevolkerung nur eine zusatzliche effektive
Dosis im Bereich von 10 Mikrosievert im Jahr auftreten kann. Dabei sind Einzelperso-
nen mit einer heutigen Lebenserwartung, die wahrend der gesamten Lebenszeit expo-
niert werden, zu betrachten.

6.3 Fur weniger wahrscheinliche Entwicklungen in der Nachverschlussphase ist nach-
zuweisen, dass die durch Freisetzung von Radionukliden, die aus den eingelagerten
radioaktiven Abfallen stammen, verursachte zusatzliche effektive Dosis flir die dadurch
betroffenen Menschen 0,1 Millisievert pro Jahr nichtiberschreitet. Dabei sind ebenfalls
Einzelpersonen mit einer heutigen Lebenserwartung, die wahrend der gesamten Le-
benszeit exponiert werden, zu betrachten.

Fur derartige Entwicklungen sind héhere Freisetzungen radioaktiver Stoffe zulassig, da
das Eintreten solcher Entwicklungen eine geringere Wahrscheinlichkeit aufweist.

6.4 Fur unwahrscheinliche Entwicklungen wird kein Wert flir zumutbare Risiken oder
zumutbare Strahlenexpositionen festgelegt. Soweit diese Entwicklungen aber zu hohen
Strahlenexpositionen fihren kénnen, ist im Rahmen der Optimierung zu prufen, ob
eine Reduzierung dieser Auswirkungen mit vertretbarem Aufwand mdglich ist. Hier-
durch darf die Optimierung bezogen auf die anderen Entwicklungen jedoch nicht beein-
trachtigt werden.

Unwahrscheinliche Entwicklungen sind Entwicklungen, deren Eintreten am Standort
selbst unter unglnstigen Annahmen nicht erwartet wird und die bei vergleichbaren
Standorten oder vergleichbaren geologischen Situationen nicht beobachtet wurden.
Zustande und Entwicklungen flir technische Komponenten, die durch zu treffende
MaRnahmen praktisch ausgeschlossen werden kénnen sowie das gleichzeitige unab-
hangige Versagen von mehreren Komponenten werden den unwahrscheinlichen Ent-
wicklungen zugeordnet.

6.5 Fir Entwicklungen aufgrund eines unbeabsichtigten Eindringens in den ein-
schlusswirksamen Gebirgsbereich wird kein Wert fur zumutbare Risiken oder zumutba-
re Strahlenexpositionen festgelegt.

Abb. A.3.1  Auszug aus den ,Sicherheitsanforderungen® /BMU 10/
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Hinsichtlich der letztgenannten Gruppe von Entwicklungen besteht Konsens dartber,
dass eine verlassliche Prognose zuklnftiger menschlicher Aktivitdten nicht méglich ist
/IAEA 12/, INEA 12/, /EU 11/, /AKS 08/, /BMU 10/ und /GRS 12/. Dieser Umstand ist
allerdings mit dem Anspruch an eine Methode, die eine systematische Vorgehenswei-
se zur Ableitung von Szenarien ermdoglichen soll, nicht vereinbar. Aus diesem Grunde
ist die Berucksichtigung von Entwicklungen auf der Basis eines unbeabsichtigten
menschlichen Eindringens in ein Endlager nicht Gegenstand der zu betrachtenden
Methode, die in diesem Dokument im Fokus steht. Derartige Entwicklungen sind sepa-
rat von den anderen o. g. Entwicklungen zu behandeln /EU 11/, /AKS 08/ und
/GRS 12/. Dies korrespondiert auch mit den Aussagen der ,Sicherheitsanforderungen®
/BMU 10/ zu derartigen Szenarien (Kapitel 5.2: Nachrangigkeit der Optimierung bzgl.

zukunftiger menschlicher Aktivitaten).

Bei den unwahrscheinlichen Entwicklungen verhalt es sich ahnlich, da geman der De-
finition nach den ,Sicherheitsanforderungen“ /BMU 10/ (siehe 6.4 in Abb. A.3.1) im
Prinzip unendlich viele, oft hoch spekulative, dieser Entwicklungen in Frage kommen,
was eine methodische und umfassende Erfassung verhindert. Ein geringer Teil
der unwahrscheinlichen Entwicklungen lasst sich vermutlich auch im Rahmen
einer systematischen Szenarienentwicklung erschliel®en, wie z. B. die Betrachtung
von unwahrscheinlichen Auspragungen oder unwahrscheinliches Eintreten von
Prozessen und/ oder Ereignissen. Der weitaus groRere Teil, der gemal der
»oSicherheitsanforderungen® /BMU 10/ zu bertcksichtigen sein wird, bezieht sich auf
Entwicklungen, die nicht bei vergleichbaren Standorten oder vergleichbaren
geologischen Situationen beobachtet wurden. Solche Entwicklungen lassen sich mit
einem systematischen Ansatz nicht erfassen. Auch erscheint eine Optimierung des

Endlagersystems mit Blick auf hoch spekulative Entwicklungen nicht sinnvoll.

Aus diesen Grinden kommt der Arbeitskreis zu dem Schluss, die unwahrscheinlichen
Entwicklungen separat von den anderen Entwicklungen zu behandeln. So kdnnten
beispielsweise verschiedene Varianten hinsichtlich eines gleichzeitigen Ausfalls mehre-
rer technischer und/oder geotechnischer Barrieren fur weitere Sicherheits- oder auch
Robustheitsbetrachtungen des Endlagersystems zugrunde gelegt werden. Insbesonde-
re diejenigen Betrachtungen, die auf die Robustheit des Systems abzielen, werden
haufig von verschiedenen Nationen unter verschiedenen Begriffen wie z. B. ,What-if
cases", ,What-if scenarios®, ,Very unlikely scenarios® und ,Residual scenarios® gefuhrt
und analysiert /NEA 16/.
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Unter Berlicksichtigung der genannten Aspekte wird an die Methode die Anforderung
gestellt, dass durch deren Anwendung eine umfassende Ableitung von sicherheitsrele-
vanten Szenarien ermoglicht werden soll. Die sicherheitsrelevanten Szenarien missen

dabei wahrscheinliche und weniger wahrscheinliche Entwicklungen umfassen.

Anwendbarkeit und Qualitatseinschatzung

Vor Anwendung der Methode ist zu prifen und zu dokumentieren, ob es Einschran-
kungen hinsichtlich der Anwendbarkeit gibt, z. B. in Bezug auf das Wirtsgestein und
Sicherheitskonzept. Weiterhin ist zu prifen, ob die fir die Methode erforderlichen
Grundlagen (z. B. Standortbeschreibung und Endlagerkonzept) vorliegen. Die Qualitat
dieser Informationen ist hinsichtlich des Standortbezugs und der Ungewissheiten zu

bewerten und zu dokumentieren.

Die mittels der Methode abzuleitenden Szenarien sollen die sicherheitsrelevanten Ent-
wicklungen des Endlagersystems uber den in Sicherheitsanalysen zugrunde zu legen-

den Nachweiszeitraum umfassen.

Um die Qualitat einer Methode beurteilen zu kénnen, sind anerkannte Qualitdtsmerk-
male als BeurteilungsgroRen festzulegen. Solche Qualitdtsmerkmale kénnen z. B.
Plausibilitdt, Nachvollziehbarkeit und Reproduzierbarkeit von Ergebnissen, die Doku-
mentation der Methode, die Transparenz damit verbundener Entscheidungsprozesse
und die Vermittelbarkeit des Vorgehens gegenuber verschiedenen Zielgruppen sein.
So wird von der IAEA /IAEA 12/ unter dem Aspekt der Integration von Sicherheitsar-
gumenten die detaillierte Diskussion hinsichtlich Qualitdt und Verlasslichkeit von Si-

cherheitsuntersuchungen inklusive der Szenarienentwicklung flr erforderlich erachtet.

Die getrennte Anwendung einer Methode von unterschiedlichen Expertengruppen auf
die gleiche Fragestellung kann ebenso Hinweise fir eine umfassende Ableitung von
Szenarien und die potenzielle Identifizierung von anwendungsspezifischen Abhangig-

keiten bzw. EinflussgroRen auf das Resultat geben.

Es besteht internationaler Konsens, dass die Vollstandigkeit der abgeleiteten Szenari-
en nicht nachgewiesen werden kann /NEA 16/. Auch der Nachweis, dass eine Ablei-
tung von sicherheitsrelevanten Entwicklungen umfassend erfolgt ist, wird vermutlich
nur sehr schwer zu flhren sein. Gleichwohl sollten Qualitdtsmerkmale identifiziert wer-

den, die eine Einschatzung der Szenarienentwicklung als umfassend ermdoglichen.
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So wird in der Synopsis aus dem Workshop der OECD/NEA zur Szenarienentwicklung
/INEA 16/ folgendes zur Thematik “umfassend” ausgefihrt:

e ‘“reasonable measures have been taken to minimise the possibility that poten-
tially significant phenomena have been overlooked”
e ,ensuring that the set of scenarios is sufficient for the application at hand and

that no important phenomena or uncertainties have been overlooked*

Die generellen Moglichkeiten zur Einschatzung, ob eine Ableitung von Szenarien um-
fassend ist, stlitzen sich auf die Verwendung systematischer Methoden bei der Szena-
rienentwicklung unter Einbeziehung der wissenschaftlichen Expertise, die Diskussion
der Szenarien mit der nationalen und internationalen Fachwelt sowie interne und ex-
terne Uberprifungen (Reviews). Ein Qualitatsmerkmal ist dann gegeben, wenn im
Rahmen dieser Diskussionen und Uberpriifungen die abgeleiteten Szenarien bestatigt
werden und keine grundsatzlich abweichenden und insbesondere keine zusatzlichen

sicherheitsrelevanten Szenarien aufkommen.

Zusatzlich kann die Anwendung von methodisch unterschiedlichen Ansatzen auf die
gleiche Fragestellung (Endlagersystem, Rahmenbedingungen) zur Einschatzung einer
umfassenden Szenarienentwicklung hilfreich sein, wenn diese im Ergebnis z. B. die

abgeleiteten Szenarien quantitativ und qualitativ bestatigen.

In den schwedischen Regularien (SSMFS 2008:21) /SSM 08/ werden ahnliche Vorge-
hensweisen fir Berechnungsmodelle gemal® der o. g. Optionen bereits
gefordert (Abb. A.3.2).

“... In cases where there is doubt as to the applicability of a model, several models
should be used to illustrate the impact of the uncertainty involved in the choice of mod-
el.”

“... Consequently, the estimates should be substantiated through the use of several
methods, for example assessments by several independent experts. ...”

Abb. A.3.2  Auszug aus den schwedischen Regularien (SSMFS 2008:21) /SSM 08/

Um zu prufen, ob der Vergleich der Ergebnisse durch die Anwendung diversitarer Me-
thoden oder verschiedener Expertengruppen zielfihrend ist, sollen die folgenden Fra-

gen in zukinftigen Forschungsarbeiten behandelt werden:
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e Wann gelten zwei Methoden als unterschiedlich, welche gemeinsamen Eckpfei-
ler sind zu definieren?

e Welche Aussagen kdnnen getroffen bzw. Schlisse gezogen werden, wenn die
unterschiedlichen Methoden oder Expertengruppen zu gleichen/ ahnlichen/ un-
terschiedlichen Ergebnissen gelangen?

¢ Reichen zwei unterschiedliche Methoden bzw. zwei Expertengruppen aus?

e Kann eine Prifmethode entwickelt werden, mit der der Einfluss von Vorwissen/
Vorurteilen der Anwender einer Methode auf das Ergebnis identifiziert werden
kann?

¢ Wie kann bzw. soll mit Expertendissens umgegangen werden?

o Welche Randbedingungen (Datenbasis, Informationsstand, Grundlagen usw.)

sind fir die Durchfiihrung beider Optionen festzulegen?

Einschatzungs- und Entscheidungsprozesse

Die Ableitung von Szenarien unter Zugrundlegung einer systematischen Vorgehens-
weise beinhaltet keinen inharenten Automatismus, der die sicherheitsrelevanten Sze-
narien selbstandig generiert oder identifiziert. Bereits zu Beginn der methodischen An-
wendung sind Grundlagen bereitzustellen bzw. Randbedingungen festzulegen, wie
z. B. eine mogliche Klimaentwicklung, die in vielerlei Hinsicht fachliche Einschatzungen
und Entscheidungen abverlangen. Aber auch der Weg zur Ableitung von Szenarien ist
teilweise mit der fachlichen Auseinandersetzung zu duflerst komplexen Prozessen mit
einer Vielzahl von Einflussgrof3en verbunden. Hierbei wird insbesondere zur Einschat-
zung von einflussnehmenden Faktoren auf das Endlagersystem und deren Wechsel-
wirkungen sowie zur Beurteilung zeitlicher Einwirkungen und des Verhaltens von Barri-
eren Uber lange Zeitrdume der interdisziplindre Austausch von Expertenwissen

unumganglich.

Die Anwendung der Methoden zur Entwicklung von Szenarien wird daher von zu tref-
fenden unvermeidbaren Entscheidungen, meist auf der Grundlage von fachlichen Be-
urteilungen, begleitet sein. Derartige Entscheidungen enthalten einen subjektiven Cha-
rakter, der auf aus der Anwendung der Methode das resultierende Ergebnis Einfluss
nehmen kann. Eine Methode sollte daher auf entbehrliche Entscheidungsprozesse
verzichten bzw. vermeidbare Entscheidungsprozesse umgehen. Die mit der Methode
verbundenen subjektiven Entscheidungen sind darzulegen und ausfuhrlich zu doku-
mentieren, wobei groRtmogliche Transparenz und Nachvollziehbarkeit anzustreben ist.

Die Dokumentation soll auch auf eine mit einer Entscheidung verbundene mdgliche
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Fehleinschatzung eingehen und die mdglichen Konsequenzen daraus aufzeigen. Mog-
licher Dissens bei der Entscheidungsfindung ist aufzuzeigen und soweit als moglich in

seinen Konsequenzen insbesondere in Bezug auf die Sicherheit zu wardigen.

Ubertragbarkeit der Methode auf unterschiedliche Gegebenheiten

Eine Anwendbarkeit der Methode auf unterschiedliche geologische Standortbedingun-

gen sowie Sicherheits- und Endlagerkonzepte ist anzustreben.

Die Vorzlge einer solchen Methode sind vor allem in einer vereinheitlichten Vorge-
hensweise zu sehen, die sich insbesondere bei einer wiederholenden Anwendung der
Methode z. B. zu den unterschiedlichen Phasen der Standorterkundung und der End-
lagerentwicklung positiv auswirken. Darlber hinaus lassen sich Anwendungsfehler
durch den geubten bzw. erprobten Umgang und damit kumulierten Erfahrungsschatz

mit einer entsprechenden Methode reduzieren.

Auch bei der Beurteilung und dem Vergleich von Endlagerstandorten wirkt sich eine
Ubertragbare Methode vorteilhaft aus. Die Vermittelbarkeit und Nachvollziehbarkeit von
abgeleiteten Szenarien fur verschiedene Standorte wird erleichtert. Insgesamt verein-
facht sich die Kommunikation bzw. der Informationsaustausch zwischen den verschie-
denen an der Szenarienentwicklung beteiligten Institutionen bzw. Personengruppen
wie auch mit anderen am Verfahren beteiligten sowie mit der interessierten Offentlich-
keit.
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A4 Zusammenfassung

Eine wesentliche Grundlage fir den Nachweis der Langzeitsicherheit eines Endlagers
fur radioaktive Abfalle ist die Szenarienentwicklung, in der potenzielle zukunftige Ent-

wicklungen des Endlagersystems (Szenarien) abgeleitet werden.

Um dem Anspruch an Transparenz und Nachvollziehbarkeit in einem Sicherheitsnach-
weis zu entsprechen, ist eine systematische Vorgehensweise zur Ableitung von Szena-
rien erforderlich. Das Standortauswahlgesetz sieht in mehreren Phasen die Durchflih-
rung von vorlaufigen Sicherheitsuntersuchungen vor. Daher liegt es nahe eine
Methode vorzuhalten, die sich auf unterschiedliche geologische Gegebenheiten sowie

Sicherheits- und Endlagerkonzepte anwenden lasst.

In dem vorliegenden Positionspapier des Arbeitskreises werden Anforderungen an die
Methode zur Ableitung von Szenarien fir ein Endlager flr radioaktive Abfalle einge-
hend diskutiert. Die Diskussion beinhaltet Aspekte, die sich auf einen grundlegenden
Anspruch an eine entsprechende Methode, unter Beachtung mdglicher Randbedin-

gungen und Sicherheitsanforderungen, beziehen.

Ein weiterer Teil der Diskussion reflektiert die Anwendbarkeit der Methode und die
Moglichkeiten zur Qualitatseinschatzung des Ergebnisses in Form von Szenarien. In
diesem Zusammenhang hat sich der Arbeitskreis auch mit dem unvermeidbaren Ein-
fluss durch subjektive Entscheidungsfindungen im Prozess der Szenarienentwicklung

auseinandergesetzt.

Die Ausfiihrungen zur Methode beinhalten nicht die Entwicklungen auf der Grundlage

von menschlichen Einwirkungen und unwahrscheinliche Szenarien.

Die wesentlichen Ergebnisse aus der Diskussion, die im Konsens erzielt wurden, sind
im Folgenden in komprimierter Form getrennt nach Anforderungen zu Eigenschaften/
Leistungsvermdgen und zu Qualitatsmerkmalen/ Qualitatseinschatzung der Methode

aufgefihrt:
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Eigenschaften/ Leistungsvermdgen

Die Methode soll

e eine systematische Vorgehensweise zur Entwicklung von Szenarien beinhalten,

e maglichst wenige subjektive Entscheidungsprozesse enthalten,

e MalRnahmen zur Systematisierung, Offenlegung und Dokumentation von Ent-
scheidungen beinhalten,

¢ die Einordnung entwickelter Szenarien in Wahrscheinlichkeitsklassen erlauben,

e den Zugrunde gelegten Nachweiszeitraum abdecken,

e eine umfassende Ableitung von sicherheitsrelevanten Szenarien ermoglichen,

e wahrscheinliche und weniger wahrscheinliche Entwicklungen umfassen und

e nach Mdoglichkeit auf unterschiedliche Gegebenheiten bzw. Situationen Uber-
tragbar und anwendbar sowie flexibel sein gegentiber méglichen standort- bzw.

projektspezifischen Anpassungen.

Qualitatsmerkmale/ Qualitatseinschatzung

Zur Qualitatseinschatzung der Methode sollen

e Qualitatsmerkmale als generelle BeurteilungsgréRen festgelegt werden,
¢ Qualitatsmerkmale identifiziert werden, die eine Einschatzung der Szenarien-
entwicklung als umfassend ermdglichen,
e nationale und internationale Uberpriifungen bzw. Reviews zur Szenarienent-
wicklung und deren wissenschaftlichen Grundlagen vorgenommen werden,
e Forschungs- und Entwicklungsarbeiten aufgenommen werden,
o die die Anwendbarkeit von methodisch unterschiedlichen Ansatzen auf
die gleiche Fragestellung beinhalten und
o die die getrennte Anwendung einer Methode von unterschiedlichen Ex-

pertengruppen zum Gegenstand haben.
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