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Kurzfassung

Das Forschungsvorhaben 4715E03230 ,Bewertung der Methoden zur Durchfiihrung
und Analyse der Betriebs- und Langzeitsicherheitsnachweise von Endlagern® des BMU
beschaftigte sich mit Methoden und Codes zur Bewertung der Sicherheit der Betriebs-
und Nachbetriebsphase von tiefen geologischen Endlagern fir radioaktive Abfalle. Im
Mittelpunkt der Untersuchungen stehen die Wirtsgesteine Steinsalz und Tonstein sowie
Endlagersysteme mit variabler Grundwasserdichte. Stromungs- und Transportcodes
sowie Pre- und Postprocessing-Werkzeuge der GRS wurden erweitert, um die Simula-
tion relevanter Prozesse in Endlagersystemen zu ermdéglichen oder zu verbessern. Die
Methodik der Storfallanalyse fiir die Betriebsphase wurde auf der Grundlage der Sze-

narienentwicklung fir die Nachbetriebsphase weiterentwickelt.

Abstract

Project 4715E03230 ,Bewertung der Methoden zur Durchfiihrung und Analyse der Be-
triebs- und Langzeitsicherheitsnachweise von Endlagern” of the German Federal Minis-
try for the Environment, Nature Conservation and Nuclear Safety (BMU) is devoted to
methods and codes for the assessment of the operational and post-operational safety
of deep geological repositories for radioactive waste. The investigation focusses on
saliniferous and argillaceous host rock as well as on repository systems with variable
groundwater density. Flow and transport codes of GRS as well as pre- and postpro-
cessing tools have been extended to render possible or improve the simulation of rele-
vant processes in repository systems. The methodology of accident analyses for the
operational phase has been further developed based on the scenario development for

the post-operational phase.
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1 Einleitung

In Deutschland kommen als Wirtsgesteine flr die Endlagerung radioaktiver Abfalle zur-
zeit Steinsalz, Tonstein, Kristallingesteine und Gesteine unter machtigen Tonbede-
ckungen in Frage. Im Rahmen eines Standortauswahlverfahrens fir die Endlagerung
radioaktiver Abfalle sind in den verschiedenen Stadien des Verfahrens fur die betref-
fenden Wirtsgesteine Sicherheitsanalysen durchzufiihren, die sich an den internationa-
len Anforderungen an den Safety Case orientieren /IAEA 11/, /INEA 04/, /INEA 07/,
INEA 12/. Sicherheitsanalysen sind auch Bestandteil der Sicherheitsanforderungen des
BMUB /BMU 10/ vom 30. September 2010 fir die Endlagerung warmeentwickelnder
radioaktiver Abfalle und umfassen sowohl die Betriebsphase des Endlagers als auch
die Nachbetriebsphase. Das vorliegende Projekt beschaftigt sich daher mit Einzelas-
pekten der Betriebs- und Nachbetriebsphase. Der Schwerpunkt liegt dabei auf folgen-

den Punkten:

e Die Sicherheitsanalysen fir die Nachbetriebsphase erfordern den Einsatz von
Stromungs- und Transportcodes. Dazu wurden im vorliegenden Vorhaben
Stromungs- und Transportcodes der GRS erweitert, um relevante Prozesse in
Endlagersystemen besser erfassen zu kénnen. Dabei stehen die Wirtsgesteine
Steinsalz und Tonstein im Mittelpunkt der Betrachtungen sowie Endlagersyste-

me mit salinarer Dichteschichtung.

e Der Endlagerbetrieb bestimmt Anfangs- und Randbedingungen fur die Entwick-
lung des Endlagers in der Nachbetriebsphase. Umgekehrt konnten Nachweis-
methoden und -konzepte, die fir die Nachverschlussphase entwickelt wurden,
Eingang in die Sicherheitsnachweise fir die Betriebsphase finden. Dieses Po-
tenzial zur Weiterentwicklung der sicherheitsanalytischen Methodik fiir die Be-
triebsphase kann noch nicht als ausgeschopft gelten. Die GRS versucht des-
halb, im vorliegenden Vorhaben die Methodik der Storfallentwicklung fur die
Betriebsphase auf der Grundlage der Methodik der Szenarienentwicklung flr

die Nachbetriebsphase weiterzuentwickeln.

Diese Arbeiten wurden in finf Arbeitspakete eingeteilt, die nachfolgend vorgestellt

werden.






2 Arbeitspakete und Zielsetzungen

21 Arbeitspaket 1: Codeentwicklungen zur Kopplung hydraulischer und
mechanischer Prozesse

Verschlusskonzepte fir Endlager fir radioaktive Abfalle besitzen Abdichtbauwerke mit
hoher Dichtheit gegentber Flissigkeiten und Gasen. Gase, die im Endlager gebildet
werden, konnen daher nicht leicht entweichen, so dass sich die Gasdriicke in den Ein-
lagerungskammern, -strecken oder -bohrléchern erhéhen. Unterstltzt wird der Druck-
anstieg von der Konvergenz des Gebirges, die den Hohlraum fiir die Gasspeicherung
verkleinert. Der Gasdruckaufbau und der dadurch angestoRene Gastransport kbnnen
den Austrag gasformiger Radionuklide beglinstigen und die Integritat der geologischen
oder der technischen Barrieren gefahrden. Hohe Gasdricke kénnen aber auch das
unerwiunschte Eindringen von Lésungen in das Endlager behindern. Insofern kann der
Umstand des Gasdruckaufbaus und Gastransports nicht generell als unglnstig einge-
stuft werden. Entsprechend schwierig ist es, physikalische Modelle fir den Gastrans-
port per se als konservativ in Bezug auf die radiologischen Konsequenzen auszuwei-
sen. In den Sicherheitsanalysen werden daher Gastransportmodelle bendtigt, welche

die tatsachlichen physikalischen Prozesse ausreichend genau abbilden.

Im Vorhaben VSG (UM10A03200, /FIS 13/, /LAR 13/) wurden in Deutschland erstmals
detaillierte Betrachtungen zur grofirdumigen Gasstrémung innerhalb eines salinaren
Endlagers durchgefiihrt. Es zeigte sich, dass die zeitliche und rdumliche Entwicklung
der Gasdrucke und -flisse komplexe Muster ausbildet, die der Wechselwirkung zwi-
schen der Warmeentwicklung der Abfélle, der Gebirgskonvergenz und dem Flissig-
keits- und Gastransport geschuldet sind. Es handelt sich also um einen hydraulisch-
mechanisch intensiv gekoppelten Prozess, der nur angemessen beschrieben werden
kann, wenn sowohl die Gas- und Flissigkeitsbewegungen im Endlager als auch die
mechanisch verursachte Hohlraumkonvergenz erfasst werden. Die Ergebnisse des
Vorhabens VSG zeigten, dass die Berilicksichtigung des Zweiphasenflusses flir pordse
Medien entscheidend ist, um im Rahmen dieses gekoppelten Vorgangs die Bewegung

des Gases im Endlager zu erfassen.

Zur Simulation des Zweiphasenflusses wird der Transport von Gas analog zum Trans-
port von FlUssigkeit beschrieben. Der in verschiedenen BMUB-Vorhaben weiterentwi-
ckelte Stréomungs- und Transportcode MARNIE (/GRS 02/), kann zwar die Verdran-



gung von Gasen im Endlager beschreiben, dies umfasst jedoch keinen echten Zwei-
phasenfluss. Der Code kann daher in Bezug auf den Gastransport im Endlager nur
grobe Naherungen erzielen. Dies schrankt die Anwendung des ansonsten fur Steinsalz
bewahrten und insbesondere flr probabilistische Sicherheitsanalysen geeigneten
Codes ein. Daher ist eine Erweiterung des Codes MARNIE um Aspekte des Zweipha-
senflusses erforderlich, um den hydraulisch-mechanisch gekoppelten Vorgang der Ge-
birgskonvergenz und Fluidbewegung im Endlager angemessen beschreiben zu kon-

nen.

Im Arbeitspaket 1 soll der Code MARNIE weiterentwickelt werden, um insbesondere
die hydraulisch-mechanisch gekoppelten Vorgange des Gastransports und der Ge-
birgskonvergenz im Wirtsgestein Steinsalz simulieren zu kénnen. Hierzu soll der Code
um Zweiphasenflussprozesse erweitert werden. Da der Code Uber ca. 25 Jahre hinweg
kontinuierlich erweitert wurde, ist hierzu eine umfangreiche Analyse und ggf. Umstruk-
turierung des Quellcodes erforderlich. Der zu entwickelnde Code soll MARNIE2 ge-

nannt werden.

2.2 Arbeitspaket 2: Codeentwicklungen zu Prozessen in Tonstein

Als potenzielle Wirtsgesteine kommen in Deutschland auch Tonsteinformationen in
Frage. Zweiphasenflussmodelle, die als Flussbeziehung das Darcy-Gesetz verwenden
und die Existenz einer intrinsischen Permeabilitdt postulieren, stellen nach wie vor die
Standardmodelle fir die Simulation groRskaliger Stromungs- und Transportvorgange
dar. Der Problematik von Flussmessungen bei hohen Permeabilitaten ist es geschul-
det, dass prazisere Modelle i. d. R. nicht verfligbar sind. So gestaltet sich beispielswei-
se der Nachweis schwierig, dass bei niedrigen Druckgradienten Abweichungen vom
Darcy-Gesetz auftreten, weshalb das Darcy-Gesetz weiterhin als Standard-

Flussgesetz Verwendung findet.

Die GRS verwendet zur Modellierung von Strdomungs- und Transportprozessen in Ton-
stein den Zweiphasenflusscode TOUGH2-GRS, der eine Erweiterung des Codes
TOUGH2 des Lawrence Berkeley National Laboratory ist INAV 13a/. Im Benchmark
couplex-gaz der Andra hat die GRS mit dem Code TOUGH2 im Jahr 2007 gute Ergeb-
nisse bei der Modellierung des Gastransports auf der Skala der Einlagerungsfelder und
des gesamten Endlagers erzielt /NAV 08/. Im Rahmen des EU-Projektes FORGE
/INAV 13b/ wurde der Code TOUGH2-GRS um den Prozess der Mikrorissdilatanz (pa-



thway dilation) erweitert, der neben der Diffusion und dem Zweiphasenfluss im pri-
maren Porenraum ein wichtiger Mechanismus der Gasausbreitung im Tonstein dar-
stellt. Dennoch besteht in folgenden Punkten Bedarf zur Weiterentwicklung des Codes
TOUGH2-GRS fiir eine Modellierung von Strdmungs- und Transportprozessen in Ton-

stein:

¢ Die Modellierung von Transportprozessen im Nahfeld eines Endlagers im Salinar
beschrankt sich meist auf das Endlagerbergwerk und berlicksichtigt nicht das im-
permeable Wirtsgestein. Nahfeld-Transportrechnungen fur Endlager in Tonstein
missen jedoch das Wirtsgestein im Gittermodell berticksichtigen, wodurch sich die
Anzahl der Gitterelemente drastisch erhéhen kann. Erfahrungen aus dem Ende
2016 ausgelaufenen Projekt ZIESEL /KOC 16/ zeigen, dass die Anwendung von
TOUGH2-GRS bei umfangreichen Modellgittern aufgrund der hohen Rechenzeit an
Grenzen stofdt. Eine Anwendung auf das Wirtsgestein Tonstein macht daher eine
Parallelisierung des Codes erforderlich. Hierzu sollen die von der GRS entwickelten
Erweiterungen von TOUGH2-GRS auf den parallelisierten Code TOUGH2-MP des
LBNL /ZHA 08/ portiert werden.

e TOUGH2-basierte Codes verwenden eine gemeinsame Porositat fur alle Trans-
portkomponenten (einschlieRlich der Radionuklide). Dadurch kénnen Effekte nicht
exakt modelliert werden, die darauf beruhen, dass Teile der Porenrdume nicht
durchstromt werden oder flr anionische Radionuklide aufgrund negativ geladener
Mineraloberflachen nicht zuganglich sind (sog. Anionenausschluss). Diese Effekte
sollen im vorliegenden Vorhaben untersucht werden. Gegebenenfalls wird der
Code TOUGH2-GRS um diese Prozesse erweitert.

Die genannten Arbeiten erfolgen im Arbeitspaket 2. Die durchgefiuihrten Codeerweite-
rungen muissen durch Verifikationsrechungen qualitatsgesichert werden. Diese Verifi-

kationsrechnungen erfolgen im Arbeitspaket 3.

23 Arbeitspaket 3: Qualitatssicherung von Codes

Auf dem Gebiet Langzeitsicherheitsanalyse ist die Qualitatssicherung der verwendeten
Simulationsprogramme von grof3er Bedeutung fir die Vertrauensbildung. Arbeitspa-
ket 3 umfasst schwerpunktmafig die notwendigen Verifikationsrechnungen fir die Wei-
terentwicklungen des Codes TOUGH2-GRS, die in Arbeitspaket 2 durchgefiihrt wer-

den. Darlber hinaus wird fir den Code MARNIE2 ein allgemeines



Qualitatssicherungskonzept entwickelt und in einem QS-Handbuch dokumentiert. Die
Arbeiten bauen auf dem bisher fir den Code TOUGH2-GRS entwickelten Qualitatssi-

cherungskonzept auf. Dabei werden folgende Aspekte behandelt:

e (QS-Strategien zu den Aspekten Korrektheit, Validierung, Effizienz, Robust-
heit/Zuverlassigkeit, Wartbarkeit, Wiederverwendbarkeit, Prifbarkeit/Testbar-

keit, Datensicherheit, Kompatibilitat, Portabilitdt und Benutzerfreundlichkeit

e Qualifizierung und Prozesse (mit folgenden Aspekten: Mitarbeiterrollen, Ent-
wicklung, Testen, Dateistruktur, Versionskontrolle, Fehler- und Anderungsma-

nagement)

24 Arbeitspaket 4: Modellierung dichteabhangiger Transportprozesse im
Fernfeld eines Endlagers

Im Rahmen des deutschen Standortauswahlverfahrens werden voraussichtlich auch
fur das Deckgebirge eines potenziellen Endlagers Strémungs- und Transportrechnun-
gen durchgefuhrt. Mégliche Untersuchungsziele sind einerseits die Analyse der hydro-
geologischen Situation und Entwicklung, andererseits die Ausbreitung von Radionukli-

den im Deckgebirge.

In Deutschland besitzt das tiefere Grundwasser oft eine salinare Dichteschichtung. Bei
der Modellierung solcher Grundwassersysteme besteht die Schwierigkeit, realistische

Anfangsbedingungen fir die Dichteverteilung zu finden.

Das liegt einerseits daran, dass die Rechenmodelle das reale Grundwassersystem
zumindest geometrisch abstrahieren missen. Komplexe geologische und tektonische
Strukturen missen im Rechengitter vereinfacht abgebildet werden. Das bedeutet, dass
eine Inkonsistenz zwischen dem Rechenmodell und der ermittelten nattrlichen Dichte-
schichtung bestehen kann, welche ein Ergebnis des komplexeren natlrlichen Grund-

wassersystems ist.

Andererseits kann die Identifikation von Anfangsbedingungen fir die Modellrechnun-
gen durch Ungewissheiten bezliglich der geologischen und hydrogeologischen Situati-
on am Standort erschwert werden. Diese Unsicherheiten betreffen auch die Frage, ob
das naturliche Grundwassersystem sich in einem dynamischen Gleichgewicht oder im

Ungleichgewicht befindet.



Die Anfangsbedingungen fur die Simulation der Strdmung in Grundwassersystemen
mit variabler Dichte sind daher oft mit Ungewissheiten behaftet. Da sich Fehler in den
Anfangsbedingungen nicht immer detektieren lassen, sollten Sensitivitatsbetrachtun-
gen fur den Einfluss von Fehlern in den Anfangsbedingungen auf die Grundwas-
serstromung oder den Radionuklidtransport vorgenommen werden. Sensitivitatsbe-
trachtungen dieser Art sind im Rahmen von Sicherheitsanalysen fur Endlagersysteme

bislang noch nicht systematisch durchgefiihrt worden.

Solche Sensitivitatsbetrachtungen werden in Arbeitspaket 4 dieses Vorhabens durch-
gefuhrt. Hierflir wird ein realer Standort als Vorlage fir die Modellerstellung verwendet.
Nach Mdaglichkeit sollen auch reale Standortdaten verwendet werden. Die Simulationen
erfolgen mit einer parallelisierten Version des Codes TOUGH2 (oder TOUGH2-GRS).

Ein technisches Problem bei der Modellierung regionaler Grundwassersysteme liegt in
der hohen Anzahl von Gitterelementen, die nétig sind, um komplexe geologische Struk-
turen aufzulésen. Wie oben geschildert kann eine zu starke Abstraktion der geologi-
schen Gegebenheiten zu wesentlichen Inkonsistenzen zwischen natirlichem System
und Modellsystem flihren, was die Identifikation von Anfangsbedingungen erschwert.
Bei salinaren Dichteschichtungen kann es darliber hinaus erforderlich sein, im Bereich
hoher Salinitatskontraste oder FlieRgeschwindigkeiten das Modellgitter feiner zu dis-

kretisieren, was zu hohen Rechenzeiten flhrt.

Eine adaquate Modellierung solcher Systeme kann nur mit Hilfe unstrukturierter Gitter
erfolgen. In Arbeitspaket 4 werden daher Mdglichkeiten zur Erstellung unstrukturierter
TOUGH2-Gitter identifiziert und weiterentwickelt. Dies umfasst einerseits eine Recher-
che zu bestehenden Generatoren flr unstrukturierte Gitter, andererseits werden eigen-
standige Entwicklungen flir einen solchen Gittergenerator angestrebt, um eine hohe

Flexibilitat der Gittererstellung zu erreichen.

25 Arbeitspaket 5: Entwicklung betrieblicher Storfallszenarien

In Deutschland wurden Methoden zur Szenarienentwicklung insbesondere in den Pro-
jekten ISIBEL (Uberpriifung und Bewertung des Instrumentariums fiir eine sicherheitli-
che Bewertung von Endlagern fur HAW, Vorhaben 02E10055) /BOL 12/, /ISI 08b/,
VerSi (Durchfuhrung vergleichender Sicherheitsanalysen fur Endlagersysteme zur Be-

wertung der Methoden und Instrumentarien, Teilvorhaben 3607R02580 ,Szenarien-



entwicklung®) /BEU 10/ und VSG (Vorlaufige Sicherheitsanalyse fur den Standort Gor-
leben, Vorhaben UM10A03200) /BEU 12/, /BOL 12/ entwickelt. Im Rahmen des Vorha-
bens VSG ist in Deutschland erstmals eine umfassende Ableitung von Szenarien auf
Basis der Charakterisierung der FEP (englischer Begriff fur features, events and pro-
cesses) und deren Wahrscheinlichkeitsklassifizierung hinsichtlich der Endlagerung von
warmeentwickelnden radioaktiven Abfallen flr die Nachbetriebsphase erfolgt /BEU 12/.
Die Methode baut auf den Grundziigen des ISIBEL Vorhabens /ISI 08a/ auf.

Im vorliegenden Vorhaben wird untersucht, ob und wie methodische Elemente der
Szenarienentwicklung fir die Nachbetriebsphase, wie etwa FEP-Datenbasen oder die
Ableitung moglicher Entwicklungen Uber eine Stérung von Sicherheitsfunktionen, fir
die Storfallanalyse der Betriebsphase genutzt werden kdnnen. Ausgehend von den
Methoden flir die Szenarienentwicklung der Nachbetriebsphase wird daher im vorlie-
genden Vorhaben eine Methode fir die systematische Entwicklung von Stoérfallszenari-
en fur die Betriebsphase erarbeitet. Damit soll die Vollstandigkeit der betrachteten
Szenarien verbessert sowie ein Abbau von Konservativitaten erméglicht werden. Au-
Rerdem konnten so internationale Erfahrungen aus dem Bereich der Szenarienentwick-
lung fir die Sicherheitsanalyse der Nachbetriebsphase flir die Betriebsphase nutzbar

gemacht werden.

Das Arbeitspaket 5 verfolgte zwei Hauptzielsetzungen:

e Eine Auswertung und ein Vergleich von Methoden der Szenarienentwicklung fir
die Nachbetriebsphase (FEP-basierte und safety-function-basierte Methoden).
Dabei werden die Einzelschritte und wesentlichen Elemente jeder Methodik

ausgearbeitet und gegentibergestellt.

¢ Methodische Elemente, die sich in der vorausgegangenen Auswertung als ge-
eignet erweisen, werden fur eine systematische Ableitung von Storfallen fur die
Betriebsphase selektiert und ggf. angepasst. Daraus wird eine allgemeine Me-

thodik fur die Storfallanalyse abgeleitet.

Die Arbeiten bertcksichtigen den im Vorhaben “Weiterentwicklung des internationalen
Standes von Wissenschaft und Technik zu Methoden und Werkzeugen fir Betriebs-
und Langzeitsicherheitsnachweise” (3615103240) erhobenen internationalen Stand von

Wissenschaft und Technik.



3 Zusammenfassung der Ergebnisse

Tab. 3.1 gibt eine Ubersicht (iber die in den einzelnen Arbeitspaketen erzielten Ergeb-

nisse. Die Bearbeiter sind dabei in kursiver Schrift angegeben.

Tab. 3.1 Arbeitsergebnisse

Arbeitspaket 1: Codeentwicklungen zur Kopplung hydraulischer und mechanischer Prozesse

Jens Eckel
Erweiterung des Codes MARNIE um Zweiphasenflussprozesse (Kap. 4)

Der Code MARNIE wurde um Basisfunktionalitdten des Zweiphasenflusses erweitert und MARNIE2
genannt. Eine vollstandige Implementierung des Zweiphasenflusses konnte noch nicht erreicht werden.

Heidemarie Fischer, Jens Eckel
Dokumentation und Wissenserhalt zu MARNIE (Kap. 4.2)

Der Code MARNIE wurde mit Hilfe von DOXYGEN und durch umfangreiche Quellcode-Kommentare
dokumentiert. Der Wissenserhalt wurde durch Analyse und Dokumentation des Quellcodes sowie durch
Entwicklertreffen erreicht.

Heidemarie Fischer, Jens Eckel
Verschlankung und Modernisierung des Quellcodes (Kap. 4.2)

Zur Konsolidierung des Quellcodes wurden redundante und nicht mehr benétigte Codeteile entfernt.
Viele veralteten FORTRAN-77-Strukuren wurden entfernt.

Jens Eckel, Martin Navarro

Erhebung des Standes von Wissenschaft und Technik zu Simulationswerkzeugen und
endlagerrelevanten Prozessen

Der Stand von Wissenschaft und Technik wurde durch Besuch von Fachtagung ermittelt, deren
Ergebnisse teilweise bei den Codeentwicklungen berlcksichtigt werden konnten. In Zusammenarbeit mit
AP 2 wurden die folgenden internen Reiseberichte erstellt:

M. Navarro, J. Eckel: Reisebericht zur 9th International Conference on Porous Media (Inter-Pore 2017)
vom 8. —11. Mai 2017 in Rotterdam.

J. Eckel: Bericht zur ,7th International Conference on Clays in Natural and Engineered Barriers for
Radioactive Waste Confinment “am 24. — 27. September 2017, Davos, Schweiz.

Arbeitspaket 2: Codeentwicklung zu Prozessen in Tonsteinen

Martin Navarro
Abschéatzung der Retardationswirkung der diffusiv zugéanglichen Porositét in Tonstein (Kap. 5)

Es konnte gezeigt werden, dass sich der diffusive Austausch zwischen durchstrémten Poren und
nichtdurchstromten Nachbarporen unter vereinfachenden Annahmen wirkungsgleich zu einer linearen
Adsorption an Mineraloberflachen verhalt. Es wurden aquivalente Retardationsfaktoren berechnet, um
den Prozess durch einen Adsorptionsprozess darzustellen.

Abschatzungen fiir den Opalinuston ergaben, dass die aquivalenten Kd-Werte fiir den Transport von
Kationen in Tonstein vernachlassigbar gering sind. Sie liegen aber im Bereich der fir Anionen
gemessenen Kd-Werte, so dass es mdglich erscheint, dass diese Messwerte zumindest teilweise durch
den zwischenspeichernden Effekt von Totporen zu Stande kommen.




Martin Navarro
Entwicklung des Codes TOUGH2-MP-GRS (Kap. 6.1)

Um Strdmungs- und Transportanalysen fiir Tonsteinstandorte zeiteffizient durchfiihren zu kénnen,
wurden die GRS-seitigen Codeerweiterungen von TOUGH2-GRS auf den Multi-Prozessor-Code
TOUGH2-MP /ZHA 08/ portiert. Der resultierende Code wurde TOUGH2-MP-GRS genannt.

Martin Navarro

Erweiterung von TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-GRS um den Prozess des Anionenausschlusses
(Kap. 6.2)

Die Radionuklidmodule (Modul RN) der Codes wurde um den Prozess des Anionenausschlusses
erweitert. In Zusammenarbeit mit AP3 wurden Verifikationstests durchgefihrt.

Martin Navarro

Erweiterung von TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-GRS um temperaturabhédngige Kapillardriicke
(Kap. 6.3)

Die Codes wurden um eine Temperaturabhangigkeit der Kapillardriicke erweitert. In Zusammenarbeit mit
AP3 wurden Verifikationstests durchgefiihrt.

S. Hotzel, M. Navarro

Erweiterung der Radionuklid-Freisetzungsmodelle von TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-GRS
(Kap. 6.4)

Die Codes wurden um zuséatzliche Modelle fiir die Radionuklidfreisetzung erweitert.

Martin Navarro
Performanceverbesserungen fiir das Radionuklidmodul (Kap. 6.5)

Durch Einfiihrung einer halbwertszeitbasierten Zeitschrittweitensteuerung sowie durch Verbesserungen
des Bulirsch-Stoer-Lésers konnten fur die Codes TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-GRS deutliche
Performanceverbesserungen erzielt werden.

Arbeitspaket 3: Qualitatssicherung von Codes

Martin Navarro
Verifikation der Codes TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-GRS (Kap. 6.6)

Die bestehenden Verifikationstests fur TOUGH2-GRS wurden fir eine Anwendung auf TOUGH2-MP-
GRS erweitert. Fiir neu entwickelte Codeteile wurden neue Verifikationstests erstellt. Darliber hinaus
erfolgten zur Entwicklung von TOUGH2-MP-GRS begleitende Codetests.

Aufbauend auf den Ergebnissen des Vorhabens ZIESEL wurden die Tests im Bericht

Navarro, Martin; Fischer, Heidemarie; Hotzel, Stephan; Eckel, Jens (2018): Test Handbook for the Codes
TOUGH2-GRS v. 2 and TOUGH2-MP-GRS v. 0. Kéin: Gesellschatft fiir Anlagen- und Reaktorsicherheit
(GRS) gGmbH (GRS-402). INAV 18a/

dokumentiert.

Jens Eckel
Erstellung eines QS-Handbuchs fiir MARNIE2 (Kap. 4.5)
Fir den Code MARNIE2 wurde das Testhandbuch

Eckel, Jens (2018): Das Rechenprogramm MARNIE2. QS-Handbuch fiir das Rechenprogramm
MARNIE2. Gesellschaft fir Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) gGmbH. Kéln. /ECK 18/

erstellt.

Holger Seher
Wartung und interne Dokumentation des Codes SITA

Das Programm SITA, das im AP3 zur Durchfiihrung automatischer Regressionstests verwendet wurde,
wurde mit Quellcode-Kommentaren versehen, um Wissenserhalt und Wartbarkeit zu verbessern.
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Arbeitspaket 4:

Gerd Frieling, Martin Navarro, Holger Seher

Modellierung dichteabhangiger Transportprozesse im Fernfeld eines Endlagers
(Kap. 7 bis auf Kap. 7.6)

Fir ein Grundwassersystem mit variabler Dichteschichtung wurde der Einfluss eines
Dichteungleichgewichts auf den Radionuklidtransport untersucht. Es zeigte sich, dass die
Laugensattigung der Transportpfade den groRen Einfluss auf den Tracertransport besitzt. Hieraus ergibt
sich fiir das betrachtete System, dass eine Equilibirierungsdauer von maximal 1 Mio. Jahren notwendig
ist, um Transportpfade verlasslich prognostizieren zu kdnnen. Die Simulationsrechnungen verifizieren
zugleich den im Vorhaben erstellten Code TOUGH2-MP-GRS.

Torben Weyand
Vergleichende Simulationsrechnungen mit dem Code SPRING (Kap. 7.6)

Zur Uberpriifung der mit TOUGH2-MP-GRS erzielten Rechenergebnisse wurden mit dem Code SPRING
Vergleichsrechnungen durchgefiihrt.

Gerd Frieling

Recherche zur Gittergeneratoren fiir unstrukturierte Voronoi-Gitter fir die TOUGH-Codefamilie
(Kap. 8.1)

Die Recherche ergab, dass fur die TOUGH-Codefamilie derzeit keine fiir die GRS geeigneten
Gittergeneratoren fiir unstrukturierte Voronoi-Gitter existieren. Die Rechercheergebnisse wurden im
internen Memo

Frieling, G. (2018): Recherche zu Gittergeneratoren fiir TOUGH2, Internes Memo im Vorhaben
4715E03230, Gesellschatft fiir Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) gGmbH. Kéin. /FRI 18a/

dokumentiert.

Ingo Kock

Entwicklung eines Gittergenerators fiir unstrukturierte Voronoi-Gitter fiir die TOUGH-Codefamilie
(Kap. 8.2 und 8.3)

Fir Datensatze, die geologische Informationen zur Struktur des Untergrunds enthalten, wurde ein
Gittergenerator in der Programmiersprache Python entwickelt. Sowohl ASCII-Daten als auch dxf-Daten
kénnen eingelesen werden. Die Daten werden einem Preprocessing (Resampling und Erzeugung von
Voronoi-,seed points“) unterzogen. AnschlieRend wird auf Basis von Voronoi-Diagrammen ein 2- bzw.
2,5-dimensionales TOUGH2-Gitter erzeugt. Dabei bleiben die urspriinglichen geologischen Informationen
aus dem Oringinaldatensatz im Gitter erhalten.

Gerd Frieling, Holger Seher
Entwicklungen zum Pre- und Postprocessing fiir den Code TOUGH2-MP-GRS (Kap. 7.2.2 und 7.4)

Zur Nutzung von SPRING-Modellgittern fiir den Code TOUGH2-MP-GRS wurde ein Gitterkonverter
entwickelt. Zur Visualisierung von Modellgittern und Simulationsergebnissen fir den Code TOUGH2-MP-
GRS wurden Schittstellen fir den Viewer PARAVIEW entwickelt.

Die Arbeiten wurden im internen Memo

Frieling, Gerd, Seher, Holger (2018): Entwicklungen zum Pre- und Postprocessing fiir den Code
TOUGH2-MP-GRS. Gesellschaft fiir Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) gGmbH. Kéin. /FRI 18b/

dokumentiert.
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Arbeitspaket 5: Entwicklung betrieblicher Storfallszenarien

Stephan Uhlmann
Entwicklung einer Methode zur Entwicklung betrieblicher Storfallszenarien (Kap. 9)

Methoden der Szenarienentwicklung fir die Nachbetriebsphase wurden analysiert und auf die
Entwicklung betrieblicher Stérfallszenarien tUbertragen.

Die Ergebnisse wurden auf der Waste Management (WM) Conference am 18. — 22. Marz 2018 in
Phoenix vorgestellt. Es wurden die folgenden internen Reiseberichte erstellt:

S. Uhimann: Reisebericht zur ENTRIA Fachtagung , Technische Aspekte von Optionen zur Entsorgung
hochradioaktiver Reststoffe, 01.— 02. November 2016, Braunschweig

Uhlmann, Stephan (2018): Bericht (iber die Teilnahme am ,Waste Management Symposium 2018
18.03. bis 22.03.2016 in Phoenix, Arizona, USA.
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4 Erweiterung des Codes MARNIE um Zweiphasenflusspro-
zesse

Jens Eckel, Heidemarie Fischer

Um das Rechenprogramm MARNIE um Zweiphasenflussprozesse zu erweitern, ist der
Quellcode einer intensiven Analyse unterzogen worden. Diese ist sowohl begleitend
als auch vorbereitend zu den eigentlichen Entwicklungsarbeiten durchgefiihrt worden
und wird nach einer kurzen Einfliihrung in Historie und Aufbau von MARNIE und
MARNIE2 im Folgenden kurz beschrieben. Danach werden die Details der Erweiterun-
gen um Zweiphasenflussprozesse beschrieben und die Ergebnisse der entsprechen-
den Verifikationstests dargestellt. Zur Unterscheidung von der urspriinglichen einpha-

sigen Version MARNIE wird das erweiterte Rechenprogramm MARNIE2 genannt.

Bereits wahrend der Vorhabenslaufzeit wurde deutlich, dass es im Vorhaben lediglich
gelingen wirde, die Kernfunktionalititen des Zweiphasenflusses in den Code zu im-
plementieren. Grund hierfir ist die Iickenhafte Dokumentation des MARNIE-
Quellcodes, der schwer lesbaren FORTRAN-77-Programmierstils der 80er Jahre und
die schwer zu Uberblickende, im Laufe mehrerer Jahrzehnte gewachsene und dabei
selten bereinigte Programmstruktur von MARNIE. Dennoch konnten die Basisfunktio-
nalitdten des Zweiphasenflusses erfolgreich implementiert werden. Mit den durchge-

fUhrten Arbeiten ist der Weg geebnet, um ausstehende Funktionalitaten wie

relative Permeabilitatsfunktionen

e gravitative Effekte flr horizontale Strecken
o Kapillardruckkurven
¢ residuale Sattigungen

¢ Phasenlbergange

zu implementieren, um dann den Code MARNIE fur den Zweiphasenfluss voll umfang-

lich umzugestalten. Dies soll in einem zukunftigen Vorhaben erfolgen.
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41 MARNIE2

MARNIE2 baut auf dem Rechenprogramm MARNIE (Modell zur Ausbreitung von Ra-
dioNukliden Im Endlagerbergwerk) auf, welches die Berechnung des |6sungsgetrage-
nen Stofftransportes unter Berlicksichtigung relevanter Phanomene flir eine beliebige
Anzahl von Stoffkomponenten ermdglicht. Dies kdnnen sowohl Radionuklide als auch
stabile Komponenten (z. B. Salz, Elemente) sein, wobei die Radionuklide Mitglieder ei-

ner nicht begrenzten Anzahl von Zerfallsketten sein kdnnen.

MARNIE wurde so konzipiert, dass flir den Lésungstransport relevante Prozesse in ei-
nem salinaren Endlagerbergwerk simuliert werden kdénnen. Hierzu gehéren z. B. ad-
vektiver, dispersiver und diffusiver Transport von Losung und Komponenten, Konver-
genz der Hohlraumvolumina, Kompaktion des Versatzes, radioaktiver Zerfall der
Nuklide, Versagen der Behalter, Freisetzung der Komponenten aus den Behaltern und
aus der Abfallmatrix, Loslichkeitsbegrenzung und Ausfallung der Komponenten in bzw.
aus der Losung, Sorption und Desorption von Komponenten am Feststoff und Tempe-

ratureinflisse auf den Stofftransport.

V04-Modul
v

Box Box Box Box

A . A

Box
P-Modul P-Modul
V03-Modul — V03-Modul

| P-Modul

Box

- V03-Modul

Abb. 4.1 Elemente des Netzwerkes in MARNIE /MAR 02/

MARNIE ist als eindimensionales, gekoppeltes, instationares Netzwerkprogramm kon-
zipiert. Zur Modellierung der Transportprozesse in der eindimensionalen Netz-
werkstruktur wird das Endlager in eine Anzahl von Transport- und Verknipfungsmodu-
len zerlegt, wobei Transportmodule (P-Module) der Simulation eindimensionaler
Transportvorgange dienen, wahrend Verknipfungsmodule (V-Module) zur Vorgabe

zeitabhangiger Randwerte (V03-Module) fur die angrenzenden Transportmodule und
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zur Modellierung der Kopplung und der Vermischungsvorgange (V04-Module) an den
Knotenpunkten angrenzender P-Module verwendet werden. Die P-Module werden in
eine Anzahl von Kontrollvolumina, im Folgenden Boxen genannt, diskretisiert. Diese
Boxen sind von 1 bis M indiziert, wobei die Boxen 1 und M jeweils an ein V-Modul
grenzen. Zu beachten ist, dass bei geneigten P-Modulen Box 1 unten ist. Zur Verdeut-

lichung wird die Anordnung dieser Netzwerkelemente in Abb. 4.1 dargestellt.

Zur numerischen Losung der Transportgleichungen fir skalare Grélken wird in
MARNIE das ,Finite-Volumen-Verfahren® verwendet, d. h. die skalaren GréRen werden
den Boxmittelpunkten zugeordnet, wahrend die VektorgréRen auf den Randern eines
finiten Volumens mit Hilfe des ,Finite-Differenzen-Verfahrens® gelést werden. Das dar-
aus resultierende Differentialgleichungssystem wird mit Hilfe des ODE-Solvers (ODE:
Ordinary Differential Equations) FEBE (Forward Euler, Backward Euler) gelost. Der
Léser kann in Abhangigkeit von der Problemstellung eine Differentialgleichung implizit
und explizit 16sen, eine genaue Beschreibung findet sich in /BAR 89/ und den darin
enthaltenen Referenzen. Aufgrund der modularen Struktur der FEBE kdnnen ohne
grolien Aufwand zusatzliche Differentialgleichungen fiir weitere physikalische Prozesse

in MARNIE umgesetzt werden.

MARNIE wurde urspriinglich zur Simulation komplexer Strémungs- und Transportpro-
zesse im Nahfeld eines I6sungsgefllliten Endlagers in einer Salzformation entwickelt
und kann zwar die Verdrangung von Gasen im Endlager beschreiben, nicht jedoch ei-
nen echten Zweiphasenfluss. Der urspringliche Code kann daher in Bezug auf den
Gastransport im Endlager nur grobe Naherungen erzielen. Diese Lucke wird durch die

Entwicklung von MARNIEZ2 geschlossen.

4.2 Analyse und Konsolidierung des Quellcodes

Der urspringliche MARNIE-Quellcode besteht aus ca. 170 Dateien mit rund 80.000
Zeilen FORTRAN-77-Code, der Uber ca. 25 Jahre hinweg kontinuierlich erweitert wur-
de. Aus diesem Grund ist die Analyse des MARNIE-Quellcodes eine umfangreiche
Aufgabe, die einerseits notwendig ist, um die fur die Erweiterung um Zweiphasenfluss-
prozesse einer Modifikation bedirfenden Teile des Codes zu identifizieren. Anderer-
seits ermoglicht diese Analyse den langjahrigen Wissenserhalt sowohl fur MARNIE als
auch fir MARNIE2, der Uber die Dauer des Standortauswahlverfahrens garantiert wer-

den muss.

15



Fur die notwendige Quellcode-Analyse von MARNIE wurde zunachst eine Visualisie-
rung der Programmestruktur und des Programmflusses mit dem Programm DOXYGEN
VAN 13/ erstellt. Fur die Erstellung der sogenannten Caller-Graphen muss jede der
darzustellenden FORTRAN-Routinen mit DOXYGEN-Kommandos versehen werden.
Wahrend des Einflgens der DOXYGEN-Kommandos in den Quellcode zeigte sich,
dass bestimmte FORTRAN-Befehle zu fehlerhaften Caller-Graphen fuihren. Zur Behe-
bung dieser Fehler mussten einige Variablen, Kommentare und Befehle umbenannt
bzw. umformatiert werden. Die Uber die DOXYGEN-Kommandos in den Quellcode ein-
gefugten Informationen werden von DOXYGEN in einem zentralen HTML-Dokument
zusammengefasst, welches wahrend der laufenden Erweiterung der Quellcode-

Dokumentation bei Bedarf automatisiert generiert werden kann.

Insgesamt jedoch hat sich die Dokumentation mit Hilfe von DOXYGEN fir die Weiter-
entwicklung von MARNIE2 als nicht zielfiihrend erwiesen. DOXYGEN-
Dokumentationen eigenen sich insbesondere fiir allgemeine Codebeschreibungen, er-
maoglichen jedoch keine Dokumentation kleinerer Programmeinheiten, die fir Code-
entwickler wichtig waren. Eine parallel zu den Codeentwicklungen ablaufende
DOXYGEN-Dokumentation durch den Codeentwickler erwies sich als unpraktikabel, da
dies den Codeentwicklungsprozess verlangsamt und belastet. Wird jedoch auf die pa-
rallele DOXYGEN-Dokumentation verzichtet, so entsteht die Gefahr einer mangelnden
Synchronitat zwischen Code und Dokumentation. Die Aufrechterhaltung der Synchroni-
tat ist zeitaufwandig und fehleranfallig und erscheint angesichts der Tatsache, dass die
DOXYGEN-Dokumentation nicht alle relevanten Informationen Gber den Code enthal-

ten kann, als unpraktikabel.

Im weiteren Verlauf des Vorhabens wurde daher das Verfahren der Codedokumentati-
on geandert und die DOXYGEN-Dokumentation durch eine ausfuhrliche Kommentie-
rung des Quellcodes ersetzt. Da das Entwicklerteam von MARNIE2 nur zwei Personen
umfasst, stellt dieser Schritt auch aus Sicht der Qualitatssicherung keinen Nachteil dar,

siehe auch Kap.4.5.

Die Analyse des Quellcodes und dessen Kommentierung und Dokumentation hat sich

im Wesentlichen auf folgende Aspekte konzentriert:
e Ubersicht iiber die generelle Funktionsweise von MARNIE.

e Dokumentation von COMMON-Blécken. MARNIE arbeitet mit vielen Fortran-

COMMON-BI6cken fur globale (und teilweise auch fur lokale) Variablen, so
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dass eine Kommentierung der COMMON-BI6cke erforderlich war, damit bei ei-
ner spateren Modularisierung des Quellcodes in MARNIE2 genaue Informatio-
nen uber die Variablen in den COMMON-BI6cken vorliegen. Nur so kann eine
Modularisierung und damit Modernisierung und Steigerung der Fehlerresistenz

des Codes erfolgreich durchgefihrt werden.

Zentrale Routinen. Es wurde eine Analyse des sogenannten Strukturpro-
gramms, das die Rahmen-Routinen von MARNIE inklusive der Zeitschrittschlei-
fe bereitstellt, durchgefihrt. MARNIE unterscheidet zwischen Strukturprogramm
und Objektmodellen, wobei das Strukturprogramm mit der Gesamtheit der Ob-
jekte arbeitet; unter Objekten sind P-Module und deren Boxen sowie V-Module
zu verstehen. Die Unterscheidung in Strukturprogramm und Objektmodelle ist
auch insofern technisch relevant, als dass das Strukturprogramm mit den Ge-
samtarrays (z.B. fur den Differentialgleichungsléser FEBE) arbeitet, wahrend
die Objektprogramme objektspezifische Teilabschnitte dieser Arrays verwen-
den. Zur Parameteriibergabe zwischen Strukturprogramm und Objektmodellen
verwendet MARNIE Schnittstellen, meistens per Parametertibergabe, mit ent-
sprechenden Indexfunktionen. Zu den zentralen Routinen des Strukturpro-
gramms zahlen die Routinen AMARNIE, ENETZ, EFKTHF und EOBJ sowie
EPIPE und EBF. Ihre Analyse und Dokumentation wurde durch Kommentare im

Quellcode weitgehend abgeschlossen.

Aufbau des Z-Vektors. Zur Erweiterung von MARNE um Zweiphasenflusspro-
zesse muss der Aufbau des sogenannten Z-Vektors verandert werden. Der
Z-Vektor enthalt die dem MARNIE-Gitter zugeordneten aktuellen Zustandsvari-
ablen, die vom Léser FEBE im Anschluss an die numerische Ldsung der ent-
sprechenden Differentialgleichungen an MARNIE zurtickgegeben werden. Sei-
ne interne Struktur ist wegen der Vielfalt der Zustandsvariablen, die sich zudem
fur jeden Objekttyp (P- oder V-Modul) unterscheiden, sehr komplex und ist zu-
sammen mit den neu eingefihrten Zustandsvariablen fir MARNIE2 in
Kap.4.3.3 aufgeflihrt.

Routinen zur Berechnung des DZ-Vektors. In diesen objektspezifischen Routi-
nen werden die Zeitableitungen DZ fur den Differentialgleichungsiéser FEBE
berechnet. Dabei werden alle implementierten physikalischen Prozesse bertick-
sichtigt. Zur Erweiterung von MARNIE2 um Zweiphasenflussprozesse muss

vorwiegend in diese Routinen eingegriffen werden.
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Die allgemeine Funktionsweise und Struktur des MARNIE-Codes wurde verstanden
und dokumentiert. Dadurch wurden die Codebereiche, in denen MARNIE modifiziert
werden muss, identifiziert; es besteht jedoch weiterhin Analysebedarf bei Routinen,
welche die physikalischen Einzelprozesse enthalten (z.B. Konvergenz der Hohlrdume
einhergehend mit der Kompaktion des Versatzes sowieFreisetzungs- bzw. Mobilisie-
rungsmodelle). Aufgrund der Tatsache, dass MARNIE bereits seit den spaten 1980er
Jahren entwickelt und bis zur Gegenwart aufgrund immer komplexerer Anforderungen
insbesondere in Bezug auf die implementierten physikalischen Prozesse kontinuierlich
erweitert wurde, sind Programmstruktur und Programmierstil teilweise unitbersichtlich.
Da aufRerdem die Dokumentation des Quellcodes in einigen Bereichen lickenhaft ist,
ist eine vollstandige Dokumentation des Programmablaufs aufwandig und wird erst in
der weiteren Entwicklung von MARNIE2 abschlieRend sein. Die spateren MARNIE-
Modifikationen sollen an einer parallelen Code-Version vorgenommen werden, so dass

der Ursprungscode erhalten bleibt.

Zur Konsolidierung des Quellcodes wurden redundante und nicht mehr bendétigte
Codeteile entfernt, ohne dabei die Funktionalitat des Programmablaufs zu geféhrden;

hierzu wurden die in Kap. 4.4 beschriebenen Plausibilitatstestfalle herangezogen.

4.3 Zweiphasenflussprozesse in MARNIE2

Zur Bericksichtigung von Zweiphasenflussprozessen in MARNIE2 missen weitere Zu-
standsvariablen und die Differentialgleichungen fiir deren zeitliche Anderung imple-
mentiert werden. Die grundsatzliche Vorgehensweise hierbei ist, zunachst den ur-
sprunglichen Code MARNIE so zu erweitern, dass zweiphasiger Transport in allen
Netzwerkmodulen (P- und V-Modulen) mit allen Kombinationen von Randbedingungen

prinzipiell mdéglich und die Korrektheit des Ablaufs verifiziert ist.

431 Einzelprozesse im P-Modul

Als Anfangsbedingung wird fir jede Box eines P-Moduls die Flissigkeitssattigung S,
vorgegeben, aus der sich die Gassattigung S, =1 —S; in dieser Box entsprechend
ergibt. Aus den Sattigungen ergeben sich die zur Verfligung stehenden Volumina fir

beide Phaseni =1, g zu
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V,i=SVo (4.1)

mit der Porositat ¢ und dem Gesamtvolumen der Box V. Die initialen Massen m; und

my berechnen sich aus den Volumina Uber die Dichten p; und p, der Phasen. Der
Massenfluss Uber die Rander der Box eines P-Moduls leitet sich aus der eindimensio-

nalen Impulserhaltungsgleichung fir die Phase i

d 0
a(ﬂi Aqb,ivi) + a(vizpiAqb,i) = zF (4.2)

her. Hierbei ist Ay ; = ¢ A S; die Kontaktflache der jeweiligen Phase im Porenraum zwi-
schen zwei Boxen, v; die Geschwindigkeit der Phase im Porenraum und F die Kraft pro
Langeneinheit. Mit dem Massenstrom G; = p; v; A4 ; hat die in MARNIEZ2 implementier-

te Darcy-Gleichung fur Transport in porésen Medien dann die Form

Ginid
PiX

) d a
e G a(Pi Api) + pi Gx Api = (4.3)

Hier ist p;A4; die Druckkraft pro Léangeneinheit und g, = f g ist die Komponente der
Erdbeschleunigung in Stromungsrichtung, wobei beliebige Neigungen des P-Moduls
durch setzen von f zwischen 0 und 1 berticksichtigt werden. Fir die Gasphase wird die
Erdbeschleunigung vernachlassigt. Der letzte Term in Gl. (4.3) ist der Darcy-
Reibungsterm. Im ursprunglichen MARNIE kann anstatt des Darcy-Terms auch ein
Reibungsterm aus der Navier-Stokes Gleichung fir den Transport in Hohlrdumen ver-
wendet werden. Die dazu notwendigen Erweiterungen fir MARNIE2 sind noch nicht
implementiert worden, da eventuell eine Version der Darcy-Gleichung fiir gekliftete

Medien verwendet werden soll /BUS 93/.

Die Massenbilanzgleichungen fir die Phase i ergibt sich aus der Kontinuitatsgleichung

zu
. d .
m; = —a(Gi) +qi Ag,i- (4.4)
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Hierbei ist m; die zeitliche Anderung der Masse pro Langeneinheit, und ¢; als Volu-

menfluss kann jede Massenquelle (z.B. aus Freisetzung oder Einspeisung) sein.

Um den Zweiphasenfluss vollstandig beschreiben zu konnen, werden die entsprechen-
den Druckgleichungen benétigt. Fiur die Gasphase leitet sich diese aus der idealen

Gasgleichung

RT(t) Ng(t)

Pg ) = Vg(t)

(4.5)

her. Hier ist R die allgemeine Gaskonstante, N, die Gasstoffmenge, T die Temperatur
und V, das Gasvolumen nach Gl. (4.1). Die totale Zeitableitung des Drucks lasst sich

zunachst schreiben als

_Op . dp . Op .
_@Ng-'_a_TT-l_@Vg, (4.6)

Pg
die expliziten Zeitabhangigkeiten der GroRen aus Gl. (4.5) sind zur besseren Lesbar-

keit nicht mehr mit aufgeflhrt. Die zeitliche Entwicklung der Temperaturen wird in

MARNIEZ2 wie bereits auch in MARNIE durch Zeit-Temperatur-Tabellen vorgegeben.

Aus der idealen Gasgleichung ergeben sich die partiellen Ableitungen

dp RT dp RN; dp  RTN,

Ny~ TV, o Y, a7

: (4.7)

Die Anderung der Stoffmenge setzt sich aus dem Massenfluss, Gl. (4.4), und der Gas-

bildung zusammen

1 Mgen
Ng=M—gfmgdx+M . (4.8)

gen

Hier bezeichnen M, und M., die molaren Massen der Gase und mg,,, die Masse der

generierten Gase; die Integration 1auft Uber die jeweilige Boxlange in Stromungsrich-
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tung. Die zeitliche Anderung des Gasvolumens setzt sich aus der Volumenreduktion
durch die Konvergenz des Porenraums mit der Konvergenzrate k und Anderungen des

Flissigkeitsvolumens zusammen

. 1
I{gz—kV——jmldx. (4.9)
Pg

Werden die Gl. (4.7) - (4.9) in Gl. (4.6) eingesetzt, so ergibt sich die in MARNIE2 im-

plementierte Gleichung fir die zeitliche Anderung des Gasdrucks

' R[T<1 f d +mg"’”>+1v 7 TNg( % 1[‘ d)] (4.10)
=—|T|— | m, dx ——2(-kV—=| mdx]|. :
Pg % Mg g Mgen g % b :

Die Herleitung des Flussigkeitsdrucks als einer treibenden Kraft pro Flache in der Flis-
sigkeit folgt der Herleitung in /MAR 02/, Kap. 4.2 ebenda, Uber eine Umformung der
Kontinuitatsgleichung und einen quasistationaren Ansatz flir Dichteanderungen in der
Flissigkeit. Mit der Flissigkeitssattigung ergibt sich die treibende Kraft pro Flache flr
die flussige Phase in MARNIE2 zu

: 1 0 k
Py -G+ Ry
Pip Pip A1 0x é pip

P = (4.11)

Die Abkidrzungen p;, und p,, ergeben sich aus dem Ansatz flr die Flissigkeitsdichte
/IMAR 02/. Es wird angenommen, dass die Fluiddichte eine Funktion des Drucks, der
Temperatur, der Salzsattigungskonzentration Cg, und je nach Vorgabe der Konzentra-
tion der Radionuklide ist. Die zeitliche Dichtednderung folgt in Bezug auf die Einzel-

komponenten einem quasistationaren Ansatz /MAR 02/.

4.3.2 Einzelprozesse im Verkniipfungsmodul

Die Zweiphasenflussprozesse im Verknupfungsmodul (V04-Modul) werden durch Be-
rechnung des Gasdrucks, der treibenden Kraft in der Flussigkeit und die Massenbi-
lanzgleichungen flur die beiden Phasen beschrieben. Im Gegensatz zur einphasigen

Version ist die Lésung der Massenbilanzgleichungen notwendig geworden, um Ande-
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rungen in den Phasensattigungen im V04-Modul Rechnung zu tragen. Die Anfangsbe-
dingungen werden wie in den P-Modulen durch Vorgabe einer Flussigkeitssattigung im

V04-Modul gesetzt, woraus sich die initialen Massen in den Phasen ergeben.

Die Anderungen der Masse in der Phase i werden beschrieben durch

Thi = Z Gi,n- (4.12)
n

Die Summation lauft Gber die Massenstrome auf den Randern der angrenzenden P-
Module. Der Gasdruck wird analog zu den P-Modulen berechnet, allerdings werden

Temperaturanderungen und Gasbildung nicht bertcksichtigt

RT[Znng Ng< , Zn61n>]
p, = —|2non 9y _Znlin )| (4.13)
ol My pu

Die treibende Kraft pro Volumenelement in der Flissigkeit findet sich in /MAR 02/,
Kap. 5.2.2.1 ebenda, und berechnet sich in einer um die Flussigkeitssattigung modifi-

zierten Form zu

_mlk+ZnGn_plTT

5, = (4.14)
P Vépy, S

4.3.3 Beschreibung des Z-Vektors

Die Grolen, die in MARNIE2 numerisch tUber die FEBE geldst werden (siehe auch
Kap. 4.1), werden zwischen MARNIE2 und FEBE uber den Z-Vektor bzw. DZ-Vektor
ausgetauscht. Fur alle zu I6senden Variablen werden zu Beginn der Rechnung von
MARNIE2 Anfangswerte in den Z-Vektor gesetzt. Mit diesen Werten werden von
MARNIEZ2 die rechten Seiten des Differentialgleichungssystems berechnet und in den
DZ-Vektor ubertragen. Nach erfolgter Rechnung enthalt der Vektor Z die von FEBE
gesetzten LosungsgréfRen, fur die wiederum die rechten Seiten des Differentialglei-
chungssystems DZ von MARNIE2 berechnet werden. Dies geschieht innerhalb eines
FEBE-Zeitschritts so lange, bis die Ergebnisse die geforderte numerische Genauigkeit

erreicht haben.
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Von der FEBE werden die Gleichungen fiir die folgenden Variablen fir jede Box des P-

Moduls bzw. ihre Rander gel6st, dabei ist der Index im Z-Vektor objektbezogen:

Z (1) = FLOW: FlUussigkeitsstrom als Losung von Gl. (4.3); (Vektorgrolie auf
den Boxrandern, die an die Box mit dem kleineren Index angrenzen; implizit be-

rechnet Gber die Jacobi-Matrix).

Z(2) = P: Druck in der Gasphase als Lésung von Gl. (4.10); (skalare Grol3e,

implizit berechnet Gber die Jacobi-Matrix).

Z(3) = AREA: Querschnittsflache A als Ergebnis der Berechnung der auf-
grund der Konvergenz der Hohlraumvolumina bedingten Anderung (skalare

Grolie, explizit).

7 (4) = POROS: Porositat ¢ des Versatzes als Ergebnis der Berechnung der
aufgrund der eventuellen Konvergenz der Hohlraumvolumina und der dadurch
bedingten Kompaktion des Versatzes verursachten Anderung (skalare GréRe,

explizit).

Z(4+I, 1I=1,NCOMP-1) = CI(J), J=2,NCOMP: Konzentrationen der
NCOMP Komponenten in der Losung als Ergebnis der Berechnung der ent-
sprechenden Bilanzgleichungen unter Berlcksichtigung der weiter unten aufge-
fihrten Phanomene. Die Berechnung beginnt bei Komponente 2, da fiir Kom-
ponente 1 (Wasser) keine Bilanzgleichung berechnet wird. Eine eventuelle
Ldslichkeitsbegrenzung der Komponenten wird nicht Uber FEBE, sondern am
Ende des Zeitschritts von MARNIEZ2 berechnet (skalare GroRRen, explizit).

Z (44NCOMP-1+I, I=1,NCOMP-1) = AMI(J), J=2,NCOMP: Aktuelle Mas-
sen der ausgefallten Komponenten im Feststoff berechnet als Ergebnis der Be-
ricksichtigung des radioaktiven Zerfalls. Die Ausfallung und ihr inverser Pro-
zess werden nicht Uber FEBE, sondern am Ende des Zeitschritts von MARNIEZ2

berechnet (skalare GroRle, explizit).

Z (4+2* (NCOMP-1) +1, I=1,NCOMP-1) = BMI (J), oder
BMI1 (J),BMI2 (J),BMI3 (J) und/oder BMIZEL (J), BMIZE2 (J),
BMIZE3 (J), J=2,NCOMP) (je nach Mobilisierungstyp bzw. davon abhangend
P-Modul-Typ /MAR 02/): Aktuelle Behaltermassen der Komponenten, die in den
Behaltern fixiert sind, nach eventuell erfolgter Mobilisierung und radioaktivem

Zerfall. Die Berechnung der Freisetzung der Stoffe aus den Behaltern erfolgt mit
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Hilfe von mathematischen Mobilisierungs-Modellen /MAR 02/ (skalare Grofien,

explizit).

e 7 (4+3* (NCOMP-1)+1) = BEMOB: Aktuell mobilisierte Gesamtmasse aller

Komponenten in der Box. (skalare GroRRe, explizit).

e 7 (443*(NCOMP-1)+1+I, 1I=1,2): 2 weitere spezielle Groflen, je nach

Problemstellung der Rechnung. (skalare Grofien, explizit).

e 7 (4+3*(NCOMP-1)+3+1) = PLIQ: Treibende Kraft in der Flussigkeit pro
Flachenelement gemal der Lésung von Gl. (4.11); (skalare GroRe, implizit be-

rechnet Uber die Jacobi-Matrix).

e 7 (4+3* (NCOMP-1)+4+1) = FLOWGAS: Gasstrom als Lésung von Gl. (4.3);
(VektorgroRe auf den Boxrandern, die an die Box mit dem kleineren Index an-

grenzen; implizit berechnet Gber die Jacobi-Matrix).

o 7 (4+3* (NCOMP-1)+5+1) = GASMASS: Gasmasse gemal der Losung von

Gl. (4.4); (skalare GroRe; implizit berechnet Gber die Jacobi-Matrix).

e 7 (44+3* (NCOMP-1)+6+1) = FLUIDMASS: Flissigkeitsmasse gemald der L6-

sung von Gl. (4.4); (skalare GroRRe; implizit berechnet tiber die Jacobi-Matrix).

Die aufgeflihrten Variablen als Eintrage des Z-Vektors werden fiir jede Box M eines P-
Moduls berechnet. Fiur die M-te Box eines P-Moduls, werden zusatzlich folgende Vari-

ablen berechnet:

o 7 (M*(4+3* (NCOMP-1)+7)+1) = FLOW: Flissigkeitsstrom gemal der L6-

sung von Gl. (4.3) (VektorgroRRe, implizit Gber Jacobi-Matrix).

o 7 (M* (4+3* (NCOMP-1)+7)+2) = FLOWGAS: Gasstrom gemal der Ldsung

von Gl. (4.3) (VektorgroRe, implizit Gber Jacobi-Matrix).

Zusatzlich zu den Differentialgleichungen in den P-Modulen missen die Differential-
gleichungen flr die Verknipfungsmodule (V04-Module), die die P-Module miteinander
verbinden, gelést werden. Dazu werden fiir jedes V04-Modul folgende GréfRen in den

Z-Vektor Ubertragen, auch hier ist der Index im Z-Vektor objektbezogen:

e 7(1) = P04: Treibende Kraft in der Flussigkeit pro Flachenelement als L6-

sung der Gleichung Gl. (4.14); (skalare GroRRe, implizit berechnet Uber die Ja-
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cobi-Matrix). In der Summation werden die Massenstrome aller angrenzenden
P-Module bertcksichtigt.

e 7(2) = FLMASS: FlUssigkeitsmasse gemalR der Losung von Gl. (4.12); (skala-

re GroRRe; implizit berechnet liber die Jacobi-Matrix).

e 7(3) = PORO04: Porositat ¢ des Versatzes als Ergebnis der Berechnung der
aufgrund der eventuellen Konvergenz der Hohlraumvolumina und der dadurch
bedingten Kompaktion des Versatzes verursachten Anderung (skalare GréRe,

explizit).

e 7 (4) = AREAO04: Querschnittsflache A als Ergebnis der Berechnung der auf-
grund der Konvergenz der Hohlraumvolumina bedingten Anderung (skalare

Grole, explizit).

e 7(5) = FLMASS: Flussigkeitsmasse gemal der Lésung von Gl. (4.12); (skalare

GroRe; implizit berechnet Uber die Jacobi-Matrix).

e 7(6) = PGAS04: Druck in der Gasphase aus Lésung von Gl. (4.13); (skalare

Grole; implizit berechnet Uber die Jacobi-Matrix).

43.4 Beschreibung des Randwertvektors

Die Einteilung der Netzwerkobjekte in P-Module und V-Module ergibt sich aus der To-
pographie des zu modellierenden Endlagersystems. P-Module sind an ihren beiden
Enden durch jeweils ein V-Modul begrenzt. Ein V-Modul kann am Rand eines
P-Moduls (V03-Modul) oder an der Verbindung von mehreren P-Modulen liegen
(V04-Modul).

V03-Module dienen der Vorgabe zeitabhangiger oder konstanter Randwerte flr das
angrenzende P-Modul, in den V04-Modulen wird die Verknipfung der angrenzenden
P-Module durch Transportprozesse berechnet. Es kdénnen hierzu algebraische Glei-
chungssysteme, Punktmodelle mit Differentialgleichungen und auch eindimensionale

Modelle mit Differentialgleichungen eingesetzt werden.

P-Module dienen zur Simulation eindimensionaler Transportvorgange und damit zu-
sammenhangender physikalischer Prozesse mit Hilfe eines gekoppelten Systems par-

tieller Differentialgleichungen. Dies wird mit Hilfe geeigneter Strukturprogramme in
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MARNIEZ2 auf das genannte Netzwerk abgebildet; weitere Details zur Netzwerkstruktur
von MARNIEZ2 finden sich in /MAR 02/.

Die Kopplung von P-Modulen und V-Modulen erfolgt Gber standardisierte Randwert-
vektoren, die jeweils den Randern der P-Module zugeordnet sind. Jeder Randwertvek-

tor enthalt eine feste, flr alle P-Module gleiche Sequenz physikalischer Gréfien.

Die in den Randwertvektoren enthaltenen Randwerte gliedern sich in

o freie Randwerte, die in dem an das V-Modul angrenzenden P-Modul berechnet
werden und von dem angrenzenden V-Modul als EingangsgroRen verwendet

werden,

e sowie vorgegebene Randwerte, die in dem an den jeweiligen P-Modulrand an-
grenzenden VO04-Modul berechnet oder anhand von EingabegrofRen gesetzt
werden (V03-Modul) und dann von den P-Modulen als Eingangsgrof3en ver-

wendet werden.

Welche der Randwerte frei, d. h. in den P-Modulen zu berechnen, bzw. fest vorgege-
ben sind, wird in den V03-Modulen anhand der Eingabe (Tabellen fur die zeitliche Ent-
wicklung der vorgegebenen Variablen mit den Kennungen fir die Glltigkeit der Tabel-
len; diese Giiltigkeit kann sich im Laufe der Simulationsrechnungen andern) bzw. in
den V04-Modulen anhand der Problemstellung festgelegt und den angrenzenden P-

Modulen zusammen mit den entsprechenden Randwerten Ubermittelt.

Der Randwertvektor zwischen einem P- und V-Modul hat in MARNIEZ2 folgende Eintra-
ge:

PGAS: Druck in der Gasphase,
e FLOW: Fllssigkeitsmassenstrom,

e CI(J), J=1,NCOMP: Konzentration der in der Flissigkeit geldsten Komponen-

ten, NcoMmP ist die Anzahl der Komponenten im System,
¢ DG: Globale Diffusionsgréfe,
e TR Temperatur auf dem Rand,

e FLOWGAS: Gasmassenstrom,
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e PLIQ: Treibende Kraft in der Flussigkeit pro Flachenelement.

Die Vorzeichenkonvention der Massenflisse ist so gewahlt, dass ein in ein V-Modul
einflieRender Strom positiv, ein aus einem V-Modul ausflielender Strom negativ ist. In
Erweiterung der Moglichkeiten in MARNIE Randwerte zu setzen, kénnen in MARNIE2
Gas- und Flussigkeitsstrom jeweils einzeln oder zusammen als Randwerte gesetzt
werden. Als Druckrandbedingung kénnen z. B. der Gasdruck oder fir die flissige Pha-

se ein hydrostatischer Druck vorgegeben werden.

4.3.5 Modifikationen durch Zweiphasenflussprozesse

Die Erweiterungen um Zweiphasenflussprozesse in MARNIE2 haben zahlreiche Modi-
fikationen im urspringlichen Quellcode von MARNIE notwendig gemacht. Im Folgen-

den sind die wichtigsten Modifikationen kurz dargestellit:

o Die neuen Einzelprozesse, die in den vorherigen Kapiteln zusammengefasst
sind, sind in einem neu erstellten Fortran-90-Modul enthalten und werden an
den entsprechenden Stellen in MARNIE2 aufgerufen. Alle neu eingefiihrten
Felder werden jetzt dynamisch allokiert; hierzu wird die Zahl der P- und
V-Module und das P-Modul mit der maximalen Boxanzahl innerhalb der
MARNIE-Routine edimin bestimmt. Erst danach erfolgt dann die Allokierung
der Felder. Diese Vorgehensweise soll auf weitere Teile des Quellcodes aus-
gedehnt werden und so die vorhandenen statisch allokierten COMMON-BIl&cke

ersetzen.

e Die Dimensionierung des Z- und DZ-Vektors wurde entsprechend der Be-
schreibung in Kap. 4.3.3 angepasst. Hierzu wurde die Gro3e NTPHASE in der
MARNIE-Routine etypdi eingefuhrt. Bei der Implementierung neuer Differenti-
algleichungen muss NTPHASE erhoht werden, um die Dimensionierung des
Z- und DZ-Vektors entsprechend anzupassen. Bei weiteren VektorgroRen auf
den Randern des P-Moduls zum angrenzenden V-Modul muss entsprechend
die neue Grofle NSTRW in der Routine etypdi angepasst werden. Die Dimen-
sionierung der Eintrage fur die V04-Module im Z- und DZ-Vektor wurden in der
Routine b04d modifiziert.

e Die Dimensionierung der Randwertvektoren wurde durch die Modifikation von
NRAND in edimin angepasst. Bei zusatzlichen Gleichungen auf den Randern

zwischen P- und V-Modulen muss hier eingegriffen werden.
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e Die Veranderungen an der Dimensionierung von Z- und DZ-Vektor machten
umfangreiche Anderungen an der Schnittstelle (Routine etaper) zum Netz-
werk des FEBE-Lésers (FTRIX) notwendig. Diese Schnittstelle war in der ur-
sprunglichen MARNIE-Version wenig dokumentiert und die Programmierung
nicht allgemein gehalten. Die Schnittstelle etaper ist nun universell program-
miert, so dass Anderungen in der Dimensionierung des Z- und DZ-Vektors au-

tomatisch bei der Abbildung auf das FTRIX-Netzwerk berlcksichtigt werden.

¢ Als neue EingabegréfRe wird im Eingabeblock P-MODUL die Flissigkeitssatti-
gung S, fur jede Box vorgegeben und ersetzt damit die in MARNIE nicht mehr
genutzte Eingabegrofte FPERME in den P-Modulen bzw. FAK004 in den V04-

Modulen.

Zur Erweiterung der Randbedingungen bei Zweiphasenflussprozessen sind zusatzliche
Optionen aufgenommen worden. Mit IRAND = 8 kann im Eingabeblock des jeweiligen

V03-Moduls eine Flussrandbedingung fur den Gasmassenfluss vorgegeben werden.

4.4 Verifikation der zweiphasigen Ablaufe

Um die im Code MARNIEZ2 implementierten Zweiphasenflussprozesse auf ihre Plausi-
bilitat hin zu Gberprifen, wurden verschiedene Rechenfalle entwickelt. Diese Rechen-
falle sind so einfach wie moglich gehalten, um unerwilinschte Seiteneffekte auszu-
schlieen und die Ergebnisse aufgrund der physikalischen Zusammenhange
vorhersagen zu kénnen. Die Rechenfalle wurden wahrend der Implementierung der in
den Kap. 4.3.1 und 4.3.2 beschriebenen Einzelprozesse regelmafig ausgefuhrt, um
mogliche Fehler rasch zu erkennen und effektiv beheben zu kdénnen. Im Folgenden

werden beispielhaft einige dieser Rechenfalle und deren Ergebnisse gezeigt.

4.41 Einzelnes P-Modul

Der einfachste Datensatz in MARNIE2 besteht aus einem horizontal orientierten
P-Modul, das in drei gleich groe Boxen unterteilt ist und von zwei V03-Modulen

(Randmodulen) begrenzt ist, schematisch in der Abb. 4.2 dargestellt.
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P-Modul

V03-1| Box1 Box 2 Box 3 | V03-2

Abb. 4.2 Schematische Darstellung der Geometrie des MARNIE2 Datensatzes

Der zweiphasige Transport im P-Modul unter Vorgabe verschiedener Randbedingun-
gen kann so Uberpriift werden. Die Boxen des P-Moduls haben jeweils ein Volumen
von 1000 m?3, die initiale Flissigkeitssattigung betragt S; = 0,5, die Porositat ist ¢ = 0,5,
die Permeabilitat ist y = 1- 107** m* und der initiale Druck liegt bei p, = 2 - 10° Pa.

Zur Uberprifung der Druckrandbedingung wird (iber das P-Modul wahrend der gesam-
ten Simulationszeit ein Druckgradient von 1,1 - 10° Pa, in dem der Druck im V03-1 auf
pg = 3,1-10°Pa und im V03-2 auf p; = 2- 10° Pa gesetzt wird. In Abb. 4.3 (unten) ist
zu erkennen, wie sich in den Boxen des P-Moduls gemal der Erwartung ein konstan-
tes Druckprofil ausbildet, aus dem dann der in Abb. 4.3 (oben) zu erkennende konstan-
te Gasfluss Uber die linken Rander der Boxen des P-Moduls resultiert. Der Druck in der
mittleren Box liegt im Gleichgewicht nicht genau zwischen den Randdriicken, da der

Druck in der Boxmitte berechnet wird.

Die Flussrandbedingungen wurden zunachst durch Vorgabe eines zeitlich ver-
anderlichen Gasflusses aus dem V03-1 in das P-Modul (Rand 1 in Abb. 4.4) mit einer
Uber die Simulationszeit konstanten Ausstromung in das V03-2 (Rand 4 in Abb. 4.4)
Uberprift. Wie in Abb. 4.4 zu erkennen, folgt der Gasstrom wie erwartet innerhalb des
P-Moduls den vorgegebenen Randbedingungen. In diesem Rechenfall nimmt die
Gassmasse im P-Modul durch die Wahl der Randbedingungen signifikant zu, was zu
einem Druckanstieg und damit verbunden zu einer Anderung der Dichte des Wassers
fuhrt (Abb. 4.5), da die flissige Phase durch den erhdhten Gasdruck nicht Uber die
V03-Module verdrangt werden kann. In der Konsequenz &ndern sich die
Phasensattigungen, da die flissige Phase leicht komprimiert wird und fir die
Gasphase ein groferes Volumen zur Verfigung steht, siehe auch Abb. 4.6. Diese
Ergebnisse erfilllen die physikalische Erwartung und zeigen die Korrektheit der
implementierten Prozesse. Flussrandbedingungen, die den Verlauf der flissigen Phase

vorgeben, zeigen ahnliche Ergebnisse und werden hier nicht gezeigt.
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Abb. 4.3 Rechenfall mit konstantem Druckgradienten tber das P-Modul

Gezeigt ist der Gasfluss Uber den Randern der Boxen des P-Moduls (oben), sowie das

Druckprofil (unten)
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Abb. 4.4 Gasfluss Uber den linken Randern der Boxen des P-Moduls; Rand 1 und 4 entspre-

chen den vorgegebenen Randbedingungen in den V03-Modulen
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Abb. 4.5 Anderung der Fliissigkeitsdichte in der Box 1 des P-Moduls, die restlichen Boxen

zeigen einen identischen Verlauf
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Abb. 4.6 Verlauf der Phasensattigungen fir den Rechenfall mit vorgegebenen Flussrand-

bedingungen fir die Gasphase

44.2 Zwei P-Module

P-Modul 1 P-Modul 2

V03-1| Box1 Box 2 Box 3 Vo4 Box 1 Box 2 Box3 | V03-2

Abb. 4.7 Schematische Darstellung der Geometrie des MARNIE2 Datensatzes

Um die Plausibilitat der Ergebnisse fir den zweiphasigen Transport in MARNIEZ2 fir al-
le moglichen Netzwerkelemente Uberprifen zu kénnen, werden zwei horizontal orien-
tierte P-Module, die durch ein V04-Modul verbunden sind und durch zwei V03-Module
begrenzt werden, untersucht, s.a. Abb. 4.7. Abmessung und Anfangsbedingungen der
P-Module sind identisch zu den Anfangsbedingungen in Kap. 4.4.1. Das V04-Modul hat

die GrofRe der Box eines P-Moduls und identische Anfangsbedingungen.
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Rechenfall mit konstantem Druckgradienten Gber die beiden P-Module. Gezeigt ist

der Gasfluss Uber den Randern der Boxen der P-Module (oben), sowie das

Druckprofil (unten)

Zur Uberprifung der Druckrandbedingung wird der gleiche Druckgradient wie in

Kap. 4.4.1 angelegt. Analog dazu ist in Abb. 4.8 (unten) zu erkennen, wie sich in den
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Boxen des P-Moduls gemaR der Erwartung ein konstantes Druckprofil ausbildet, aus
dem dann der in Abb. 4.8 (oben) zu erkennende konstante Gasfluss Uber die linken
Rander der Boxen der beiden P-Module resultiert. Entscheidend ist, dass in den Er-
gebnissen die Werte fir das V04-Modul zwischen den Werten der beiden P-Module
liegen; dies zeigt die Korrektheit der implementierten Prozesse fur das Mischungsmo-
dul.
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Abb. 4.9 Flussigkeitsfluss Uber den linken Randern der Boxen des P-Moduls; P1-R1 und

P2-R4 entsprechen den vorgegebenen Randbedingungen in den V03-Modulen

Die Flussrandbedingung fiir die flissige Phase wird durch die Vorgabe eines zeitlichen
Flussprofils auf dem linken Rand des ersten P-Moduls (P1-R1 in Abb. 4.9) und einem
zeitlich konstanten Ausstrom (G, = 1077 kg/s) Uber den rechten Rand des zweiten
P-Moduls (P2-R4 in Abb. 4.9) Uberprift. Wie erwartet stellt sich in den Boxen der
P-Module zwischen den beiden Randern ein entsprechender Flissigkeitsstrom ein und
das mittige V04-Modul verknilpft die beiden P-Module korrekt, s.a. Abb. 4.9. Der Ein-
strom von FlUssigkeit I&sst eine Verdrangung der Gasphase und damit einen Strom
von Gas uber die Rander der P-Module und durch das V04-Modul erwarten. Dies ist in
diesem Rechenfall zu beobachten und in Abb. 4.11 gezeigt. Zu beachten ist, dass in
die V03-Module kein Gas verdrangt wird, da dies Uber die Vorgabe der Randbedingun-
gen ausgeschlossen ist. In Abb. 4.10 ist der Verlauf der Phasensattigungen unter dem

Einstrom von Flissigkeit gezeigt.
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Abb. 410 Verlauf der Phasensattigungen fir den Rechenfall mit vorgegebenen Flussrand-

bedingungen fir die Flissigphase
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4.5 Erstellung eines QS-Handbuchs fiir MARNIE2

Zur weiteren Entwicklung von MARNIE2 wurde ein Handbuch entwickelt /ECK 18/,
welches der Beschreibung und Festlegung der MaRnahmen zur Qualitatssicherung
(QS) des Softwareentwicklungsprojekts (SWEP) MARNIEZ2 dient. Das Handbuch orien-
tiert sich in Zielen und Aufbau am relevanten Teil des QM-Handbuchs der GRS
/SOF 17/. AuRerdem werden vorhandene Erkenntnisse zu den Spezifika der QS bei
SWEPs aus dem Bereich der Langzeitsicherheit einbezogen /BOG 96a/, /BOG 96b/.

Seit der Entwicklung von MARNIE Ende der 1980-er Jahre wurde das Rechenpro-
gramm umfangreichen Tests unterzogen. Diese Tests beziehen sich sowohl auf den
Vergleich mit analytischen Lésungen, die Definition komplexer Testfalle mit umfangrei-
chen Uberpriifungen bzw. Plausibilititskontrollen als auch die Durchfiihrung von
Benchmark-Rechnungen mit ahnlichen Rechenprogrammen /BOE 00/. Zuséatzlich wur-
de das Programm in einigen internationalen und nationalen Projekten wie den
EU-Projekten EVEREST /CAD 96/ und SPA /BAU 00/, /BAU 97/ sowie flir das ERAM
/IMAR 97/ eingesetzt. In den EVEREST- und SPA-Projekten wurden umfangreiche de-
terministische und probabilistische Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen zur Lang-
zeitsicherheit eines Endlagers im Salinar durchgefiihrt. Im EVEREST-Projekt fanden
aulRerdem zwischen GRS-KoéIn, NRG und GRS-Braunschweig Vergleichsrechnungen
ausgewahlter und abgestimmter Rechenfalle mit den Programmen MARNIE, der
NRG-Version des Programmsystems EMOS und der EMOS-Version der GRS-
Braunschweig statt. Ferner wurden zur Verifikation von EMOS und MARNIE Testfalle
definiert und die mit beiden Programmen erzielten Ergebnisse verglichen /LAM 97/. Mit
MARNIE erfolgten auferdem Vergleichsrechnungen zu dem Programm SPRING
/KON 09/. In allen Fallen war die Ubereinstimmung gut. MARNIE wurde im Rahmen
des Arbeitspaketes 10 ,Radiologische Konsequenzenanalyse“ des Projektes
UM10A03200 ,Vorlaufige Sicherheitsanalyse flir den Standort Gorleben (VSG)*“ erfolg-

reich fur die Berechnung des I6sungsgetragenen Stofftransportes eingesetzt /LAR 13/.

Weiterhin kam MARNIE fir Berechnungen im Rahmen der Beratertatigkeit der GRS fur
das Niedersachsische Umweltministerium fir die ASSE zur Anwendung und wurde zu
Vergleichsrechnungen mit den Programmen des Antragstellers herangezogen. Hier
wurde ein Modell fir das gesamte Grubengebaude der ASSE einschlieRlich eines Teils
des Deckgebirges erstellt. Es erfolgten eigene Berechnungen sowie Vergleichsrech-

nungen mit dem Programm TOUGH2. Rechnungen des Antragstellers mit den Pro-
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grammsystemen EMOS und KAFKA wurden nachvollzogen. Auch hier ergab sich in al-

len Fallen eine gute Ubereinstimmung.

Die aufgefuhrten Qualifizierungsmallinahmen beziehen sich alle auf die einphasige
Version von MARNIE. Das im Rahmen des Vorhabens entwickelte QS-Handbuch soll
als Richtlinie fir die um Zweiphasenflussprozesse erweiterte Codeversion MARNIE2
und alle daraus folgenden Weiterentwicklungen dienen und so die Anforderungen des
QM-Handbuchs der GRS /SOF 17/ erfullen. Die Erweiterungen in MARNIE2 sind in
Kap. 4 beschrieben. Die Entwicklung des QS-Handbuchs fir MARNIE2 baut auf den
Erfahrungen zur Qualitatssicherung des Rechenprogramms TOUGH2-GRS auf, die im
BMUB Vorhaben ZIESEL (UM13A03400) gewonnen wurden /HOT 17/. Als Werkzeug
zur Durchfihrung der Testfalle zur Verifizierung und Validierung' von MARNIE2 soll
bevorzugt das von der GRS entwickelte Werkzeug SITA genutzt werden /SEH 16/,
INAV 15/.

Ziele und aktueller Bearbeitungsstand der QS-MaRnahmen zu MARNIE2 sind in der

Tab. 4.1 stichwortartig zusammengefasst.

T Auf die Besonderheiten von Verifizierung und Validierung im Kontext des Langzeitsicherheitsnachwei-
ses wird im QS-Handbuch gesondert eingegangen.
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Tab. 4.1 QS-MalRnahmen zu MARNIE2, Ziele und aktueller Stand
Qs- Ziel Aktueller Bearbeitungsstand
MaBnahme
Entwicklung Modularisierter FORTRAN-90 | Neuentwicklungen bereits in

Code; vollstandig auf
Korrektheit und Robustheit
getestet.

FORTRAN-90, noch viele
Coderelikte vorhanden;
Plausibilitatsprifung fur Eingabe
und Fehlerausgabe auf gutem
Niveau; bisher keine Runtime-
Uberpriifung.

Verifizierung

Umfangreicher Satz an
Rechenfallen zur
Verifizierung, bevorzugt mit
SITA.

Fir MARNIEZ2 bisher
Plausibilitatsprifungen ohne
SITA durchgeflhrt; fir das
urspringliche MARNIE mUssen
existierende Testfalle gesammelt
werden, eventuell Ubertragung
und Erweiterung fir MARNIEZ2;
Dokumentation steht aus.

Validierung

Validierungsmatrix zusammen
mit Uberlegungen zur
Adaquatheit der Modelle, die
die Besonderheiten der
Validierung von
Rechenprogrammen fir den
Langzeitsicherheitsnachweis
bericksichtigen.

Bisher haben keine Arbeiten
stattgefunden.

Dokumentation

Vollstandig dokumentierter
Code im Rahmen eines
mehrteilen GRS-P Berichts.

Programm- und
Eingabebeschreibung flr
MARNIE vorhanden,
Verifizierungs- und
Validierungstests nicht
dokumentiert, QS-Plan erstellt
(dieses Dokument).
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5 Abschatzung der Retardationswirkung der diffusiv zugang-
lichen Porositat in Tonstein

Martin Navarro

In Tonsteinen beeinflusst der Bindungszustand des Porenwassers und die Zuganglich-
keit des Porenraums fir geloste Stoffe den advektiven Transport von Radionukliden.
Porenwasser kann als auleres Schichtwasser und Zwischenschichtwasser an bzw. in
Tonmineralen gebunden sein, so dass es flir Stromungsvorgange nicht mehr zur Ver-
fugung steht. An der Stromung beteiligt sich lediglich das freie Porenwasser, insbeson-
dere nur dasjenige, welches sich nicht auRerhalb der FlieRkanale in sog. ,Totporen®
aufhalt, also das Wasser in der sogenannten FlieBporositét (der Porenraum, der sich

am Stromungsvorgang beteiligt).

Die Zuganglichkeit des Porenraums fur geloste Radionuklide wird von den elektrostati-
schen Wechselwirkungen der gel6sten Spezies mit den Tonmineraloberflachen be-
stimmt. Kationen kdnnen sich auch im gebundenen Porenwasser aufhalten. Anionen
hingegen werden von den negativen Ladungen der Tonmineraloberflachen abgesto-
Ren, wobei die AbstoRung von der lonenstarke der Losung und der Ladung der gelds-
ten Spezies abhangig ist. Naherungsweise halten sich Anionen im freien Porenwasser

auf.

Der Umstand, dass die fir Radionuklide zugangliche Porositat die FlieRporositat tber-
steigt, fihrt dazu, dass Radionuklide sich temporar in undurchstromten Porenbereichen
aufhalten kénnen. Dies durfte — neben der Adsorption von Radionukliden an Tonmine-

raloberflachen — zu einer Retardation des Radionuklidtransports flhren.

Da viele Transportmodelle (wie etwa TOUGH2-GRS) nicht zwischen immobilem und
mobilem Porenwasser unterscheiden, schlug Javeri /NAV 08/ vor, den diesbeziiglichen
Verzégerungseffekt stellvertretend als einen Sorptionsprozess zu beschreiben. Der
vorgeschlagene Ansatz setzt allerdings voraus, dass die Verzégerung aufgrund der
Zwischenspeicherung in Totporen und die Verzégerung durch Sorption makroskopisch
betrachtet wirkungsgleich sind. Die genannte Untersuchung von Javeri /NAV 08/ liel
offen, mit welcher Sorptionsisotherme die Zwischenspeicherung von Radionukliden im
nichtstromenden Porenraum beschrieben werden kann und welche Relevanz dieser
Vorgang fir die Modellierung des Radionuklidtransports in einem Endlagersystem hat.

Diese beiden Fragen sollen nachfolgend behandelt werden.
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5.1 Herleitung der Sorptionsisotherme

Zur Herleitung der Adsorptionsisotherme flir den Vorgang der diffusiven Zwischenspei-
cherung soll ein hypothetischer, nicht-adsorbierender Tracer betrachtet werden. ¢,, sei
der fur den Tracer zugangliche Porenraum, der durchstromt wird (die FlieBporositat)
und ¢; der fir den Tracer diffusiv zugangliche Porenraum, der nicht durchstromt wird

(Die Indizes ,m" und i stehen hier flr ,mobil* und ,immobil*).

Zur naherungsweisen Beschreibung der diffusiven Zwischenspeicherung wird die ver-
einfachte Annahme getroffen, dass im Vergleich zur Advektionsgeschwindigkeit ein
sehr schneller diffusiver Austausch von Tracerpartikeln zwischen durchstromten Poren
und undurchstromten Nachbarporen stattfindet (dies dlirfte bei geringpermeablen Ton-
steinen ndherungsweise der Fall sein). In der Konsequenz herrscht damit in diesen Po-

ren gleiche Tracerkonzentration.

Betrachtet man das Tonsteinvolumen V, die Tracermassen m,, und m; in den durch-
stromten und nichtdurchstromten Porenraumen mit den zugehoérigen Porositaten ¢,,

bzw. ¢;, dann flhrt die Annahme konstanter Konzentration zu der Beziehung

My My
Vom Vi 61

Da der Code TOUGH2-GRS nicht mit Konzentrationen, sondern mit Massenanteilen X
(Anteilen an der Fluidmasse) rechnet, wird Gleichung (5.5) mit Hilfe der (lokal konstan-

ten) Flissigkeitsdichte p; umformuliert und ergibt

o= Mm T 5.2

" Ve Vi (5:2)
Es besteht also eine lineare Beziehung

mi~Xm (53)

zwischen der diffusiv zwischengespeicherten Tracermasse m; und dem Massenanteil

X5, in den durchstrémten Bereichen. Dies lasst vermuten, dass sich der Vorgang der
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diffusiven Zwischenspeicherung unter der Annahme eines schnellen diffusiven Austau-
sches gleichwertig durch eine Adsorption mit linearer Adsorptionsisotherme beschrei-

ben lasst, da fur diese eine ahnliche lineare Beziehung gilt.

Lineare Adsorptionsisothermen werden in der Regel Uber den K;-Wert parametrisiert.
Der Code TOUGH2 definiert zwischen dem Parameter K; und der am Feststoff adsor-

bierten Masse mg die Beziehung

ms =V — P)pspiKaXnm (5.4)

wobei p, die Dichte des Festkorpers ist und ¢ die Porositat, in der sich die Fluide auf-
halten, siehe /PRU 99/, Gleichung 13. In der Ubertragung auf den Vorgang der diffusi-
ven Zwischenspeicherung wird die am Feststoff adsorbierte Masse mg durch die in den

Totporen zwischengespeicherte Masse m; sowie ¢ durch ¢, ersetzt:

my = V(l - d)m)pslede : (55)

Substituiert man in dieser Gleichung m; mit Hilfe von Gleichung (5.2), so erhalt man fir
den Kd-Wert

Ky bi

. (1 - ¢m)ps (5'6)

fur das mit TOUGH2 zu realisierende lineare Adsorptionsmodell.

5.2 Herleitung des Retardationsfaktors

Der Retardationsfaktor fiir die lineare Adsorption wird als das Verhaltnis der Abstands-
geschwindigkeit eines nicht retardierten Tracers v, und der Geschwindigkeit des ad-

sorbierten Tracers v; definiert

R = (5.7)
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Zur Herleitung des Retardationsfaktors fiir den Vorgang der schnellen diffusiven Zwi-
schenspeicherung wird der Tracertransport in einer Saule mit Querschnittsflache A be-
trachtet. Die Saule ist anfanglich tracerfrei. Am Einstromende herrscht eine konstante
Tracerkonzentration. Es wird angenommen, dass wahrend des Einstroms des Tracers
weder hydrodynamische Dispersion noch Diffusion stattfinden, so dass sich eine schar-

fe Konzentrationsfront entwickelt.

Wir nehmen weiterhin an, dass im Zeitintervall At tracerhaltige Losung mit dem Volu-
men V einstromt. Bei Abwesenheit diffusiver Zwischenspeicherung verteilt sich dieses

Volumen im Porenraum ¢,,, Uber die Strecke Lg:

V=ALg by . (5.8)

Im gegenteiligen Fall einer diffusiven Zwischenspeicherung kann die tracerhaltige L6-
sung zusatzlich auch die Totporen einnehmen. Die tracerhaltige Losung verteilt sich

somit Uber die kirzere Strecke L;:

V=AL (¢m + ¢1) . (5.9)

Der Retardationsfaktor lasst sich nun Uber das Verhaltnis der zurlickgelegten Lan-

gen Lg und L; ermitteln:

._E_ Lﬂ/At =E
L/At Ly

(5.10)

Ut

Zusammen mit den Gleichungen (5.8) und (5.9) ergibt sich somit flir den Retardations-
faktor

:¢m+¢i

R
bm

(5.11)

Mit Hilfe von Gleichung (5.6) Iasst sich dies auch durch

42



1_¢m

R=1+ Kyp, (5.12)
m

ausdriicken.

5.3 Numerische Uberpriifung

5.31 Modellaufbau

Zur Uberpriifung der Beziehungen (5.6) und (5.11) erfolgen Simulationen mit dem
Code TOUGH2-GRS.

Das Modellgebiet (siehe Abb. 5.1) stellt einen 3 m langen, linearen Strémungspfad dar.
Die Diskretisierung in horizontale Richtung betragt 300 Elemente, diejenige in vertikaler
Richtung 2 Elemente. Die Elemente der oberen Reihe stellen einen durchgangigen
Stromungspfad vom linken zum rechten Festpotenzialrand zur Verfiigung. Die Ele-
mentverbindungen der unteren Reihe sind in horizontaler Richtung unterbrochen, so
dass nur Verbindungen zur oberen Reihe bestehen. Die untere Reihe stellt also den
undurchstromten, jedoch diffusiv zuganglichen Porenraum dar, d. h. den Totporen-

raum.

inaktives Element Elementzentrum
aktives Element Elementverbindung

SN

/ffff—_ """"""" Tt e
STLT44 IRE

o &

Y

<
<

Breite: 300 Elemente

0.01

Tracermassen-
konzentration

| | I -
0 1 2 3 Entfernungin m

Abb. 5.1 Modellgitter (oben) und initiale Tracerkonzentration (unten)
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Die gesamte Saule ist vollstandig wassergesattigt. Zwischen dem linken Festpotenzial-
rand (2 bar) und dem linken (1 bar) herrscht initial ein stationares Stromungsfeld. Die
Permeabilitdt von 1,159 - 10~1* m?ist so gewahlt, dass ein nicht-sorbierender Tracer
ohne Nutzung der unteren Elementreihe eine Abstandsgeschwindigkeit von 1 m pro
Tag besitzt. Die Porositat der oberen Elementreihe betragt 0.1, die der unteren Reihe

soll variiert werden.

Initial befindet sich der Tracer nur im linken Drittel der Sdule und dem linken Festpo-
tenzialrand. Die Tracer-Massenkonzentration betragt 0.01 (Tracermasse pro Flissig-
keitsmasse). Die Simulationszeit betragt 1 Tag, so dass sich die Tracerfront ohne Re-
tardation und Dispersion erwartungsgemals um einen Meter nach rechts verschiebt.
Die initale Lage der Konzentrationsfront wurde in das Modellgebiet gelegt, um den Ein-

fluss des Festpotenzialrandes auf die Konzentrationsfront gering zu halten.

Zur Modellierung der diffusiven Zwischenspeicherung soll die Tracerdiffusion in den
Totporenraum (im Einklang mit den oben getroffenen Annahmen) schnell ablaufen.
Hierzu werden die Zentrumsabstande zwischen oberen und unteren Elementen von
1 cm auf 2 - 1078 cm verkirzt. Dadurch erhéhen sich die Konzentrationsgradienten, die

den diffusiven Transport antreiben.

Um Einflisse der Diffusion auf die horizontale Dispersion des Tracers auszuschliel3en,
soll der diffusive Transport innerhalb des Stromungskanals gegeniiber dem advektiven

vernachlassigbar sein. Auf der Skala der Gitterelemente (1 cm) soll also

Fdiff,max K Fagy (51 3)

gelten. Wir leiten hieraus im Folgenden eine Anforderung an den Diffusionskoeffizien-

ten ab.

Der advektive Fluss bestimmt sich aus der diskreten Darcy-Gleichung

_kp Ap

aw =" Ay (5.14)
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in der Ap der Differenzdruck zwischen zwei Elementen mit Zentrumsabstand Ax ist, k
die intrinsische Permeabilitat, n die dynamische Viskositat und p, die Flissigkeitsdich-
te. Fur die Diffusionsgleichung wahlen wir die in TOUGH2-GRS implementierte Bezie-
hung

ACmax

o (5.15)

Fiftmax = PmTo1d

7 ist hier die Tortuositat, d der Diffusionskoeffizient und AC,,,x der maximale Massen-

konzentrations-Unterschied zwischen zwei Elementen. Damit ergibt sich

k A
do——P (5.16)
77 ACmaX ¢m T

AuUS ACpax = 0,01, Ap = 100.000 Pa, k = 1,159 - 10~** m?,7 = 0,001 Pa's (bei T = 20 °C),
¢m = 0,1 und T = 1 ergibt sich

d « 0,001159 m?s~1

Fir die Simulationen wird daher eine Diffusionskonstante d = 10~ m2s~! fur die Diffu-

sion des Tracers in Wasser angesetzt.

5.3.2 Ergebnisse

Es werden 7 Rechenfalle betrachtet (siehe Tab. 5.1):

¢ Rechenfall ,NoRet100“ dient der lllustration des unretardierten Tracertransports
ohne Diffusion und Adsorption. Nach einem Tag sollten die Tracer um 1 m vor-

geruckt sein.

¢ Die Ubrigen 6 Rechenfalle simulieren den retardierten Tracertransport und die-
nen dem Nachweis der Korrektheit der Gleichung (5.12). Die Falle ,Exch25%,
,Exch50“ und ,Exch75" erzeugen Retardation durch diffusiven Traceraustausch
zwischen FlieRpfad und Totporen. Die Porositaten der Totporen wurden anhand
von Gleichung (5.11) so dimensioniert, dass die Tracerfront nach einem Tag um
0,25 m, 0,50 m bzw. 0,75 m vorrickt. Die Falle ,NoExch25“, ,NoExch50“ und

,NOExch75" erzeugen die Retardation durch lineare Adsorption. Die Kd-Werte
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wurden hier nach Gleichung (5.12) berechnet. Im Falle der Korrektheit der Glei-

chung sollte der Tracer bei diesen Rechenféllen in einem Tag ebenfalls um
0,25 m, 0,50 m bzw. 0,75 m vorrucken.

Tab. 5.1 Unterscheidende Merkmale der betrachteten Rechenfalle
Rechenfall Transport- Retardations- Retardations- Porositat der Aquivalenter Kd-
strecke pro Tag faktor mechanismus Totporen Wert fiir die Adsorp-
tion
Exch25 0,25 m 4 Diffusiver 0,4 nicht relevant
Austausch mit
Exch 50 0,5m 2 Totporen 0,1
Exch 75 0,75 m 4/3 1/30
NoExch25 0,25m 4 Adsorption nicht 1,258 - 10™* m¥/kg
(angestrebt) relevant
NoExch 50 0,5m 2 4,193 - 1075 m¥kg
(angestrebt)
NoExch 75 0,75 m 4/3 1,398 - 107> m3¥/kg
(angestrebt)
NoRet100 1m 1 Keine nicht nicht relevant
Retardation relevant

lllustration des unretardierten Tracertransports

Abb. 5.2 zeigt die Tracerkonzentration im Rechenfall NoRet100 (keine Retardation) zu
den Simulationszeitpunkten 0 d (Initialzustand), 0,25 d, 0,5 d, 0,75 d und 1 d. Die initial

scharfe Konzentrationsflanke flacht sich im Laufe des Transportes ab. Da weder Ad-

sorption noch Diffusion stattfinden, ist die Abflachung Ausdruck der numerischen Dis-

persion. Aufgrund der konstanten FlieRgeschwindigkeit ist der Ort mittlerer Konzentra-
tion (5+107°) nach 0,25d, 0,5 d, 0,75 d und 1 d wie erwartet um 0,25 m, 0,5 m, 0,75 m

bzw. 1m vorgeruckt.
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Abb. 5.2 Konzentrationsentwicklung des nicht-retardierten Tracers

Vergleich der Retardationsmechanismen

Abb. 5.3 zeigt die Ergebnisse der 6 Simulationsrechnungen mit Retardation. Angezeigt
werden die Tracerkonzentration im durchstromten Porenraum (dicke gestrichelte Li-
nien) und im nichtdurchstromten Porenraum (dinne durchgezogene Linien) nach ei-
nem Tag. Die Lage der Tracerfront (Konzentration von 5-107°) trifft die intendierten
Transportgeschwindigkeiten von 0,25 m/d, 0,5 m/d und 0,75 m/d exakt. Insbesondere
zeigt die Ubereinstimmung der Rechenfallpaare Exch25-NoExch25, Exch50—
NoExch50 und Exch75-NoExch75, dass die Berechnung aquivalenter Kd-Werte nach
Gleichung (5.12) korrekt ist.

1E-05 F

7.5E-06

5E-06 -

Tracerkonzentration (1)

2.5E-06 |-

1 1.25 15 1.75 2
Position (m)

Abb. 5.3 Vergleich der Konzentrationsprofile bei diffusiver Zwischenspeicherung (diinne
durchgezogene Linien) und bei Adsorption (dicke gestrichelte Linien) fir die Re-
chenfalle Exch25 und NoExch25 (schwarz), Exch50 und NoExch50 (rot) und Exch
75 und NoExch75 (blau).
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5.4 Abschitzung von Retardationswerten fiir Tonstein

Anhand der in /GAU 02/ angegebenen Daten fiir den schweizerischen Opalinuston er-
folgt eine Abschatzung von Retardationswerten fir Kationen. Fir die physikalische Po-
rositdt (und damit fur den fir Kationen in etwa zuganglichen Porenraum) schatzt
/IGAU 02/ (S. 255) einen Wert von 0,12 ab, wobei das freie Porenwasser einen Anteil
zwischen 30 % und 55 % besitzen soll. Ferner nehmen Gautschi et al. /GAU 02/ an,
dass die Flielporositat der Porositat flr das freie Porenwasser entspricht. Es ist jedoch
denkbar, dass auf diese Weise die Fliel3porositat Uberschatzt wird, da in gemessenen

FlieBporositaten auch Totporen enthalten sein kénnen.

Um den Retardationsfaktor anhand Gleichung (5.11) berechnen zu kdnnen, setzen wir
¢, + ¢; auf die physikalische Porositat von 0,12 und ¢, auf die FlieRporositat, die wir
hier mit 30 % der physikalischen Porositat ansetzen. Mit Gleichung (5.11) erhalten wir
somit (fur Kationen) einen Retardationsfaktor von ca. 3,3, der allein der Wirkung von
Totporen zuzuschreiben ist. Dies entsprache unter Anwendung von Gleichung (5.12)
und bei Annahme einer Gesteinsdichte von 2430 kg/m® einem aquivalenten Kd-Wert
von ca. 3,5:10°° m*/kg. Dieser Kd-Wert liegt i. d. R. mehrere Grofenordnungen unter
den durch Adsorption verursachten Kd-Werten fiir Kationen (Beispiel: 20 m3kg fir U-
238 im Opalinuston /JOH 02/).

Der errechnete aquivalente Kd-Wert liegt im Bereich der Kd-Werte fiir das in anioni-
scher Spezies vorliegende Radionuklid 1129. Johnson et al. /JOH 02/ verwenden fiir
1129 einen Kd-Referenzwert von 3:-10-° m®/kg, wobei die pessimistische Schatzung bei
310 m3¥kg und die optimistische Schatzung bei 4-104 m3kg liegt. Diese Ubereinstim-
mung kénnte darauf hindeuten, dass die fir Anionen gemessenen Kd-Werte nicht einer

Adsorption, sondern der zurlickhaltenden Wirkung von Totporen geschuldet sind.

5.5 Schlussfolgerung

Es konnte gezeigt werden, dass sich der diffusive Austausch zwischen durchstrémten
Poren und nichtdurchstrdomten Nachbarporen unter vereinfachenden Annahmen wir-
kungsgleich zu einer linearen Adsorption an Mineraloberflachen verhalt. Zu diesen An-
nahmen gehort ein im Vergleich zum advektiven Transport schneller diffusiver Aus-
tausch von Tracerpartikeln zwischen durchstrémten und undurchstromten Poren, was

bei geringpermeablen pordsen Medien wie Tonstein ndherungsweise gegeben sein
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durfte. Es wurde gezeigt, dass anhand der Gleichungen (5.11) und (5.12) aquivalente
Retardationsfaktoren berechnet werden kdénnen, um den Prozess des Partikelaus-
tauschs zwischen durchstrémten und undurchstrébmten Poren durch einen Adsorpti-

onsprozess darzustellen.

Abschatzungen fiir den Opalinuston ergaben, dass die aquivalenten Kd-Werte fir den
Transport von Kationen in Tonstein vernachlassigbar gering sind. Sie liegen aber im
Bereich der fur Anionen gemessenen Kd-Werte, so dass es mdglich erscheint, dass
diese Messwerte zumindest teilweise durch den zwischenspeichernden Effekt von Tot-

poren zu Stande kommen.

Fir die TOUGH2-Codefamilie ergibt sich somit kein Weiterentwicklungsbedarf, um die
zwischenspeichernde Wirkung von Totporen zu erfassen. Innerhalb von Sicherheits-
analysen fiur Tonstein dirfte diese Wirkung angesichts bestehender Unsicherheiten

zum Sorptionsverhalten des Tonsteins vernachlassigbar gering sein.
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6 Codeentwicklungen fiir TOUGH2-GRS

Martin Navarro
Kap. 6.4: Stephan Hotzel & Martin Navarro

Die folgenden Kapitel beschreiben die im vorliegenden Vorhaben durchgeflhrten
Codeentwicklungen zum Code TOUGH2-GRS. Diese umfassen die Erweiterung des
Codes um temperaturabhangige Kapillardriicke und den Prozess des Anionenaus-
schlusses. Die umfangreichste Entwicklung bestand in der Portierung der von der GRS
stammenden Erweiterungen des Codes TOUGH2-GRS auf den Multi-Prozessor-Code
TOUGH2-MP. Der resultierende Code wurde TOUGH2-MP-GRS genannt.

6.1 Entwicklung des Codes TOUGH2-MP-GRS

6.1.1 Motivation

Die Modellierung von Transportprozessen im Nahfeld eines Endlagers im Salinar be-
schrankt sich in der Regel auf das Endlagerbergwerk und lasst das impermeable
Wirtsgestein unbeachtet. Transportrechnungen fir das Nahfeld eines Endlagers in
Tonstein missen hingegen das Wirtsgestein im Gittermodell bertcksichtigen, weil die-
ses ein Transportmedium darstellt. Durch den Einbezug des Wirtsgesteins in das Mo-
dellgebiet erhoht sich jedoch die Anzahl der Gitterelemente drastisch, was beim Code
TOUGH2-GRS zu signifikanten Performance-Problemen flhren kann, wie die im Vor-
haben ZIESEL /KOC 16/ durchgeflihrten Simulationen mit groRen Modellgittern zeigen.

Um Simulationen mit groRen Modellgittern zeiteffizient durchfiihren zu kénnen, wurden
die GRS-seitigen Codeerweiterungen von TOUGH2-GRS im vorliegenden Vorhaben
auf den Multi-Prozessor-Code TOUGH2-MP /ZHA 08/ portiert. Der resultierende Code
wurde TOUGH2-MP-GRS genannt.

Im Folgenden werden die im Vorhaben durchgefiihrten Arbeiten und Ergebnisse dar-
gestellt, wobei auf eine detaillierte Beschreibung der Codefunktionen verzichtet wird,
die im User Manual /NAV 18b/ zu finden ist.

Eine Uberpriifung des Codes fand durch Anwendung von SITA-Verifikationstests auf
TOUGH2-MP-GRS statt, die im AP 3 dieses Vorhabens erstellt wurden (siehe dazu

Kapitel 6.6). Der Code wurde weiterhin anhand von Strémungs- und Transportberech-
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nungen fur Systeme mit salinarer Dichteschichtung getestet, die in Kapitel 7 dokumen-
tiert sind.

6.1.2 Umfang der Portierung

Es wurde eine weitgehende Funktionsgleichheit der Codes TOUGH2-GRS und
TOUGH2-MP-GRS angestrebt. Dies hatte zur Folge, dass einige Funktionen von
TOUGH2-MP, die nicht mehr mit den Funktionen von TOUGH2 Ubereinstimmen, riick-
entwickelt werden mussten. Dies betraf z.B. die Nummerierung der Kapillardruckfunkti-
onen oder die Struktur der Zeitreihenausgaben FOFT, COFT, GOFT und DOFT. Eine
vollstandige Funktionsgleichheit konnte wegen grundsatzlicher Unterschiede zwischen
TOUGH2 und TOUGH2-MP nicht hergestellt werden. Eine detaillierte Dokumentation
des Funktionsumfanges von TOUGH2-MP-GRS und der Abweichungen vom Code
TOUGH2-GRS findet sich im User Manual /NAV 18b/.

Die GRS-seitigen Erweiterungen von TOUGH2-GRS sind Uber Fortran-Module imple-
mentiert (siehe Tab. 6.1). Die Fortran-Module COMP, CORFL, CORRO, DEGRA,
FISS, GCOMP, PRLIM, RELA und RN fiihren neue physikalische Prozesse ein und

werden deshalb auch ,Prozessmodule” genannt.

Tab. 6.1 Fortran-Module von TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-GRS

Fett gedruckte Module fiihren neue Eingabedatenblécke ein. Die Namen der Datenblécke

stimmen mit den Modulnamen Uberein.

Fortran-Module
Ebene Beschreibung
TOUGH2- TOUGH2-MP-
GRS GRS
10 PROGFLOW PROGFLOW Schnittstellenroutinen fur den TOUGH2- und TOUGH2-MP-
Kern
9 TEST TEST Plausibilitatstests fur Eingabedaten
OUTPUT OUTPUT Erweiterte Ausgabe
ANALYSE - Laufzeitmonitoring zur physikalischen Interpretatoin von
Konvergenzproblemen
NEWBLOCKS | NEWBLOCKS Allgemeine Routinen fir neue Eingabebldcke
8 PERM PERM Permeabilitdtsroutinen und ausgelagerte Permeabilitatsvar-
iablen
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Fortran-Module

Ebene Beschreibung
TOUGH2- TOUGH2-MP-
GRS GRS
7 CNTRL CNTRL Programmsteuerung
COMP COMP Kompaktion von Salzgrus in konvergierenden Hohlrdumen
im Steinsalz
CORFL CORFL Korrosion von Abdichtungen durch Fluide
CORRO CORRO Gasbildung aufgrund von Metallkorrosion mit gekoppeltem
Wasserverbrauch
DEGRA DEGRA Zeitabhangige Permeabilitatsanderungen
DOFT DOFT Zeitreihenausgaben fiir Gebiete
FISS FISS Gastransport durch Offnung von Mikrorissen
GCOMP GCOMP Eigenschaften der Hauptgaskomponente
PRLIM PRLIM Druckbegrenzung durch Gasinfiltration
PTIME PTIME Printout-Zeiten (wie TIME, jedoch mit hdherer Prazision der
Zeitangaben)
RN RN Zerfall, Advektion, Diffusion, Anionenausschluss fiir Radio-
nuklidketten
RANGE RANGE Begrenzung der Primarvariablen
6 RELA RELA Funktionale Abhéngigkeiten der Permeabilitat und Kapillar-
driicke
5 PORO PORO Allgemeine Routinen fiir Porositdtsanderungen und ausge-
lagerte Porositatsvariablen
4 ALARM ALARM Berichtssystem fiir Meldungen, Warnungen und Fehler
- TIMER Messung der CPU-Zeit
3 MISC MISC Allgemeine Konstanten und Routinen
2 TOUGH MODULES Zugriff auf globale TOUGH2- und TOUGH2-MP-Variablen
1 SIZES (nicht benétigt) | Statische Arraygréfen

Die Portierungsarbeiten umfassten alle Module bis auf das Modul SIZES, das fir
TOUGH2-MP obsolet geworden ist, sowie das Modul ANALYSE, das der Fehleranaly-

se dient.

Die allgemeine Struktur der portierten Codeteile wurde nicht gedndert. Es mussten je-

doch zusatzliche Routinen fir die Interprozesskommunikation implementiert werden.

Lese- und Schreiboperationen werden bei TOUGH2-MP ausschlief3lich durch den Mas-

terprozess (Prozess 0) durchgefiihrt, wodurch eine Interprozesskommunikation fiir die
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Verteilung und das Empfangen von Eingabe- und abgeleiteten Daten erforderlich wur-
den. Daruber hinaus ist bei den meisten Prozessmodulen keine weitere Prozesskom-
munikation erforderlich. Eine Ausnahme bildet hier das Radionuklidtransportmodul RN,
das wegen der von ihm durchgeflhrten numerischen Losung der Flussgleichungen zu-
satzliche Prozesskommunikation benétigt. Verstarkte Prozesskommunikation tritt auch
beim Modul OUTPUT auf, das fur die Ausgabe der Simulationsergebnisse zustandig

ist, die es von den einzelnen Prozessen sammelt und geordnet ausgeben muss.

Um Performanceprobleme identifizieren zu kénnen, wurde der Code TOUGH2-MP-
GRS mit dem Modul TIMER ausgestattet, das Messungen der CPU-Zeit zur Abarbei-

tung einzelner Codeteile erleichtert.

6.1.3 Spezifische Probleme der Portierung

TOUGH2-MP nimmt eine Parallelisierung Uber eine Zerlegung des Modellgebietes in
mehrere Teilgebiete vor, die von jeweils einem Prozess bearbeitet werden. Die Inter-
prozesskommunikation wird Uber das Message Passing Interface MPI| vorgenommen.
Die Gebietszerlegung erfolgt Uber das Softwarepaket METIS, die parallele Losung der

linearen Differenzialgleichungen Uber das Softwarepaket AZTEC.

Eine der wesentlichen Herausforderung der Portierung von TOUGH2-GRS nach
TOUGH2-MP ist das Verstandnis der Indizierungssysteme flr Arrays sowie der von
TOUGH2-MP durchgefuhrten Wechsel der Indizierungssysteme. Indexierungsfehler
stellten neben fehlerhafter Interprozesskommunikation eine der haufigsten Fehlerquel-
len bei der Portierung dar. Das Indexierungssystem von TOUGH2-MP und TOUGH2-
MP-GRS soll daher kurz dargestellt werden.

Globale Indizes (d. h. Indizes flr das Gesamtgebiet) werden, wie auch bei TOUGH2
Ublich, Uber die Reihenfolge definiert, in denen Elemente und Elementverbindungen in
der Gitterdefinition (MESH-Datei) erscheinen. Globale Indizes flr Elemente laufen von
1 bis MNEL (TOUGH2-MP kennt nur noch aktive Elemente, deren Anzahl NEL ist) und

fur Elementverbindungen von 1 bis NCON.
Untergebiete besitzen nur eine Teilmenge von Elementen und Elementverbindungen,

die auf ihrem jeweiligen Prozess beginnend mit 1 durchnummeriert werden. Dies ist die

lokale (prozesspezifische) Indizierung von Elementen und Elementverbindungen, die
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mit den globalen Indizierungen nicht Ubereinstimmen. Lokale Elementindizes laufen

von 1 bis LNEL, lokale Verbindungsindizes von 1 bis LNCON.

Jedes Untergebiet besitzt Elemente, die tber Elementverbindungen mit Elementen an-
derer Untergebiete verbunden sind. Diese Elemente werden Randelemente (boundary
elements) genannt, alle anderen Elemente interne Elemente (internal elements). Die
lokalen Elemente sind so geordnet, dass zunachst die internen Elemente kommen, da-
nach die Randelemente (bis Index NEL) und schlie8lich die gebietsfremden Randele-
mente der benachbarten Untergebiete, die sogenannten externen Elemente (external

elements), bis Index LNEL.

Die externen Elemente sind notwendig, um Flisse zwischen Untergebieten berechnen
zu kénnen. Die Prozesse der benachbarten Untergebiete miissen sich hierzu regelma-
Rig austauschen, um Anderungen von externen Elementen auf Randelemente zu Uiber-
tragen. Ein solcher Austausch musste insbesondere flir das RN-Modul programmiert
werden, da dieses Modul im Gegensatz zu den anderen GRS-Modulen Flussberech-
nungen durchfihrt. Der Bulirsch-Stoer-Léser wurde zu diesem Zwecke parallelisiert,
um die Prozesse im Lésungsverfahren zu koordinieren und den Update der Randele-
mente (d. h. die Ubertragung von flussbedingten Zustandsénderungen von den exter-

nen Elementen auf die Randelemente) durchzufihren.

Der von TOUGH2-MP durchgefiihrte Wechsel vom globalen zum lokalen Indexie-
rungssystem ist komplex und wurde eingehend studiert. Die meisten element- und ver-
bindungsspezifischen Arrays werden mit globalen Indizes im Rahmen der Routinen
INPUT und RFILE eingelesen. Nach der Gebietszerlegung durch die Routinen METIS

und Az transform erfolgtim Rahmen der Aufrufabfolge

AllocGlobalArray?2 = DistrData 2 AllocGlobalArray3 = RFILEWRK

eine Aufteilung der global indexierten Arrays (die auf dem Masterprozess liegen) auf
kleinere, lokal indexierte Arrays (die auf den einzelnen Prozessen liegen). Hierdurch
wird das auf dem Masterprozess liegende, global indexierte Array Uberschrieben. Von
diesem Verfahren betroffen ist z. B. das Array fur die Porositdten PHT oder das Array

fur die Primarvariablen X.

Fir die Datenausgabe ist es wichtig, einige Arrays mit globaler Indexierung zu erhal-

ten, wie z. B. die Elementliste fir die Zeitreihenausgabe (die Uber den Datenblock
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FOFT eingegeben wird). Die betreffenden Arrays werden von TOUGH2-MP-GRS zu
diesem Zwecke gespeichert. Die Speicherung globaler Arrays erfordert dabei eine ge-

naue Analyse des Quellcodes?.

Es ist zuweilen notwendig, sowohl den lokalen als auch den globalen Index zu kennen.
TOUGH2-MP ermdglicht dies Uber die prozessspezifischen Arrays update und up-
date index sowie external und external index. Der Vektor update index
(ui) +1 ist der lokale Elementindex fur das Element mit dem globalen Elementindex
gl = update(ui). Der Vektor extern index (ui) +1 ist dagegen der lokale
Elementindex fir das Element mit dem globalen Elementindex gi = external (ui).
AuRerdem liefert die Datenstruktur data org umfangreiche Informationen zu Nach-
bargebieten, Prozess-IDs, Anzahl der Randelemente usw., die notwendig sind, um die

Aktualisierung von Rand- und externen Elementen durchflihren zu kénnen.

2 Will man die temporaren, globalen Arrays (z.B. EVOL) dauerhaft bekannt machen, sollte man die Werte
nicht in der Routine ReadMesh abgreifen, sondern in DistrData, da ReadMesh nicht gelesen wird,
wenn die generierten Gitterdateien MESHA und MESHB schon existieren.
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6.2 Erweiterung um den Prozess des Anionenausschlusses

Im Porenraum von Tonsteinen treten geladene Spezies in Wechselwirkung mit den ne-
gativen elektrostatischen Feldern von Tonmineraloberflachen. Wahrend der advektive
und diffusive Transport von Kationen auch nahe der Tonmineraloberflachen in den dif-
fusiven Doppelschichten stattfinden kann, ist der nutzbare Porenraum flir Anionen
stark eingeschrankt. Dieser Effekt wird Anionenausschluss (anion exclusion) genannt
/IGVI 91/. Zu seiner Implementierung in die Codes TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-
GRS wurde, ausgehend von den in den Codes implementierten Flussgleichungen, ein
einfaches, heuristisches Modell entwickelt, das an experimentelle Befunde angepasst
werden kann. Zur Herleitung dieses Modells wird von einer scharfen Abgrenzung zwi-
schen zuganglichem und unzuganglichem Porenraum ausgegangen, eine Annahme
die eine Vereinfachung der tatsachlichen Verhaltnisse ist. Technische Details zur Im-
plementierung finden sich in /NAV 18b/. Die nachfolgenden Modellerlduterungen erfol-
gen der Einfachheit halber fUr eine einzige, negativ geladene Spezies und eine einzige

Phase.

6.2.1 Advektiver Anionentransport

Wir betrachten zuerst den advektiven Transport von Anionen. Fur die Verbindung
zweier Gitterelemente berechnet TOUGH2 den advektiven Massenfluss F,q, einer

Komponente (in kg/sec) als Produkt des Phasenflusses Fpp,se Und des Massenanteils

der transportierten Komponente im Fluid:
Fagv = Fphase X (6.1)

Fur den advektiven Transport von Anionen im zuganglichen Porenraum verwenden wir

daher den Ansatz
Faay = Aphase X, (6.2)

wobei thase der Phasenfluss im zuganglichen Porenraum und X der Anteil des Anions

an der Fluidmasse ist. Die Massenanteile X und X beziehen sich auf verschiedene Flu-
idvolumina, so dass sich mit der Porositat ¢ und der fiir das Anion unzugéanglichen Po-

rositat ¢ folgende Beziehung ergibt:
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X=X ¢ .
1_¢ex

(6.3)

Bei dieser Beziehung wurde von einer homogenen Komponentenverteilung im jeweils
zuganglichen Porenraum und einer homogenen Fluiddichte ausgegangen. Es gilt X >
X, was — fur sich allein genommen — den advektiven Anionenfluss F,4, beschleunigt.
Auf der anderen Seite ist aber der Fluidfluss im zuganglichen Porenraum F"phase kleiner

als der Gesamtfluss Fyp,se, Wodurch ein gegenlaufiger Effekt erzeugt wird.

Welche Faktoren den Anionenstrom beeinflussen, wird unter der unphysikalischen An-
nahme deutlich, dass die Partikelgeschwindigkeit im gesamten Porenraum konstant ist.
Die Beschrankung von Anionen auf zentrale Porenbereiche hatte dann wegen der
Uberall gleichen FlieRgeschwindigkeit keinen Einfluss auf den Anionenfluss. Anionen-
ausschluss kann also nur dann den advektive Transport von Anionen beschleunigen,
wenn die Flussdichten in den fir Anionen zuganglichen Porenbereichen gréfier sind
als in den unzuganglichen Porenbereichen (was in der Realitdt zu erwarten ist). Die
Wirkung des Anionenausschlusses auf den advektiven Anionentransport hangt also

von der Heterogenitat des Fliel3feldes ab, d. h. von der Beziehung zwischen thase and

F,

phase- ZUr Beschreibung dieser Beziehung verwenden wir den Ansatz

Fonase = Fphase (1 — Raow) (6.4)
Im oben geschilderten, unphysikalischen Fall konstanter Flieligeschwindigkeit muss

Fonase X = Fphase X (6.5)
gelten und damit

X 1_qf)ex
R =1l—-5=—. .
tow=1-%=— (6:6)

Somit diirfte fir naturliche Bedingungen

OSRmW<1—§ (6.7)
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gelten, wobei mit Rg,,, = 0 der héchste Anionenfluss erreicht wird, weil der Fluidfluss in

diesem Fall ausschlief3lich in dem flir Anionen zuganglichen Porenraum stattfindet.

6.2.2 Diffusiver Anionentransport

Die in TOUGH2 implementierte Flussgleichung fir die diffusive Flussdichte einer Kom-

ponente (Masse pro Flache und Zeit) in einer Phase lautet
Fdiff = — ¢ Tp avx. (68)

Dabei ist d der molekulare Diffusionskoeffizient fiir die Diffusion in der freien Phase, p
die Phasendichte, 7 ein Geometriefaktor und ¢ die Porositat. Der Porositatsfaktor be-
schrankt den diffusiven FlieRquerschnitt auf den Porenraum, der Geometriefaktor bildet
hingegen den Einfluss gewundener Transportpfade ab und erhéht sich mit sich verrin-

gernder Tortuositat dieser Pfade.

Die abgeleitete Gleichung fur den Anionenausschluss erfolgt durch Substitution der Pa-

rameter ¢, T und X durch die Parameter ¢, 7 und X des eingeschrénkten FlieRpfades.

Fdiff = —$ T P d V)? (69)

X wurde oben bereits eingefiihrt. Der neue FlieRquerschnitt ¢ kann gleich ¢ — ¢y ge-

setzt werden.

Fir den Geometriefaktor fuhren wir die Beziehung

T =17 (1= Reort) (6.10)

ein, mit dem reduzierenden Faktor 1 — R, der kleiner als 1 sein sollte (kleine Werte
von Ri,: erhdhen die Tortuositat). Die Variablen ¢ und t sind elementspezifisch. In
den diskretisierten Flussgleichungen erfolgt ihre Berechnung durch ein (durch die Inter-

face-Zentrums-Abstande) gewichtetes harmonisches Mittel.

Bei unverandertem Geometriefaktor (R, = 0) und homogenem Material bleibt der dif-
fusive Fluss unverandert, da ¢ VX = ¢ VX. Unter instationdren Bedingungen erhéht der
Anionenausschluss unter diesen Bedingungen jedoch die Geschwindigkeit der diffusi-

ven Front.

59



6.2.3 Verifikationstests

Der Fall Rgow = 0 wurde fur die Erstellung zweier Verifikationstests fur die Implemen-
tierung des Anionenausschlusses im RN-Modul von TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-
GRS genutzt.

Das fur beide Testfalle verwendete Modellgebiet besteht aus zwei horizontalen, eindi-
mensionalen FlieRstrecken mit einer Lange von 3 m und einer Auflésung von 100 Git-
terelementen pro Meter. Das Modellgebiet ist und verbleibt wassergesattigt. Links (Po-
siton 0 m) und rechts (Position 3 m) wird das Modell von Festpotenzialrdndern

(inaktive Elemente) begrenzt.

Der erste Testfall untersucht den rein advektiven Transport eines idealen Trancers, der
zweite den rein diffusiven Transport. Die FlieRstrecke 1 besitzt eine Porositat von 0.1,
die fur den Trancer vollstandig zuganglich ist. FlieRstrecke 2 besitzt dagegen eine Po-
rositat von 0.3 mit einem fur Anionen zuganglichen Porenraum von 0.1. Der fir den
Tracer zugangliche Porenraum ist also bei beiden Fliel3strecken gleich. Somit sollten in
beiden FlieRstrecken gleiche advektive und diffusive Geschwindigkeiten der Tracer-

front resultieren.

Testfall fiir den rein advektiven Transport

Der Tracer wird zwischen Position 0 m und 1 m (linkes Modellgebiet) mit einer Kon-
zentration von 1 kg/m?® (Masse pro zuganglichem Porenraum) platziert. Ein entspre-
chender Konzentrationswert wird an den linken Festpotenzialrdndern vorgegeben. In
den aktiven Elementen wird, um diesen Konzentrationswert zu erreichen, eine Masse
von 0,001 kg eingebracht, die homogen im ersten Meter der FlieRstrecken verteilt wer-

den.

In beiden Fliel3strecken wird durch Anlegen eines Druckgefalles von links nach rechts
ein Flussigkeitsfluss erzeugt, und zwar so, dass in FlieRstrecke 1 eine Abstandsge-
schwindigkeit von 1 m/d entsteht. Wie die Abbildung zeigt, wandert die Front (Lage
festgelegt durch die Halfte der initialen Konzentration) in beiden Saulen mit gleicher
Geschwindigkeit. Dies zeigt die korrekte Implementierung des Anionenausschlusses

far Rflow =0.
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Porositét 0.1, kein Anionenausschluss
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Abb. 6.1 Position der advektiven Tracerfront mit (unten) und ohne (oben) Anionenaus-

schluss im Verlauf eines Tages

Testfall fiir den rein diffusiven Transport

Zur Verifikation des diffusiven Transports wird lediglich in den linken inaktiven Elemen-
ten eine Konzentration von 1 kg pro zuganglichem Porenvolumen eingestellt. Alle akti-
ven Elemente sind initial tracerfrei. Abb. 6.2 zeigt die Tracerkonzentrationen nach ei-
nem Tag. Die Ubereinstimmung der Kurven mit und ohne Anionenausschluss macht
deutlich, dass der Anionenausschluss auch fiir den diffusiven Transport korrekt imple-
mentiert wurde.
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Abb. 6.2 Tracerkonzentration mit und ohne Anionenausschluss nach einem Tag
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6.3 Erweiterung um temperaturabhangige Kapillardriicke

Kapillardriicke sind nicht nur sattigungsabhangig, sondern kénnen sich auch mit stei-
gender Temperatur verringern. Die Temperaturabhangigkeit von Kapillardriicken kann
in Endlagerbereichen eine Rolle spielen, wenn unter ungesattigten Bedingungen starke
Temperaturgradienten auftreten. Dies kann beispielsweise in der Nahe warmeentwi-
ckelnder Abfélle in der Aufsattigungsphase eines Endlagers der Fall sein. Die Codes
TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-GRS wurden daher um eine optionale Temperatur-
abhangigkeit der Kapillardruckkurven erweitert. Diese Erweiterungen werden durch das
neue erstellte Modul RELA gesteuert. Technische Details zur Implementierung und
zum RELA-Modul finden sich in /NAV 18b/.

6.3.1 Modell

Nach /GRA 14/ steht der Kapillardruck p. bei einer bestimmten Temperatur T auf fol-

gende Weise mit dem Kapillardruck bei Referenztemperatur T,.¢ in Beziehung:

B + (T + 273.15)
B + (Tret + 273.15)

Pc(S, T) = pc(S, Trer) (6.11)

Temperaturen werden hier in Grad Celsius angegeben. Die Konstante 3 wird durch

=2 (6.12)
definiert, wobei a und b Konstanten der Gleichung
y'8 =a+b (T +273.15) (6.13)

fir die Oberflachenspannung y'8 sind. Nach /GRA 14/ variiert 8 zwischen -800 K und
-330 K, wobei Werte zwischen -566 K und 438 K fur siltigen Lehm gefunden wurden.

6.3.2 Verifikationstest

Zur Verifikation der temperaturabhangigen Kapillardriicke wird die Aufsattigung zweier
Gitterelemente betrachtet, die eine konstante Temperatur von 20 °C bzw. 60 °C besit-

zen. Die fur beide Elemente vorgegebene Kapillardruckfunktion bei Referenztempera-
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tur T..s = 20 °C ist eine lineare Funktion, die im Sattigungsbereich zwischen 0 und 1
von -100 auf 0 ansteigt (TOUGH2 definiert Kapillardriicke negativ).

Der Parameter g wird auf -646.3 °C gesetzt, damit die Kapillardricke, entsprechend
Gleichung (6.11), bei 60 °C genau um den Faktor 0.5 gegeniber den Kapillardricken

bei Referenztemperatur abfallen.

Die Abb. 6.3 vergleicht die Ergebnisse der Modellrechnung mit den analytischen L6-
sungen. Die Uberstimmung belegt die korrekte numerische Implementierung der Glei-
chung (6.11).

100 emm———————7———+—+—+—+rr— — ——
analytische Losung fiir 20° C = == numerische L&sung fiir 20 °C

80 [ analytische Lésung fiir 60° C — — numerische Losung fiir 60 °C 3
©
a
£
S F 1
s 60F ¥
5 r 1
8
S
©
x r 1
g 40 .
2 C 1
’('U' L
g r
g s
= r

20 | ]

0: ......... | S S S SR N SR SR SR R SO S S R S S N | I R S R S S R R L

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
Flissigkeitssattigung

Abb. 6.3 Sattigungsabhangige Kapillardriicke fir zwei verschiedene Temperaturen
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6.4 Erweiterung der Radionuklid-Freisetzungsmodelle (Review ausste-
hend)

Das Radionuklidmodul von TOUGH2-GRS, version 1, ermoglicht nur die instantane
Freisetzung von Radionukliden aus den Abfallen zu einem bestimmten Simulations-
zeitpunkt (entsprechend einer Instant Release Fraktion). Hiermit sind keine komplexen
Freisetzungscharakteristiken modellierbar, die dadurch entstehen kdénnen, dass
Behalter unterschiedliche Ausfallzeiten besitzen, Radionuklide unterschiedlich stark
fixiert sind und je nach Fixierungsart unterschiedliche Freisetzungsverldufe zu erwarten
sind. Das Radionuklidmodul wurde daher in diesem Vorhaben um erste, komplexere
Freisetzungsmodelle erweitert /NAV 18b/, wobei im Rahmen der Vorhabenslaufzeit
keine vollstandige Funktionsfahigkeit erzielt werden konnte. Es wird jedoch damit ge-
rechnet, dass zur Fertigstellung nur noch geringfligige Codeanderungen nétig sind.

Weitere Freisetzungsmodelle sollen in Zukunft erganzt werden.

6.4.1 Konzept und Eingabe

Beim bisherigen Radionuklidmodul wurden Radionuklide Uber einen sogenannten
Place-Befehl direkt ins FlieRsystem Ubertragen, wobei es mdglich war, einen Mobilisie-
rungszeitpunkt anzugeben. Die immobilen Radionuklide sind dabei dem radioaktiven
Zerfall unterworfen. Der Place-Befehl wird aus Griinden der Abwartskompatibilitat bei-
behalten, jedoch werden zusatzliche Befehle fir komplexere Freisetzungsmodelle im-
plementiert. Die Radionuklide werden hierbei in Behaltergruppen platziert, in denen sie
dem radioaktiven Zerfall unterworfen sind. Die Freisetzung der Radionuklide aus den
Behaltern in das Flielisystem erfolgt Giber definierte Freisetzungsmodelle bzw. Uber
Kombinationen von Freisetzungsmodellen. Zur Definition der Freisetzungsmodelle wird
angenommen, dass Radionuklide innerhalb der Abfallbehalter in verschiedenen Bin-
dungsformen vorkommen kénnen, z. B. fluidgebunden (Instant-Release-Fraktion) oder
feststoffgebunden. Die modellhafte Freisetzung aus einer bestimmten Bindungsform

wird nachfolgenden ,Bindungsmodell“ genannt.

Der Zeitpunkt der Radionuklidfreisetzung hangt zusatzlich auch vom Versagenszeit-
punkt der einschlieBenden Behalter ab. Hierzu werden Modelle fiir das Behalterversa-
gen eingefuhrt (,Behalterversagensmodelle®). Ein Behalterversagensmodell beschreibt
keinen einzelnen Behalter, sondern das Versagen einer Gruppe von Behaltern glei-
chen Typs. Das Freisetzungsmodell ist dann die Kombination aus Behalterversagens-

modell und Bindungsmodell. Es besitzt die allgemeine Form:
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Q(i,t) = n(t) Qpmob (i, 1) , (6.14)

0G,t): Freisetzungsrate, d. h. freigesetzte Masse pro Zeit (des i-ten Nuklids
zum Zeitpunkt ¢, SI-Einheit: kg/s)
n(t) = Ng(t)/Ny. - Relativer Anteil ausgefallener Behalter (dimensionslos)

meob : Mobilisierungsrate aus einer Bindungsform (SI-Einheit: kg/s)

wobei n(t) (bzw. n(t)) das Behalterversagensmodell und meob(i, t) das Bindungsmo-

dell beschreiben.

Die erforderlichen Eingabedaten zur Implementierung einer Freisetzung umfassen fol-
gende Informationen (siehe auch Tab. 6.2):

¢ Angaben zur Behaltergruppe: Ort der Platzierung und Behalterversagensmodell

(Befehl ,,container™)

o Fir jeden Behaltertyp Angabe einer beliebigen Anzahl von Bindungsmodellen
(Befehl ,,bond™)

e Zuordnung von Radionukliden zu jedem dieser Bindungsmodelle (Befehl ,,rn™)

Die untenstehende Tabelle zeigt die Syntax und Abfolge der Container- und Bond-
Befehle, mit denen die neuen Freisetzungsmodelle implementiert werden. Details zu

den Parametern der Behalterversagens und Bindungsmodelle finden sich in /NAV 18b/.
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Tab. 6.2

Syntax und Abfolge der zusétzlichen Befehle des Moduls RN

Spalte 1 bis 10

Spalte
11 bis 20

Spalte
21 bis 25

Spalte
26+(i-1)*10
bis 40+(i-1)*10

Befehl Zeichenkette (A10) Zeichenkette (A5) Zahlenliste (G15.4)
“place” name of radionuclide material name active elements:
(leave blank to select (leave blank to select | 1%t initial radionuclide mass in kg.
all radionuclides) all materials) inactive elements:
13t initial radionuclide concentration in kg/m?.
2": time of release in sec.
“retard” name of radionuclide material name 13t Kgin m3kg
(leave blank to select (leave blank to select
all radionuclides) all materials)
“exclusion” name of radionuclide material name 13 excluded porosity fraction
(leave blank to select (leave blank to select | ond. fiow reduction (between 0 and 1)
all radionuclides) all materials) ; ) .
3" tortuosity reduction (between 0 and 1)
“container” element name or type of location 13 container failure model (integer selector)
material name ("E” for element, "M” | oyt parameters of container failure model
for material)
“bond” empty empty 13t selector for bond model
next: parameters of bond model
“rn” radionuclide name empty 1 inserted mass in kg
6.4.1.1 Behilterversagensmodelle

Behalterversagensmodelle beschreiben das Behalterversagen einer Behaltergruppe

(s. 0.). Allen Behalterversagensmodellen ist ein ,auslésendes Ereignis® vorgeschaltet,

dessen Eintritt den AuslOsezeitpunkt t.;, des eigentlichen Versagensprozesses fest-

legt. (Der Eintritt kann auch gleich zu Beginn der Simulationsrechnung erzwungen

werden.) Hier kénnte z. B. ein Sattigungswert stehen, dessen Uberschreitung modell-

haft dazu fuhrt, dass ein Korrosionsprozess auf den Weg gebracht wird.

Konstante Ausfallrate

Eine konstante Ausfallrate Uber einen bestimmten Zeitraum entspricht einer gleichver-

teilten Behalterlebensdauer Uber diesen Zeitraum bzw. einer linearen Zunahme der

Anzahl der ausgefallenen/geschadigten Behalter. Die relative Behalterausfallrate ist:
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. fiir t < tu
n(t) = —a 1/tconf fiir  toy <t <ty + teont (6.15)
O fur t 2 ttW + tconf

Neaiy(8), Ny (8): - Anzahl der geschadigten Behalter, bzw. Ausfallrate

Niot: Gesamtzahl der Behalter (intakt plus beschadigt)

tew = tirig + twaie Mt

tirig = 0 Zeitpunkt des auslésenden Ereignisses

twait = 0: Zeitspanne zwischen ausldsendem Ereignis und Beginn des linearen Be-

hélterausfalls

teonf = 0 Zeitliche KenngrofRe des Behalterausfallmodells. Hier: Zeitdauer des linea-
ren Behalterausfalls bzw. Zeitspanne zwischen erstem und letzten Behal-
terversagen. Fur t., = 0 Stufenfunktion: instantaner Ausfall aller Behal-

ter.

Der relative Anteil der ausgefallenen Behalter ergibt sich zu:

0 fur t <t
Ny (t t—t
n(t) = j;”( ) _ — fiir oy <t < (o + toonr) (6.16)
tot conf
1 fur t=> (ttw + tconf)

Normalverteilte Ausfallrate

Eine normalverteilte Ausfallrate entspricht dem Fall, dass alle Behalter grundsatzlich
dieselbe Zeitspanne t.,,; dem Hauptbelastungsprozess (z. B. Korrosion) wiederstehen
kénnen und dass zufallige Ereignisse bzw. Variationen der Behéltereigenschaften (Ma-
terialien, Verarbeitung, kleine Vorschadigungen, ...) zu einer normalverteilten Streuung

um den Wert von t,,¢ fihren. Die relative Behalterausfallrate ist:
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0 fir ¢ < tyig

n(t) = 1 _%((t_ttrig)_tconf
e

)2 (6.17)
7 fir t > tyig

2no

tuig = 0:  Zeitpunkt des auslésenden Ereignisses

teonr = 0:  Zeitliche KenngréRe des Behalterausfallmodells. Hier: Lebensdauer des Stan-
dardbehalters dieses Behaltermodells, bzw. Maximum der Behélterausfallrate,
bzw. Maximum der Wahrscheinlichkeitsdichte der Behalterlebensdauer

o Standardabweichung der Lebensdauer der Behalter

Der relative Anteil der ausgefallenen Behalter ergibt sich (gemal /MAR 02/) zu:

n(t) = %(1 + erf<(t _ tt:/igzln_ t“’“f)) (6.18)

6.4.1.2 Bindungsmodelle

Die implementierten Bindungsmodelle kénnen aus der folgenden allgemeinen Form

abgeleitet werden:

_ Myin(i,8)

Qumob (i 5Ty oor; Tagtis e ) = (7 7) (6.19)
pmob\bt ¥y &y ey Lactiv mbin(t)

: (Aeff 'jmobTr) e

meob(i, t,...) : Potentielle Mobilisierungsrate (SI-Einheit: kg/s) des i-ten
Nuklids zum Zeitpunkt .

T.t: Referenztemperatur, auf die sich die Mobilisierungsstromdichte
(s. u.) bezieht. (SI-Einheit: K)

T.ii - Aktivierungstemperatur. Die Aktivierungstemperatur regelt (in ih-
rem Verhaltnis zur vorliegenden Temperatur) die Starke der
Temperaturabhangigkeit. Durch T,.; = 0 wird die Temperaturab-
hangigkeit ausgeschaltet. (SI-Einheit: K)

Mipin/ M - Massenanteil des i-ten Nuklids in der Behéltergruppe.

A.s: Effektive Gesamtflache der Behaltergruppe, von der die nachfol-
gende Mobilisierungsstromdichte j,,.,. ausgeht. (SI-Einheit: m?)

JmobTr : Mobilisierungsstromdichte j,.p1 bei Referenztemperatur T,.;.
(SI-Einheit: kg/(m? s))
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6.4.2 Umgang mit stetigen und unstetigen Freisetzungen

Zur Implementierung der Freisetzungsmodelle muss zwischen solchen mit stetiger und
unstetiger Freisetzung unterschieden werden. Unstetige Freisetzungsmodelle, wie z. B.
die Freisetzung einer Instant-Release-Fraktion, kénnen nicht im Rahmen des Bulirsch-
Stoer-Zeitintegrationsverfahrens bericksichtigt werden, weil das darin enthaltene Ext-
rapolationsverfahren stetige Zustandsanderungen (genauer: in der Zeit stetig differen-
zierbare Zustandsanderungen) erfordert. Unstetige Freisetzungen kénnen also nur in-
stantan, vor dem Bulirsch-Stoer-Zeitintegrationsverfahren erfolgen. Die Radionuklide
werden dann im betreffenden Zeitschritt sofort freigesetzt und diese Freisetzung wird
im anschlieBenden Zeitintegrationsverfahren fiir diesen Zeitschritt nicht mehr bertick-

sichtigt.

Diese Vorgehensweise kann prinzipiell auch fur stetige Freisetzungen (wie z. B. Frei-
setzungen nach einer stetig sich verandernden Freisetzungsrate) angewandt werden.
Bei einer vorgegebenen Freisetzungsrate wirde man dann die im aktuellen Zeitschritt
freizusetzenden Radionuklide instantan freisetzen und im Zeitintegrationsverfahren
nicht mehr weiter bertcksichtigen. Die Anwendung dieses Verfahrens auf kontinuierli-
che Freisetzungsmodelle fihrt jedoch zu einer gréberen Zeitdiskretisierung der Frei-
setzung, da man auf die feinere Zeitdiskretisierung des Bulirsch-Stoer-Verfahrens ver-

zichtet.

Es ergeben sich somit zwei Probleme:

o Bei unstetigen Freisetzungen stimmen die Zeitschritte in der Regel nicht mit den
Freisetzungszeitpunkten Uberein. Dadurch werden Radionuklide zu frih ins

System freigesetzt.

e Freisetzungen kdnnen sowohl stetige als auch unstetige Anteile besitzen (z. B.
kann eine bestimmte Menge eines Radionuklids instantan freigesetzt werden,

wahrend der Rest Uber eine Freisetzungsrate ins System gelangt.)

Aufgrund der Komplexitat dieser Problematik werden zunachst alle Freisetzungen vor
dem Bulirsch-Stoer-Zeitintegrationsverfahren durchgeflihrt und damit einhergehende
Ungenauigkeiten bezlglich des Freisetzungszeitpunktes in Kauf genommen. Diese
Basis-Implementierung kann zu einem spateren Zeitpunkt durch komplexere Algorith-

men mit hoherer Prazision ersetzt werden.
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6.5 Performanceverbesserungen fiir das Radionuklidmodul

Im Folgenden werden die MaRnahmen zur Verbesserungen der Performance des RN-
Moduls dargestellt. Die Codeentwicklungen fanden im Arbeitspaket 2 dieses Vorha-

bens statt, die zugehoérigen Verifikationsrechnungen im Arbeitspaket 3.

6.5.1 Beschleunigung des Losers

Eine erhebliche Beschleunigung des Moduls RN konnte durch eine Verbesserung des
Bulirsch-Stoer-Ldsers erzielt werden. Im Rahmen der in AP4 durchgeflhrten
Simulationsrechnungen (siehe Kap. 7) konnte auf diese Weise eine Beschleunigung

der Rechnungen um etwa den Faktor 10 erzielt werden.

Das Radionuklidtransportmodul RN verwendet die Bulirsch-Stoer-Methode /STO 80/
zur Zeitintegration der Differenzialgleichungen fur den Radionuklidtransport. Dabei sind

drei Zeitdiskretisierungen zu unterscheiden:

1. Die Zeitdiskretisierung der CYCIT-Routine von TOUGH2. Diese erzeugt die
Zeitschrittweite Att, (entspricht der Zeitschrittvariable DELTEX von TOUGH2).

2. Die Unterteilung des Zeitschrittes Att, durch den Stepper des Bulirsch-Stoer-
Losers. Dies ergibt die Zeitschrittweiten Atgs.

3. Die sukzessive Unterteilung der Zeitschritte Atgg in 2, 4, 6, 8, 10, 12, 14, 16 und
18 gleichgrole Abschnitte zur Extrapolation der Lésung durch das Bulirsch-
Stoer-Verfahren. Die sukzessive Unterteilung von Atgg wird abgebrochen, so-

bald Konvergenz erreicht wurde.

Wenn im Schritt 3 keine Konvergenz erzielt wird, kbnnen grundsatzlich drei Dinge ge-

schehen:
o Der Zeitschritt Atgg wird feiner unterteilt
e Der Zeitschritt Atgs wird reduziert

o Der Zeitschritt Att, wird reduziert

Die Performance der Simulation kann stark davon abhangen, wie diese drei Mal3nah-
men gewichtet werden. Wenn keine Konvergenz erreicht wird, sollte der zuvor getatigte

Aufwand mdglichst gering sein. Hierzu muss insbesondere entschieden werden, ob ei-
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ne Reduktion von Atgg (Schritt 2) nicht evtl. eine bessere Wahl ist als die weitere Un-
terteilung von Atgg (Schritt 3). Eine weitere Unterteilung von Atgg verbessert zwar die
Qualitat der Extrapolation, ist jedoch auch mit einer nichtlinearen Erhéhung der Re-
chenzeit verbunden (u. a. aufgrund der zunehmenden Interprozesskommunikation von
TOUGH2-MP-GRS). Eine Reduktion des Zeitschrittes Atgg erscheint dann als die bes-
sere Wahl, wenn durch die sukzessive Unterteilung von Atgs keine schnelle Konver-
genz erzielt wird. Der Ldser wurde deshalb so modifiziert, dass nun Atgg reduziert wird,
wenn die Fehler bei der sukzessiven Unterteilung von Atgg sich nicht jeweils um einen
Faktor f., verringern. Mit f,, = 0.6 erreichte dieses Verfahren bei den in AP4 durchge-
fuhrten Rechnungen (siehe Kap. 7) einen Geschwindigkeitszuwachs um etwa den Fak-
tor 10.

6.5.2 Zeitschrittlimitierung durch das Radionuklidmodul

Die Prazision der Zerfallsberechnung, die TOUGH2-GRS bzw. TOUGH2-MP-GRS mit
Hilfe des Moduls RN vornimmt, ist hdher als beim urspriinglichen Code TOUGH2.
Trotzdem kann es bei Zeitschrittweiten, welche die Halbwertszeiten Ubersteigen, zu
signifikanten Ungenauigkeiten kommen, wenn zugleich ein Radionuklidtransport
berechnet wird (siehe /NAV 18a/). Um dies zu vermeiden, wurden Zeitschrittweiten
bislang nach oben hin begrenzt, wobei ein konstanter Grenzwert in der GréRenordnung
der kleinsten Halbwertszeit vorgegeben wurde. Dieses Verfahren ist jedoch nicht
effizient, da das Radionuklid mit der kleinsten Halbwertszeit soweit zerfallen kann, bis
es fur die weitere Transportrechnung nicht mehr relevant ist und somit auch keine

Zeitschrittweitenbegrenzung mehr veranlassen sollte.

Eine solche feste Zeitschrittweitenlimitierung ware prinzipiell verzichtbar, wenn der
Zerfallsprozess gemeinsam mit dem Radionuklidtransport innerhalb des Bulirsch-
Stoer-Losungsverfahrens berechnet wirde. Dies ist jedoch mit der derzeitigen
Implementierung des Ldsers nicht moglich, da der Transport bislang fir alle Radio-
nuklide getrennt berechnet wird, wahrend die Integration des Zerfallsprozesses eine

parallele Lésung aller Transportgleichungen erfordern wiirde.

Als alternative Ldsung wurde im vorliegenden Vorhaben eine automatische
Begrenzung der Zeitschrittweiten eingefuhrt, die sich am Radionuklid mit der kleinsten
Halbwertszeit orientiert, das sich noch in signifikanten Mengen im System befindet. Der

Benutzer kann Uber die Eingabevariable MINMASS des Moduls RN den
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Massengrenzwert festlegen, unterhalb dessen die Radionuklidmassen im Gesamt-
system als insignifikant eingestuft werden. Die Eingabevariable HALFTIMES gibt
dagegen an, auf wieviele Halbwertszeiten des Radionuklids mit der kleinsten Halb-

wertszeit die Zeitschrittweite begrenzt wird.

Prinzipiell lieRe sich bei der Zeitschrittweitenlimitierung auch berlcksichtigen, ob das
Radionuklid mit der kleinsten Halbwertszeit Gberhaupt transportiert wird. Falls nicht,
brauchte es nicht zur Zeitschrittweitenlimitierung herangezogen zu werden. Eine solche
Transportanalyse ware jedoch aufwandig und evtl. auch fehlertrachtig, so dass auf die

Implementierung einer solchen Funktionalitat verzichtet wurde.

Zur Uberpriifung der implementierten, automatischen Zeitschrittweitenlimitierung fir

das Radionuklidmodul wurde der folgende Verifikationstest durchgefuhrt.

In einer flissigkeitsgesattigten Saule werden einstromseitig zwei Radionuklide mit ei-
ner Gesamtmasse von jeweils 1 g platziert, wobei das erste Radionuklid nach
50000 sec verzdgert mobilisiert wird. Die Saule wird durchstromt, und in Folge werden

die Radionuklide im Laufe der Simulation advektiv aus der Saule ausgetragen.

Das erste Radionuklid besitzt eine Halbwertszeit von 3:-10° sec, das zweite eine Halb-
wertszeit von 10° sec. Somit sollte sich die Zeitschrittweitenbegrenzung am zweiten

Radionuklid orientieren, da dieses die kleinste Halbwertszeit besitzt.

Der Eingabeparameter MINMASS wurde auf 10° kg gesetzt, der Eingabeparameter
HALFTIMES auf 103. Die Zeitschrittweiten sollten also den Wert von 3-10° sec - 1073,
also 103 sec nicht Uberschreiten, solange die Masse des zweiten Radionuklids Gber
10 kg liegt. Ebenso sollten die Zeitschrittweiten den Wert von 10* sec nicht Uber-
schreiten, solange die Masse des ersten Radionuklids Uber 10 kg liegt. Die Zeit-
schrittweitensteuerung sollte sich dabei nach dem Radionuklid mit der kleinsten Halb-

wertszeit richten.

Abb. 6.4 zeigt die Ergebnisse des Verifikationstests. Das obere Diagramm zeigt den
Abfall der Radionuklidmassen im Modellgebiet, der Uberwiegend durch den advektiven
Austrag zu Stande kommt. Der Grenzwert von 10-° kg wird von Radionuklid 2 nach ca.
275.000 sec erreicht und von Radionuklid 1 nach ca. 330.000 sec. Wie das untere Dia-
gramm zeigt, werden die Zeitschrittweiten korrekt unter dem Grenzwert von 102 sec

gehalten, solange das zweite Radionuklid (dasjenige mit der kleineren Halbwertszeit)
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die kritische Masse von 10-° kg nicht unterschreitet. Erst nachdem dies geschehen ist,
wird das erste Radionuklid fur die Zeitschrittweitenbegrenzung herangezogen. Das un-
tere Diagramm zeigt, dass hier die Zeitschrittweite erfolgreich unter 3-10® sec gehalten
wird, solange die kritische Masse von 10-° kg nicht unterschritten wird. Danach findet
keine Zeitschrittweitenbegrenzung mehr statt. Die Zeitschrittweitensteuerung arbeitet

also im Rahmen des betrachteten Verifikationsfalls korrekt.

—  Grenzwert —©— Masse RN2 ---B--- Masse RN1

0.001 1

0.0001 |
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1E-05 ¢
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Abb. 6.4 Ergebnisse des Verifikationstests zur Zeitschrittweitenlimitierung
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6.6 Verifikation der Codes TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-GRS

Fir die im Rahmen des Arbeitspaketes 2 durchgeflihrten Codeentwicklungen wurden
Verifikationstests erstellt, wobei fir die Verifikationsrechnungen der Code SITA
(/SEH 16/, INAV 15/) verwendet wurde, der die Codes TOUGH2-GRS und TOUGH2-
MP-GRS mit sogenannten SITA-Testfallen ausfiihrt, in denen Eingabedaten und Be-

fehle zur Darstellung der Simulationsergebnisse enthalten sind.?

Die Erstellung des Multi-Prozessor-Codes TOUGH2-MP-GRS erforderte die Erstellung
von Schnittstellen, um den Code mit SITA ansteuern zu kdnnen. Dartber hinaus erfolg-
te eine Anpassung der bisher erstellen SITA-Testfalle. TOUGH2-MP-GRS verwendet
andere Regeln zur Definition inaktiver Elemente und erfordert eine gewisse Mindest-
zahl an Gitterelementen und Elementverbindungen, die in manchen Testfallen nicht
gegeben waren. Anpassungen wurden daher an den Testfallen fiir die Module CORFL,
CORRO, DEGRA, PRLIM, und RN vorgenommen.

Erganzende Testfalle wurden fiir das Modul FISS und RELA erstellt. Neue Testfalle
wurden ebenfalls fir die im Vorhaben durchgefiihrten Codeentwicklungen erstellt. Dies

betrifft folgende neue Codefunktionen.
¢ Temperaturabhangige Kapillardricke (Modul RELA), siehe Kap. 6.3.
e Zeitschrittlimitierung des Losers (Modul RN), siehe Kap. 6.5.2.
¢ Anionenausschluss (Modul RN), siehe Kap. 6.2.

e Freisetzungsmodelle (Modul RN), siehe Kap. 6.4.

Die Verifikationstest sind im Testhandbuch fir die Codes TOUGH2-GRS und
TOUGH2-MP-GRS /NAV 18a/ beschrieben.

Eine weitere Testung des Codes TOUGH2-MP-GRS erfolgte durch die in Arbeitspa-
ket 4 durchgefiihrten Simulationsrechnungen zu Grundwassersystemen mit salinarer
Dichteschichtung (siehe Kapitel 7). Im Gegensatz zu den oben beschriebenen, einfa-

chen Testfallen konnte anhand dieser Simulationsrechnungen zusatzlich auch die Per-

3 Zur Verbesserung der langfristigen Wartbarkeit des Codes SITA wurden wesentliche Teile des Quell-
codes in diesem Vorhaben mit erklarenden Kommentaren versehen.
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formance des Codes und das Verhalten bei groRen Modellgittern untersucht werden.
Eine weitere Uberpriifung des Codes TOUGH2-MP-GRS ergab sich durch die in Kapi-
tel 7.6 dokumentierten Vergleichsrechnungen mit dem Code SPRING.

Die Gesamtheit der durchgefuhrten Testrechnungen gab Anlass zu vielfaltigen Fehler-
korrekturen am Code TOUGH2-MP-GRS, die in Arbeitspaket 2 umgesetzt wurden.
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7 Modellierung dichteabhangiger Transportprozesse im
Fernfeld eines Endlagers (AP4)

Gerd Frieling, Martin Navarro
Kap. 7.2.2: Holger Seher, Gerd Frieling
Kap. 7.6: Torben Weyand

In Deutschland ist das tiefere Grundwasser, insbesondere im Norddeutschen Becken,
von einer salinaren Dichteschichtung gepragt. Stromungs- und Transportmodelle fiir
Grundwassersysteme mit variabler Salinitat sollten daher den Einfluss der Gravitation
auf Fluide mit unterschiedlicher Dichte berucksichtigen. Dies kann beispielsweise mit
den bei der GRS angewendeten Programmen TOUGH2-MP /ZHA 08/, TOUGH2-GRS
/INAV 13a/ oder SPRING /DEL 10/ erfolgen. Die Modellierung solcher Grundwassersys-

teme auf regionaler Skala birgt jedoch verschiedene Probleme.

Ein haufiges Problem bei der Simulation naturlicher salinarer Grundwassersysteme ist
die ldentifikation geeigneter Anfangsbedingungen. Wenn Anfangsbedingungen, die aus
hydrogeologischen Daten gewonnen wurden, im Rechenmodell ein hydrodynamisches
Ungleichgewicht erzeugen, dann lasst sich nicht ohne weiteres bestimmen, ob das
modellierte Ungleichgewicht auf Fehlannahmen oder auf einem tatsachlichen Un-
gleichgewicht des natirlichen Systems beruht. Wenn sich ein natirliches System im
dynamischen Gleichgewicht befindet, kbnnen Anfangsbedingungen, die aus Messda-
ten zur Dichteverteilung der Grundwasser abgeleitet wurden, im Modell trotzdem zu ei-
nem Ungleichgewicht fiihren, weil keine vollstandige Ubereinstimmung zwischen dem
natlrlichen System und seiner modellhaften Abbildung erreicht werden kann (und oft
auch nicht soll). Ein solches Ungleichgewicht ware dann ein Artefakt, das sich aber nur
als solches identifizieren lielle, wenn der Gleichgewichtszustand des natirlichen Sys-

tems (beziglich der Dichteverteilung) nachweisbar ware.

Fehler in den Anfangsbedingungen lassen sich also nicht immer detektieren. Rechen-
modelle sollten daher dahingehend bewertet werden, wie sensitiv das Modell auf Feh-
ler in den Anfangsbedingungen reagiert (z. B. Uber welche Zeitdauer fehlerbedingte
Storungen des hydraulischen Systems persistieren). Sensitivitdtsbetrachtungen dieser
Art sind im Rahmen von Sicherheitsanalysen fir Endlagersysteme bislang noch nicht
systematisch durchgefihrt worden und deshalb Gegenstand dieses Arbeitspaketes.

Ziel ist die Identifizierung einer Vorgehensweise, mit der die Relevanz von Ungewiss-
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heiten bezlglich des Gleichgewichtszustandes eines Grundwassersystems beurteilt

werden kann.

Zur Berechnung dichteabhangiger Transportprozesse wird in diesem Vorhaben das
Programm TOUGH2-MP-GRS verwendet. Die Erstellung eines Rechenmodells flr
TOUGH2-MP-GRS erfolgte auf Grundlage eines im Rahmen des GRS-Eigen-
forschungsvorhabens 4715E03410 erstellten Profilschnittes. Das Modell basiert auf ei-
nem hydrogeologischen Modell fir den Code SPRING, das am Beispiel von Standort-

daten des Endlagers Konrad erstellt wurde.

Ein weiteres Problem bei der Simulation von Grundwassersystemen mit variabler
Grundwasserdichte stellen die langen Rechenzeiten dar, die erforderlich sind, um
Gleichgewichtszustédnde zu berechnen. Grunde fur lange Rechenzeiten sind die Nicht-
linearitaten der Gleichungssysteme und dass Grundwasserstromungen und Laugen-
transport auf stark unterschiedlichen Zeitskalen ablaufen. Das Problem langer Re-
chenzeiten vertieft sich, wenn relevante hydrogeologische Einheiten mit hoher
Auflésung, d. h. mit einer groRen Anzahl an Gitterelementen dargestellt werden sollen.
Dies ruft nach dem Einsatz parallelisierter Codes. Im vorliegenden Vorhaben wird da-
her eine Parallelisierung oder Teilparallelisierung des Codes TOUGH2-GRS angestrebt
bzw. eine Ubertragung der GRS-eigenen Codeerweiterungen von TOUGH2-GRS auf
den parallelisierten Code TOUGH-MP. Diese Arbeiten wurden in Arbeitspaket 2 durch-
gefuhrt und in Kapitel 6.1 beschrieben.

Um natirliche geologische und tektonische Strukturen in Modellgittern fur TOUGH2-
MP-GRS abbilden zu kdnnen, wird ein Gittergenerator fir unstrukturierte Voronoi-Gitter
bendtigt. Im vorliegenden Arbeitspaket fand daher eine Recherche zu bestehenden
Gittergeneratoren statt (siehe Kap. 8.1). Da die Recherche keine befriedigenden Git-
tergeneratoren ermitteln konnte, wurde mit der Eigenentwicklung eines Gittergenera-
tors fUr unstrukturierte Voronoi-Gitter begonnen (siehe Kap. 8.2). Da der Erfolg dieser
Codeentwicklungen nicht sicher vorhergesagt werden konnte, wurde parallel dazu ein
Konverter entwickelt, um das bestehende orthogonale Modellgitter fir den Code
SPRING fur den Standort Konrad, in ein Gitter fur den Code TOUGH2-MP-GRS um-
zuwandeln. Diese Arbeiten werden in Kap. 7.2.2 erwahnt und sind in /FRI 18b/ detail-

liert beschrieben.

Im Laufe des Vorhabens stielden die bisher genutzten Postprocessing-Werkzeuge auf-

grund der hohen Elementanzahl an ihre Grenzen. Um eine Visualisierung der Simulati-
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onsergebnisse zu ermdglichen, wurden daher Datenkonverter und Schnittstellen fir
den Viewer PARAVIEW entwickelt (siehe Kap. 7.4).

741 Methodischer Ansatz

Auch wenn fir einen Standort der Fortschritt der Equilibrierung der Dichteverteilung
unbekannt ist, so kann doch betrachtet werden, auf welchen Zeitskalen Fehler der
Dichteverteilung fur den Radionuklidtransport aus einem Endlager relevant werden. Ein

moglicher Ansatz hierzu wird nachfolgend beschrieben.

Zu diesem Zweck wird die Entwicklung des Grundwassersystems — alternativ begin-
nend mit einer vollstandigen SuRwasser- oder Laugensattigung — solange berechnet,
bis sich eine stabile Dichteverteilung einstellt. Die Simulationsdauer bis zu diesem Zu-
stand kann nur grob abgeschatzt werden, da die Annaherung des Systems an diesen
Zustand mit dem Zeitfortschritt immer langsamer ablauft. Eine stationare Dichtevertei-
lung hat sich ungefahr dann eingestellt, wenn die Ergebnisse der Rechnung mit initial
vollstandiger SitRwassersattigung sowie die Ergebnisse der Rechnung mit initial voll-

standiger Laugensattigung ausreichend Ubereinstimmen.

In regelmaRigen zeitlichen Abstanden sollen im Laufe der Equilibierungsrechnungen im
Endlager konservative Tracer freigesetzt werden, deren Ausbreitung nach einer festen
Transportzeit von 100.000 Jahren (nach Freisetzung) verglichen wird. Hierdurch kénn-

ten folgende Schlussfolgerungen moglich werden:
¢ Hinweise auf das Dichtegleichgewicht im Grundwassersystem

Die benétigte Equilibrierungszeit kann zusammen mit Informationen zur hydro-
geologischen Entwicklung eines Standortes Hinweise darauf geben, ob das na-
turliche Grundwassersystem ausreichend Zeit hatte, einen Gleichgewichtszu-
stand zu erreichen. Hierzu ist es notwendig, dass das Modellsystem das
natirliche System ausreichend genau abbildet (ansonsten waren keine

Schlussfolgerungen fur das naturliche System maoglich).
¢ Relevanz von Fehlern der initialen Dichteverteilung fiir den Stofftransport

Wenn zwei Tracer zu verschiedenen Zeitpunkten an der Endlagerposition ein-
gespeist werden, so ist zu erwarten, dass sich ihre Transportpfade (einschliel3-

lich der fiir den Transport bendtigten Zeit) umso mehr angleichen, je kirzer der
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Zeitraum zwischen den Einspeisungen ist, aber auch, je weiter sich das System
der stabilen Dichteschichtung angenahert hat. Der Grund hierfiir ist, dass die
Grundwasserstromungen, die mit der Aufsalzung bzw. AussuRung des Systems

einhergehen, den Tracertransport signifikant beeinflussen kénnen.

Um den Einfluss dieses Equilibrierungsvorgangs auf den Tracertransport abzu-
schatzen, kann geprift werden, ob es einen Simulationszeitpunkt Ty, gibt, so
dass spater (also zu einem beliebigen Zeitpunkt nach Ty;) eingespeiste Tracer
stets den gleichen Transportpfad (inklusive der fir den Transport bendtigten
Zeitdauer) aufweisen. In diesem Falle wirde Ty, eine maximale Wirkungsdauer
darstellen, Uber die Fehler in der initialen Dichteverteilung den Tracertransport
beeinflussen kdnnen. Anhand der maximalen Wirkungsdauer Ty, waren also
Aussagen zur Robustheit der Simulationsergebnisse gegenlber Fehlern in den
Anfangsbedingungen maéglich. Dabei ist zu erwarten, dass die maximale Wir-

kungsdauer vom Einspeisungsort der Tracer abhangig ist.

Mit den im Vorhaben durchgefihrten Simulationsrechnungen soll diese Vorgehenswei-
se an einem naturnahen Grundwassersystem anhand des in /LAR 18/ verwendeten
Modellgitters fur den Standort Konrad erprobt werden. Die durchgeflhrten Simulatio-
nen besitzen dennoch keinen Bezug zu einer Freisetzung an einem realen Standort,

sondern dienen lediglich der Erprobung der oben aufgefihrten allgemeinen Methode.

7.2 Modellerstellung fiir TOUGH2-MP-GRS

Das Modell basiert auf einem hydrogeologischen Modell fir den Code SPRING, das
am Beispiel des Standortes Konrad erstellt wurde. Sowohl die Geometriedaten des
Modellnetzes, als auch die Eingabeparameter wurden fir das TOUGH2-MP-GRS Mo-
dell Gbernommen. Eine vollstidndige Ahnlichkeit mit den Standortdaten wird jedoch

nicht angestrebt und ist nicht notwendig fir die Zielstellung dieses Vorhabens.

7.21 Geologie

Zur Erstellung des zweidimensionalen Vertikalmodells wird die Schichtenfolge aus dem
Anlagenband des Plans Konrad /BFS 90a/ als exemplarische Grundlage zur Erstellung
eines hydrogeologischen Modells verwendet. Zum besseren Verstandnis des Modell-

gitters werden zunachst die geologischen Schichtenverhaltnisse naher erlautert.
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Die Erzlagerstatte Konrad hat sich vor rund 150 Millionen Jahren marin-sedimentar ge-
bildet. Die jurassischen Schichten, in der sich das Endlager befinden wird, werden im
Hangenden von gering durchlassigen tonigen Gesteinen der Kreide tUberdeckt. An der
Basis wird das Jura von einer triassischen Salzschicht begrenzt. Diese Salzschicht tritt
im SW am Salzgitter Héhenzug an die Oberflache /BFS 15/. Somit wird der Salzdiapir
als SW-liche Grenze des Modells angenommen. Im NO werden als Modellgrenze die

an der Oberflache auskeilenden jurassischen Schichten angenommen.

SW NO
Salzgitter  Salder Grof Watenbittel, Schwiilper A dttel Rt i Calberlah
HEhenzug Heerte Schacht Gleidingen Wendeburg
Konrad 1
Knick im Knick im Knick im Knick im Knick im
m NN Sehnitt R Sehnitt Schaitt Schnitt Schaitt

[ 5 10 20 30 40 a5km
. 1 s L " . L . L )
Schnitt ist 2fach dberhéht.
1 Schichtgrenze modellierte Grundwasserleiter in der Kreide @ Unterkreide-Pfad
T StOrung e ferie modellierte Grundwasserleiter im Jura @® oxford-Pfad
2/ sauinger Sprung
mm Endlager [E="1 modellierte Grundwasserleiter in der Trias @® cornbrash-Pfad

Abb. 7.1 Schnitt (SW-NO) durch das Modellgebiet, mit Darstellung potentieller Ausbrei-
tungspfade aus dem Endlager (aus /BFS 15/)

7.2.2 Modellgitter

Modellgitter fur SPRING konnen aus beliebigen Dreiecks- und Vierecks-Elementen
(Finite-Elemente-Methode) erstellt werden. TOUGH2-MP-GRS bendtigt dagegen so-
genannte Voronoi-Gitter, wie beispielsweise orthogonale Gitter. Ein unstrukturiertes
Voronoi-Gitter kdnnte prinzipiell mit dem in Kap. 7.6.7 entwickelten Gittergenerator aus
den geologischen Schichtdaten des SPRING-Modells erzeugt werden. Da jedoch die
Entwicklung des Gittergenerators parallel zu den in diesem Kapitel durchgefuhrten Si-
mulationsrechnungen erfolgte, konnte im Rahmen dieses Vorhabens noch nicht auf
den Gittergenerator zurlckgegriffen werden und es wurde die Konvertierung eines
SPRING-Rechteckgitters in ein TOUGH2-MP-GRS-Gitter durchgefihrt. Ein entspre-

chender Konverter wurde im Vorhaben entwickelt und ist in /FRI 18b/ dokumentiert.
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Mit einer relativ feinen Auflésung des durch SPRING erzeugten Rechteckgitters konn-
ten die Schichtgrenzen in einer befriedigenden Aufldsung modelliert werden. Abb. 7.2
zeigt das durch den Konverter erzeugte TOUGH2-MP-GRS-Modell. Die Farben repra-
sentieren unterschiedliche Materialgebiete, die unterschiedlich parametrisiert wurden.
Das Modellnetz besteht aus 80.406 Rechtecks-Elementen (inklusive Randelemente).

Alle Elemente haben eine Lange von ca. 92 m und eine Hohe von ca. 15.5 m.

Das Modell besitzt in x-Richtung eine raumliche Ausdehnung von 46.029 m und in
z-Richtung eine Ausdehnung von 2.863 m. In y-Richtung, d. h. senkrecht zum Profil-
schnitt, wird eine Lange von 1 m angenommen, die aber fir die Simulationsrechnun-

gen nicht relevant ist.

7.2.3 Randbedingungen

Das Modellgitter besitzt vier Rander bzw. Randbedingungen:
e Rand 1: Oberfléche

Dieser Rand besitzt ein festes Druckpotential, das einer StiRwassersaule ent-
sprechend der oberflachlichen Topologie entspricht. Das Druckpotential ist das
Ergebnis einer stationaren Strémungsrechnung des o.g. SPRING-Modells
/LAR 18/ mit SURwasser.

e Rand 2: rechter Modellrand

Der rechte Modellrand stellt eine No-Flow-Randbedingung dar. Durch den Rand

findet somit weder advektiver noch diffusiver Fluidfluss statt.
e Rand 3: Basis des Modells sowie linker Rand unterhalb 500 m u. GOK

Dieser Rand entspricht dem Top der Salzschicht an der Modellbasis, sowie
dem Top des Salzdiapirs am linken Rand, der sich unterhalb 500 m u. GOK be-
findet. Der Rand wird als No-Flow-Randbedingung definiert. Es kann jedoch ein

diffusiver Eintrag von Lauge in das Modellgebiet stattfinden.
e Rand 4: linker Modellrand oberhalb 500 m u. GOK

Dieser Rand umfasst den linken Modellrand oberhalb 500 m u. GOK und wird
als No-Flow-Randbedingung definiert. Ein diffusiver Transport Uber diesen

Rand ist nicht mdglich.
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Das Modellgebiet stellt somit gewissermal3en eine Wanne dar, die einen advektiven
Ein- oder Ausstrom von Fluiden nur Giber den oberen Rand erlaubt. Die Potenzialdiffe-

renzen am oberen Rand treiben die Grundwasserbewegungen an.

Die naturlichen Vorgange, die an der Modellbasis (Rand 3) zu einer Aufsalzung des
Grundwassers durch den Kontakt mit salinarem Gestein flihren, kbnnen nur nahe-
rungsweise abgebildet werden, indem von einer schnellen Aufsattigung der randlichen
Elementreihe mit Lauge, entsprechend dem SPRING Modellausgegangen wird. Dies
erfolgt im Modell durch einen diffusiven Laugeneintrag, wahrend die nattrlichen Pro-

zesse weitaus komplexer sein durften.

7.2.4 Modellparameter

Die Simulationsrechnungen werden mit dem Programm TOUGH2-MP-GRS in Zusam-
menhang mit dem EOS-Modul ,EOS7“ durchgeflhrt /NAV 18b/. Durch das EOS7-
Modul wird eine Gas- und eine Flissigkeitsphase definiert, sowie die Phasenkompo-
nenten Wasser, Lauge und Luft. Fir die Simulationsrechnungen werden nur flissig-
keitsgesattigte Zustande (mit den Komponenten Wasser und Lauge) betrachtet. Es
werden daher auch keine Kapillardruckkurven definiert (1CP = 8). Die relativen Perme-

abilitatsfunktionen sind unter gesattigten Bedingungen nicht relevant.

Die Phasenkomponente ,Lauge® ist in den betrachteten Simulationen eine gesattigte
NaCl-Lésung mit einer Dichte von 1.250 kg/m3. Angegeben wird der Laugenanteil X,
d. h. der Massenanteil der Lauge an der Flussigkeitsmasse, der zwischen 0 und 1 lie-
gen kann. Ein Laugenanteil von 0 entspricht StiRwasser mit einer Dichte von
1.000 kg/m3. Die Laugendichte p,, wird nach /HER 88/ anhand des Laugenanteils be-
rechnet (7.1):
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Pm Pw Py

1 1-X, X
= by (7.1)

pm = Dichte der Mischung in kg/m3
Xp = Laugenanteil
p,w = Dichte von SiiRwasser in kg/m?3

pp, = Dichte der Lauge in kg/m?3

Es wird dabei vereinfachend angenommen, dass das Volumen bei der Mischung von
Lauge und Siuflwasser naherungsweise konstant bleibt (lineare Beziehung zwischen
Dichte und NaCl-Konzentration). EOS7 setzt die Kompressibilitat und Volumenaus-
dehnung der Lauge mit der von SuRwasser gleich. Die Viskositat der Lésung wird als
Polynom dritten Grades des Laugenanteils berechnet (siehe /PRU 99/, /FRI 13/).

Die Modellparametrisierung folgt dem in /LAR 18/ beschriebenen SPRING-Modell flr

den Beispielstandort Konrad. Unter anderem wurden folgende Annahmen getroffen:

Gesattigte Lauge besitzt eine Dichte von 1.250 kg/m?.
e Esfinden keine Losungs- oder Ausfallungsprozesse statt.

e Die dynamische Viskositat der Flissigkeit betragt konstant 8.8-10* Pa s (SuR-

wasser).
e Vereinfacht wurde ein Tortuositatsfaktor von 1 angesetzt.
e Im Gegensatz zu dem in Kap. 7.6 beschriebenen SPRING-Vergleichsmodell
wurde keine hydrodynamische Dispersion berechnet.
Fur die Stofftransportbetrachtung werden konservative Tracer eingespeist. Fur diese

gelten folgende Annahmen:

e kein ,radioaktiver” Zerfall

keine Adsorption

keine Dispersion

freigesetzte Masse von jeweils: 1 kg

molare Masse: 0,1 kg/mol
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e vollstandige Losung (inverse Henrykonstante: 1-102° Pa-')

e Porendiffusionskonstante: 1:10° m?/s

Fur die in Abb. 7.2 dargestellten Materialgebiete wurden die in Tab. 7.1 angegebenen
intrinsischen Permeabilitaten und Porositaten verwendet. Sie wurden aus dem
SPRING-Modell /LAR 18/ iUbernommen.

Grundsatzlich lassen sich bei TOUGH2-MP-GRS nicht die gleichen Diffusionskonstan-
ten einstellen, wie in den in Kap. 7.6 beschriebenen SPRING-Vergleichsrechnungen.
Das liegt daran, dass die Diffusionskoeffizienten von SPRING keine Porendiffusions-
koeffizienten darstellen. Aus den SPRING-Diffusionskoeffizienten berechnete Porendif-
fusionskoeffizienten wirden materialabhangig variieren. TOUGH2-MP-GRS erlaubt je-
doch nur einen einzigen Porendiffusionskoeffizienten flir das gesamte Modellgebiet.
Der angesetzte Porendiffusionskoeffizient fir TOUGH2-MP-GRS stellt daher einen

mittleren Porendiffusionskoeffizienten fir SPRING dar.
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Tab. 7.1 Verwendete Porositaten und intrinsische Permeabilitaten

. i Kurz- Intrinsische Permeabilitat Porositat
Materialgebiet .
bezeichnung [m?] [-]
Aalen SW AAL 1-10"7 0,1
Aalen NO AAN 1-10"7 0,1
Apt APT 1-1078 0,1
Callovium CAL 1-10E" 0,1
Cornbrash- COR 1-10E1 0,05
Sandstein
Emscher Mergel EMM 1-10E" 0,2
Endlager, liegt im ) 15
Oxford (OXF) ENL 1-10E 0,02
Hilssandstein HIL 1-10E"2 0,25
Jura Héhenzug JUH 1-10E" 0,1
Oberer Muschel- ) 14
kalk SW OMK 1-10E 0,02
Oberer Muschel- ) 14
kalk NO OMN 1-10E 0,02
Oxford OXF 1-10E" 0,02
Plinerkalke PLA 1-10E"3 0,05
Quartar QUA 1-10E"2 0,25
Tithon TIT 5-10E-6 0,1
Trias Hohenzug TRH 1-10E"2 0,1
Rand 1 ) 16
Oberflache RAN1 1-10E 0.3
Rand 2 rechter
Modellrand RAN2 0 0.3
Rand 3
Modellbasis RAN3 0 0.3
Rand 4 linker
Modellrand RAN4 0 0.3
7.2.5 Einstellung des diffusiven Laugentransports

Die Modellbasis (Rand 3) wird durch sog. ,inaktive* Elemente (feste Zustande) mit ei-

nem Laugenanteil von 1 gebildet. Das Salz kann diffusiv zu den angrenzenden ,akti-
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ven“ Elementen (d. h. Elementen mit veranderlichem Zustand) transportiert werden, die
Teil des Stromungssystems sind. Um die Zusténde inaktiver Elemente mdglichst nahe
an den Interfaceflachen (Verbindungsflache zwischen zwei Elementen) zu definieren
(Abb. 7.3), wurden die Interfaceabstande inaktiver Elemente d; zunachst klein gewahlt

(0,01 m). Dies fuhrte jedoch zu den nachfolgend erlauterten Problemen.

TOUGH2-MP-GRS berechnet die Diffusionskoeffizienten zweier verbundener Elemen-
te als abstandsgewichtetes harmonisches Mittel (die Abstande sind hier die Abstande

zwischen Elementzentren und der gemeinsamen Interfaceflache) Gleichung (7.2):

da + dy ) (7.2)

D= D, D; (
Da ) di + Di - da

D = Diffusionskoeffizient in m?/s

D, = Diffusionskoeffizient. aktives Element in m?/s

D, = Diffusionskoeffizient. inaktives Element in m?/s

d, = Interfaceabstand aktives Elementin m

a

d; = Interfaceabstand inaktives Element in m
Aufgrund des Wichtungsverfahrens und des sehr kleinen Interfaceabstandes der inak-
tiven Elemente von 0,01 m (aktive Elemente besitzen einen Interfaceabstand von
7,73 m) wird die Diffusion von Lauge uber den Rand 3 weniger durch die Diffusionsko-
effizienten, als vielmehr durch die Interfaceabstande gesteuert (Abb. 7.3). In Folge
dessen dominiert der Diffusionskoeffizient des aktiven Elementes. Dies bedeutet, dass
sich der diffusive Zustrom von Lauge nicht Gber den Diffusionskoeffizienten des inakti-
ven Elementes steuern lasst. Testrechnungen ergaben, dass unter diesen Umstanden

so gut wie keine Lauge in das Modellgebiet diffundiert.
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Interface

inaktiv (Rand 3)]  aktiv
D, T =T D,

di da

Abb. 7.3 Darstellung einer Elementverbindung mit den Parametern der Gleichung (7.2)

In dem in Kap. 7.6 beschriebenen SPRING-Modell werden die an den Salzstock an-
grenzenden Elemente instantan mit Salz aufgesattigt (Dirichlet-Randbedingung). Es
findet somit keine zeitlich verzogerte Aufsattigung an den Randknoten statt. Um fur das
TOUGH2-Modell einen entsprechenden Rand zu gestalten, musste der diffusive Salz-
zustrom erhoht werden. Da dies, wie oben beschrieben, nicht allein tber eine Erho-
hung von Diffusionskoeffizienten inaktiver Elemente erfolgen konnte, wurden die Inter-
faceabstande zwischen inaktiven und aktiven Elemente im Modellgitter verandert. Dies
erfolgte automatisiert mit Hilfe eines Skriptes. Zugleich wurde der Diffusionskoeffizient

der inaktiven Elemente flr Salz auf 1 gesetzt.

In den Modellrechnungen wurde neben der Laugendiffusion auch der diffusive Trans-
port der Wasserkomponente beriicksichtigt. Dieser Ansatz dirfte jedoch den diffusiven
Wassertransport Uberschatzen, da TOUGH2-MP-GRS das in Lauge physikalisch ent-
haltene Wasser nicht als Wasserkomponente registriert. In zuklnftigen Simulations-

rechnungen sollte daher auf die Diffusion der Wasserkomponente verzichtet werden.
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7.3 Rechenfille

Zur Ermittlung der Simulationsdauer bis zum Erreichen des Gleichgewichtszustandes
werden Modellrechnungen mit zwei unterschiedlichen Anfangsbedingungen vorge-

nommen:

e Das Model ist initial mit Si3wasser gesattigt (,Aufsalzungsrechnung“ mit einer

initalen Laugensattigung Siauge = 0)

e Das Modell ist initial mit Salzwasser gesattigt (,Ausstflungsrechnung“ mit einer

initalen Laugensattigung Siauge = 1)

Die Rechnungen werden zunachst bis zu einer maximalen Simulationsdauer von
10 Mio. Jahren durchgefiihrt. In diesem Simulationszeitraum werden fir die Aufsal-
zungs- und AussifBungsrechnungen zu den in Tab. 7.2 angegebenen Zeitpunkten,
konservative Tracer freigesetzt. Somit finden Tracertransport und die Equilibrierung der
Dichteverteilung gleichzeitig statt. Die Ausbreitung jedes Tracers wird fir zwei Zeit-
punkte (te+10.000 und t+100.000 Jahre) nach der jeweiligen Freisetzung t. betrach-

tet und verglichen.

Tab. 7.2  Freisetzungszeitpunkte (i) der konservativen Tracer

Lfd. Zeitpunkte fur die Tracer
Nummer Freisetzung in a
1 10.000 Tracer 1
2 30.000 Tracer 2
3 100.000 Tracer 3
4 300.000 Tracer 4
5 1.000.000 Tracer 5
6 3.000.000 Tracer 6
7 6.000.000 Tracer 7

Fur die Aufsalzungsrechnung wurde zur Bestimmung der initialen Druckverteilung (sta-
tionarer Zustand) zunachst eine Rechnung ohne Salzdiffusion Gber den Rand 3 durch-
gefuhrt. Der sich ergebende statische Strémungs- und Druckzustand der Rechnung
stellt den Startpunkt der nachfolgenden Aufsalzungs- bzw. Tracer-Transport-
rechnungen dar. Fir diese Rechnungen wird die Salzdiffusion Uber Rand 3 wieder ak-

tiviert.
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Fur die Aussufungsrechnung wurde keine eigene initiale Druckverteilung berechnet,
da dies die oberflachliche Einspeisung von Salzwasser erfordert hatte, eine Annahme,
die den Festpotenzialen des Rand 1 widerspricht, da diese unter der Annahme von
SiRwasser berechnet wurden. Es wird davon ausgegangen, dass der durch die Initial-
bedingung gewahlte Fehler der Druckverteilung keine lange zeitliche Auswirkung hat,
da die Equilibrierung der Druckverteilung, verglichen mit der Anderung der Dichtever-
teilung, relativ schnell verlauft. Es ist somit keine signifikante Beeinflussung des Radio-
nuklidtransportes durch die getroffene Annahme zu erwarten. Die Tab. 7.3 gibt eine

Ubersicht Giber die definierten Rechenfille.

Tab. 7.3 Annahmen fur die unterschiedlichen Rechenfalle

Rechenfall | Beschreibung Annahmen

Aufsalzungsrechnungen

Vorrechnung zur Ermittlung des stationa-
MpRn-A | ren Strdmungszustands fur die Aufsal- Keine Salzdiffusion aus dem Rand 3
zungsrechnungen

Da =1,0-10°° m?/s, Di = 1,0 m?/s,

- iffusi 17 1095 m2
MpRn-A1 | Diffusionskoeffizient von 1,0-10° m?/s di=100m, da=0,01m

Da =1,0-10% m?/s, Di = 1,0 m?/s,

_ i i . .10-06 2
MpRn-A2 | Diffusionskoeffizient von 1,0-10°° m?%/s di=100m, da=0,1m

Da =1,0-10% m?/s, Di = 1,0 m?/s,

_ i i i .10-97 m2
MpRn-A3 | Diffusionskoeffizient von 1,0-10°" m?#/s di=10m, da=01m

AussliBungsrechnung

Diffusionskoeffizient von 1,0-10°% m?/s

MpRn-B1 | (Abstandswichtung entspricht dem Re-
chenfall MpRn-A3)

Da =1,0-10% m?/s, Di = 1,0-10%° m?/s,
di=10m,da=0,1m

7.4 Entwicklungen zur Visualisierung der Simulationsergebnisse

Modellgitter flr natirliche Grundwassersysteme bendtigen eine hohe Anzahl an Git-
terelementen, um relevante hydrogeologische Schichten raumlich auflésen zu kénnen.
Dartber hinaus kann es erforderlich sein, Bereiche hoher Salinitdtskontraste oder

FlieRgeschwindigkeiten feiner zu diskretisieren.

Um Modellrechnungen mit einer hohen Elementanzahl durchflihren zu kénnen, wurde
der Code TOUGH2-MP-GRS durch Erweiterung des Codes TOUGH2-MP /ZHA 08/
entwickelt (siehe Kap. 6.1). Die hieraus resultierenden umfangreichen ergebnisse

(Output) Uberstiegen jedoch die Mdglichkeiten des bislang verwendeten Postproces-
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sings mit Hilfe des Codes FLAC3D. Insbesondere war der zeitliche Aufwand fir das

Einlesen und die Verarbeitung der Analyseergebnisse zu hoch.

Zudem ist FLAC3D kein eigentliches Visualisierungsprogramm, sondern wird in erster
Linie zur Simulation von hydraulisch-mechanischen Prozessen in Materialien einge-

setzt.

Ein weiterer Nachteil des Postprocessings mit FLAC3D (eigentlich einem hydro-
mechanischem Simulationscode) ist, dass dieser Code keine polygonalen Elemente
verarbeiten kann, was fur den in diesem Vorhaben Gittergenerator (siehe Kap. 8) not-
wendig ware. Aus diesem Grund wurde das bisherige Postprocessing grundlegend ge-

andert und in wesentlichen Teilen an den Viewer PARAVIEW angepasst.

PARAVIEW ist ein von der Firma Kitware entwickeltes Open-Source-, Multi-Plattform-
Visualisierungstool, das die Analyse und Visualisierung extrem grof3er wissenschaftli-
cher Datensatze ermdglicht. PARAVIEW kann auch parallelisiert, z. B. auf Rechner-
clustern ausgefiihrt werden. Der Code ist zudem frei erweiterbar und besitzt eine
Sammlung von Tools und Bibliotheken fur verschiedene Anwendungen, einschlie3lich
der Einbindung von Python-Skripten. Mithilfe der bereits enthaltenen Python-Module
konnen Skripte geschrieben werden, die umfangreiche Funktionen der interaktiven
Anwendung ausfiihren kénnen /AYA 17/. Im Bericht /FRI 18b/ ist der Workflow fiir die
Visualisierung der Ergebnisdaten in PARAVIEW beschrieben.

7.5 Ergebnisse der Modellrechnungen mit TOUGH2-MP-GRS

Allgemein liegt der Fokus der Rechnungen auf der Dichteanderung aufgrund von Auf-
salzungs- und AussuRungsprozessen und eine daraus resultierende Beeinflussung des
Tracertransportes. Fir die Auswertung der Analyseergebnisse werden zunachst die
hydrogeologischen Verhaltnisse erldutert, da diese wichtig fir das Verstandnis der

Stromungsverhaltnisse im Modell sind.

Es wird nochmal hervorgehoben, dass aufgrund der Datenmenge und unter Bertck-
sichtigung der erforderlichen Zeit, welche fir die Auswertungen bendtigt wird, nicht alle
Simulationszeitpunkte analysiert werden konnten. Die Freisetzungszeitpunkte sowie
die ausgewerteten Simulationszeitpunkte sind das Resultat einer Abwagung. Es wur-

den logarithmische Simulationszeitpunkte gewanhlt. Dies fiihrt zu der Lage, das Ande-
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rungen in Systemverhalten nicht Punktgenau analysiert werden konnten. Die Auswer-

tezeitpunkte geben einzelne Schnappschisse des Systemverhaltens wieder.

7.51 Das hydraulische System

Abb. 7.4 zeigt die Permeabilitdten der unterschiedlichen geologischen Schichten. Die
Permeabilitaten liegen in einem Bereich von 1.0-10-'> m? (griin) bis 1.0-10-'® m? (rot).
Die relativ undurchlassigen Schichten des Apt (APT), Callovium (CAL) und des Aalen
(AAL und AAN) werden uberdeckt von den durchlassigen Schichten der Planerkalke
(PLA) und des Quartars (QUA). An ihrer Basis befinden sich die durchlassigen Schich-
ten des Trias Hohenzugs und die Schichten des Oberen Muschelkalks (OMK und
OMN). Die Schichten des Oxford (OXF) und des Tithon (TIT) weisen im Bezug dazu
mittlere Permeabilitdten auf. Zwischen dem Callovium (CAL) und dem Aalen (AAN)

liegt die relativ durchlassige Schicht des Cornbrash-Sandsteins.

SwW NO

Permeabilitat (m2)
1.0e-12

[I.Oe-13

— 1.0e-14

— 1.0e-15

1.0e-16
[1.09-17
1.0e-18

Abb. 7.4 Permeabilitat der unterschiedlichen Schichten

Die Abb. 7.5 zeigt das initiale Potentialgefalle (hydraulischer Gradient), welches sich
aus der Vorrechnung einer stationaren Stromungsrechnung fiir reines SulRwasser (Re-
chenfall MpRn-A) ergibt. Im SW befinden sich die hdchsten Potentiale (rétliche Farben)
entsprechend des Festpotentialrandes an der Modelloberflache, welches sich nach NO
abbaut (gelb-griine Farben). Dementsprechend baut sich von SW ein Strémungsfeld
durch die durchlassigen Schichten des Trias Hohenzugs und die Schichten des Obe-
ren Muschelkalks (OMK, OMN) nach NO auf (siehe Kap. 7.5.2).
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SwW NO
Flussigkeitspotential (Pa)
e+

2.9e+06
[ 2.5e+6
2.0e+6
1.5e+6
[ 1.0e+6
I: 5.0e+5
1.0e+00

Abb. 7.5 Potentialgefalle der Flissigphase zum Simulationszeitpunkt t=0

7.5.2 Das initiale Stromungsfeld

Die Abb. 7.6-A zeigt das Stromungsfeld zum Zeitpunkt t = 1.000 Jahre anhand der auf
die Lange 1 normierten Vektoren fur die Porengeschwindigkeit (Aufsalzungsrechnung).
In den hydraulisch héher durchlassigen Schichten sind die Vektoren Giberwiegend von
SW nach NO gerichtet. In den gering durchlassigen Schichten verlaufen die Stro-
mungsvektoren vertikal (aufsteigend oder absteigend). Im Muschelkalk hat sich an der

Modellbasis im NO (rechter Rand) eine Zirkulationsstromung ausgebildet Abb. 7.6-C.

Innerhalb der gering durchlassigen Gesteine des Apt fungiert der Hilssandstein als sog.
Potenzialbringer. Wie Abb. 7.6-B zeigt, tritt eine abwarts gerichtete Strdmung aus dem
Hilssandstein Uber den Apt bis hin zum Tithon und Oxford auf. Die Bereiche des
Oxford, in denen das Endlager liegt, werden jedoch lberwiegend von aufsteigenden
Wassern durchstromt, die Gber den Oberen Muschelkalk (OMK) Uber die Gesteine des
Aalen zuflieBen. Die Grundwasser, die das Endlager durchstrémen, strémen Uberwie-
gend in den hoher leitenden Cornbrash-Sandstein ab, der damit einen potentiellen

Transportpfad fiir im Endlager freigesetzte Stoffe darstellt.
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7.5.3 Vergleiche zur Codeverifikation

Fur die Aufsalzungsrechnung wurde die in Kap. 7.3 beschriebenen drei Rechenfalle
MpRn-A1, MpRn-A2 und MpRn-A3 betrachtet, die sich durch einen unterschiedlichen
starken diffusiven Laugenzustrom unterscheiden. Es zeigte sich, dass der Rechenfall
MpRn-A3 eine Dichteentwicklung erzeugt, die den entsprechenden SPRING-
Rechnungen (siehe Kap. 7.6) am ahnlichsten waren. Fur die weitere Betrachtung wur-

de daher Rechenfall MpRn-A3 verwendet.

Die maximale Dichte im Modellgebiet liegt hdher als die veranschlagte Dichte fur ge-
sattigte Lauge (Abb. 7.7). Dies liegt daran, dass TOUGH2 die Flussigkeit als kompres-
sibel annimmt. Fir die Referenzbedingungen von Py = 100.000 Pa, T =25 °C wurde
eine Dichte von 1250 kg/m? vorgegeben. An der Modellbasis erreicht die Dichte einen
Wert von 1269 kg/m3.

- e T =
- }‘Lfvn — ¥_¢___<—_ s Jf}fﬁ e 5
e — —_‘——_____ 0 - o
—_ - = o
FlUssigkeitsdichte in kg/m3
997.2 1050.0 1100.0 1150.0 1200.0 1269.9

|

Abb. 7.7 Dichteverteilung des Rechenfalls MpRn-A3 nach 1 Mio. Jahren

Abb. 7.8 zeigt zum Vergleich die Dichteverteilung der SPRING-Rechnung (AKON 0),
und zwar ebenfalls nach 1 Mio. Jahren (siehe Kap. 7.6; gleiche Legende). Beide Abbil-
dungen zeigen eine weitgehend &hnliche Dichteentwicklung, was als erfolgreiche Veri-
fikation des Codes TOUGH2-MP-GRS gewertet werden kann. Kleinere Unterschiede in
den Rechenergebnissen sind dennoch zu erwarten, da eine vollstandige Gleichheit der
SPRING- und TOUGH2-MP-GRS-Rechnungen aufgrund der Unterschiedlichkeit der
implementierten ,numerischen” Modelle nicht zu erreichen ist (dies betrifft z. B. die im-
plementierten Diffusionsmodelle sowie die in TOUGH2-MP-GRS nicht implementierte

mechanische Dispersion). Die in den SPRING-Rechnungen sichtbare héhere Laugen-
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sattigung im Ubergang vom Hilssandstein bis zu den Schichten des Tithon (roter Kreis)

dirfte auf solche Unterschiede zuriickzufiinren sein.

s

Abb. 7.8 Dichtekonzentration nach 1 Mio. Jahren in der SPRING-Rechnung (AKON 0)

754 Identifizierung des Zeitpunkts des dynamischen Gleichgewichts

Zur Identifizierung des Zeitpunkts des dynamischen Dichtegleichgewichts wird unter-
sucht, wann die AussuBungs- und Aufsalzungsrechnungen die gleiche Dichteverteilung

erreichen.

Im Folgenden werden die zwei Standardfalle der Aufsalzungs- (MpRn-A3) und Aussi-
Rungsrechnung (MpRn-B1) zum Ende ihres Simulationszeitraumes verglichen. Die
Abb. 7.9 zeigt die Dichteverteilung fur den Rechenfall MpRn-A3 zum Simulationszeit-
punkt 10 Mio. Jahre. Abb. 7.10 zeigt die Dichteverteilung fur den Rechenfall MpRn-B1
zum gleichen Simulationszeitpunkt. Es zeigt sich, dass beide Rechnungen einen nahe-

zu gleichen Zustand der Dichteverteilung erreichen.

Flssigkeitsdichte in kg/m3
997.2 1050.0 1100.0 1150.0 1200.0 1269.9

. ‘ ‘ ‘ i

Abb. 7.9 Dichteverteilung fir den Rechenfall MpRn-A3 bei 10 Mio. Jahren
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Abb. 7.10  Dichteverteilung fiir den Rechenfall MpRn-B1 bei 10 Mio. Jahren

Die vergleichbare Equilibrierung wird auch durch eine Betrachtung der Dichteentwick-
lung fir die einzelnen Rechenfalle deutlich. Analysen der Dichtednderungen zwischen
5 und 10 Mio. Jahren ergaben alle 1 Mio. Jahre etwa eine Halbierung der maximalen
Dichteanderung. In der folgenden Abb. 7.11 ist fiir den Rechenfall MpRn-A3 die Ande-
rung der Dichte zwischen dem Simulationszeitpunkt 9 Mio. Jahren und 10 Mio. Jahren
dargestellt. Es zeigt sich, dass in den rotlich gefarbten Regionen eine maximale Dich-

tednderung von ca. 0,7 kg/m? erfolgt (ca. 0,6 %o der Grundwasserdichte).

| cm——

Dichtedifferenz in kg/m3
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7

h\ \ l l Jﬁ

Abb. 7.11  Dichteanderung zwischen 9 Mio. und 10 Mio. Jahren fiir den Rechenfall MpRn-A3

In Abb. 7.12 ist fiir die AusstRungsrechnung MpRn-B1 die Anderung der Dichte zwi-
schen den Simulationszeitpunkten 9 Mio. Jahren und 10 Mio. Jahren dargestellt. Es
zeigt sich hier in den rotlich gefarbten Regionen eine maximale Dichtednderung von
ca. 0,17 kg/m3.
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Abb. 7.12 Dichtedanderung zwischen 9 Mio. und 10 Mio. Jahren fiir den Rechenfall MpRn-B1

Zur genaueren Bestimmung des Gleichgewichts zwischen den beiden Rechenfallen
MpRn-A3 und MpRn-B1, sind in Abb. 7.13 die Dichtedifferenzen zwischen den beiden
Rechnungen fur verschiedene Simulationszeitpunkte dargestellt. Zum Zeitpunkt 1 Mio.
Jahre ist noch eine maximale Dichtedifferenz im Apt von ca. 230 kg/m*® zu erkennen
(rétliche Farben). Nach 5 Mio. Jahren belauft sich die maximale Dichtedifferenz im
groten Teil des Modellgebietes nur noch zwischen ca. 10 und 15 kg/m? (grunliche

Farben). Nach 10 Mio. Jahren betragt der maximale Dichteunterschied ca. 6 kg/m?3.

An der Basis der héherdurchlassigen Planerkalke (PLA) sind nach 5 und 10 Mio. Jah-
ren vereinzelte Bereiche zu finden, die sich in einem starkeren Ungleichgewicht befin-
den. Dies durfte an der hier verlaufenden scharfen Suss-/Salzwassergrenze liegen. Die
genannten Bereiche werden in den Dichtedifferenzen flr verschiedene Zeitpunkte ei-
ner einzigen Simulation nicht sichtbar (siehe oben), was dafir spricht, dass es sich

nicht um zeitliche Oszillationen handelt.

Als Resultat kann herausgestellt werden, dass sich die Rechnungen nach einer Simu-
lationszeit von 10 Mio. Jahren weitgehend in einem dynamischen Gleichgewicht befin-

den.
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Abb. 7.13  Dichtedifferenzen zwischen der Aufsalzungsrechnung (MpRn-A3) und der Aussi-

Rungsrechnung (MpRn-B1) fiir verschiedene Simulationszeitpunkte

7.5.5 Tracertransport in den Aufsalzungsrechnungen

Wie im Kapitel 7.5.3 erlautert, wurde fir die Auswertungen der Aufsalzungsrechnungen
der Rechenfall MpRn-A3 verwendet. Analysiert wird der Tracertransport 10.000 Jahre
nach Freisetzung (im Folgenden als Laufzeit A bezeichnet) und 100.000 Jahre nach
Freisetzung (im Folgenden als Laufzeit B bezeichnet).

Die Tracerkonzentrationen nach Vollendung der Laufzeit werden im Folgenden zu-
sammen mit der Dichteverteilung dargestellt. Die Tracerkonzentrationen werden loga-
rithmisch dargestellt (blau: geringste Konzentration, rot: hochste Konzentration).
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7.5.51 Tracerfreisetzung nach 10.000 Jahren

Tracer 1 wird nach 10.000 Jahren freigesetzt. Die Abb. 7.14-A zeigt die Tracerkonzent-
ration nach Laufzeit A (=10.000 Jahre) zum Simulationszeitpunkt 20.000 Jahre. Der
Tracertransport erfolgt ausgehend vom Endlager hin zum geringeren Druckpotential

bzw. entlang des Strémungsfeldes in Richtung NO entlang des Cornbrash-Sandsteins.

In der Abb. 7.14-B ist die Flissigkeitsdichte zu diesem Zeitpunkt dargestellt. Die Auf-
sattigung mit Lauge an der Modellbasis ist im Oberen Muschelkalk (OMK und OMN) ist
schon weit fortgeschritten. Vom Rand 3 her sattigen sich die angrenzenden Schichten
mit Lauge auf (Modellbasis und linker Rand unterhalb einer Teufe von 500 m unter der
Gelandeoberflache). Man erkennt den advektiven Laugentransport in den héher durch-

lassigen Hilssandstein (HIL).
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Abb. 7.14  Konzentration des Tracers 1 (A) und Flissigkeitsdichte (B) nach 20.000 Jahren

Der Tracer 1 ist zur Laufzeit B (=100.000 Jahre), d.h. zum Simulationszeitpunkt
110.000 Jahre, bereits bis zum Quartar transportiert worden (Abb. 7.15-A), wobei der
Cornbrash-Sandstein den Haupttransportpfad darstellt. Es zeigt sich, dass der Tracer
aus dem Cornbrash-Sandstein in die dartber liegende Schicht des Callovium (CAL)
transportiert wird. Ein Grund kénnte die aufsteigende Dichtefront sein, welche den Tra-

cer vertikal migrieren lasst.
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Die Aufsattigung mit Lauge ist zu diesem Simulationszeitpunkt bereits Uber den Mu-
schelkalk (OMK und OMN) hinaus in den Oxford (OXF) und den Cornbrash-Sandstein
(COR) vorgedrungen (Abb. 7.15-B). Zudem zeigt sich am rechten Modellrand ein Tra-
certransport vom Cornbrash-Sandstein in die darunter liegenden Schichten des Aalen
und des Oberen Muschelkalks (roter Kreis, Abb. 7.15-A). Dieser Transport wird durch
einen abwarts gerichteten Druckgradienten erzeugt, welcher durch die Konvektions-
strome im oberen Muschelkalk verursacht wird (siehe Abb. 7.6). Diese Konvektions-
stromung fuhrt vermutlich auch dazu, dass sich der Obere Muschelkalk nur langsam
am NO Bereich (am rechten Rand) mit Lauge aufsattigt, da von oben SuRwasser
nachstromt (Abb. 7.15-B).

A: Konzentration Tracer 1: Tracerlaufzeit B

Abb. 7.15 Konzentration Tracer 1 (A) und Flussigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt 110.000 Jah-

re

Der Laugeneinstrom in den Hilssandstein im SW wird durch Verdrangungsprozesse
begleitet, die einen entgegen gerichteten SiiBwasserstrom erzeugen (Abb. 7.16). Die
langsam eindringende Lauge flief3t hier im unteren Bereich des Hilssandsteins ein (in
der Abb. 7.16 von links nach rechts), wahrend das SiiRwasser im oberen Bereich des

Hilssandsteins (von rechts nach links) abflief3t.
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Abb. 7.16  Strémungsvektoren im Bereich des Hilssandsteins (rétliche Farbe) zum Zeitpunkt
110.000 Jahre

7.5.5.2 Tracerfreisetzung nach 30.000 Jahren

Der Tracer 2 wird nach 30.000 Jahren freigesetzt. Abb. 7.17-A zeigt die Tracerkonzent-
ration nach Laufzeit A zum Simulationszeitpunkt 40.000 Jahre. Zu diesem Zeitpunkt ist
die Aufsattigung mit Lauge an der Modellbasis nur wenig weiter fortgeschritten als bei
10.000 Jahren (Abb. 7.17-B).

Die Tracer 1 und 2 sind jeweils nach der Laufzeit A und B fast deckungsgleich in Be-
zug auf ihre raumliche Ausbreitung. Dies liegt an der relativ geringen Differenz ihrer
Freisetzungszeitpunkte aber vermutlich auch an der ahnlichen Laugensattigung. Auf-
grund der ahnlichen Laugensattigung durfte auch das Strémungsfeld weitgehend
gleich geblieben sein.)

Auch bezglich der Laufzeit B ergibt sich ein ahnliches Bild wie fiir den Tracer 1. Der
Tracer 2 ist nach der Laufzeit B dhnlich weit transportiert worden wie der Tracer 1 (ver-
gleiche Abb. 7.15-A und Abb. 7.18-A). Der Laugentransport ist nur unwesentlich weiter
fortgeschritten (vergleiche Abb. 7.15-B und Abb. 7.18-B)
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Abb. 7.17  Konzentration des Tracers 2 (A) und Flissigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt 40.000

Jahre

A: Konzentration Tracer 2: Tracerlaufzeit B
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Abb. 7.18 Konzentration Tracer2 (A) und Flissigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt 130.000 Jahre
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7.5.5.3 Tracerfreisetzung nach 100.000 Jahren

Tracer 3 wird nach 100.000 Jahren freigesetzt. Die Abb. 7.19-A zeigt die Konzentratio-
nen nach Laufzeit A zum Simulationszeitpunkt 110.000 Jahre. Zu diesem Zeitpunkt hat

die Lauge bereits das Endlager erreicht.

Fur Laufzeit A unterscheidet sich die raumliche Ausbreitung der Tracerkonzentration
nur unwesentlich von der Ausbreitung der Tracer 1 und 2. Auch flir Laufzeit B dhnelt

die Ausbreitung des Tracer 3 derjenigen der Tracer 1 und 2.

A: Konzentration Tracer 3: Tracerlaufzeit A
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Abb. 7.19  Konzentration des Tracers 3 (A) und Flussigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt 110.000

Jahre
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A: Konzentration Tracer 3: Tracerlaufzeit B
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Abb. 7.20 Konzentration des Tracers 3 (A) und Flussigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt 200.000
Jahre

7554 Tracerfreisetzung nach 300.000 Jahren

Tracer 4 wird nach 300.000 Jahren freigesetzt und zeigt im Vergleich zu den Tracer 1

bis 3 einen langsameren Transport.

Die geringere Transportweite nach Laufzeit A ist in Abb. 7.21-A zu erkennen (Simulati-
onszeitpunkt 310.000 Jahre). Als Ursache kann hier die fortschreitende Laugensatti-
gung des Cornbrash-Sandsteines und der umliegenden Schichten (Abb. 7.21-B) identi-
fiziert werden, die dazu flihren, dass der Transportpfad des Cornbrach-Sandsteins dem

Bereich der advektiven SutRwasserstromungen allmahlich entzogen wird.

Die héher durchlassigen Schichten des Cornbrash-Sandsteins und des Hilssandteins
fungieren ebenfalls als Transportwege fiir Lauge (Abb. 7.21-B). Unterhalb des Hils-
sandsteins und dem Cornbrash-Sandstein im NO (rechter Modellrand) bilden sich ver-
inselte SulRwasserbereiche. Die Ausbildung solcher StifRwasserlinsen wird durch eine

abwarts gerichtete Stromung unterstitzt (siehe Abb. 7.6)
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Abb. 7.21  Konzentration Tracer 4 (A) und Flussigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt 310.000 Jah-
re

Auch nach der Laufzeit B zeigt sich ein langsamerer Transport des Tracers 4 (Abb.
7.22-A). Zu diesem Zeitpunkt ist der Cornbrash-Sandstein fast vollstdndig mit Lauge
gesattigt (Abb. 7.22-B), wodurch die advektive Strémung in dieser Schicht stark ver-

langsamt ist.

Die durch Konvektionsstrdomungen abwarts gerichtete Strémung in norddstlichen Be-
reich, zeigt sich nun auch im Laugenstrom (roter Kreis, Abb. 7.22-B). Das gleiche Pha-
nomen zeigen auch die SPRING-Simulationsrechnungen (vergleiche Abb. 7.22-B und
Abb. 7.45).
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Abb. 7.22 Konzentration des Tracers 4 (A) und Flussigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt 400.000
Jahre

7555 Tracerfreisetzung nach 1.000.000 Jahren

Der Tracer 5 wird zum Simulationszeitpunkt 1 Mio Jahre freigesetzt. Die Abb. 7.23-A
zeigt die Tracerkonzentration nach Laufzeit A (Simulationszeitpunkt 1.010.000 Jahre).
Die Reichweite des Transports hat sich in Bezug auf Tracer 4 weiter reduziert (verglei-
che Abb. 7.21-A und Abb. 7.23-A). Ursache ist die starkere Laugenaufsattigung des
Cornbrash-Sandsteins (Abb. 7.23-B), die die advektive Stromung in dieser Schicht wei-
ter verlangsamt.
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Abb. 7.23  Konzentration des Tracers 5 (A) und Flissigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt
1.010.000 Jahre

Die weitere Verzdgerung des Tracertransportes zeigt sich auch fur Laufzeit B (Simula-
tionszeitpunkt 1.100.000 Jahre; Abb. 7.24-A). Dariiber hinaus ist auch eine leichte An-
derung der Transportpfade zu erkennen, da sich ein Teil des Tracers nun uber die
Schichten des Oxford ausbreitet. Ursache hierflr dirfte die starkere Laugensattigung
des Cornbrash-Sandsteins sein (héhere Lage der Salz-StuRwassergrenze) und die da-
mit einhergehende Verringerung der Strdmung im Cornbrash-Sandstein.

Der obere Muschelkalk an der Modelbasis sowie die daruber liegenden Schichten sind
fast vollstandig bis zum Apt mit Lauge gesattigt (Abb. 7.24-B). Zwischen den Planer-
kalken (PLA) und dem Apt (APT) stellt sich zu diesem Zeitpunkt bereits eine relativ
scharfe SUR- Salzwassergrenze ein.
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Abb. 7.24 Konzentration des Tracers 5 (A) und Flussigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt
1.100.000 Jahre

7.5.5.6 Tracerfreisetzung nach 3.000.000 Jahren

Tracer 6 wird nach 3 Mio Jahren freigesetzt. Die Abb. 7.25-A zeigt die Tracerkonzent-
ration nach Laufzeit A (Simulationszeitpunkt 3.010.000 Jahre). Der Tracer 6 ist fast
vollstandig an der Lokalitat der Freisetzung verblieben. Dies zeigt die nur noch sehr ge-
ringe advektive Stromungen in diesem Bereich. Die Laugenkonzentration nahert sich
dem Gleichwicht an (Vergleiche Abb. 7.25-B und Abb. 7.9).
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Abb. 7.25 Konzentration des Tracers 6 (A) und Flissigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt
3.010.000 Jahre

Auch nach der Tracerlaufzeit B (Simulationszeit 3.100.000 Jahre) ist die Transportstre-
cke von Tracer 6 im Vergleich zu Tracer 5 stark reduziert (Abb. 7.26-A). Deutlich ist die
Auffacherung in zwei Transportpfade, und zwar Uber die Schichten des Oxford und des
Cornbrash. Die Laugensattigung ist unwesentlich weiter fortgeschritten (Vergleiche
Abb. 7.25-B und Abb. 7.26-B)
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Abb.7.26 Konzentration des Tracers 6 (A) und FlUssigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt
3.100.000 Jahre

7.5.5.7 Tracerfreisetzung nach 6.000.000 Jahren

Tracer 7 wird nach 6 Mio Jahren freigesetzt. Die Abb. 7.30-A zeigt die Tracerkonzent-
ration nach Laufzeit A (Simulationszeitpunkt 6.010.000 Jahre). Die raumliche Ausbrei-
tung des Tracers 7 ist aufgrund der geringen advektiven Strdomungen vergleichbar zum
Tracer 6. Die Laugenkonzentration hat sich in den oberflachennahen Schichten weiter
erhoht (Vergleiche Abb. 7.26-B und Abb. 7.27-B).

Auch fur die Tracerlaufzeit B (Simulationszeit 6.100.000 Jahre) zeigt sich keine signifi-
kante Anderung der Transportreichweite gegeniiber Tracer 5 (Abb. 7.32-A). Auch die
Aufspaltung der Transportwege ist erkennbar. Aufgrund der groRen Ahnlichkeit der
Laugensattigung im Vergleich zur Laufzeit A wird auf diese Abbildung fir die Laufzeit B

verzichtet.
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Abb. 7.27  Konzentration Tracer 7 (A) und Flussigkeitsdichte (B) zum Zeitpunkt 6.010.000
Jahre

A: Konzentration Tracer 7: Tracerlaufzeit B
1.8e-06
I 1.0e-7
1.0e-8
[ 1.0e-9
1.8e-10

Tracerkonzentration

[.

Abb. 7.28 Konzentration des Tracers 7 (A) zum Zeitpunkt 6.100.000 Jahre

7.5.5.8 Tracervergleich und Zusammenfassung

Im Folgenden wird die raumliche Ausbreitung der Tracer fur die Laufzeiten A und B
anhand von Linien mittlerer Tracerkonzentration dargestellt. Die mittlere Tracerkon-
zentration senkt sich im Laufe des Transportes ab, so dass die Lage der Ausbrei-
tungswolke auch Uber gréRRere Distanzen hinweg nachverfolgt werden kann. Dies ware
durch die Betrachtung eines festen Konzentrationswertes nicht moglich. Tab. 7.4 stellt
die betrachteten Mittelwerte der Tracerkonzentrationen fur die jeweiligen Simulations-
zeitpunkte und die beiden Laufzeiten A und B dar.
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Tab. 7.4 Tracerkonzentrationen nach einer Laufzeit von A =10.000 Jahren und

B = 100.000 Jahren fir die jeweiligen Freisetzungszeitpunkte (FS)

Maximalwert der
Simulations- Massen- Mittelwert der Massen-

Tracer zeitpunkt in a konzentration konzentration
Tracer 1 (orange) A:20.000 8,9336 - 108 4,4668 - 108
(FS:10.000 a) B: 110.000 1,6641 - 10°° 8,3203 - 10°1°
Tracer 2 (rot) A: 40.000 8,9921 - 108 4,4961 - 108
(FS:30.000 a) B: 130.000 1,6955 - 10° 8,4776 - 10710
Tracer 3 (schwarz) A: 110.000 8,6889 - 108 4,3445 - 108
(FS:100.000 a) B: 200.000 3,2507 - 10° 1,6253 - 10°°
Tracer 4 (violett) A: 310.000 1,7637 - 107 8,8184 - 10°®
(FS:300.000 a) B: 400.000 7,8114 - 10° 3,9057 - 10°
Tracer 5 (griin) A: 1.010.000 8,8123 - 107 4,4062 - 107
(FS:1.000.000 a) B: 1.100.000 1,9623 - 108 9,8116 - 10°
Tracer 6 (blau) A: 3.010.000 1,4079 - 10 7,0395 - 107
(FS:3.000.000 a) B: 3.100.000 7,3507 - 108 3,6754 - 108
Tracer 7 (braun) A: 6.010.000 1,6180 - 10°® 8,0898 - 107
(FS:6.000.000 a) B: 6.100.000 8,73-10°® 4,3626 - 108

Abb. 7.30 zeigt die mittlere Konzentration der einzelnen Tracer fir die Laufzeit A
(10.000 Jahre nach Freisetzung). Die unterschiedlichen Farben des Hintergrundes re-
prasentieren die unterschiedlichen Materialgebiete. Die Abbildung zeigt, dass die
Transportdistanz umso mehr sinkt, je spater die Freisetzungszeitpunkt erfolgt (Tra-
cer 1: frihe Freisetzung, Tracer 7: spate Freisetzung). Ein deutlicher Sprung in der Ab-
nahme der Transportdistanz ist zwischen jedoch zwischen Tracer 3 und Tracer 5 zu
verzeichnen, also zwischen den Freisetzungszeitpunkten 100.000 Jahren und
1.000.000 Jahren.

Ursachlich fiir die schnellere Abnahme der Transportdistanzen zwischen 100.000 Jah-
ren und 1.000.000 Jahren ist die Zunahme der Laugensattigung im Transporthorizont.
Der Motor fir die Grundwasserbewegung liegt in den Potenzialdifferenzen an der Ge-
landeoberflache, d. h. im StiRwasserbereich. Der Laugenkdrper an der Basis des Mo-
dellsystems wird dagegen durch gravitative Krafte am Aufstieg gehindert, wodurch er
von den Strdbmungen des darlberliegenden StRwasserkérpers wenig beeinflusst wird.
Mit der zunehmenden Versalzung des Grundwasserkdrpers wechselt der Transport-

pfad der Tracer — im Wesentlichen der Cornbrash-Sandstein (COR) — aus dem Suf3-
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wasser- in den Salzwasserbereich, wodurch der advektive Transport deutlich gemin-
dert wird.

Entsprechend zeigt die Abb. 7.29 eine Korrelation zwischen die Abnahme der Poren-
geschwindigkeit im Endlager und dem Laugenanteil im Endlager. Die Porengeschwin-
digkeit bleibt bis ca. 200.000 Jahren relativ konstant. Danach verringert sich die Ge-
schwindigkeit aufgrund der Aufsattigung mit Lauge stetig.
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Abb. 7.29  Korrelation zwischen der Abnahme der Porengeschwindigkeit und dem Lau-

genanteil im Endlager
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Abb. 7.30 Konturlinien der mittleren Tracerkonzentration fiir eine Laufzeit von 10.000 Jahren
(Rechenfall MpRn-A3)

Abb. 7.32 zeigt die mittlere Konzentration der Tracer fur die Laufzeit B (100.000 Jahre
nach Freisetzung).

Auffallig ist die Lage der Konzentrationsspitzen in den geringleitenden Schichten des
Collovium (CAL). Dies ist aufsteigenden Grundwasserstromungen im Callovium zuzu-
schreiben (Abb. 7.31), sowie der ,Spulung“ des Cornbrash-Sandsteins mit tracer-

freiem Grundwasser.
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Abb. 7.31  Stromungsfeld im Bereich des Endlagers zum Simulationszeitpunkt 100.000 Jah-
ren

Cornbrash-Sandstein (dunkelgriin), Callovium (hellgriin)

Die raumliche Ausbreitung der Tracer 1 und 2 nach 100.000 Jahren Laufzeit, unter-
scheidet sich nur unwesentlich. Danach erfolgt bei den Tracern 2 und 4 eine zuneh-
mende Verkirzung der Transportstrecke. Mit Tracer 5 (Freisetzung nach 1.000.000
Jahren) andert sich das Transportbild grundlegend: Die Transportstrecken sind stark
reduziert und es wird eine Aufspaltung in einen oberen Transportpfad (Schichten des
Oxford) und einen unteren Transportpfad (Uber den Cornbrash-Sandstein in die
Schichten des Calloviums) sichtbar. Die rickschreitende Bedeutung des unteren

Transportpfades lasst sich durch seine zunehmende Aufsalzung erklaren.

Die Transportpfade der Tracer 6 und 7 (3.000.000 Jahre und 6.000.000 Jahre) unter-
scheiden sich wegen der geringen Transportstrecke kaum noch, was die zunehmende

Annaherung des Systems an einen dynamischen Gleichgewichtszustand anzeigt.
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Abb. 7.32  Konturlinien der mittleren Radionuklidkonzentration fiir eine Laufzeit von jeweils
100.000 Jahren (Rechenfall MpRn-A3)

7.5.6 Tracertransport in den AussiiBungsrechnung

Nachfolgend werden die Ergebnisse der Ausslfiungsrechnung dargestellt, bei der das
Modell initial vollstandig mit Lauge gesattigt wird. Dargestellt werden wesentliche

Schritte in der Entwicklung der FlUssigkeitsdichte und Tracerkonzentration.

7.5.6.1 Entwicklung der Fliissigkeitsdichte

Die Abb. 7.33 zeigt die Flussigkeitsdichte zum Simulationszeitpunkt 10.000 Jahre. Die
AussuBung des Quartars, des Emscher-Mergels (EMM) sowie den Planerkalken (PLA)
hat begonnen. Gut zu erkennen sind im Stdwesten (linker Modellrand), die Unter-
schiede in der Durchlassigkeit der Schichten Jura H6henzug (JUH), des Trias Hohen-
zugs (TRH) und der Planerkalke (PLA). In der gering durchlassigen Schicht des Jura
Hoéhenzugs findet die Aussif3ung langsamer statt als in den angrenzenden Schichten

mit einer héheren hydraulischen Durchlassigkeit.
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Abb. 7.33  Flussigkeitsdichte zum Simulationszeitpunkt 10.000 Jahre

Abb. 7.34 zeigt die Flissigkeitsdichte zum Simulationszeitpunkt 100.000 Jahre. Die
AusstiRung des Quartars, des Emscher-Mergels (EMM) sowie den Planerkalken (PLA)
ist weiter fortgeschritten. Sichtbar ist auch die Erhéhung der Laugendichte durch die
Einstellung des Druckgleichgewichts. (Es wurde vereinfachend ein initialer Druck von

1 bar angegeben.)
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Abb. 7.34  Flussigkeitsdichte zum Simulationszeitpunkt 100.000 Jahre

Abb. 7.35 zeigt die Flussigkeitsdichte zum Simulationszeitpunkt 500.000 Jahre. Die
AussuBung des Quartars, des Emscher-Mergels (EMM) sowie den Planerkalken (PLA)
ist nahezu abgeschlossen. Es hat sich eine relativ scharfe Su3-Salzwassergrenze zwi-
schen der quartaren Uberdeckung (QUA) und den liegenden Schichten des Apt (APT)
ausgebildet. Diese Ergebnisse ahneln den Simulationsergebnissen der SPRING-
Rechnungen fur den Rechenfall AKON=1 (Kap. 7.6.5). Aufgrund der hydraulisch gering
durchlassigen Gesteine der Kreide, stellt sich in der Tiefe keine grofiraumige Durchmi-

schung zwischen Salz- und StRRwasser ein.
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Abb. 7.35 Flissigkeitsdichte zum Simulationszeitpunkt 500.000 Jahre

7.5.6.2 Entwicklung der Tracerkonzentrationen

Abb. 7.36 zeigt die Konzentration des Tracers 1 (Freisetzung nach 10.000 Jahren) und
Abb. 7.37 die Konzentration des Tracers 7 (Freisetzung nach 6.000.000 Jahren), je-
weils nach einer Laufzeit von 100.000 Jahren. Im Vergleich zu den Aufsalzungsrech-
nungen fallen die Transportstrecken wesentlich geringer aus. Ursache ist die vollstan-
dige Laugensattigung der das Endlager umgebenden Schichten, durch welche die
Stromungsgeschwindigkeiten herabgesetzt werden. Durch die geringe Durchmischung
zwischen SuUR- und Salzwasser in der Tiefe andert sich das Stréomungsfeld nicht merk-

lich und bleibt im Bereich des Endlagers tber den gesamten Simulationszeitraum rela-

tiv statisch.
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Abb. 7.36  Konzentration des Tracers 1 zum Simulationszeitpunkt 110.000 Jahre
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Abb. 7.37  Konzentration des Tracers 7 zum Simulationszeitpunkt 6.100.000 Jahre
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7.6 Vergleichende Simulationsrechnungen mit dem Code SPRING

Die zuvor beschriebenen TOUGH2-MP-GRS-Rechenfélle werden um Rechenfalle mit
dem Code SPRING erganzt, um die wissenschaftlichen Ergebnisse des Vorhabens
abzusichern und eine Qualitatssicherung des im Vorhaben erstellten Codes TOUGH2-
MP-GRS anhand von Simulationen auf groRen Raum- und Zeitskalen zu ermdglichen.
Der Code SPRING wird aufgrund seiner bisherigen Anwendungsgebiete in der
dichteabhangigen Transportmodellierung eingesetzt /LAR 16/, /LAR10/. Da zu
Vergleichszwecken eine mdglichst groRe Ahnlichkeit der SPRING- und TOUGH2-MP-
GRS-Rechnungen angestrebt wird, wird das gleiche Modellgitter verwendet. Die
Parametrisierung wird im Folgenden beschrieben und ist vergleichbar zu derjenigen
von TOUGH2-MP-GRS.

7.6.1 Modellerstellung mit Gitterdiskretisierung und -parametrisierung

Zur Erstellung des zweidimensionalen Vertikalmodells wird die Schichtenfolge aus dem
Anlagenband des Plans Konrad /BFS 90a/ als exemplarische Grundlage zur Erstellung
eines hydrogeologischen Modells mit dem Code SPRING verwendet. Hierbei handelt
es sich um einen SW/NO-gerichteten Vertikalschnitt im Norddeutschen Becken, der
vom Salzgitter Hohenzug im Sidwesten bis hin zum Salinar bei Calberlah im Nordos-
ten verlauft. In /BFS 90b/ wird insgesamt zwischen 16 unterschiedlichen hydrogeologi-
schen Einheiten unterschieden, die entsprechend ihrer hydrogeologischen Eigenschaf-
ten in Grundwasserleiter (L), Grundwassergeringleiter (GL) und Grundwassernichtleiter
(NL) eingeteilt werden (Abb. 7.1). Auf ndhere Details zur Schichtenfolge, die detailliert
in /NMU 02/ beschrieben bzw. in /LAR 18/ zusammengefasst ist, wird hier nicht weiter
eingegangen, da die Standortdaten lediglich exemplarisch verwendet werden und im

Rahmen dieses Vorhabens kein Vergleich mit /NMU 02/ erfolgt.

Auf Basis von Daten am Beispiel des Standortes Konrad /NMU 02/ werden die unter-
schiedlichen hydrogeologische Einheiten mit Durchlassigkeitsbeiwerten k; und effekti-

ven Porositaten ¢ charakterisiert (Abb. 7.39). Hierzu gehoéren
e das Quartar (L-1) mit ks = 10°* m/s und ¢ = 0,25,
e der Emscher-Mergel (GL-1) mit ki = 10" m/s und ¢ = 0,20,
e die Planerkalke (L-2) mit ki = 10-®* m/s und ¢ = 0,05,

e die tonige Fazies der Unterkreide (Alb) (NL-1) mit ks = 10-'2 m/s und ¢ = 0,10,
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e der Hilssandstein (L-3) mit ki = 10> m/s und ¢ = 0,25,

e der Tithon und der Kimmeridge (zusammengefasst als GL-2) mit
ki=5 - 10 m/s und ¢ = 0,10,

e der Korallenoolith/Oxford (GL-3) mit k; = 10 m/s und ¢ = 0,02,

e das Callovium und das Bathonium (zusammengefasst als NL-2) mit k; = 100
m/s und ¢ = 0,10,

e der Cornbrash-Sandstein und der Dogger-Beta-Sandstein (zusammengefasst
als L-4) mit ks = 10 m/s und ¢ = 0,05,

o die tonige Fazies des Bajociums zusammen mit dem unteren Aalen (zusam-
mengefasst als NL-3) mit ki = 10" m/s und ¢ = 0,10,

sowie zusammengefasst und homogenisiert die Schichten des oberen Keupers bis
oberen Muschelkalks zu einem Aquifer (L-5) mit ki = 10 m/s und ¢ = 0,02.Fir die Le-
gende der kf-Werte wird eine Farbskalierung gewahlt, die zwischen grundwasserlei-
tenden Schichten (blau) und grundwasserhemmenden Schichten (braun) differenziert
(Abb. 7.38).

k; in m/s
[1.0-100
B 1.0-10 [ 1.0-1077
B 1.0-10%

1010 [ 1.0-10%

Abb. 7.38 Legende mit Farbskale zu k-Werten*

4 Im Modell nicht vorhandene ki-Werte sind ausgegraut.
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Abb. 7.39  Hydraulische Durchlassigkeitsbeiwerte ki [m/s] des SPRING-Modells mit roten

Markierungen, zwischen denen der sog. ,Konrad-Grabens* liegt

Die im letzten Punkt erfolgte Zusammenfassung der Schichtenfolgen des oberen Keu-
pers bis zum oberen Muschelkalk zu einem einzigen Aquifer (L-5) ist modelltechnisch
begriindet. In der Sedimentationsgeschichte lag in diesen beiden Aquiferen und in der
tonigen Zwischenschicht aufgrund der Nahe zum Salinar des mittleren Muschelkalks
(Basis des Modells) wahrscheinlich schon wahrend der Sedimentation eine gesattigte
Salzlauge vor. Zur Beschleunigung der Salzaufsattigung der Schichtenfolge in diesem
Bereich durch eine Konzentrationsrandbedingung der 1. Art an der Modellbasis wurden

diese zu einem gemeinsamen Aquifer zusammengefasst.

Da die im sudwestlichen Teil am Salzgitter-Hohenzug ausstreichenden Schichtenfol-
gen durch die Salztektonik des Salzaufstieges tberpragt wurden, wird im Modellaufbau
dieser Bereich vereinfacht als geologischer Gebirgsblock (Keil) mit einem einheitlichen
Durchlassigkeitsbeiwert von 10-% m/s modelliert (Abb. 7.39).

Nicht modelliert werden:

e Das Tertiar, da es sich hierbei im beschriebenen Vertikalprofilschnitt lediglich
um eine kleine in das Quartar eingelassene Mulde handelt, welche die Grund-

wasserstrdomung im tiefen geologischen Untergrund nicht signifikant beeinflusst.

¢ Die Differenzierung zwischen dem oberen Keuper, dem mittleren-unteren Keu-
per sowie dem oberen Muschelkalk. Diese gesamte, z. T. mit Stérungen ver-
setzte Schichtenfolgen werden der hydrogeologischen Einheit des oberen Mu-

schelkalks zugewiesen.

e Das mittlere Muschelkalksalinar wurde nicht als eigene hydrogeologische Ein-
heit modelliert, sondern geht als hydraulische Randbedingung (no-flow) bzw. fir
den Salztransport als Konzentrationsbedingung 1. Art (Dirichlet-Randbeding-

ung) in das Modell ein.
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e Die komplexe, z. T. gestorte Lage der Leiter und Geringleiter im Bereich der
Salzrandstorung des Salzgitter-H6henzuges wurde nicht detailliert abgebildet,
sondern vereinfacht als Scholle (Keil) mit einem einheitlichen Durchlassigkeits-

beiwert modelliert.

Das Gitter fir das SPRING-Modell besitzt ca. 79.000 Knoten und Elemente® mit einer
horizontalen Ausdehnung von ca. 46 km und einer Teufe von bis zu 2.800 m u. NN.
Das Knoten- und Gitternetz wurde auf Basis der aus dem hydrogeologischen Profil-
schnitt abgeleiteten Schichtgrenzen erstellt und regelmaRige Rechtecks-Elemente
(ca. 15 m x 90 m) mit dem SPRING-Gittergenerator /KON 17/ generiert. Die gering-
machtigen Grundwasserleiter, wie z. B. der Cornbrash-Sandstein (L-4), werden mog-
lichst mit mindestens vier Gitterelementreihen belegt, um Mittelungseffekte von Para-
meterwerten zwischen den Schichtgliedern zu minimieren, insbesondere da

Porositaten in SPRING als Knoten- und nicht als Elementattribut definiert werden.

Zur Vergleichbarkeit mit dem TOUGH2-GRS-Modell wird die Gelandeoberkante nicht
entsprechend des Hohenprofils des Vertikalprofils diskretisiert, sondern konstant auf
einen Wert von ca. 151 m 0. NN gesetzt. Hierdurch wird im Vergleich zum Vertikalmo-
dell die Machtigkeit der quartdren Uberdeckung am linken Rand (Salzgitter Hohenzug)
etwas unterschatzt und im restlichen Modellgebiet liberschatzt. Da der Gleichgewichts-
zustand bzgl. einer Dichteverteilung im tiefen geologischen Untergrund und im modell-
technischen Vergleich zu TOUGH2-GRS untersucht werden soll, wird diese Anderung

als vernachlassigbar angesehen.

Fur Strdbmungs- und Transportrechnungen missen entsprechende Modellrandbedin-
gungen gewahlt werden, um die Gleichungssysteme numerisch l6sen zu konnen
/KON 17/. Randbedingungen zur Grundwasserstrémung werden im Folgenden auch
hydraulische Randbedingungen und Randbedingungen zum Salz- und Tracertrans-

port Konzentrationsrandbedingungen genannt.

In der hydrogeologischen Modellvorstellung wird das Salinar des mittleren Muschel-
kalks an der Modellbasis als undurchlassig angesehen, sodass die Modellbasis und

der linke Rand (Salzstock unterhalb des Salzgitter-Hohenzuges) fur die Stromung als

5 Die Anzahl der Gitterelemente fallt wegen der hier nicht benétigten Randelemente kleiner aus als bei
TOUGH2-MP-GRS.
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geschlossen definiert werden. Der rechte Rand wird ebenfalls als geschlossen defi-

niert. Dadurch wird ein Abstrom tber die Modelloberflache erzwungen.

An der Modelloberflache (Gelandeoberkante=GOK) wird als hydraulische Randbedin-
gung ein Festpotentialrand an den oberen Randknoten definiert. Die Werte des Festpo-
tentials an den Randknoten sind das Ergebnis einer instationdren Strémungsberech-
nung aus /LAR 18/, die eine Grundwasserneubildung von 0,1 m%m?a (100 mm/a)
verwendet (Attribut RANX /KON 17/) und eine differenziertere Gelandeoberkante ent-
sprechend des Hohenprofils des Vertikalschnittes (Abb. 7.1) bertcksichtigt.

Zur Berechnung des Salzlaugentransportes werden die Gitterknoten der Modellbasis
sowie Teile des linken Randes (bis 500 m u. NN) als Konzentrationsbedingung 1. Art
(Attribut 1KON /KON 17/) definiert und mit dem Wert 1 (dimensionslose normierte
Massenkonzentration) belegt. Hierdurch wird die Konzentration zu jedem Zeitschritt an
diesen Gitterknoten konstant gehalten. Diese Randbedingung stellt den Einfluss des
mittleren Muschelkalksalinars dar, welches unterhalb des Grundwasserleiters (L-5)
liegt. Die Modellannahme ist, dass durch das mittlere Muschelkalksalinar ein unendli-
ches Salzreservoir zur Verfligung steht und eine anstréomende Lésung an den Rand-
knoten instantan mit dem Salzgestein im Gleichgewicht steht, sodass an den Randkno-
ten stets eine Salzlaugensattigung mit einer Dichte von 1.250 kg/m?® besteht. Dieser
Zusammenhang zwischen Salzlaugensattigung und Dichte wird aus /LAR 18/ entnom-
men. Die gesattigte Salzlauge kann mittels Diffusion und advektiv-dispersiven Trans-

ports Uber diese Randknoten in das Modell gelangen.

Die Randknoten der Modelloberflache werden als Konzentrationsrandbedingung 1. Art
mit dem Wert O belegt, sodass stets SuRwasser uUber den Zustromrand von der Mo-
delloberflache in das Modell gelangt. Die Modellannahme ist, dass das versickernde
Niederschlagswasser kein Salz enthdlt und somit eine Dichte von 1.000 kg/m® auf-

weist.

Zur Berechnung des Transportes eines idealen Tracers (ohne Sorption oder radioakti-
ven Zerfall) auf Basis einer Dichteschichtung wird eine weitere Konzentrationsrandbe-
dingung 1. Art in einer Tiefe von 1.240 m u NN im Oxford (GL-3) des Konrad-Grabens
definiert. Diese Randbedingung stellt eine unendliche Tracerquelle dar, da die Kon-
zentration — analog zur Konzentrationsrandbedingung flir den Salztransport — tber den

gesamten Simulationszeitraum auf einen festen Wert von 1 (dimensionslose normierte
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Tracerkonzentration) gehalten wird. Eine solche Tracerquelle besitzt keinen Bezug zu

einem realen Freisetzungsmodell und dient lediglich der Systemanalyse. ¢

Der Transport der Komponente Salzlauge erfolgt Uber die Prozesse Advektion, Disper-
sion und Diffusion entsprechend /KON 17/. Die Komponente Salzlauge besitzt eine di-
mensionslose normierte Massenkonzentration, deren Werte zwischen 0 und 1 liegen.
Unter einer Massenkonzentration wird das Verhaltnis zwischen der Masse der Kompo-
nente und der Masse der Ldsung verstanden (sog. Massenbruch). Fur den dichteab-
hangigen Salztransport wird eine lineare Abhangigkeit zwischen der Konzentration und

der Dichte angenommen, indem eine sog. Dichtesteigung a in kg/m? definiert wird:

p(c) = po+a-(c—cop). (7.3)

p(c) = Dichte zur Konzentration ¢ in kg/m?

p, = Dichte zur Referenzkonzentration ¢, in kg/m*
a = Dichtesteigung in kg/m?3

¢ = Konzentration in der Lésung

¢, = Referenzkonzentration (hier 0)

Als Uberschlagiger Wert fir eine gesattigte Salzlauge im tiefen geologischen Unter-
grund wird eine maximale Dichte von 1.250 kg/m?® angenommen, die auf Abschatzun-
gen aus Literatur und geochemischen Modellrechnungen nach /LAR 18/ basiert. Dies
ergibt eine Dichtesteigung von 250 kg/m?, d. h. eine Lésung mit einer normierten Kon-
zentration von 0 besitzt eine Dichte von 1.000 kg/m® und eine Lésung mit einer nor-
mierten Konzentration von 1 besitzt eine Dichte von 1.250 kg/m?® und entspricht somit

einer gesattigten Salzlauge.

7.6.2 Einstellungen zu Stromung & Transport

Zur Berechnung der Stromung und des Transports in Suf3- und Salzwassersystemen
werden die Berechnungsmodule SITRA /KON 17/ und XTRA /SEIl 15/ verwendet.
SITRA erlaubt die Berechnung von SiR- und Salzwassersystemen unter Berlicksichti-

gung von Dichteunterschieden, solange nur eine einzelne Komponente beim Transport

6 Es ist anzumerken, dass dies eine Abweichung zum TOUGH2-MP-GRS-Modell darstellt, dass von einer
instantanen Freisetzung ausgeht.
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(z. B. Salzlauge oder Tracer) berechnet wird. Mit dem Programmmodul XTRA kann der
Transport von mehreren Komponenten wie Salzlauge und Tracer gleichzeitig berech-
net werden. Zur Einsparung von Rechenzeit kommt das Modul SITRA zur Anwendung,
um die Strémung und den Transport eines idealen Tracers im SURwasser sowie den
reinen Salztransport zu berechnen. Die instationdren Rechnungen zur Salinitatsent-
wicklung bei gleichzeitigem Transport eines idealen Tracers hingegen werden mit dem
Modul XTRA durchgefiihrt. Weiter Details zu Einstellungen im numerischen Ldsungs-

verfahren sind /LAR 18/ zu entnehmen.

Fir instationdre Modellrechnungen ist eine zeitliche Diskretisierung erforderlich. Test-
rechnungen haben gezeigt, dass die Zeitschrittweite eine sensitive GréRe bzgl. der
numerischen Genauigkeit und Stabilitdt der Modellrechnungen ist. Eine Reduzierung
der Oszillationen kann durch Anpassung der Zeitschrittweiten erreicht werden. Test-
rechnungen ergaben, dass eine konstante Zeitschrittweite von 1 Jahr gunstig ist. Test-
rechnungen haben flir diese Einstellungen einen guten Kompromiss zwischen numeri-
scher Stabilitdt und Rechenzeit aufgezeigt. Zur Uberpriifung der numerischen
Genauigkeit und Stabilitat bzgl. Oszillationen und numerisch bedingter Dispersion wur-
den fir die Modellrechnungen die Peclet-Zahl und das Courant-Kriterium berechnet
/KON 91/, /GIL 17/. Die Peclet-Zahl ist in den Aquitarden kleiner als 1 und in den
Aquifern max. 2,3. Dadurch kann ein groRer Anteil an numerischer Dispersion flir die
Modellrechnungen ausgeschlossen werden /GIL 17/. Das Courant-Kriterium wird an
den Uberwiegenden Gitterknoten erfillt, im geologischen Untergrund betragt die
Courant-Zahl max. 0,01 und lediglich am Interface zwischen Planerkalke und Em-
schermergel betragt diese max. 2,6. Dies betrifft insgesamt 7 Gitterknoten, an denen

das Courant-Kriterium nicht gehalten, allerdings nach /KON 91/ tolerierbar ist.

In Modellrechnungen /LAR 16/ wurde die Abhangigkeit zwischen Diffusion und dem
quasi-stationdren Zustand eines Sufl-Salzwassersystems untersucht und es wurde
festgestellt, dass die Diffusionskonstante keinen wesentlichen Einfluss auf den quasi-
stationdren Zustand besitzt. Als molekularer Diffusionskoeffizient wird 1-107'° m?/s

festgelegt.

Als FlUssigkeitsviskositat (dynamische Viskositat n) wird die des reinen Wassers ange-
nommen (0,001 Pa-s), da im Rahmen dieses Vorhabens vorwiegend der dichteabhan-

gige Stofftransport untersucht wird.
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Neben der Diffusion wird mit SPRING eine mechanische Dispersion berechnet. Die
mechanische Dispersion beschreibt die Dispersion von Stoffen aufgrund ihres advekti-
ven Transports durch ein inhomogenes Medium. Dispersion wird in der vorliegenden
Studie bei der Berechnung des Transportes von Salz und idealen Tracern betrachtet.
Die Dispersion beschreibt eine Verteilung und Vermischung innerhalb des Modells und
wird in SPRING Uber die Eingabe eines longitudinalen Dispersionskoeffizienten ele-
mentspezifisch und in transversaler Richtung global Uber einen multiplikativen Skalie-
rungsfaktor festgelegt. Als longitudinaler Dispersionskoeffizient wird 20 m und als
transversaler Skalierungsfaktor 0,1 abgeschatzt. Dies entspricht nach /GEL 92/ gemit-

telten Grolien in Bezug auf die Betrachtungsskala von mehreren 10-er Kilometern.

Fur die im Folgenden dargestellten Ergebnisse werden zwei Legenden verwendet: Die
Dichte wird im Farbspektrum von blau (StiRwasser, 1.000 kg/m?) bis rot (Salzlauge,
1.250 kg/m?3) und die Tracerkonzentration von schwarz (1 kg/kg) bis weilt (0,1 kg/kg)
dargestellt (Abb. 7.40).

Dichte p in kg/m?® Tracer-Konzentration ¢ in kg/kg
1.000-1.024 [ ]1.125-1.149 [ ]0.100-0.189 [ 0.550 - 0.639
| ]1.025-1.049 [ ]1.150-1.174 [ ]0.190-0.279 [ 0.640 - 0.729
[ ]1050-1.074 [ ]1.175-1.199 [ ]0.280-0.369 [ 0.730-0.819
[ ]1.075-1.009 [[1]1.200-1.224 [ ]0.370-0.459 [ 0.820 - 0.909
[ ]1.100-1.124 [ 1.225-1.250 [ ]0.460-0.549 [ 0.910 - 1.000

Abb. 7.40 Legenden mit Farbskalen zu Dichte (links) und Tracerkonzentration (rechts)

7.6.3 Stromungsrechnung (StuRwasser)

Zur Bestimmung der Potentialverteilung im Untergrund flir ein reines Silwasser-
System wird eine stationare Stromungsrechnung mit dem Rechenmodul SITRA durch-
gefuihrt. Das Simulationsergebnis zeigt die Potentialverteilung im geologischen Unter-
grund (Abb. 7.41, Abb. 7.42), das in den anschlielenden Modellrechnungen zum dich-

teabhangigen Stofftransport als Anfangsbedingung verwendet wird.

Die Potentiallinien sind in den Aquifern vertikal (senkrecht) zur Schichtung, in den
Aquitarden horizontal (paralell) zur Schichtung (Abb. 7.41) ausgebildet. Daher wird bei
einer Quelle eines idealen Tracers im Konrad-Graben ein Transport entlang des
Oxfords (GI-3) sowie entlang des Cornbrash-Sandsteins (L-4) erwartet. Der Wertebe-

reich der hydraulischen Potentiale liegt zwischen 39 m und 159 m (Abb. 7.42). Das Po-
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tential ist am linken oberen Rand am grof3ten und nimmt in Richtung des rechten Ran-

des ab.

Abb. 7.41  Isopotentiallinien als Ergebnis einer stationaren Strémungsrechnung (Isoliniendar-

stellung im Abstand von 5 m)
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Abb. 7.42 Potentialfeld als Ergebnis einer stationdren Stromungsrechnung (farbliche FIa-

chendarstellung)

7.6.4 Zeitliche Entwicklung der Dichteschichtung (,,AKON=0)

Auf Basis der Diskussion der beiden Thesen zur Entstehung eines Salinitatsgradienten
im geologischen Untergrund /LAR 18/ werden zwei konzeptionelle Vorgehensweisen
zur Berechnung der zeitlichen Entwicklung der Dichteschichtung bertcksichtigt. Wie
schon in /LAR 16/ beschrieben, kdnnen folgende Vorgehensweisen in den Modellrech-
nungen zum Erreichen einer quasi-stationaren Salinitatsverteilung herangezogen wer-

den, welche die beiden Thesen berilicksichtigen:

e Mischungen von marinen Porenwassern mit hochkonzentrierten Ablaugungs-
wassern, die diffusiv aus tieferliegenden Schichten zutreten (These von
/KLI 90/). Die Initialvorgabe ist ein vollstandig mit SilRwasser gesattigtes Mo-
dell. Der Transport von Ablaugungswasser aus dem Liegenden durch Salzauf-
sattigung erfolgt an der Modellbasis (mittleres Muschelkalksalinar und Salzstock

des Salzgitter-Hohenzuges). Diese Annahme wird als ,,AKON=0“ (entspre-
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chend des SPRING-Attributes ,AKON* zur Festlegung der initialen Salzkonzent-

ration an den Gitterknoten) bezeichnet.

e Verdlnnung der urspringlich gesattigten Salzlésung durch Zirkulation meteori-
scher Wasser oder Meereswasser auf die heutigen Salzkonzentrationen (The-
sen von /SON 89/ und /BRA 89/). Initialvorgabe einer gesattigten Salzlauge im
Modell und versickerndes Suliwasser an der Gelandeoberkante unter Beibehal-
tung der Konzentrationsrandbedingungen. Diese Annahme wird als ,,AKON=1*

bezeichnet.

Nachfolgend wird ein dichteabhangiger Stofftransport Uber eine instationdre Modell-
rechnung mit ,AKON=0“ beschrieben. Fir diese Modellierung bilden die Ergebnisse
der stationaren Stromungsrechnung eines Suflwassersystems (Kap. 7.6.3) die An-
fangsbedingung fiur eine instationare Berechnung des Salztransportes zur Bestimmung
der zeitlichen Entwicklung einer Dichteschichtung im geologischen Untergrund bis hin
zum Erreichen eines quasi-stationdren Zustands. Hierfir werden die Potentiale der sta-
tionaren Stromungsrechnung als Startpotentiale (Eichpotentiale) verwendet und eine
Konzentrationsrandbedingung an der Modellbasis und am linken Rand bis 500 m u. NN
definiert. Das gesamte Modell ist initial mit SURwasser mit einer Losungsdichte von
1.000 kg/m?® gesattigt.

Bereits nach 10.000 Jahren ist eine deutliche Aufsattigung mit Salzwasser mit Zunah-
me der Dichte bis zu 1.250 kg/m?® im unteren Teil des Modells ersichtlich (Abb. 7.43).
Durch die Teufenlage der Konzentrationsrandbedingung am linken Modellrand
(500 m u. NN) gelangt im Einstrombereich bereits Salzlauge in den Hilssandstein (L-3).
Der homogenisierte Aquifer des oberen Muschelkalk (L-5) tber der Modellbasis ist
durch seine hohere hydraulische Durchlassigkeit im linken Modellbereich vollstandig
mit Salzlauge gesattigt, da das einstrémende SiiRwasser bereits durch die Konzentra-
tionsrandbedingung am linken Rand mit Salzlauge aufgesattigt wird und die Machtig-

keit des oberen Muschelkalk (L-5) im linken Modellbereich geringer ist.
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Abb. 7.43  Dichte p nach 10.000 Jahren in kg/m?® (,AKON=0%)

Aufgrund der héheren hydraulischen Durchlassigkeit des Cornbrash-Sandsteins (L-4)
befindet sich nach 50.000 Jahren besitzt dieser durch den Salzlaugenzustrom eine er-
héhte Lésungsdichte (Abb. 7.44). Dies resultiert aus dem Salzlaugen-Zustrom uber
den homogenisierten Aquifer des oberen Muschelkalk (L-5) Gber den Oxford (GL-3) im
Konrad-Graben. In der Nahe des Hilssandsteins (L-3) ist nach 50.000 Jahren eine dis-
persiv bedingte Ausbreitung in vertikaler Richtung ersichtlich.
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Abb. 7.44 Dichte p nach 50.000 Jahren in kg/m? (,LAKON=0%)

Nach 200.000 Jahren wird in Teilen des Cornbrash-Sandsteins (L-4) eine Salzlaugen-
sattigung erreicht (Abb. 7.45). Unterhalb des Cornbrash-Sandsteins (L-4) sind in den
hydraulisch geringer durchlassigen Bereichen SuURwasser-Linsen ersichtlich. Hierbei
handelt es sich um ein Relikt aufgrund der gewahlten Anfangsbedingung, dass das
Modellsystem vollstandig mit SURwasser gesattigt ist. Aufgrund der sehr geringen hyd-
raulischen Durchlassigkeit im Bajocium/unteren Aalen (NL-3) verlauft der Aufsalzungs-
prozess in dieser Schicht deutlicher langsamer als in benachbarten hydraulisch durch-
lassigeren Schichten, und solche SiRwasser-Linsen verbleiben Gber einen langeren

Simulationszeitraum.

Der zuvor beschriebene Transportpfad Gber den homogenisierten Aquifer des oberen

Muschelkalk (L-5) in den Konrad-Graben wird durch einen Zustrom an Salzlauge vom
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Hilssandstein (L-3) aus erganzt. Es findet eine vertikale advektive Ausbreitung in Rich-
tung des Oxford im Konrad-Graben (GL-3) statt.

[[]1.025-1.049 [[7]1.150-1.174
[[]1.050-1.074 []1.175-1.199
[ 1.075-1.009 [ 1.200- 1.224
[0 1.100- 1.124 [ 1.225- 1.250

Abb. 7.45 Dichte p nach 200.000 Jahren in kg/m? (,LAKON=0%)

Im weiteren zeitlichen Verlauf zeigt sich, dass sich die Ausgleichsbewegungen zwi-
schen Aussifiung von der Modelloberflache und Aufsalzung von der Modellbasis ver-
langsamen und sich einem dynamischen Gleichgewicht anndhern. Der Cornbrash-
Sandstein (L-4) ist nach 800.000 Jahren vollstdndig mit Salzlauge gesattigt und Suf-
wasserlinsen in dem darunter hydraulisch geringer durchlassigen Bereich sind nicht
mehr vorhanden (Abb. 7.46). Die Salzlaugen-Konzentration im Oxford (GL-3) ist nach
800.000 Jahren flachendeckend erhoht. Weiterhin ist die vertikale advektive Ausbrei-
tung Uber den Hilssandstein (L-3) nun deutlich ausgepragter.
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Abb. 7.46 Dichte p nach 800.000 Jahren in kg/m? (,LAKON=0%)

Verstarkt durch die geringeren hydraulischen Durchlassigkeiten in den Uberliegenden
Schichten (wie NL-1) dauert es bis zu zwei Millionen Jahre, bis die Lésungsdichte im
Oxford (GL-3) flachendeckend 1.250 kg/m?* erreicht (Abb. 7.47). Durch die hohe hyd-
raulische Durchlassigkeit des Hilssandsteins (L-3) ist dieser vollstandig mit Salzlauge
gesattigt. Die SURwasserlinse unterhalb des Hilssandsteins im tonigen Alb (NL-1) hat
sich allerdings noch nicht vollstdndig aufgeldst. Mit Ausnahme der genannten Suf3was-

serlinse ist ein teufenabhangiger Dichtegradient deutlich erkennbar.
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Abb. 7.47 Dichte p nach 2.000.000 Jahren in kg/m? (,LAKON=0")

Nach ca. 4,5 Millionen Jahren hat sich die StRwasserlinse unterhalb des Hilssand-
steins im tonigen Alb (NL-1) nahezu vollstédndig aufgeldst (Abb. 7.48). Der Dichtegradi-
ent im Konrad-Graben ist im Vergleich zu Abb. 7.47 nun deutlich steiler ausgepragt.
Dies ist am scharferen Ubergang zwischen SiiRwasser und Salzlauge ersichtlich und
zeigt, dass ein dynamisches Gleichgewicht noch nicht vollstandig erreicht ist. Aller-
dings findet ein nur noch sehr langsamer Salztransport statt, und die Ausgleichsbewe-
gungen zwischen SitRwasser und Salzlauge sind nur noch im Skalenbereich von meh-
reren Millionen Jahren ersichtlich.
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Abb. 7.48 Dichte p nach ca. 4.500.000 Jahren in kg/m?® (,AKON=0%)

Aus Grinden rechentechnischer Kapazitat konnte die Modellrechnung im Rahmen der
Projektlaufzeit nicht weiter fortgesetzt werden; ein vollstandiges dynamisches Gleich-
gewicht kann jedoch auf Basis der Ergebnisse aus /LAR 18/ nach ca. 20 Millionen Jah-
ren erwartet werden. Durch die Uberwiegende Salzlaugen-Sattigung im geologischen
Untergrund wird die vorliegende Salinitatsverteilung allerdings als ,ausreichend statio-
nar betrachtet, um die Fragestellung bzgl. des Transportes eines idealen Tracers auf-

grund anderer Anfangszustande zu bearbeiten.
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7.6.5 Zeitliche Entwicklung der Dichteschichtung (,,AKON = 1%)

Die in Kap. 7.6.4 beschriebene Modellrechnung wird erneut, allerdings mit einer Ande-
rung des Initialzustandes durchgefiihrt. Anstatt das gesamte Modell initial mit StiRwas-
ser zu sattigen, wird dieses vollstandig mit Salzlauge gesattigt (,AKON=1“ sodass die
Lésungsdichte initial 1.250 kg/m?® betragt. Die Potentialverteilung als Ergebnis der sta-
tionaren Stromungsrechnung (Kap. 7.6.3) wird in Abhangigkeit der veranderten hydro-
statischen Auflast gitterknotenspezifisch dichtekorrigiert. Hierzu wird das Berech-

nungsverfahren ,Dichtekorrigierte Startpotentiale“ verwendet /KON 17/.

Bereits nach 10.000 Jahren ist eine deutliche AussufRung mit Abnahme der Dichte bis
auf 1.000 kg/m? flachendeckend in der quartaren Uberdeckung (L-1) und in Teilen des
Emscher-Mergels (GL-1) sowie in den Planerkalken (L-2) ersichtlich (Abb. 7.49). Das
restliche Modellgebiet ist noch nahezu mit Salzlauge gesattigt und eine teufenabhangi-
ge Dichteschichtung ist nicht deutlich erkennbar. Aufgrund der sehr langsamen Aus-
gleichsbewegungen, startend mit einem Salzlaugengesattigten Modellgebiet und den
daraus resultierenden kleinen Konzentrationsgradienten und Strémungsgeschwindig-
keiten, musste die Zeitschrittweite auf 0,25 Jahre reduziert werden, um numerische
Oszillationen zu minimieren. Durch numerische Oszillationen kénnen an Gitterknoten
Konzentrationen groRRer als 1 berechnet werden. Dies ist physikalisch nicht plausibel,
da der vorgegebene Wertebereich durch Mischung der Endglieder ,Siflwasser® und
»oalzlauge“ nur zwischen 0 (p = 1.000 kg/m3) und 1 (p = 1.250 kg/m?) liegen darf. Wer-

te grofer als 1 sind in den folgenden Abbildungen nicht eingefarbt.
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Abb. 7.49  Dichte p nach 10.000 Jahren in kg/m? (,AKON=1")

Nach 100.000 Jahren ist eine deutliche Aussuf3ung mit Abnahme der Dichte bis auf
1.000 kg/m?® auch im Emscher-Mergel (GL-1) und den Planerkalken (L-2) zu beobach-
ten (Abb. 7.50). Am Interface zwischen den Planerkalken (L-2) und dem tonigen Alb

(NL-1) wird nun durch die hohen Durchlassigkeitsbeiwertskontraste (ahnlich wie am In-
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terface zwischen der quartéren Uberdeckung (L-1) und den darunter liegenden Schich-
ten) eine scharfe SuR-Salzwassergrenze ausgebildet. Der Salzspiegel am linken Mo-
dellrand, innerhalb der hydraulisch durchldssigen Scholle, ist bereits abgesunken, hat
die Teufe der Konzentrationsrandbedingung (500 m u. NN) allerdings zu diesem Simu-
lationszeitpunkt noch nicht erreicht.
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Abb. 7.50 Dichte p nach 100.000 Jahren in kg/m* (,LAKON=1)

Ein dynamisches Gleichgewicht wird nahezu nach 500.000 Jahren erreicht (Abb. 7.51).
Lediglich in der Bruchzone am linken Modellrand ist noch eine Reliktlauge im tonigen
Alb (NL-1) ersichtlich. Der Salzspiegel am linken Modellrand entspricht nun der Kon-
zentrationsrandbedingung bei 500 m u. NN. Im Vergleich zum ,AKON=0“-Fall (Aufsal-
zung) wird ein quasi-stationarer Zustand und eine scharfe SuR-Salzwassergrenze
deutlich friiher erreicht. Weitere Anderungen des Salinitatsgradienten kénnen nur noch
mittels Diffusion tber Millionen von Jahren erfolgen. Fir die vorliegende Fragestellung
wird das berechnete dynamische Gleichgewicht als ausreichend angesehen.
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Abb. 7.51  Dichte p nach 500.000 Jahren in kg/m? (,LAKON=1%)

Modellrechnungen zum Transport eines idealen Tracers werden aufgrund der nume-
risch bedingten geringen Zeitschrittweite infolge der sehr langsamen Strdmungsge-
schwindigkeiten fur den ,AKON=1“-Fall nicht dargestellt, sondern ausschlieBlich zum
Vergleich mit den TOUGH2-MP-GRS-Rechnungen fir den ,AKON=0“-Fall durchge-
flhrt.
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7.6.6 Dichteabhangiger Stofftransport (Salzlauge mit Tracer, ,,AKON=0%)

Zur Bestimmung der Auswirkung unterschiedlicher Anfangsdichteverteilungen auf dich-
teabhangige Stofftransportrechnungen wird im Folgenden die Modellrechnung zum
LAKON=0“-Fall (s. Kap. 7.6.4) erneut durchgefiihrt und nach unterschiedlichen Simula-
tionszeitpunkten ideale Tracer im Konrad-Graben freigesetzt. Hierbei kommt das Re-
chenmodul XTRA /SEI 15/ zum Einsatz, das die Berechnung des Transportes eines
idealen Tracers bei gleichzeitigem Salztransport erlaubt. Hierfir wird eine unendliche
Tracerquelle auf Basis einer konstanten Einheitskonzentration in Gitterknoten des
Oxford (GL-3) im Konrad-Graben verwendet, die keinen Bezug zu einem realen Frei-
setzungsmodell besitzt und lediglich der Veranschaulichung von mdglichen Transport-
pfaden sowie dem Modellvergleich mit TOUGH2-GRS (s. Kap. 7.5) dient.

Zur Untersuchung unterschiedlicher Anfangsbedingungen bzgl. einer Salinitats- und
Dichteverteilung auf den Tracertransport werden funf unterschiedliche Tracer nach ei-
nem Simulationszeitraum von 10.000, 30.000, 100.000, 300.000 und 1.000.000 Jahre
gestartet. Dies entspricht den Freisetzungszeitpunkten der Modellrechnungen mit
TOUGH2-MP-GRS (Tab. 7.2). Nach einem fest definierten Transportzeitraum von
100.000 Jahren nach Freisetzung werden die Tracer miteinander verglichen, sodass
die Auswirkung einer unterschiedlichen Anfangsdichteverteilung auf Transportpfade
und -geschwindigkeiten exemplarisch aufgezeigt werden kann. Im Folgenden wird die
Tracerkonzentration bis zu einem Minimum von 0,1 dargestellt. Die Distanz zwischen
Tracerquelle und dem am weitesten entferntesten Gitterknoten mit der Konzentration
0,1 wird ,Transportlange® genannt und dient dem Vergleich der Tracer mit unterschied-

lichen Startzeitpunkten.

Der erste Tracer wird ab dem Simulationszeitpunkt nach 10.000 Jahren freigesetzt.
Nach einem Transport von 100.000 Jahren ist der Transportpfad entlang des Corn-
brash-Sandsteins (L-3) deutlich ersichtlich und die Transportlange betragt ca. 7,9 km
(Abb. 7.52). Nach 110.000 Jahren ist der Salzlaugentransport noch nicht deutlich tber
den Cornbrash-Sandstein (L-3) hinaus fortgeschritten. Somit wurde die Transportge-
schwindigkeit des Tracers innerhalb dieses Zeitraums noch nicht wesentlich durch eine

sich verandernde Losungsdichte beeinflusst.
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Abb. 7.52 Dichte und Tracerkonzentration zum Simulationszeitpunkt 110.000 Jahre (Tra-
cermobilisierung nach 10.000 Jahre, Tracerlaufzeit von 100.000 Jahre, Transport-

lange ca. 7,9 km)

Die Ausbreitungen des zweiten und dritten Tracers (Startzeitpunkt nach jeweils 30.000
bzw. 100.000 Jahren) entsprechen nach 100.000 Jahren (Abb. 7.53, Abb. 7.54) wei-
testgehend der Ausbreitung dem ersten Tracer. Der Transportpfad im Cornbrash-
Sandstein (L-3) ist ahnlich ausgebildet und die Transportlange ist um lediglich 100 m
bis 200 m reduziert. Die Ursache fir die geringe Transportverzégerung liegt in der ver-
gleichsweise langsamen Aufsattigung des SitRwassersystems, da nach 200.000 Jah-
ren die Laugenaufsattigung im Cornbrash-Sandstein (L-3) noch nicht abgeschlossen
ist. Dennoch ist die Transportlange aufgrund des verlangsamten Strdmungsregimes
und der Dichteerhdhung deutlich messbar und die transporthemmende Wirkung ist in

Anséatzen ersichtlich.
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Abb. 7.53 Dichte und Tracerkonzentration zum Simulationszeitpunkt 130.000 Jahre (Tra-
cermobilisierung nach 30.000 Jahre, Tracerlaufzeit von 100.000 Jahre, Transport-

lange ca. 7,8 km)
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Abb. 7.54 Dichte und Tracerkonzentration zum Simulationszeitpunkt 200.000 Jahre (Tra-
cermobilisierung nach 100.000 Jahre, Tracerlaufzeit von 100.000 Jahre, Trans-

portlange ca. 7,7 km)

Nach einem Simulationszeitraum von 300.000 Jahren wird der vierte Tracer freigesetzt.
Erwartungsgemald findet eine Tracerausbreitung im Cornbrash-Sandstein (L-3) statt
(Abb. 7.55), allerdings betragt die Transportlange nur noch ca. 6,6 km. Die transport-
hemmende Wirkung der Salzlauge wird deutlicher, da die Sattigung im Cornbrash-
Sandstein (L-3) und den uberliegenden Schichten starker fortgeschritten ist. Nach Gber
1.000.000 Jahren Simulationszeitraum ist der Cornbrash-Sandstein (L-3) vollstandig
mit Salzlauge gesattigt und auch Uberliegende Schichten wie der Oxford (GL-3) besit-
zen eine erhéhte Salzlaugenkonzentration. Die Transportlange der flinften Tracergrup-
pe (Startzeitpunkt nach 1.000.000 Jahren) ist deutlich geringer als die der anderen
Tracergruppen und betragt lediglich ca. 4,4 km bezogen auf eine minimale Konzentra-
tion von 0,1 . Dies ist ein Resultat des veranderten Stromungsregimes infolge der Ver-
anderung der Dichteverteilung im System.
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Abb. 7.55 Dichte und Tracerkonzentration zum Simulationszeitpunkt 400.000 Jahre (Tra-
cermobilisierung nach 300.000 Jahre, Tracerlaufzeit von 100.000 Jahre, Trans-

portlange ca. 6,6 km)
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Abb. 7.56  Dichte und Tracerkonzentration zum Simulationszeitpunkt 1.100.000 Jahre (Tra-
cermobilisierung nach 1.000.000 Jahre, Tracerlaufzeit von 100.000 Jahre, Trans-

portlange ca. 4,4 km)

Zum besseren Vergleich der Ausbreitung der Tracergruppen mit unterschiedlichen
Startzeitpunkten nach 100.000 Jahren werden diese Uberlagert und als Isoflachen
(c > 0,1) dargestellt (Abb. 7.41). Im Ergebnis zeigt sich eine reduzierte Transportlange
fur Tracergruppen mit spateren Startzeitpunkten, da zu diesen die Dichteverteilung im
geologischen Untergrund weiter fortgeschritten ist. Diese Erkenntnis deckt sich mit den
Ergebnissen der Modellrechnungen mit TOUGH2-MP-GRS.

Abb. 7.57  Detailausschnitt mit Tracer-Ausbreitung (Isoflachen, Konzentration > 0,1 kg/kg)
nach je 100.000 Jahren Transportzeit auf Basis unterschiedlicher Startzeitpunkte
(10.000 a bis 1.000.000 a) mit ki-Wert-Verteilung

Zur Quantifizierung der transporthemmenden Wirkung fir diesen Rechenfall bzw. Charakterisie-
rung der Unterschiede aufgrund einer anderen Dichteverteilung bei Tracerstart werden in die
Transportlangen gegenibergestellt und qualitativ mit der Laugensattigung im Cornbrash-
Sandstein verglichen. Der Vergleich zeigt eine abnehmende Transportlange mit steigender

Laugensattigung an.
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Tab. 7.5 Gegenulberstellung der Transportldangen der unterschiedlichen Tracer mit dem

Grad der Laugensattigung im Cornbrash-Sandstein L-3

Tracerstartzeitpunkt [a] | Transportlange nach 100.000 Jahren | Laugenséttigung in L-3 (qualitativ)
10.000 Ca. 7,9 km Gering gesattigt
30.000 Ca. 7,8 km Gering gesattigt
100.000 Ca. 7,7 km Geringer gesattigt
300.000 Ca. 6,6 km Deutlich gesattigt
1.000.000 Ca. 4,4 km Vollstandig gesattigt
7.6.7 Zusammenfassung

Eine wesentliche Erkenntnis der Vergleichsrechnungen mit SPRING ist die Auswirkung
des Startzeitpunkies eines Tracers innerhalb einer Aufsalzungsrechnung auf die
Transportlange eines Tracers. Mit fortschreitender Laugenaufsattigung des Transport-
pfades wird die Transportlange eines Tracers unter den gewahlten Modellbedingungen
reduziert und somit der Transport verlangsamt. Zur Charakterisierung und Quantifizie-
rung einer Transportverzdgerung infolge der Bericksichtigung eines SuR-
Salzwassersystems sind an einem realen Standort méglichst detaillierte Kenntnisse zur

Dichteverteilung im geologischen Untergrund notwendig.

Die dichtabhangigen Modellrechnungen zur Aufsalzung mit Tracertransport zeigen wei-
terhin, dass die grundsatzliche Transportcharakteristik, also der Transportpfad sich
grundsatzlich nicht andert. Dabei ist anzumerken, dass diese Aussage nicht grundsatz-
lich auf Untersuchungen mit AussiiBungsrechnungen oder an Standorten Ubertragbar
ist. Unter der Annahme einer Aufsalzung des realen Systems kann also trotz der Un-
gewissheiten bzgl. der rezenten Dichteverteilung im geologischen Untergrund der
Transportpfad eines Tracers verlasslich bestimmt werden. Detaillierte Standortkennt-

nisse erscheinen entscheidender fir die Quantifizierung der Transportlangen.
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7.7 Schlussfolgerung

Bei Simulationen natrlicher salinarer Grundwassersysteme ist die initiale Dichtevertei-
lung nicht immer genau bekannt, und diesbezlgliche Fehler in den Anfangsbedingun-
gen sind nicht unbedingt detektierbar. Ziel dieser Untersuchung war es daher, die Sen-
sitivitdt von Rechenmodellen gegentiber Fehlern in der initialen Dichteverteilung zu
bewerten. Darlber hinaus wurde anhand von Vergleichsrechnungen mit dem Code
SPRING eine Verifikation des im Vorhaben entwickelten Codes TOUGH2-MP-GRS

angestrebt. Die Untersuchungsergebnisse lassen folgende Schlussfolgerungen zu.

7.71 Verifikation des Codes TOUGH2-MP-GRS

Die Ergebnisse der Dichterechnungen mit dem Code TOUGH2-MP-GRS zeigen eine
gute Ubereinstimmung mit den Ergebnissen des kommerziellen Codes SPRING. Hier-
durch wird die grundsatzlich richtige Funktionsweise des Codes TOUGH2-MP-GRS
und die korrekte Implementierung der Strémungsmodelle gezeigt. Die Verifikation an-
hand eines komplexen Rechenfalls ist dabei als wichtige Ergdnzung zu den physika-
lisch einfachen Verifikationstests aus /NAV 18a/ anzusehen. Eine vollstidndige Uber-
einstimmung der Dichteverteilungen konnte nicht erzielt werden, da eine vollstandige
Gleichheit der SPRING- und TOUGH2-MP-GRS-Rechnungen aufgrund der Unter-
schiedlichkeit physikalischer und numerischer Teilmodelle grundsatzlich nicht mdglich
ist (dies betrifft z. B. die implementierten Diffusionsmodelle sowie die in TOUGH2-MP-

GRS nicht implementierte mechanische Dispersion).

Die Tracertransportrechnungen von SPRING zeigen grundsatzlich ahnliche Ausbrei-
tungspfade wie die TOUGH2-MP-GRS-Rechnungen, was als erfolgreicher Test des
Radionuklidmoduls von TOUGH2-MP-GRS zu werten ist. Da jedoch nicht die gleichen
Tracerquellen und Konzentrationswerte untersucht wurden, ist ein genauer Vergleich

des Stofftransports beider Codes nicht mdglich.

7.7.2 Bewertung der Sensitivitidt gegeniiber Fehlern der initialen Dichtever-
teilung

Untersucht wurden Anfangsbedingungen mit vollkommener SiR- und vollkommener
Laugensattigung. Diese beiden betrachteten Anfangsbedingungen stellen kinstliche

Fehlannahmen mit einem extrem starken Dichteungleichgewicht dar. Die im Rahmen
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dieses starken Ungleichgewichts durchgeflhrten Transportrechnungen geben daher

keinen realistischen Stofftransport wieder.

Bei dem hier betrachteten Modellstandort Konrad lief3 sich ein dynamisches Gleichge-
wicht der Laugensattigung durch das Erreichen des gleichen Endzustandes durch
Aussufungs- und Aufsalzungsrechnungen detektieren. Die Bestimmung eines Zeit-
punktes fur das Erreichen des Gleichgewichtszustandes ist wegen der asymptotischen
Annadherung der Dichtentwicklung an den Gleichgewichtszustand naturlicherweise
nicht scharf. Als hilfreich fiir die Eingrenzung dieses Zeitpunktes hat sich die Betrach-
tung der Dichtedifferenz zwischen AussufRungs- und Aufsalzungsrechnungen erwie-
sen. Fiur das Beispiel Konrad konnte so eine Gleichgewichtseinstellung nach ungefahr

10 Mio. Jahren festgestellt werden (maximale Dichtedifferenz: 6 kg/m3).

Zur Ermittlung des Einflusses der Initialbedingungen auf den Tracertransport wurden
Tracer zu den Zeitpunkten 10.000 Jahre, 30.000 Jahre, 100.000 Jahre, 300.000 Jahre,
1 Mio. Jahre, 3 Mio. Jahre und 6 Mio. Jahre am Ort des Endlagers freigesetzt. Betrach-
tet wurde dabei die Tracerausbreitung 10.000 Jahre und 100.000 Jahre nach Freiset-

zung.

Als starksten Einflussfaktor auf Transportrichtung und Transportstrecke (nach Vollen-
dung der Laufzeit von 10.000 Jahren bzw. 100.000 Jahren) konnte die Laugensatti-
gung der Transportpfade identifiziert werden. Der Motor fir die Grundwasserbewegung
liegt in den Potenzialdifferenzen an der Gelandeoberflache, d. h. im SiRwasserbe-
reich. Der Laugenkorper an der Basis des Modellsystems wird durch gravitative Krafte
am Aufstieg gehindert, wodurch er von den Strdomungen des dartberliegenden Sif3-
wasserkdrpers wenig beeinflusst wird. In den AussifRungsrechnungen sind die Trans-
portpfade zu Beginn laugengesattigt und verbleiben in diesem Zustand. Die Transport-
reichweite der Tracer ist daher entsprechend gering. In den Aufsalzungsrechnungen
werden die anfanglich mit StiRwasser geflllten Transportpfade zunehmend laugenge-
sattigt, wodurch der advektive Transport deutlich gemindert wird (dies geschieht zwi-
schen 100.000 Jahren und 1 Mio. Jahren, siehe Abb. 7.29). Zugleich weicht der Trans-
port auf héhere Grundwasserleiter aus (Schichten des Oxford). Zur Identifikation des
Zeitpunktes, an dem sich das Transportregime durch die zunehmende Laugensatti-
gung grundlegend andert, eignet sich ein Vergleich der Entwicklung der Flie3ge-

schwindigkeiten mit derjenigen der Laugensattigung.
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Fir das betrachtete System und den betrachteten Einspeisungsort Iasst sich somit
feststellen, dass Fehler in der initialen Dichteverteilung den Tracertransport maximal
1 Mio. Jahre beeinflussen konnen. Dies gilt unter der Annahme, dass die hier unter-
suchten Fehlannahmen einer vollstandigen initialen SuRwasser- bzw. Laugensattigung
des Grundwassersystems den Bereich realistischer initialer Dichtefehler begrenzen.
Damit ist das Modellsystem nach 1 Mio. Jahren soweit equilibriert, dass eine ausrei-

chend robuste Prognose der Transportpfade moglich ist.

Dazu ist anzumerken, dass der primare Einflussfaktor auf die Robustheit der Trans-
portprognose nicht die Zeit, sondern die Laugensattigung mdglicher Transportpfade ist.
Fir einen realen Standort sollten daher Messungen der Laugendichte im Bereich des
zukinftigen Endlagers erfolgen. Wie die Untersuchungsergebnisse zeigen, besitzt die-

se Information einen hohen prognostischen Wert.

Es ist anzumerken, dass in salinaren Grundwassersystemen auch andere Prozesse
Einfluss auf Transportpfade nehmen kénnen, auch wenn dies im untersuchten Modell-
system nicht beobachtet wurde. Wie gezeigt wurde, kann der Einstrom von Lauge in
suRwassergesattigte Schichten zu einem Rickstrom von SiRwasser flihren. Tracer,
die sich in diesen Sulwasserbereichen befinden, kénnen hierdurch entgegen dem
Laugenstrom transportiert werden. Transportpfade hangen somit auch von dem lokalen
Stromungsbild im Bereich der Tracerfreisetzung ab und missen daher standort- bzw.

modellspezifisch untersucht werden.

7.7.3 Bedeutung der Freisetzungscharakteristik

Zur Analyse der SPRING- und TOUGH2-MP-GRS-Rechnungen wurden unterschiedli-
che Tracerkonzentrationen betrachtet. Wahrend die Analyse der TOUGH2-MP-GRS-
Ergebnisse mittlere Konzentrationswerte verwendet (die sich im Zuge des Transportes
verandern), wurde zur Analyse der SPRING-Ergebnisse ein konstanter Konzentrati-
onswert von 10 % zur Ermittlung der Transportlange herangezogen. Grund fir die un-
terschiedliche Herangehensweise war der unterschiedliche Charakter der Tracerquel-
len: Wahrend die TOUGH2-MP-Rechnungen von einer instantanen Freisetzung
ausgingen, wurde in den SPRING-Rechnungen am Endlager eine konstante Tracer-
konzentration angesetzt (infolgedessen blieb in den SPRING-Rechnungen der Mittel-

wert der Konzentrationen konstant).
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Der in den TOUGH2-MP-Rechnungen verwendete Ansatz (Betrachtung mittlerer Kon-
zentrationen bei instantaner Freisetzung) eignet sich dazu, die Tracerausbreitung tber
langere Distanzen zu verfolgen. Dies ist Uber den Ansatz der SPRING-Rechnungen
(Freisetzung mit konstanter Konzentration und Betrachtung einer Konzentration von
10 %) nicht moglich, weil die Tracerkonzentrationen irgendwann unter den betrachte-
ten Konzentrationswert fallen. In der Konsequenz zeigen die SPRING-Analysen gerin-
gere Transportlangen und bewerten starker die Strdomungsverhaltnisse in der Nahe des

Endlagers.

Es lasst sich festhalten, dass der in den SPRING-Rechnungen verwendete Ansatz sol-
chen Betrachtungen nahersteht, bei denen konstante Konzentrationsgrenzwerte einzu-
halten sind. Aufgrund seiner Fokussierung auf das FlieRgeschehen in der Nahe des
Endlagers zeigt er sich jedoch weniger geeignet, die Wirkung von Fehlern in der initia-
len Dichteverteilung auf den grof3raumigen Stofftransport zu analysieren. Hier ermog-
licht der Ansatz der TOUGH2-MP-GRS-Rechnungen (Betrachtung mittlerer Konzentra-

tionen bei instantaner Freisetzung) prazisere Aussagen.

7.7.4 Randbedingung fiir salinare Gesteine

Bei den Aufsalzungsrechnungen mit TOUGH2-MP-GRS konnte beobachtet werden,
dass die Geschwindigkeit der Laugenaufsattigung des Grundwassersystems von der
Starke des (in diesem Falle diffusiven) Laugenzustroms Uber die Modellrander ab-
hangt. Modellrandern, die an salinare Gesteine grenzen, lassen sich ohne Weiteres de-
finieren, wenn am Salzstockrand eine gesattigte Salzlésung nachgewiesen werden
kann. Ist dies nicht der Fall, kann die Festlegung der Randbedingung mit gréfteren Un-
sicherheiten verbunden sein, denn die Rate der Salzlésung entlang von Salzstdcken
kann in der Natur von verschiedenen Prozessen abhangen. Diese kdnnen sowohl dif-
fusive als auch advektive Transportprozesse umfassen sowie die Abschirmung des

Salzes durch Hutgesteine.

Die fur SPRING und TOUGH2-MP-GRS festgelegten Randbedingungen flr imperme-
able, salinare Gesteine ahneln sich dahingehend, dass sie feste Laugenkonzentratio-
nen vorgeben. Im Gegensatz zu den SPRING-Rechnungen ist der Laugenzustrom
Uber den Rand ein Transportprozess, der reguliert werden kann. Insofern zeigt
TOUGH2-MP-GRS eine hohere Flexibilitdt zur Definition von Randbedingungen fur im-

permeable, salinare Gesteine.
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8 Gittergeneratoren zur Erstellung unstrukturierter TOUGH2-
Gitter

Ingo Kock
Kap. 8.1: Gerd Frieling

Ziel dieses Arbeitspunktes ist die Bereitstellung eines Gittergenerators fir unstruktu-
rierte Gitter fir die TOUGH2-Codefamilie, um komplexe und insbesondere auch

schiefwinklige Geometrien im Modellgitter berticksichtigen zu kénnen.

Bei der Erzeugung von Gittern flir numerische Simulationen werden strukturierte und
unstrukturierte Gitter unterschieden. Strukturierte Gitter haben ein regelmafliges Ras-
ter. Dem gegenuber weisen unstrukturierte Gitter kein festgelegtes Raster auf. Im Prin-
zip lassen sich auch komplexere Geometrien mit einem strukturierten Gitter annahern.

Drei Beispiele strukturierter Gitter sind in Abb. 8.1 dargestellt.

4

B

X

Abb. 8.1 Beispiele dreidimensionaler strukturierter Gitter: a) kartesisches Gitter b) ge-

krimmtes Gitter c) orthogonales Gitter

Codes der TOUGH2-Familie bendtigen zur raumlichen Diskretisierung sogenannte
Voronoi-Gitter /HAU 98/, bei denen die Verbindungslinie zwischen benachbarten Ele-
mentzentren senkrecht zum Interface beider Elemente verlauft (Abb. 8.2). Auch ortho-
gonale Blockgitter sind Voronoi-Gitter, weshalb sie — nicht zuletzt auch wegen ihrer ein-
fachen Erstellung — haufig fir TOUGH2-Rechnungen verwendet werden. In Abb. 8.1
kénnten die Beispiele a) und c) fir TOUGH2-Rechnungen verwendet werden, nicht
aber das Beispiel b). Bei komplexen Strukturen, die schiefwinklig zu den Koordinaten-

achsen verlaufen, stolRen orthogonale Gitter an ihre Grenzen. Solche Strukturen kon-
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nen z. B. durch Bohrlécher, Stérungen oder geologische Schichten mit variabler Mach-
tigkeit entstehen. Orthogonale Blockgitter eignen sich nicht, lokale Gitterverfeinerungen
effizient umzusetzen, weil diese weitere Verfeinerungen in anderen Modellgebieten
nach sich ziehen. Hierdurch steigt die Anzahl der Gitterelemente und damit die Re-
chenzeit. Gittergeneratoren, die ein Voronoi-Gitter erzeugen sind potenziell dazu in der

Lage, solche Geometrien im Gitter abbilden zu kénnen.

Vn

N

Vm

Abb. 8.2 Raumliche Diskretisierung und Geometriedaten in der integralen Finite-
Differenzen-Methode /PRU 99/

Fnm = ist der Durchschnittswert der Flachennormalen von F (iber dem Oberflachensegment

Anm zwischen den Volumenelementen Vn und Vm

8.1 Existierende Gittergeneratoren

Bislang wurde zur Erstellung der Modellgitter von der GRS vorwiegend der Code
FLAC3D /ITA17/, /ITA15/, /ITA 09/ eingesetzt. Dieser — eigentlich zur geotechni-
schen/geomechanischen Simulation eingesetzte Code — verfugt Uber einen Gittergene-
rator, mit dem schnell und effektiv einfache orthogonale Blockgitter erzeugt werden
konnen. Mittels einer programmierten Konverterfunktion konnte so ein FLAC3D-Gitter
in ein TOUGH2-Gitter Ubersetzt werden. Um die immer komplexer werdenden Gitter zu
erstellen, wurden umfangreiche Funktionen programmiert, welche in der Lage sind
auch komplexe Grubenstrukturen abzubilden (z. B. /FRI 16/). Fir Endlagersysteme im
Salzgestein sind diese Gitter weitestgehend ausreichend, da haufig das umgebende
Wirtsgestein als effektiv impermeabel angenommen wird und somit bei der Erstellung
der Gitter ignoriert werden kann. Fir andere Wirtsgesteine ist es jedoch erforderlich,
die geologischen Verhaltnisse des Wirtsgesteins und des Deck- und Nebengebirges zu
berucksichtigen. Wie oben erwahnt sind deshalb Gittergeneratoren erforderlich, die da-

zu in der Lage sind.
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Es sind einige Gittergeneratoren verfugbar, die zunachst als potenziell vielverspre-
chend beurteilt wurden, diese Aufgabe zu erflillen /FRI 18a/. Die entsprechenden Git-
tergeneratoren wurden, sofern frei verfigbar, beschafft und getestet (d. h. es wurde
versucht, ein Gitter zu erzeugen). Gittergeneratoren, die nicht frei verfugbar und/oder
nicht quelloffen sind, wurden (mit Ausnahme von PetraSim, welches bereits im Hause
vorhanden ist) nicht getestet, da Quelloffenheit (und damit die Nachvollziehbarkeit) von
Codes sowohl bei der wissenschaftlichen als auch bei der gutachterlichen Tatigkeit ein

immer wichtigeres Kriterium darstellt. Folgende Gittergeneratoren wurden getestet:
e LaGrit/LOS 11/
e AMESH /HAU 98/
¢ TOUGH2GIS, QGIS, GRASS GIS /QGI 18/, IGRA 18/

e PetraSim /THU 15/

Mit keinem dieser Gittergeneratoren konnte ein adaquates Voronoi-Gitter zur Simulati-
on mit TOUGH2 erzeugt werden. Zu diesem Schluss fihrten unterschiedliche Griinde
— auch Kriterien zur Handhabbarkeit und Dokumentation der Codes /FRI 18a/. Bei-
spielsweise sind die auf GIS basierenden Werkzeuge (TOUGH2GIS, QGIS, GRASS
GIS) zwar in der Lage, ein 2,5D-Gitter zu erzeugen, jedoch wird in z-Richtung eine
rechtwinklige Gittergeometrie erstellt, so dass beispielsweise flir Schichtgrenzen nicht

der potenzielle Vorteil von Voronoi-Gittern ausgenutzt wird.

Neben den sog. Gittergeneratoren gibt es noch eine andere Klasse von Codes, die ei-
ne ahnliche Zielrichtung aufweisen. Diese Codes erzeugen keine unmittelbar verwend-
baren Gitter, sondern eine Vorstufe davon, die sog. Voronoi-Diagramme (siehe nachs-
tes Kapitel). Vertreter dieser Codes sind Voro++ /RYC 09/ sowie verschiedene
Bestandteile der Programmiersprache Python. Der Code Voro++ wurde aufgrund der
schwierigen Handhabbarkeit, wie der Einbindung in weitere Programme, zum Pre- und
Postprocessing nicht weiterverfolgt. Es wurde entschieden, die Entwicklung eines ei-
genen Gittergenerators voranzutreiben, der auf der Programmiersprache Python ba-

siert.
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8.2 Entwurf eines eigenen Voronoi-Gittergenerators

In den folgenden Kapiteln wird dargelegt, welche Problemstellungen ein adaquater Git-
tergenerator im Stande sein muss zu I6sen, welche Anforderungen dadurch an diesen

gestellt wurden und wie die Umsetzung dieser Anforderungen erreicht wurde.

8.2.1 Voronoi-Diagramme

Einer der Vorteile eines unregelmafigen, unstrukturierten und schiefwinkligen Gitters
ist die Mdglichkeit, geologische Informationen in einem Modell abzubilden. In vielen
Fallen, vor allem im Rahmen der Finite-Differenzen-Methode (FDM), werden geologi-
sche Information mit rechteckigen (bzw. quaderférmigen) blockigen Gitterstrukturen
angenahert (siehe Abb. 8.3). Es ist offensichtlich, dass die geologische Struktur nicht
vollstandig durch ein rechtwinkliges blockigférmiges Gitter abbildbar ist, selbst wenn
das Gitter lokal verfeinert wiirde. Falls die geologischen Einheiten in diesem Beispiel
deutlich unterschiedliche Eigenschaften (z. B. Permeabilitat) aufweisen, kann das Re-

sultat einer Simulation davon beeinflusst werden.

I
Layer 3
// Layer 2
/‘ e
Layer 1 R

N N
NUERAN
AN

N

Abb. 8.3 Beispiel (Skizze) einer blockigen Gitterstruktur zur Reprasentation einer geologi-

schen Falte (schwarz Linie) mit drei Schichten (Layer1 - 3)

Wie bereits oben erwahnt, bendtigt TOUGH2 ein Modellgitter, in welchem eine gedach-
te Verbindungslinie die Elementzentren orthogonal zum Interface der beiden Gitterele-
mente verbindet. Dies kann durch ein Voronoi-Gitter erreicht werden. Im Folgenden ist

mit Voronoi-Gitter die tatsachliche, von TOUGH2 lesbare Struktur gemeint, die flir Mo-
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dellrechnungen genutzt wird. Die Erstellung eines solchen Gitters wird im Workflow ei-
ner Simulationsrechnung dem sog. Preprocessing zugerechnet und stellt somit einen

wichtigen Arbeitsschritt im Vorfeld einer Simulationsrechnung dar.

In der Literatur ist in der Regel von einem Voronoi-Diagramm (auch engl. Voronoi tes-
selation) die Rede, wenn eine Methode gemeint ist, die eine Flache (oder einen Raum)
nach einer bestimmten GesetzmaRigkeit aufteilt /JOS 08/. Wie in der Abb. 8.4 gut zu
erkennen ist, sind Voronoi-Diagramme eng mit der Delaunay-Triangulation verwandt.
In Abb. 8.4a sind drei Linien zu erkennen, die beispielsweise Schichtgrenzen der o. g.
Faltenstruktur wiedergeben kénnten. Die zugehérige Delaunay-Triangulation ist in der
Abb. 8.4b dargestellt. In Abb. 8.4c ist zu sehen, dass die Eckpunkte der Delaunay-
Triangulation die Elementzentren des Voronoi-Diagramms bilden. Diese Punkte wer-
den Ublicherweise auch ,seeds” oder ,point seeds” oder ,seed points“ genannt. Die Be-
reiche, die diese Elementzentren umgeben, sind die ,regions®. Die Linien, die das die
.region“ umgrenzende Polygon bilden, sind die sog. ,ridges”, die Punkte, welche die
,ridges” bilden werden einfach als ,vertex“ bezeichnet. Anschaulich ist eine region die
Menge aller beliebigen Punkte in der Umgebung eines seeds, die diesem seed am
nachsten liegen (nachste Nachbarn). Dann ist ein ridge genau die Linie, die den glei-
chen Abstand zweier seeds zeigt. Damit ist auch ersichtlich, dass ein regelmaRiges,
blockiges Gitter aus dieser Sichtweise einen Spezialfall eines Voronoi-Diagramms dar-

stellt, indem die seeds regelmallig angeordnet sind.

Eine Besonderheit zeigt sich an manchen Randern des konstruierten Voronoi-
Diagramms in Abb. 8.4c): Die ridges sind nur gestrichelt gezeichnet und werden am
Rand nicht durch einen vertex begrenzt. Der Grund ist, dass kein weiterer seed exis-
tiert, der eine Begrenzung region am Rand erforderlich macht. Deshalb besitzen diese
ridges eine unendliche Lange und werden dementsprechend als ,infinite ridges“ be-

zeichnet, alle anderen als ,finite ridges®.
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Abb. 8.4 Geometrische Zusammenhange zwischen a) Input Informationen, b) Delaunay-

Triangulation und c) Voronoi Diagrammen

Rote Quadrate, schwarze Linien: Input Information; blaue Linien: Delaunay-Triangulation;

Grune Linien: ridges; gelbe Punkte: vertices, blaue Kreise: seeds

In Abb. 8.4c ist auch der gréfite Nachteil eines einfach erzeugten Voronoi-Diagramms
zur Gitterstellung zu finden: Wahrend es bei der Delaunay-Triangulation zwar mdglich
ist, dass wesentliche Eigenschaften der geometrischen Information bei der Gittererstel-
lung verloren gehen (siehe schwarzer Pfeil in Abb. 8.4b), ist dies beim gezeigten Voro-
noi-Diagramm zwangslaufig der Fall. Obwohl die Originalinformation der Linien aus
Abb. 8.4a jeweils als Zentrum der Voronoi-regions erhalten bleibt, ist die Linie selbst
(z. B. als Schichtgrenze) nicht mehr vorhanden (Abb. 8.4c). Charakteristisch fir eine
geologische Schichtgrenze ist die Anderung einer geologischen Eigenschaft. Wenn
den Elementzentren des Voronoi-Diagramms als tatsachlich genutztes Voronoi-Gitter
jedoch Eigenschaften zugewiesen wiirden, dann wirden sich die geologische Eigen-
schaft gerade nicht entlang der Schichtgrenzen, sondern entlang der ridges andern.
Damit waren wichtige Information, z. B. Uiber eine Permeabilitatsdnderung ebenso un-

genau wie bei einem blockigen Gitter.

Die Entwicklung eines Gittergenerators fur ein Voronoi-Gitter muss also Folgendes

zum Ziel haben:

¢ Die ortsbezogene geologische Information fiir ein Voronoi-Gitter moglichst voll-

standig zu erhalten und

o Randeffekte durch infinite ridges zu eliminieren.
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8.2.2 Python

Python /GUI 17/ ist eine leicht zu erlernende Programmiersprache, welche unter der
GP-Lizenz vertrieben wird. Fir dieses Vorhaben wird die Version 3 (ab 3.6.3) genutzt.
Durch eine sehr aktive Nutzergruppe sind zahlreiche frei verfigbare Modu-
le/Erweiterungen entstanden. Wichtig flr dieses Vorhaben sind die Modu-
le/Erweiterungen numpy, scipy, pandas und matplotlib. Diese, oft auch als Pakete be-
zeichneten Erweiterungen bauen eine Umgebung auf, die flir wissenschaftliches
Rechnen /OLI 07/, fur die Datenverwaltung /MCK 10/ und zur Erstellung von Grafiken
/HUN 07/ genutzt werden kann.

Tatsachlich ist die Erstellung zweidimensionaler Voronoi-Diagramme selbst bereits in
diesen Pakten implementiert (scipy.spatial.Voronoi). Die Abb. 8.4 wurde mit dieser

Klasse erzeugt und mit Funktionen der matplotlib dargestelit.

Um die o. g. Ziele fir den Gittergenerator umzusetzen, miissen Werkzeuge entwickelt
werden, welche die Originaldaten so modifizieren, dass ein Voronoi-Gitter entsteht, in
welchem die geologischen Informationen (z. B. Schichtung, Stérung etc.) erhalten blei-
ben. Folgende Anforderungen werden an die Werkzeuge (im Folgenden insgesamt als

“Code” bezeichnet) gestellt:

1. Lesen eines Inputdatensatzes der tatsachlichen Geologie,

2. Erzeugung eines Voronoi-Gitters,

3. Schreiben des Voronoi-Gitters in TOUGH2-kompatibler Form sowie

4. Visualisierung des Gitters (vor allem zur Fehlersuche).

8.3 2,5D-Gittergenerator fiir TOUGH2

8.3.1 Lesen eines Eingabedatensatzes der tatsdchlichen Geologie

Das Lesen eines Eingabedatensatzes wurde wahrend der Codeentwicklung mdglichst
einfach umgesetzt, da der Fokus auf der Entwicklung eines Ansatzes insbesondere zu
den Punkten 2 und 3 lag. Zunachst wurde sichergestellt, dass einfache ASCII-Daten
eingelesen werden konnten, die eine Bezeichnung der geologischen Einheit sowie die

dazugehorigen Punkte beinhalten. Das Lesen aus einer Datei lasst sich mit Python ein-
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fach realisieren. Ein wichtiger Aspekt ist deshalb, dass die eingelesenen Daten in ein
Datenformat Uberfuhrt werden, welches eine Weiterverarbeitung fur die nachsten Schi-

ritte unkompliziert ermdglicht.

Im Verlauf des Vorhabens und flir die weitere Arbeit mit dem Gittergenerator wurde die
Entwicklung einer Schnittstelle sinnvoll, um auch gangige Formate (z. B. CAD-Formate

wie dxf) einlesen zu kdnnen. Auch diese Entwicklung konnte abgeschlossen werden.

Insgesamt haben sich im Laufe der Bearbeitung dieses Punktes Anforderungen erge-
ben, die an einen Inputdatensatz gestellt werden missen, um daraus ein gebrauchsfa-

higes Gitter erstellen zu kdnnen. Diese Anforderungen sind:

e Die Punkte beschreiben den vollstandigen Umriss (2D) einer geologischen Ein-
heit.

e Die Punkte beschreiben ein einfaches Polygon, kein Uberschlagenes. Bei einem
Uberschlagenen Polygon bertihren sich die Kanten nicht nur an den Eckpunk-

ten.

e Die unterschiedlichen geologischen Einheiten dirfen sich die gleichen Punkte

Leilen®.

o Die Polygone der unterschiedlichen Einheiten dirfen sich weder Uberlappen

noch Licken bilden.

¢ Die Information, welcher Punkt zu welcher geologischen Einheit gehért muss

erhalten bleiben.

Fir den gewahlten ASCII-Datensatz konnte dies mit wenigen manuellen Korrekturen
umgesetzt werden. Fir einen ahnlichen bzw. aquivalenten dxf-Datensatz war dies nicht
der Fall. Im Zuge der Bearbeitung stellte sich heraus, dass eine aufwendige Kontrolle
und Bearbeitung eines dxf-Datensatzes im Vorfeld der Gittererstellung erforderlich ist.
Hierfur sind weitere Werkzeuge erforderlich, z. B. CAD-Programme. Diese Problematik

sollte in einem Folgevorhaben weiter untersucht werden.
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8.3.2 Erzeugung eines Voronoi-Gitters

Grundidee des Gitter-Generators

Wie oben bereits erwahnt, sind die strukturellen Informationen der Geologie nach wie
vor im Voronoi-Diagramm vorhanden. Der Algorithmus hat nur dazu geflihrt, dass die
Schichtgrenzen in einem nun erzeugten Gitter mit den dazugehdrigen Parameterunter-

schieden nicht mehr existieren.

Es gibt eine Mdglichkeit, diese Informationen auch im Voronoi-Diagramm (bzw. Gitter)
zu erhalten. Dies wird im Folgenden anhand des Beispiels der Schichtgrenze gezeigt:
Man kann sich den Voronoi-Algorithmus zunutze machen und zwei aquidistante seed
points so erzeugen, dass ein ridge genau den Verlauf der Schichtgrenze nachzeichnet.
Dies ist beispielhaft in Abb. 8.5a dargestellt. Die Anzahl der seeds points (blaue Kreise)
ist in Abb. 8.5a zu gering um finite ridges zu erzeugen, aber die Eingangsinformation
(durch die roten Quadrate und schwarze Linie gezeigt) wird durch den horizontalen in-
finite ridge (griine gestrichelte Linie) abgebildet. Dies ist die Grundidee der hier vorge-

stellten Gittererzeugung. Das dazu in Python geschriebene Programm
a) pruft alle Punkte des Inputs,

b) erzeugt daraus neue seed points,

c) verwirft die Input-Punkte als seed points und

d) erzeugt ein Voronoi-Diagramm in welchem die ridges die Schichtgrenzen nach-

zeichnen.

Alle weiteren hier vorgestellten programmtechnischen MaRnahmen dienen dazu, diese
Grundidee ohne Gitterfehler umzusetzen und das tatsachliche Gitter zu erzeugen. Die
Herausforderung ist, die neuen seed points so zu wahlen, dass keine Fehler im Gitter

(bezogen auf die Originalinformationen) entstehen.

Beispielsweise ist ebenfalls in Abb. 8.5a erkennbar, dass die vertices des Voronoi-
Diagramms (gelbe Punkte) nicht identisch mit den Punkten des Inputs (rote Quadrate)
sind. Dies ist im gezeigten Beispiel auch nicht zum Erhalt der Schichtgrenze notwen-
dig, kann aber einfach erreicht werden, indem die neuen seed points auch in Richtung

des Verlaufs der Schichtgrenze verschoben werden. Dies ist in Abb. 8.5b dargestellt.
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Hier sind die Punkte des Inputs und die der vertices identisch. Diese Mallhahme kann

unter Punkt b) (siehe oben) subsummiert werden.

a b)

o { o { o p I o i o i o
e
o { o { o p { o i o | o©

Abb. 8.5 Erzeugung eines Voronoi-Diagramms unter Beibehaltung der geologischen Infor-

mationen a) vertices und Input unterschiedlich, b) vertices und Input gleich

Rote Quadrate, schwarze Linien: Input Information; Griine Linien: ridges; gelbe Punkte: ver-

tices, blaue Kreise: seeds

Etwas komplexer wird das Problem, wenn die Input-Information keine aquidistanten
Punkte enthalten und somit die neuen seed points ebenfalls nicht dquidistant zwischen
den Punkten des Originalinputs platziert werden kénnen. Da in der Regel der Verlauf
der Schichtgrenzen ebenfalls keine gerade Linie ist, missen die neuen seed points so
platziert werden, dass auch ein beliebiger Verlauf der Schichtgrenzen erhalten bleibt.
In Abb. 8.6a ist zu sehen, dass es bei nicht gerade verlaufenden Schichtgrenzen nicht
mehr ausreicht, nur zwei neue seed points zwischen den Punkten der Originaldaten zu
erzeugen. In diesem Fall sind die vertices (gelbe Kreise) wiederum nicht identisch mit
den Originaldaten (rote Quadrate), und auch die ridges zeichnen den Schichtverlauf
nicht mehr nach. Erst wenn zusatzlich zwei weitere seed points erzeugt werden (siehe
Abb. 8.6b, kann die Identitat zwischen Voronoi-Diagramm und Originaldaten erneut
hergestellt werden. Insgesamt mussen also pro Punkt des Inputdatensatzes vier seed
points erzeugt werden. Diese Zahl bestimmt damit auch die Auflosung des resultieren-
den Gitters: Fir jeden Punkt des Inputdatensatzes entstehen vier Voronoi-regions, die
letztlich die Volumenelemente des erzeugten Gitters bilden. Der Abstand a (siehe Abb.
8.6b) ist im Programm dabei eine Variable, die frei gewahlt werden kann. Je kleiner der

Abstand ist, desto naher liegt das Elementzentrum an dem erzeugten ridge. Fir eine
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Modellrechnung ist es gunstiger, wenn der Abstand weder zu klein oder zu grol} ist,
sondern so gewahlt wird, dass ein eher regelmaligeres Gitter erzeugt wird, in welchem
die Elementzentren moglichst eine ahnliche Entfernung von allen ridges haben. Fir die
weitere Arbeit mit dem Gittergenerator ist es wiinschenswert, eine automatisierte Qua-
litdtskontrolle einzufiihren, z. B. in der Form, dass iterativ mehrere Gitter erzeugt wer-
den und der gunstigste Abstand anhand verschiedener Kriterien (z. B. mdglichst ahnli-

ches Volumen der Elemente) ermittelt wird.

Der Abstand b (siehe Abb. 8.6b) ist nicht vollstandig frei wahlbar, er sollte zwischen
0<b=0,5 liegen. Diese Zahl bezeichnet den Faktor des Abstands zum nachsten
Punkt des Inputs. Wenn b also 0,5 betragt, liegen die seed points genau in der Mitte
zwischen zwei Punkten, was unter Umstanden zu einem Voronoi-Diagramm wie in
Abb. 8.6a flihren kann. Als glinstig hat sich in der Praxis ein Wert von 0,2 <b <0,33
herausgestellt.

Abstand b

1
1
a \ - b \
\ 1 p* \
\
. .
1 i \

7 Abstand a

\

seed points zwischen Originaldaten

Abb. 8.6 Erzeugung eines Voronoi Diagramms mit nicht aquidistanten Punkten und nicht

geradem Schichtverlauf

Rote Quadrate, schwarze Linien: Input Information; Griine Linien: ridges; gelbe Punkte: ver-

tices, blaue Kreise: seeds
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Transformation der Daten unter Erhalt der Originalinformationen — Interpolation

Die eingelesenen Daten liegen in der Regel nicht in der Qualitat vor, die eine unmittel-
bare Bearbeitung durch den Algorithmus zuldsst, der die neuen seed points flr das
Voronoi-Gitter erzeugt. Dies kann unterschiedliche Griinde haben. Beispielsweise kdn-
nen — trotz der o. g. Anforderungen an das Einlesen — Polygone vorliegen, welche sich
Uberlappen oder Licken bilden. Hier muss zunachst eine — méglichst automatisierte —
Kontrolle und Korrektur der Daten stattfinden. Im Verlauf der Bearbeitung stellte sich
heraus, dass die Implementierung dieses Schritts einen hohen Aufwand erfordert und
mit einfachen Routinen nicht erfolgreich flr jeden beliebigen geologischen Datensatz
durchflihrbar ist. Infolgedessen wurde fur den Beispieldatensatz (der weiter unten be-
schrieben wird) sichergestellt, dass alle 0. g. Anforderungen erflillt sind. Es erfolgte da-
her die Konzentration auf einen zweiten Aspekt, der die Transformation von Daten

notwendig macht und im Folgenden beschrieben wird.

Geologische Schichten weisen oftmals eine deutlich unterschiedliche Machtigkeit auf.
Fur die Input-Datensatz (siehe Abb. 8.7a) bedeutet das, das die einzelnen Datenpunk-
te der unterschiedlichen Schichten auch unterschiedliche Abstadnde aufweisen. Zusatz-
lich sind die Datenpunkte in der Regel nicht aquidistant digitalisiert worden, so dass der
Abstand zwischen den Datenpunkten — auch innerhalb eines Polygons einer einzelnen
Schicht — groRe Unterschiede aufweisen kann (siehe Abb. 8.7a). Solange der Abstand
zwischen den Datenpunkten kleiner als die Schichtmachtigkeit ist, stellt dies kein Prob-
lem dar. Lediglich die Gitterauflésung variiert und ist bei kleinem Abstand der Daten
automatisch sehr hoch. Wenn aber der Abstand zwischen den Datenpunkten (roter
Pfeil in Abb. 8.7b) groRer ist als die Schichtmachtigkeit (blauer Pfeil in Abb. 8.7b), also
beispielsweise vom Hangenden zum Liegenden einer Schicht, entstehen unerwiinsch-
te Effekte hinsichtlich der erzeugten Gitterstruktur. Das liegt, wie oben beschrieben, da-
ran, dass ein Voronoi-Diagramm zur Berechnung der vertices und ridges die Entfer-
nung zu den nachsten seed points betrachtet. Bei dem in Abb. 8.7b dargestellten Fall
sind die seed points von aufeinanderfolgenden Inputpunkten einer Schicht (roter Pfeil)
weiter entfernt als die seed points von gegeniberliegenden Inputpunkten derselben
Schicht (blauer Pfeil). Damit werden ridges (bzw. vertices) erzeugt, die nicht durch die

Inputpunkte hindurchlaufen (bzw. nicht identisch mit den Inputpunkten sind).

Im Prinzip lasst sich dieses Problem einfach l6sen: Es muss sichergestellt werden,
dass der Abstand von aufeinanderfolgenden Inputpunkten immer kleiner ist als der

kleinste Abstand von nicht aufeinanderfolgenden Inputpunkten. Infolgedessen missten
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dem Datensatz zusatzlich Punkte hinzugefugt werden, deren Position zwischen den
Inputpunkten interpoliert wirde. Falls man diesen ,globalen® Ansatz flir das ganze Mo-
dellgebiet wahlt, erhoéht sich die Anzahl der Inputpunkte extrem stark. In der Folge stei-
gen die Anzahl der Voronoi-regions und damit die Aufldsung auf eine GréRe an, wel-

che die Rechenzeit negativ beeinflusst.

Um dies zu umgehen, sind mehrere Losungen denkbar. Einerseits kdnnte man einen
»Sinnvollen“ Abstand vorgeben und alle Inputpunkte in ihrer Position dementsprechend
anpassen. Der Nachteil ist, dass damit tatsachlich die Originalinformationen der Geo-
logie nicht mehr vollstandig im resultierenden Modellgitter enthalten sind. Fur den vor-
liegenden Gittergenerator wurde eine Losung gewahlt, welche lokal einen Punkt inter-
poliert, um die Information der Schichtung im Voronoi-Diagramm zu erhalten und
gleichzeitig moglichst wenige Punkte hinzuzufligen. ,Lokal“ bedeutet, dass ein Algo-
rithmus feststellt, ob es flir einen Inputpunkt in nachster Umgebung weitere Inputpunk-
te gibt, die naher an diesem liegen als der vorhergehende und der nachfolgende Input-

punkt. Folgender Algorithmus wird durchgefiihrt:

Iterativ bis keine neuen Punkte mehr gefunden werden:

*,

% Erzeuge Verzeichnis der ndchsten Nachbarn fiir alle Punkte

Iterativ fiir alle Punkte:

% Fir Ausgangspunkt Po:

o Nehme vorherigen Punkt im Polygon: P-1
. Nehme nachfolgenden Punkt im Polygon: Pi

] Erzeuge aus globalem Verzeichnis der ndchsten Nachbarn eine Liste der
nachsten Nachbarn, die nicht weiter entfernt sind als P-1 oder Pi:

. Stelle fest, ob die Entfernung zwischen dem Punkt Py zu einer der nachsten
Nachbarn (Punkt NN) < der Entfernung zu P-1 oder P« ist.

. Falls ja,

"9 fiige einen Punkt zum Polygon hinzu
> in der geometrischen Mitte zwischen Po und P+

oder

» in der Entfernung vom Po zu NN, aber in Richtung von Po¢ zu P+

"9 da ein neuer Punkt hinzugefiigt wurde: beende Iteration und beginne
‘ neu mit dem Erzeugen eines Verzeichnisses der ndchsten Nachbarn

. Falls nein, weiter in der Iteration mit ndchstem Ausgangspunkt
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In der Praxis und im tatsachlichen Code wurden teilweise noch weitere Spezialfalle
hinzugefiigt. Beispielsweise mussten fiur spitze Winkel eines Polygons, die man in der
Regel an den Randern des Modellgebiets findet, weitere Bedingungen bzgl. einer idea-
len Entfernung vom Eingabepunkt eingehalten werden, falls ein Punkt hinzugeflgt

werden musste.

Das Ergebnis des Algorithmus mit anschlieRender Erzeugung des dazugehdrigen
Voronoi-Diagrams ist in Abb. 8.7c zu sehen. Die interpolierten Punkte, die neu als In-
putpunkte der Geologie fungieren, sind als blaue Rauten dargestellt. Deutlich erkenn-
bar ist die daraus resultierende Erhdhung der Anzahl der Voronoi-regions und damit
eine erhohte Auflésung des Voronoi-Gitters. Das Ziel, der Erhalt der geologischen In-

formation, wurde erreicht.

8.3.3 Schreiben des Voronoi-Gitters in TOUGH2-kompatibler Form

Nach der Erzeugung des in Kap. 8.3.2 beschriebenen Voronoi-Diagramms soll aus je-
der Voronoi-region ein TOUGH2-Volumenelement entstehen. Aus den Voronoi-ridges
entsteht das entsprechende Interface (,connection“) welches zwei TOUGH2-
Volumenelemente miteinander verknlpft. Die Volumenelemente werden anhand der
seed points identifiziert. Die entsprechende Python Klasse (scipy.spatial.Voronoi) stellt
eine einfache Datenstruktur zur Verfligung, so dass nahezu alle notwendigen Informa-
tionen (Position des Elementzentrums, Entfernung der Elementzentren zum Interface,
etc.), die flr ein TOUGH2-Volumenelement und fir eine TOUGH2-Connection notwen-
dig sind, abgerufen werden kénnen. Alle weiteren notwendigen Informationen (Winkel
der Interfaces in Beziehung zum Gravitationsvektor, Position der Elemente zueinander,

etc.) kbnnen daraus abgeleitet werden.

Zur Bestimmung, zu welcher geologischen Einheit ein Elementzentrum gehort, musste
ein Abgleich der Elementzentren mit den Originalinputdaten programmiert werden. Die
Namensgebung und die Zuweisung zu einem Materialgebiet musste ebenfalls pro-
grammiert werden. Problematisch an der Zuweisung zu einem Materialgebiet ist, dass
die Materialgebietsbezeichnungen im TOUGH2-Input maximal 5 Stellen besetzen dir-
fen. Da auch die offiziellen Namen der geologischen Einheiten in der Regel langer, und
in Bezug auf nur finf Stellen auch nicht eindeutig sind, wurde jeder geologischen Ein-
heit eine bei ,,00000“ beginnende Indexnummer zugewiesen. Programmintern wurde

eine ,Buchhaltung” Uber die Korrelation zwischen geologischer Einheit und der Index-
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nummer eingefuhrt. Eine weitere Herausforderung war die korrekte Umwandlung der

Voronoi-regions mit den infinite ridges zu TOUGHZ2-Randelementen.

Im Ergebnis stehen zwei Dateien: Zum einen zur Simulation mit TOUGH2 die direkt
nutzbare TOUGH2-Inputdatei (Name: ,toughmesh®) mit den TOUGH2-spezifischen
Blocken ,ELEME® und ,CONNE®, welche die Elemente und die Connections beinhal-
ten. Dabei sind die Randelemente am Ende des ELEME-Blocks mit einem Volumen
von 0 (siehe TOUGH2 Definition /PRU 99/) zu finden. Zum zweiten war es erforderlich
eine weitere Datei auszuschreiben, in welcher die o. g. ,Buchhaltung®, also die Zuord-
nung von Materialnamen zu Indexnummern, dem Nutzer zuganglich gemacht wird

(Name: ,lookup®).

8.34 Visualisierung des Gitters

Die Visualisierung des Gitters erfolgte ausschlielBlich zur Erfassung und Detektion von
Gitterfehlern und der damit verbundenen Entwicklung des Gittergenerators wie sie in
Kap. 8.3.2 beschrieben ist. Das Ergebnis der Visualisierung mittels des Python-Moduls
matplotlib Iasst sich in den Abb. 8.4 bis Abb. 8.7 nachvollziehen. Eine Erweiterung der

Visualisierung auf 3D ist in der Zukunft erforderlich.

8.3.5 Erweiterung des 2D-Gitters auf 2,5D

Die Erweiterung eines zweidimensionalen Gitters in die dritte Dimension wird auch als
Extrusion bezeichnet. Dabei wird das zweidimensionale Gitter durch eine oder mehrere
Verschiebungen in die dritte Dimension erweitert. Da in dieser Hinsicht die tatsachli-
chen Anderungen der geologischen Struktur in der dritten Dimension nicht beriicksich-
tigt werden, wird das resultierende Gitter oftmals nicht als 3D, sondern ,nur” als 2,5D

Gitter bezeichnet.
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In der vorliegenden Umsetzung der Extrusion kdnnen zwei Parameter angegeben werden:
Dies sind die insgesamt zu erzielende Machtigkeit m des extrudierten Gitters und die Anzahl
der Elemente n, die in der dritten Dimension erwlnscht sind (dies ist gleichbedeutend mit der
Anzahl der durchgefiihrten Verschiebungen). Dabei wird vorausgesetzt, dass die Machtigkeit
der entstehenden Elemente gleich ist. Die Parameterkombination m=10 und n=5 erzeugt

demnach ein Gitter mit der Machtigkeit von 10 aus 5 Elementen mit Machtigkeit 2.

Die Flache der Polygone einer einzelnen Voronoi-region sind im 2,5D-Fall nun auch Inter-
faces, die zu TOUGH2-Connections umgewandelt werden mussen. Die Voronoi-ridges blei-
ben TOUGH2-Connections und besitzen nun gleiche Machtigkeit, die auch die Elemente be-
sitzen. Unter der Annahme, dass die Machtigkeit der entstehenden Elemente gleich ist, ist
auch die Berechnung der Entfernung der Elementzentren bzgl. der Interfaces in der dritten
Dimension trivial zu I6sen: sie betragt die jeweils die Halfte der Machtigkeit. Die Entfernung
zweier Elementzentren, die eine Connection bilden, ist deshalb gleich der Machtigkeit eines

Elements.

Zu beachten ist, dass auch in der dritten Dimension Rander hinzugefiigt werden missen.
Dies wird auf analoge Weise geldst, somit kommen noch zwei weitere Verschiebungen hin-
zu. Den Randelementen wird dabei entsprechend der Definition in TOUGH2 /PRU 99/ ein
Volumen von 0 zugewiesen und in der resultierenden TOUGH2-Inputdatei an das Ende des
ELEME Blocks geschrieben.

8.3.6 Fazit

Die Arbeit am 2,5D-Gittergenerator ist ein erster Schritt, auch Simulationen, die eine komple-
xe geologische Situation beinhalten, mit TOUGH2 verbessert durchflihren zu kénnen. Neben
dem eigentlichen Ergebnis — eines funktionsfahigen Gittergenerators — ist ein wesentlicher
Punkt zu Tage getreten, an dessen Lésung weitergearbeitet werden sollte. Hauptsachliches
Ziel der nachsten Jahre sollte die Entwicklung eines Gittergenerators sein, der aus einem
dreidimensionalen geologischen Datensatz ein dreidimensionales Voronoi-Gitter erzeugen
kann. Damit sind einige Probleme verbunden, die aufgrund der vorliegenden Arbeit besser

eingeschatzt werden kdnnen.
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8.3.7 Lessons Learned

Einbettung des Gittergenerators in das Preprocessing

Es hat sich gezeigt, dass die Erstellung eines TOUGH2-kompatiblen Gitters sinnvollerweise
nicht von einem einzigen Programm geleistet wird. Insbesondere zur Uberpriifung und Quali-
tatssicherung der Eingangsdaten ist es erforderlich, die Daten vor der Erstellung zu visuali-
sieren und — wenn noétig — zu modifizieren. Im o. g. Beispiel des dxf-Datensatzes (Kap. 8.3.1)
waren beispielsweise die Daten selbst (die Positionen der Punkte) fehlerfrei, allerdings wa-
ren die Punkte nicht systematisch den geologischen Einheiten zugewiesen worden, so dass
fur die geologischen Einheiten keine geschlossenen Polygone vorlagen. Es war auch nicht
méglich, die Polygone automatisiert zu schlieRen, ohne Uberlappungen oder Liicken herzu-
stellen. Fir diese Art von Problemen missen Lésungen gefunden werden, die eine umfang-
reiche Beschaftigung mit dem Preprocessing erfordern. Idealerweise sollte danach der Git-

tergenerator fiir einen Nutzer ohne weitere Eingriffe in den Programmcode nutzbar sein.
Erweiterung des Gittergenerators

Zurzeit kdnnen ausschliel3lich Gitter erstellt werden, die auf geologischen Einheiten als ge-
schlossenen Polygonen beruhen. Dies gilt beispielsweise auch flir Stérungen, die in den Da-
tensatzen zwar haufig aber nicht immer mit einer definierten Machtigkeit erfasst werden.
Oftmals sind Storungen oder andere geologische Lineamente nur als Linie, entlang der ein
Versatz stattgefunden hat, in den Eingabedaten vorhanden. Fir diesen Fall muss eine auto-
matisierte Lésung fir das Voronoi-Gitter gefunden werden. Im Zuge der weiteren Arbeit wer-

den mdglicherweise weitere Probleme dieser Art auftreten.
Programmstruktur des Gittergenerators

Bereits jetzt weist der Gittergenerator einen modularen Aufbau auf. So gibt es spezialisierte
Programmteile (z. B. zur Interpolation der Punkte oder zum Schreiben des Gitters), welche in
separate Dateien ausgelagert wurden. Das erleichtert einerseits die Arbeit, andererseits er-
fordert dies einen durchdachten Umgang mit den Originaldaten und besonders den modifi-

zierten Daten.

Die modulare Programmestruktur hat sich als vorteilhaft gezeigt, allerdings ist die vorher kon-
zipierte Datenstruktur an ihre Grenzen gekommen. Im Vorfeld einer Weiterentwicklung auf

drei Dimensionen ist deshalb diesbeziglich eine Neukonzeption sinnvaoll.
Postprocessing

Zurzeit ist es noch nicht moglich, das erstellte Gitter inklusive der damit erzielten Modeller-

gebnisse zu visualisieren. Dazu mussen — neben der geeigneten Auswahl an Postprocessing
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-Software — die notwendigen Schnittstellen entwickelt werden, um das Gitter in ein entspre-

chendes Programmformat zu exportieren.
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9 Entwicklung einer Methode zur Entwicklung betrieblicher Stor-
fallszenarien

Stephan Uhlmann

In den letzten Jahren ist die Verknlipfung von Betriebs- und Nachbetriebsphase eines End-
lagers zunehmend Gegenstand der internationalen Forschung geworden. Ziel des Arbeits-
pakets 5 war es, die Methodik zur Bewertung der Sicherheit in der Betriebsphase von Endla-
gern fir radioaktive Abfalle auf der Grundlage der Methodik der Szenarienentwicklung fiir die
Nachbetriebsphase weiterzuentwickeln. Der Sicherheitsnachweis fiir die Betriebsphase von
Endlagern fir radioaktive Abfalle wird im Rahmen des Safety Cases durchgeflihrt, der auch
den Sicherheitsnachweis fiir die Nachverschlussphase (Langzeitsicherheitsnachweis) um-
fasst. Betriebliche Storfallanalysen werden im Wesentlichen anhand vorgegebener Storfalle
mit Hilfe von ,expert judgement" durchgefihrt, ohne die auslésenden kausalen Zusammen-
hange zugrunde zu legen. Bei der Szenarienentwicklung fir die Nachverschlussphase wer-
den kausale Zusammenhange bereits betrachtet. Im Projekt VSG (Vorlaufige Sicherheits-
analyse fir den Standort Gorleben, Vorhaben UM10A03200) ist in Deutschland erstmals
eine umfassende Ableitung von Szenarien fiir die Nachbetriebsphase auf Basis der Charak-
terisierung der FEP (englischer Begriff fir features, events and processes) und deren Wahr-
scheinlichkeitsklassifizierung hinsichtlich der Endlagerung von warmeentwickelnden radioak-

tiven Abfallen erfolgt.

Ausgehend von den Methoden fur die Szenarienentwicklung der Nachbetriebsphase wurde
im vorliegenden Vorhaben eine Methode flir die systematische Entwicklung von Stérfallsze-
narien flr die Betriebsphase entwickelt und beispielhaft auf einen Teil des Endlager Konrads
angewendet. Mit der neuen Methode soll die Szenarienauswahl fur die Betriebsphase ver-
bessert, nachvollziehbar gestaltet und realistischere Ergebnisse ermdglicht werden. Durch
die Ubertragung der Methoden der Szenarienentwicklung fir die Nachverschlussphase wer-
den die diesbezlglichen langjahrigen internationalen Erfahrungen fur die Ereignisanalyse der

Betriebsphase genutzt.

Die folgenden Darstellungen stellen eine Zusammenfassung des Fachberichts /UHL 18/ dar.

9.1 Methode der Storfallanalyse Konrad

Nachfolgend wird zundchst im Rahmen einer Sachstandsdarstellung ein Uberblick Uber die

betriebliche Storfallanalyse, die fur das Endlager Konrad aufgestellt wurde, gegeben. Sie
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stellt den Ausgangspunkt der zu entwickelnden Methode fiir die Stérfallszenarien der Be-

triebsphase dar.

Mit der Storfallanalyse Konrad wurde erstmals im Rahmen eines Planfeststellungsverfahrens
eine Storfallanalyse fiir ein Endlager fir radioaktive Abfalle in Deutschland erstellt. Sie steht
daher stellvertretend fiir die aktuelle Vorgehensweise bei der Storfallanalyse fir die Be-
triebsphase von Endlagern in Deutschland und basiert auf den Stérfallleitlinien des Bundes-
ministeriums des Inneren (BMI) /BFS 83/.

Die Storfallanalyse Konrad lasst sich wie folgt strukturieren /HAR 15/:
e Ereignisanalyse
e Ereignisbewertung

o Stoérfallgruppenbildung

o Stoérfallgruppenbewertung

o Nachweis der Einhaltung des Storfallplanungswertes

In der Ereignisanalyse wird die Storfallliste aufgestellt. Diese enthalt alle potenziellen Storfal-
le, d. h. Ereignisse, die zu einem Storfall flihren kdnnten. Die Identifizierung dieser Ereignis-
se erfolgt durch systematische Betrachtung der Betriebsabldufe sowie der technischen Ein-
richtungen und deren Auslegung in den verschiedenen Betriebsbereichen. Dabei wird nach
potenziellen mechanischen und thermischen Stérfallen gesucht und es werden sowohl Ein-
wirkungen von aufden (EVA) als auch von innen (EVI) bertcksichtigt. Genauer spezifiziert ist

diese Vorgehensweise nicht.

Das Ziel der Ereignisbewertung ist die Identifikation derjenigen Ereignisse, flr deren Auswir-
kungen die Anlage auszulegen ist. Dementsprechend werden die Ereignisse aus der Storfall-
liste zunachst bezlglich ihrer Eintrittswahrscheinlichkeit bewertet. Die Ereignisse, deren Ein-
trittswahrscheinlichkeit so gering ist, dass sie unter Beriicksichtigung der Auslegung der
Anlage und nach dem Malstab der praktischen Vernunft ausgeschlossen werden kénnen
/BVG 09/, werden dem Restrisiko zugeordnet. D. h., dass deren Auswirkungen nicht weiter
betrachtet werden mussen (Klasse 2 — Vermeidung des Ereignisses durch die Auslegung der
Anlage). Alle Ereignisse, die nicht vermieden werden kdnnen, missen hinsichtlich ihrer Aus-
wirkungen analysiert werden (Klasse 1 — Begrenzung der Auswirkungen durch die Ausle-
gung der Anlage). Fir Ereignisse der Klasse 1 muss nachgewiesen werden, dass ihre Aus-

wirkungen die geltenden Grenzwerte nicht Uberschreiten. In Deutschland wird dieser
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Grenzwert als Storfallplanungswert bezeichnet. Er ist im § 49 der Strahlenschutzverordnung
(StrISchV) /SSV 16/ verankert und betragt 50 mSv. Demzufolge missen die Auswirkungen
fir die Ereignisse der Klasse 1 ermittelt werden, um sie anschlieRend mit dem Stoérfallpla-
nungswert vergleichen zu kénnen. AuRerdem dirfen Ereignisse der Klasse 1 nicht haufiger

als einmal wahrend der gesamten Betriebszeit eintreten. /NMU 02/, /HAR 15/

Damit nicht fir jedes Ereignis die Auswirkungen einzeln ermittelt werden missen, werden
gleichartige Ereignisse in Storfallgruppen zusammengefasst. Die Gruppierung erfolgt auf
Grundlage gleicher Ereignisablaufe bzw. Belastungen. Die Gruppierung wird fiir jeden Be-
triebsbereich separat durchgefihrt. /BFS 96/

AnschlieRend erfolgt die Storfallgruppenbewertung, in der fiir jede Storfallgruppe das Ereig-
nis identifiziert wird, welches die hdchsten Aktivitatsfreisetzungen zur Folge hat. Bei der Ana-
lyse werden Betriebsbereiche, Storfallablaufe, Beaufschlagung der Abfallgebinde und Last-
annahmen berlcksichtigt /NMU 02/. Diese identifizierten Ereignisse werden als
reprasentative Storfalle bezeichnet und stellen die abdeckenden potenziellen Ereignisse dar
/HAR 15/.

Fur die reprasentativen Stoérfalle muss der Nachweis der Einhaltung des Stoérfallplanungs-
wertes erbracht werden. Dies erfolgt durch radiodkologische Berechnungen. Dazu wird fir
jeden reprasentativen Storfall ein Quellterm ermittelt. Dieser beschreibt die Freisetzung radi-
oaktiver Stoffe aus dem Abfallgebinde infolge mechanischer bzw. thermischer Einwirkungen.
AnschlieRend werden weitere Berechnungen fur die Ausbreitung der radioaktiven Stoffe in
der Anlage, bis zur Anlagengrenze, durchgefihrt, um letztendlich eine Strahlendosis am
Aufpunkt (ungunstigste Einwirkungsstelle Uber Tage) zu bestimmen. Der ermittelte Wert darf

den Storfallplanungswert nicht Gberschreiten /HAR 15/.

9.2 Identifikation vorteilhafter Elemente der Szenarienentwicklung fiir die
Nachverschlussphase

Zur Identifikation vorteilhafter Methoden der Szenarienentwicklung fir die Nachbetriebspha-
se wurden im vorliegenden Vorhaben Gemeinsamkeiten und Unterschiede nationaler sowie
projektbezogener Szenarienentwicklungen untersucht. Genutzt wurde hierzu die in /UHL 16/
enthaltene Darstellung internationaler Szenarienentwicklungen. Betrachtet wurden im vorlie-
genden Bericht die Szenarienentwicklungsmethoden aus den Landern Frankreich, Belgien,
Schweden und Schweiz sowie aus dem Vorhaben VSG. Diese Methoden wurden in Einzel-

schritte zerlegt, die miteinander verglichen wurden. Einzelschritte, die sich in der Gegen-
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Uberstellung als vorteilhaft erwiesen, sollen in die zu erarbeitende Methode flir die Entwick-

lung von Storfallszenarien in der Betriebsphase integriert werden.

Als wesentliche gemeinsame Elemente der Szenarienentwicklung wurden folgende Punkte

miteinander verglichen:

e Die erwartete Entwicklung des Endlagersystems

Betrachtung von Ungewissheiten

e Zeitliche und rdumliche Einteilungen

e Sicherheitsfunktionen

e Analyse

¢ Eintrittswahrscheinlichkeiten

o Klassifizierung von Szenarien.

Unterschiede zwischen einzelnen betrachteten Vorgehensweisen in der Szenarienentwick-
lung wurden identifiziert und einer Bewertung bezuglich ihrer Vor- und Nachteile fur die Ver-
wendung in der betrieblichen Sicherheitsanalyse unterzogen. Tab. 9.1 stellt das zusammen-
gefasste Ergebnis des Vergleichs dar. Es ergaben sich folgende vorteilhafte Punkte, die in

die weiterentwickelte Methode fir die Sicherheitsanalyse der Betriebsphase (Szenarienent-

wicklung fir die Betriebsphase) integriert werden sollten:

e Standortspezifische FEP-Datenbank als Teil der Beschreibung des Endlagers und der

Entwicklungen,
e Herleitung von Sicherheitsfunktionen ausgehend von regulatorischen Schutzzielen,

e Verbesserte Anschauung durch Nutzung verschiedener Darstellungsformen, allen voran
von FEP-Charts,

¢ Kombination von untergeordneten Eintrittswahrscheinlichkeiten (Prozesse und Ereignis-

se) zur Ermittlung der Eintrittswahrscheinlichkeit von Szenarien,

o Kilassifizierung der Szenarien in Abhangigkeit von ihrer Eintrittswahrscheinlichkeit und

damit die Mdglichkeit, dem Referenzszenario mehrere Szenarien zuzuordnen.
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Tab. 9.1 Szenarienentwicklungsmethoden und ihre Unterschiede

Grin unterlegte Abschnitte werden als vorteilhaft angesehen.

Beschreibung des Ausgangszustandes und der erwarteten Entwicklung des Endlagersystems

VSG, ANSICHT

e Aufstellung FEP-Datenbasis (inkl. standortspezifischer Gegebenheiten, konzeptspezifischer
Aspekte, des aktuellen Anlagenzustandes, historische Entwicklungen des Standortes und
regulatorischer Vorgaben)

e FEP-Screening: Ausschluss von nicht relevanten FEP anhand von Ausschlusskriterien
e Standortspezifische FEP-Datenbank
Frankreich

e Beschreibung thermischer, mechanischer, hydraulischer, chemischer und radiologischer
Prozesse (THMCR) und gekoppelte Komponenten

e Vollstandigkeit der THMCR-Prozesse erfolgt durch Abgleich mit der NEA-FEP-Datenbank
Belgien

e Beschreibung der erwarteten Entwicklungen des EBS (,Engineered Barrier System*) mit
zugehorigen THMC-Prozessen

e Vollstandigkeit der THMC-Prozesse erfolgt durch Abgleich mit der NEA-FEP-Datenbank
Schweden

e Aufstellug FEP-Datenbasis

e Erganzung per NEA-FEP-Datenbank

e Standortspezifische FEP-Datenbank
Schweiz

e Beschreibung des Endlagersystems und der Endlagerkonzepte

e Beschreibung der erwarteten Entwicklung des Endlagersystems inkl. Randbedingungen wie
z. B. Klima

e Vollstandigkeit der FEP-Liste durch Abgleich mit NEA-FEP-Datenbank

Identifizierung von Ungewissheiten

VSG, ANSICHT

e Erkennbar bei: Standortbeschreibung (Parameterbestimmung) und Entwicklungs-
beschreibung (Prozess- und Ereignisbeschreibungen)

e Ableitung aus Genauigkeit verfiigbarer Daten (Messgenauigkeiten bzw. Annahmen bei
unzureichender Datenlage)

Frankreich

e Erkennbar bei: Standortbeschreibung (Parameterbestimmung) und Entwicklungs-
beschreibung (Prozess- und Ereignisbeschreibungen)

e Ableitung aus Genauigkeit verfigbarer Daten (Messgenauigkeiten bzw. Annahmen bei
unzureichender Datenlage)
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Belgien

e Erkennbar bei: Standortbeschreibung (Parameterbestimmung) und Entwicklungs-
beschreibung (Prozess- und Ereignisbeschreibungen)

e Ableitung aus Genauigkeit verfligbarer Daten (Messgenauigkeiten bzw. Annahmen bei
unzureichender Datenlage)

e Ungewissheiten werden weiter auf Sicherheitsrelevanz analysiert
Schweden

e Erkennbar bei: Standortbeschreibung (Parameterbestimmung) und
Entwicklungsbeschreibung (Prozess- und Ereignisbeschreibungen)

e Ableitung aus Genauigkeit verfligbarer Daten (Messgenauigkeiten bzw. Annahmen bei
unzureichender Datenlage)

Schweiz

e Erkennbar bei: Standortbeschreibung (Parameterbestimmung) und
Entwicklungsbeschreibung (Prozess- und Ereignisbeschreibungen)

e Ableitung aus Genauigkeit verfiigbarer Daten (Messgenauigkeiten bzw. Annahmen bei
unzureichender Datenlage)

Einteilung

VSG, ANSICHT
e Einteilung des Endlagersystems in Barrieren und Komponenten (raumliche Diskretisierung)
¢ Relevanz-/Wirkzeitraum von Prozessen (Zeitliche Diskretisierung)

Frankreich

e Einteilung der Entwicklung des Endlagersystems in ,Situationen® (Situationen: zeitliche und
raumliche Diskretisierung von Prozessen)

Belgien

¢ Einteilung der Beschreibung der erwarteten Entwicklungen des EBS (,Engineered Barrier
System®) in zeitliche Abschnitte (storyboards)

e Jedes storyboard umfasst einen gewissen Zeitraum und stellt die Prozesse und Ablaufe in
den einzelnen Komponenten (Barrieren) wahrend diesen Zeitraums dar

e zeitliche und raumliche Diskretisierung
Schweden
e Einteilung des Endlagersystems in Systemkomponenten;
e Zuordnung von Prozessen zu Komponenten (raumliche Diskretisierung);
e Angabe von Zeitbereichen (zeitliche Diskretisierung)
Schweiz
e Einteilung des Endlagersystems in Systemkomponenten (6rtliche Diskretisierung);

e Relevanz-/Wirkzeitraum von Prozessen (Zeitliche Diskretisierung)
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VSG, ANSICHT

o Initiale Barrieren festlegen. (Initiale-Barrieren: Barrieren die direkt oder indirekt, bei Erfillung
ihrer Funktion, zum Einschluss von Radionukliden betragen)

Frankreich

e Formulierung von Sicherheitsfunktionen flr sicherheitskonzeptionell bedeutsame
Komponenten

Belgien

Schweden

Schweiz

e Darlegung des Sicherheitskonzeptes und von Sicherheitsfunktionen

VSG, ANSICHT

o Analyse der potenziellen Einflisse der FEP auf Initiale Barrieren (u.a. zeitliche
Diskretisierung)

o Erstellung der FEP-Datenbank mit Eigenschaften
Frankreich

o PARS (phenomenological analysis of repository situations)

e Bewertung jeder Situation

o Ermittlung von Ungewissheiten und der wesentlichen Prozesse
Belgien

e Ungewissheitsanalysen fiir die Randbedingungen, sicherheitsrelevanten Eigenschaften von
Komponenten und Sicherheitsfunktionen

Schweden

Schweiz

o Untersuchung der Einfllisse von Erscheinungen auf die Sicherheitsfunktionen
(Sensitivitatsanalyse)

e Identifizierung von wichtigen sicherheitsrelevanten Erscheinungen
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Bestimmung von Eintrittswahrscheinlichkeiten

VSG, ANSICHT

e Expert Judgement fir die Parameter und der zugehérigen Eintrittswahrscheinlichkeit;
Kombination beider fiir die Eintrittswahrscheinlichkeit von Szenarien

Frankreich

e Expert Judgement
Belgien

e Expert Judgement
Schweden

o Expert Judgement, Statistiken wenn vorhanden, Kombination von Wahrscheinlichkeiten wird
genutzt

Schweiz

e Expert Judgement

Einteilung in Referenzszenario und Alternativszenarien

VSG, ANSICHT
o Referenzszenario: wahrscheinliche Szenarien
e Alternativszenarien: weniger wahrscheinliche Szenarien
Frankreich
e Referenzszenario: Sicherheitsfunktionen wirken wie ausgelegt, erwartete Entwicklung

e Alternativszenarien: nicht in Referenzszenario beriicksichtigt und Auswirkung
vernachlassigbar oder Eintrittswahrscheinlichkeiten gering

Belgien
e Referenzszenario: Sicherheitsfunktionen wirken wie ausgelegt, erwartete Entwicklung
e Alternativszenarien: Ungewissheiten bezlglich Sicherheitsfunktionen

Schweden

e Referenzszenario: Erwartete (wahrscheinlichste) Entwicklung (Sicherheitsfunktionen wirken
wie ausgelegt)

¢ Randbedingung mit globaler Erwarmung und ohne

e Alternativszenarien: nicht in Referenzszenario beriicksichtigte Ungewissheiten beztiglich
Sicherheitsfunktionen

Schweiz

e Referenzszenario: Erwartete Entwicklung (Sicherheitsfunktionen wirken wie ausgelegt)

e Alternativszenarien: Auf Grundlage der wichtigen sicherheitsrelevanten Erscheinungen
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9.3 Gegeniiberstellung der Szenarienentwicklungsmethodik und der Methode
der Ereignisanalyse

Es wurde eine Gegenuberstellung der Szenarienentwicklungsmethodik und der Ereignisana-
lyse aus der Storfallanalyse Konrad vorgenommen, um die Kompatibilitdt der Methoden zu
Uberprifen. Bei der Gegenuberstellung konnte festgestellt werden, dass die beiden Vorge-
hensweisen zwar Unterschiede aufweisen, jedoch auf allgemeiner Ebene kompatibel sind.
Dies ist vorrangig in der allgemeinen Darstellung der Sicherheitsanalyse in der Nachver-

schluss- und der Betriebsphase in Abb. 9.1 erkennbar.

Sicherheits-
analysen

Nachverschluss-
phase

Betriebsphase

Abb. 9.1 Vergleich des allgemeinen Ablaufs der Sicherheitsanalysen fur die Betriebs- und die

Nachverschlussphase

Es folgte eine detailliertere Gegeniberstellung der beiden Methoden anhand verschiedener

Gesichtspunkte. Das Ergebnis dieser Gegenuberstellung ist in Tab. 9.2 zusammengefasst.
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Tab. 9.2

der Ereignisanalyse

Zusammenfassung der Gegenuberstellung der Methoden der Szenarienentwicklung und

Szenarienentwicklung
Nachverschlussphase

Ereignisanalyse
Betriebsphase

Betrachtung der Auswirkungen von wahrschein-
lichen und weniger wahrscheinlichen Entwick-
lungen.

Zielsetzung | Umfassende Aufstellung von Szenarien. Umfassende Aufstellung potenziel-
ler Storfalle (Ereignisse).
Schutzziele | Radiologische Auswirkungen fiir Mensch und Radiologische Auswirkungen fir
Umwelt sind zu vermeiden bzw. zu minimieren Mensch und Umwelt sind zu ver-
/BMU 10/ meiden bzw. zu minimieren
e wahrscheinliche Entwicklungen: 0,01 mSv/a /SSV 16/:
e weniger wahrscheinliche Entwicklungen: * téi?rtil(rarérp;rg(s%err:g%g
0,1 mSv/a ' '
e  Storfall: max. 50 mSv
Ablauf Alle Grundlagen werden im FEP-Katalog fest- Festlegung relevanter Betriebsab-
gehalten: laufe.
o Endlagerkonzept Beschrankung auf mechanische
und thermische Einwirkungen.
« Abfalldaten | 9
Systematische Analyse der rele-
e Grundlegende Annahmen vanten Betriebsablaufe.
e Standortbeschreibung Bestimmung unerwiinschter Ereig-
nisse (potenzielle Storfalle).
Systematische Bewertung und Analyse von
FEP.
Bildung von Szenarien auf Grundlage der be-
werteten FEP.
Werkzeuge | FEP-Listen, FEP-Katalog, FEP-Datenbanken
Sicherheitsfunktionen-
Bewertung | Einteilung nach Eintrittshaufigkeit. Erst Vermeidung (Eintrittshdufigkeit

und Restrisiko).

Auswirkungen werden nur bei nicht
Vermeidung betrachtet.

Insgesamt kann die Vorgehensweise in der Szenarienentwicklung mit der Vorgehensweise in

der Betriebsphase als kompatibel bezeichnet werden. Insbesondere die in der Szenarien-

entwicklung zur Anwendung kommenden Werkzeuge wie bspw. der FEP-Katalog dienen der

Verbesserung der Transparenz und der Nachvollziehbarkeit der Sicherheitsanalysen. Dies

gilt besonders fur Expert-Judgement-Entscheidungen, die in beiden Sicherheitsanalysen un-

vermeidbar sind. Die Ereignisanalyse kdnnte an dieser Stelle von der Angleichung der Vor-

gehensweise an die Nachverschlussphase profitieren.

Zudem starkt eine Harmonisierung der Sicherheitsanalysen flir die Nachverschluss- und fur

die Betriebsphase die Intention des ,Integrated Safety Case”. Durch seinen ganzheitlichen

Charakter soll der Integrated Safety Case z. B. auch die Erkennung phasenibergreifender

Beeinflussungen ermdglichen /IAEA 12/.

174




9.4 Ubertragung der Methoden der Szenarienentwicklung auf die Sicherheits-
analyse der Betriebsphase

Bei der Ubertragung der Methoden der Szenarienentwicklung auf die Sicherheitsanalyse der
Betriebsphase sollen die grundlegenden Ansatze der Szenarienentwicklung zur Anwendung
kommen — der Bottom-Up- und der Top-Down-Ansatz. Als Top-Down-Ansatz wird die Ablei-
tung von Szenarien, ausgehend von Sicherheitsfunktionen, bezeichnet. Demgegeniiber be-
zeichnet der Bottom-Up-Ansatz die Ableitung von Szenarien ausgehend von der Beschrei-
bung der Entwicklung des Endlagersystems /NEA 12/. Der Bottom-Up und der Top-Down

Ansatz unterscheiden sich, besitzen aber in Kombination einen erganzenden Charakter.

Die in diesem Vorhaben entwickelte Methode der Ereignisanalyse fiir die Betriebsphase be-
steht aus zwei Schritten, der Vorbereitung und der Analyse. Die Vorgehensweise ist in Abb.

9.2 zusammengefasst dargestellt.

1) Grundlagen / Vorbereitung

* Aufstellen des FEP-Katalogs
— Beschreibung des Endlagers und auslosender Ereignisse
— Screening

* Herleitung von Sicherheitsfunktionen

2) Analyse

Abb. 9.2 Vorgehensweise der Methode

Schritt 1: Vorbereitung

Die Vorbereitung kann in mehrere Teilschritte untergliedert werden. Sie beinhaltet die Auf-
stellung des FEP-Kataloges, der spezifisch fir ein Projekt bzw. fir einen Standort erstellt

wird. Als FEP fiir die Betriebsphase gelten dabei zunachst folgende Elemente:
o Systemkomponenten (Features) des Endlagers,
e Betriebsablaufe und Personalhandlungen (Processes) im Endlager,

e Ubergreifende Einwirkungen von innen oder auf3en (Events).

Zunachst wird der FEP-Katalog anhand der Beschreibung des jeweiligen Endlagers und des

Endlagerstandortes mit einzelnen Features und Processes gefullt. Anschlielend werden
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auslésende Ereignisse aus verschiedenen Quellen zusammengetragen und in den FEP-
Katalog aufgenommen. Falls moglich, wird der FEP-Katalog durch ein Screening diverser
weiterer FEP-Kataloge vervollstandigt, um einen mdglichst umfangreichen FEP-Katalog zu

erhalten.

Weiterhin sind bei der Vorbereitung Sicherheitsfunktionen aufzustellen. Dabei sind die Si-
cherheitsfunktionen nach belgischem Vorbild, ausgehend vom Sicherheitskonzept, abzulei-
ten. Bei der hierarchischen Herleitung von Sicherheitsfunktionen wird bei den zugrundelie-
genden Gesetzen und Verordnungen (grundsatzliche regulatorische Anforderungen)
begonnen. In Bezug auf radiologische Vorschriften fiir die Betriebsphase eines Endlagers
sind dies in Deutschland das Atomgesetz — AtG /ATG 17/ (§ 1 Schutz von Leben, Gesund-
heit und Sachgtter vor den Gefahren der Kernenergie und der schadlichen Wirkung ionisie-
render Strahlen) und die Strahlenschutzverordnung — StriISchV /SSV 16/ (§ 6 Vermeidungs-
und Minimierungsgebot von Strahlenexpositionen). Die Anforderungen aus diesen Regel-
werken konnen als grundsatzliche Schutzziele bezeichnet werden und bilden somit die obe-
ren Hierarchiestufen. Weitere Anforderungen kdnnen dem untergesetzlichen Regelwerk wie
bspw. den Sicherheitsanforderungen an die Endlagerung warmeentwickelnder radioaktiver
Abfalle /BMU 10/, ESK-Leitlinien und —Stellungnahmen sowie KTA-Regeln entnommen wer-

den, soweit diese relevant sind.

Fir eine bessere Strukturierung kann in den folgenden Ebenen gleichermallen, wie bei den
Komponenten und Betriebsablaufen, zunachst eine Einteilung des Endlagers in drei Endla-

gerbereiche erfolgen:

e den Ubertdgigen Anlagenbereich,

e den Transportbereich der Anlage (Schacht bzw. Rampe) und
e den untertagigen Anlagenbereich.

Fir die einzelnen Anlagenbereiche werden in der nachsten Ebene spezifische Schutzziele
formuliert, die von Komponenten bzw. Betriebsablaufen im jeweiligen Anlagenbereich erflillt
werden. Diese spezifischen Schutzziele werden als Sicherheitsfunktionen bezeichnet. Siehe
dazu Abb. 9.3.

Die Ebene unterhalb der Sicherheitsfunktionen beinhaltet Komponenten, Komponentenei-

genschaften, Betriebsablaufe und Arbeitsschritte, die die Sicherheitsfunktionen sicherstellen.

Im Folgenden werden Komponenteneigenschaften und Betriebsablaufe, die Sicherheitsfunk-
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tionen gewahrleisten, als sicherheitsrelevante Eigenschaften bzw. sicherheitsrelevante Be-

triebsabldufe bezeichnet.

grundsatzliche regulatorische
Sicherheitsanforderungen

— Ubertagiger Anlagenbereich

LI Sicherheitsfunktionen von Komponente 1 bzw. Betriebsablauf 1 I

=

Transportbereich

L| Sicherheitsfunktionen von Komponente 1 bzw. Betriebsablauf 1

L]

untertagiger Anlagenbereich

LI Sicherheitsfunktionen von Komponente 1 bzw. Betriebsablauf 1 I

=

Abb. 9.3 Beispielhafte Darstellung der hierarchischen Herleitung von Sicherheitsfunktionen

Es konnen neben den Sicherheitsfunktionen auch die FEP identifiziert werden, die sicher-
heitsrelevant sind. Dies konnen Betriebsablaufe bzw. einzelne Arbeitsschritte und/oder Ei-

genschaften von Systemkomponenten sein.

Schritt 2: Analyse

Ziel der Analyse ist die Untersuchung der Auswirkungen auslésender Ereignisse (Ubergrei-
fender Einwirkungen und Prozesse) auf die Gewahrleistung der Sicherheitsfunktionen. Da
die Sicherheitsfunktionen von Komponenten(-Eigenschaften) und Betriebsablaufen erfllt
werden (sog. sicherheitsrelevante Komponenten und sicherheitsrelevante Betriebsablaufe),
liegt der Fokus der Analyse auf den Auswirkungen auf sicherheitsrelevante Komponenten
und sicherheitsrelevante Betriebsablaufe. Diese Vorgehensweise ist in Abb. 9.4 in Form ei-

nes Ablaufplans dargestellt.

Um die Analyse durchfiihren zu kdnnen, missen zuerst mogliche Wechselwirkungen zwi-
schen den FEP des FEP-Katalogs identifiziert werden. Der Fokus liegt hierbei auf den si-
cherheitsrelevanten Abhangigkeiten, d. h. den Arbeitsschritten bzw. den Eigenschaften, die

als sicherheitsrelevant bezeichnet werden. Durch die Identifizierung der Abhangigkeiten und
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Verbindungen zwischen den einzelnen FEP, entsteht ein Netzwerk der sicherheitsrelevanten
FEP-Abhangigkeiten, bei dem die FEP die Knotenpunkte darstellen und die Verbindungsli-
nien die FEP-Abhangigkeiten.

Jeder einzelne Pfad, der von einem sicherheitsrelevanten FEP zu einem auslésenden Ereig-
nis fuhrt, kann dabei als ein Szenario betrachtet werden. Auf diese Weise ergeben sich die
Szenarien, die im Rahmen der Modellierung und Berechnung weiter betrachtet werden mus-
sen, da sie die Sicherheitsfunktionen beeintrachtigen und somit zu Abweichungen vom Nor-
malbetrieb fiihren kdnnen. Auslésende Ereignisse, welche die Sicherheitsfunktionen beein-

trachtigen kdnnen, werden als sicherheitsrelevante auslésende Ereignisse bezeichnet.
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Herleitung von Sicherheitsfunktionen | EEEEEEEEEE Ausgangszustand & Normalbetrieb g
Betriebsablaufe

sicherheitsrelevante
Komponenten und Betriebsablaufe

Wahl einer noch nicht betrachteten
sicherheitsrelevanten Komponente bzw.
Betriebsablauf

Wahl eines noch nicht betrachteten auslésenden -
-------------- auslésende Ereignisse

Ereignises i

Prozesse

Kann ein Einfluss des auslésenden Ereignisses
auf auf die sicherheitsrelevante
Komponenten bzw. Betriebsablauf
ausgeschlossen werden?

Ubertrage das auslésende Ereignis in den FEP-
Katalog. Hinterlege die Verbindung bzw. die
Auswirkung.

Gibt es nicht betrachtete auslosende Ereignisse?

Gibt es nicht betrachtete sicherheitsrelevante
Komponenten bzw. Betriebsablaufe?

Abb. 9.4 Ablaufplan der Vorgehensweise bei der Analyse d. FEP und der Identifizierung der FEP-

Verbindungen in der Szenarienentwicklung fiir die Betriebsphase

9.5 Beispielhafte Anwendung der Methodik

Die im vorangegangenen Kapitel beschriebene Methode zur Ableitung von Stérfallszenarien
wurde beispielhaft angewendet. Ziel ist die Veranschaulichung der entwickelten Methode

und der Nachweis der Umsetzbarkeit des Konzeptes.

179



9.5.1 Beschreibung des Beispiels

Als Beispiel wird ein Teil des Endlagers Konrad herangezogen. Grund dafur ist, dass es sich
bei dem Endlager Konrad um das einzige planfestgestellte Endlager in Deutschland handelt.
Der Planfeststellungsbeschluss flir das Endlager Konrad aus dem Jahre 2002 wurde im Jah-
re 2007 hochstrichterlich bestatigt. Seitdem befindet sich das Endlager in der Errichtung.
/BFS 17/ Im Rahmen des Planfeststellungsverfahrens wurden diverse Planungen erstellt und
Festlegungen getroffen, welche dem Autor dieser Arbeit bei der Bearbeitung zur Verfigung
standen. Eben dieser Umstand der vorliegenden Planungen beziiglich des Endlagerkonzep-
tes (u. a. /DBE 97/), die die Sicherheitsanalysen durchlaufen haben und die planfestgestellt

sind, macht das Endlager Konrad fiir die Nutzung als Beispiel an dieser Stelle attraktiv.

Als Beispiel soll der untertagige Gebindetransport im Endlager Konrad dienen. Dieser be-
ginnt unter Tage am Fillort’, nachdem die Transporteinheit mit Hilfe eines Portalhubwagens
auf den Transportwagen umgeladen wurde. Der Weg des Transportwagens fuhrt Uber die
sogenannten Einlagerungs-Transportstrecken bis zur Einlagerungsstrecke. Kurz hinter dem
Eingang der Einlagerungsstrecke wird die Transporteinheit von einem Stapelfahrzeug Uber-
nommen und am finalen Einlagerungsort in der Einlagerungskammer platziert. Das betrach-
tete Beispiel berlicksichtigt lediglich den Transport der Transporteinheit mit dem Transport-
wagen. D. h. die Umladeprozesse am Flillort und in der Einlagerungsstrecke werden in
diesem Beispiel nicht betrachtet und dienen gleichzeitig als Abgrenzung des Beispiels. In
Abb. 9.5 ist der gesamte Einlagerungsablauf dargestellt. Der griin markierte Teil, ist jener der

fur die beispielhafte Anwendung in diesem Kapitel herangezogen wird.

7 Der Flllort ist der Umschlagplatz von Personen und Material von einer Sohle in den Schachtférderkorb.
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Abb. 9.5 Einlagerungsablauf des Endlagers Konrad mit Markierung des betrachteten Einlage-
rungsabschnitts; gedndert nach /LAM 17/

9.5.2 Anwendung der Methode

9.5.21 Aufstellen des FEP-Katalogs

Im Folgenden wird der betrachtete Endlagerteil mit Hilfe von Systemkomponenten (Features)
und Betriebsablaufen (Processes) beschrieben. Begonnen wird mit der Beschreibung des
Einlagerungsablaufes, der EU 208 /DBE 97/ und dem TUV-Gutachten /TUV 97/ entnommen
wurde. Es folgen Beschreibungen von einzelnen Komponenten, wobei Systemkomponenten
durch blaue und Betriebsablaufe durch grine Schrift gekennzeichnet und somit als FEP
ausgewiesen werden. Eine hierarchische Auflistung der Betriebsabldufe findet sich in
/UHL 18/. Die Beschreibung des Endlagers stellt die Grundlage des FEP-Katalogs dar.
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Beschreibung eines Teils des Einlagerungsablaufs

Die Ablaufbeschreibung beginnt mit dem Transportwagen (Transportfahrzeug), welches im
Fullort rickwarts am Distanzhalter mit einer Transporteinheit® auf der Ladeflache steht.
Nachdem die Transporteinheit auf dem Transportwagen auf der Ladeflache abgesetzt wur-
de, wird die Transporteinheit auf der Ladeflache durch eine einstellbare Verriegelungsvor-
richtung des Transportwagens zentriert und gesichert. AnschlieRend fahrt der Transportwa-
gen aus dem Flullort heraus in die Einlagerungs-Transportsirecke. Dabei erfolgt eine
Uberwachung der Fahrt vom ortlichen Leitstand aus, der im Fiillort installiert ist. Die Einlage-
rungs-Transportstrecke fihrt direkt vom Fullort zur Einlagerungsstrecke. Der Transportwa-
gen fahrt bis zur Einlagerungsstrecke und biegt in diese ein. Anschliefend bleibt der Trans-
portwagen kurz hinter der Einfahrt zur Einlagerungsstrecke vor der Entladekammer stehen.
Die Entladekammer ist eine kurz hinter der Einfahrt zur Einlagerungsstrecke im rechten Win-
kel zur Langsachse der Einlagerungsstrecke angeordnete Kammer, in der das Stapelfahr-
zeug ruckwartsfahrend halt und auf den Transportwagen wartet. Sobald der Transportwagen
vor der Entladekammer zum Stehen gekommen ist, wird die Verriegelungsvorrichtung auf

der Ladeflache des Transportwagens gelost. An dieser Stelle endet das betrachtete Beispiel.

Transportwagen

Der Transportwagen ist ein gleisloses Knickgelenkfahrzeug, welches allradangetrieben ist
und aus einem Motor- sowie einem Lastteil besteht. Beide Teile besitzen jeweils eine
Starrachse mit einfach bereiften Radern und sind durch ein Drehknickgelenk verbunden. An-
getrieben wird der Transportwagen von einem Diesel- oder einem E-Motor. Der Motorteil ist
neben dem Antriebsaggregat des hydrodynamischen Fahrantriebs mit den Nebenaggregaten
des Lenk- und Bremssystems, der Kraftstoffanlage, dem Kraftstoffbehalter, dem Hydraulikol,
dem Olkiihler, der elektrischen Anlage und der Fahrerkabine mit den Bedien- und Kontrol-

lelementen bestickt.

Der Lastteil des Transportwagens ist als Ladeflache ausgelegt und enthalt eine Verriege-
lungsvorrichtung zur Zentrierung und Fixierung der Transporteinheit auf der Ladeflache. Die
Verriegelungsvorrichtung besteht aus klappbaren Aufsetzzapfen, die in die Eckbeschlage der

Transporteinheit eingreifen und dieses damit formschlissig sichern

8 Eine Transporteinheit kann ein Abfallgebinde, ein Abfallgebinde in Kombination mit einer Tauschpalette oder
ein Abfallgebinde in Kombination mit einer Transportpalette sein.
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Die Ausstattung des Transportwagens umfasst eine bordfeste HRD-Loschanlage mit ausrei-
chend Loschmittel fur zwei Léschangriffe, eine Notlenkung fir zwei vollstdndige Lenkein-

schlage bei Ausfall der Antriebsmaschine und Abschlepposen.

Verkehrslenkung

Die Verkehrslenkung bezieht sich auf die Einlagerungs-Transportstrecken unter Tage. Da
diese wahrend des regularen Einlagerungsbetriebes von mindestens zwei Transportwagen
befahren werden kann, wird die Verkehrslenkung bendtigt, um eine sichere Vorbeifahrt zwei-
er Transportwagen zu gewahrleisten. Die Verkehrslenkung besteht aus mehreren Ausweich-
stellen auf der Einlagerungs-Transportstrecke. Der Verkehrsfluss auf der Einlagerungs-
Transportstrecke wird abwechselnd in Einbahnrichtung geleitet. Die Regelung dieses wech-
selnden Verkehrsflusses erfolgt durch das Verkehrslenkungssystem. Das Verkehrslenkungs-
system besteht aus einem Lichizeichen-gesteuertem Blocksystem. Dazu werden an Kreu-
zungen, Einmindungen und Ausweichstellen der Einlagerungs-Transportstrecke vom Fullort
bis zur Einlagerungskammer detektor- und funktionsiiberwachte Lichtsignalanlagen instal-
liert. Deren Funktion und Betriebsbereitschaft wird standig wahrend des Einlagerungsbetrie-

bes vom Leitstand im Fullort Uberwacht.
Stapelfahrzeug

Das Stapelfahrzeug ist allradangetrieben. Ein Knickgelenk verbindet den Vorder- und den
Motorteil des Stapelfahrzeugs. Der Motorteil besitzt eine Pendelachse mit einfach bereiften
Radern. Im Gegensatz dazu ist der Vorderteil mit einer Starrachse und zwillingsbereiften
Radern ausgestattet. Im Motorteil ist der Diesel- bzw. E-Motor mit angeflanschtem Drehmo-
mentwandler und das Lastschaltgetriebe untergebracht. Der Vorderwagen umfasst ein Hub-
gerust mit einer Lastaufnahmeeinrichtung, das Gegengewicht, der Kraftstofftank, die Hydrau-
likanlage, der Hydraulikélbehalter, der Olkihler, die elektrische Anlage und die Fahrerkabine

mit den Bedien- und Kontrollelementen
Ubergreifende Einwirkungen

Im nachsten Schritt werden Ubergreifende Einwirkungen im Rahmen der Aufstellung von
auslésenden Ereignissen zusammengetragen, die in den FEP-Katalog aufgenommen wer-
den missen und damit in der Szenarienentwicklung betrachtet werden. Als Datengrundlage
fur eine Zusammenstellung Ubergreifender Einwirkungen wird in diesem Beispiel eine Liste

aus /IAEA 10/ genutzt, die interne und externe Einwirkungen (,List of internal and external
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hazards®) fur Kernkraftwerke enthalt. In /UHL 18/ werden die internen und externen Einwir-

kungen flr das betrachtete Beispiel aufgelistet.

Weitere Prozesse

Alle Erscheinungen, die nicht in die zuvor genannten Kategorien (Systemkomponenten, Be-
triebsablaufe und Ubergreifende Einwirkungen) passen und die als auslésende Ereignisse

fungieren kdnnen, werden in der Kategorie ,weitere Prozesse” zusammengefasst.

Als Datengrundlage wurde die NEA-FEP-Liste /NEA 06/ genutzt. In einem Screening der
NEA-FEP-Liste fiel auf, dass ein Grofteil der FEP grundsatzlich auch fir die Betriebsphase
anwendbar sind. Grund daflr ist der allgemeine Charakter der FEP des NEA-FEP-Katalogs.

Screening

Beim Screening soll der FEP-Katalog durch Informationen anderer FEP-Kataloge erganzt
werden. Idealerweise werden FEP-Kataloge fiir die Betriebsphase als Datengrundlage fir
das Screening herangezogen. Bisher existiert erst eine FEP-Liste fur die Betriebsphase, die
im Rahmen des BASEL-Projektes von der GRS erarbeitet wurde. Da das BASEL-Projekt
bisher noch nicht beendet ist und die Ergebnisse daher noch nicht verdffentlicht sind, ist die-
se FEP-Liste fir die Betriebsphase an dieser Stelle nicht verwendbar. Fir das Screening
wurde daher der NEA-FEP-Katalog /NEA 06/ sowie die VSG-FEP-Liste /WOL 12/ herange-

zogen.

9.5.2.2 Herleitung von Sicherheitsfunktionen (Top-Down Ansatz)

Zur Herleitung der Sicherheitsfunktionen wird mit den grundsatzlichen Schutzzielen aus den
relevanten Regelwerken begonnen. Fur Endlager mit radioaktiven Abfallen in Deutschland
gibt es bisher lediglich Anforderungen fur warmeentwickelnde radioaktive Abfalle /BMU 10/.
Diese enthalten die grundsatzlichen Schutzziele flir Endlager mit warmeentwickelnden radi-
oaktiven Abfallen. Das hier betrachtete Beispiel bezieht sich auf ein Teil des Endlagers Kon-
rad, welches lediglich fir radioaktive Abfalle mit vernachlassigbarer Warmeentwicklung plan-
festgestellt wurde. Fir Endlager mit radioaktiven Abfallen mit vernachlassigbarer
Warmeentwicklung gibt es in Deutschland bisher keine spezifischen regulatorischen Anfor-
derungen. Darum missen als grundsatzliche Schutzziele an dieser Stelle das Atomgesetz

/ATG 17/ und die Strahlenschutzverordnung /SSV 17/ herangezogen werden.
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Die grundsatzlichen Schutzziele sind zunachst der § 1 AtG /ATG 17/, der den Schutz von
Leben, Gesundheit und Sachgiter vor den Gefahren der Kernenergie und der schadlichen
Wirkung ionisierender Strahlen fordert. Hierarchisch darunter sind weitere grundsatzliche
Schutzziele in §§ 5 und 6 StriISchV /SSV 17/ zu finden — das Vermeidungs- und Minimie-
rungsgebot von Strahlenexpositionen. Alle weiteren Sicherheitsfunktionen, die hierarchisch
unter den grundsatzlichen Schutzzielen liegen, sind Anforderungen spezifisch flir Endlager
(endlagerspezifische Anforderungen). Dazu zahlen Sicherheitsfunktionen in Bezug auf ein-
zelne Komponenten des Endlagersystems wie bspw. ,Gewahrleistung der Behalterintegritat”.
Das Ergebnis der beispielhaften Herleitung von Sicherheitsfunktionen fiir das hier betrachte-

te Beispiel ist in Tab. 9.3 aufgelistet.
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Tab. 9.3 Hierarchische Aufstellung von Sicherheitsfunktionen

AtG § 1 - Schutz von Leben, Gesundheit und Sachgiter vor den Gefahren der Kernenergie und der
schadlichen Wirkung ionisierender Strahlen

StriSchV §§ 5 und 6 - Vermeidungs- und Minimierungsgebot von Strahlenexpositionen

Gewahrleistung des sicheren Einschlusses des radioaktiven Materials im Behalter

Gewahrleistung der Behalterintegritat

Schutz vor mechanischen Einwirkungen

Vermeidung von Gebindeabstlirzen

Vermeidung von Kollisionen mit Gebinde

Vermeidung von Abstlirzen auf Gebinde

Vermeidung von Druckaufbau im Gebinde

Schutz vor thermischen Einwirkungen

Vermeidung/Reduzierung von Branden

Vermeidung/Reduzierung von Temperaturen, die zu
Integritatsverlust fuhren

Schutz vor chemischen Einwirkungen

Vermeidung/Reduzierung von Korrosion

Vermeidung des Kontaktes
der Gebinde mit Wasser

Vermeidung/Reduzierung der chem. Veranderung der
Abfalle

Schutz vor hydraulischen Einwirkungen

Vermeidung des Kontaktes der Gebinde mit Wasser

Vermeidung des Kritischen Zustands von Kernbrennstoff

Vermeidung der Bildung einer kritischen Masse

Vermeidung einer Moderation von Neutronen
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9.5.2.3 Analyse

In der Analyse sollen FEP-Abhangigkeiten (d. h. die Abhangigkeiten zwischen FEP), Abhan-
gigkeiten zwischen FEP und Sicherheitsfunktionen sowie zwischen Sicherheitsfunktionen
identifiziert und in Abhangigkeitsmatrizen dargestellt werden. Dies wurde fur das vorliegende
Beispiel flr die Abhangigkeiten zwischen Ubergreifenden Einwirkungen und Sicherheitsfunk-

tionen durchgefuhrt.

Es folgt die Darstellung der identifizierten FEP-Verbindungen einer Sicherheitsfunktion in
Fehlerbaumen. Fir das betrachtete Beispiel wurde dies fiir die Sicherheitsfunktion ,Vermei-
dung des Kontaktes der Gebinde mit Wasser® durchgefiihrt (siehe Abb. 9.6). Jeder einzelne
Pfad im Fehlerbaum stellt ein Szenario dar. Als Pfad wird ein einzelner Verlauf von Basiser-

eignis bis zum Versagen der Sicherheitsfunktion bezeichnet.
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Kontakt der Gebinde mit
Fluiden

Fluide im Grubenbau

Eindringen von Fluiden
Gber das Gebirge

Eindringen von Fluiden
dber den Schacht

Interne Uberflutung
im Grubengebaude

Uberflutung der
Anlage dber Tage,

Versagen der
Schachtabdichtung

Interne 2 .
Uberflutung £Esstaung von Metallkorossion
Organik

/GeochemischesYffMaterialversprd)
Milieu im dung durch
Grubenbau Strahlung

Stromungsvorgange
im Grubengebaude

Versagen der
Drainage iber Tage

Hoher Wasserspiegel 2 Extremer Regenfall

Versagen eines
Dammbauwerks

Extremer Regenfall

Abb. 9.6 Beispielhafter Fehlerbaum fir die Sicherheitsfunktion ,Vermeidung des Kontak-

tes der Gebinde mit \Wasser*

Der Zweig ,Eindringen von Fluiden Uber das Gebirge* wurde aus Platzgriinden nicht weiter ausge-

fahrt.
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9.6 Zusammenfassung

Die Methodik der Szenarienentwicklung fir die Nachverschlussphase bietet einen sys-
tematischen Ansatz zur Ermittlung umfangreicher Szenarien. Um vorteilhafte Methoden
der Szenarienentwicklung fir die Nachverschlussphase auf die Betriebsphase zu tber-
tragen, wurden zunachst Unterschiede zwischen den Szenarienentwicklungsmethoden
der betrachteten Lander untersucht und hinsichtlich Vor- und Nachteilen analysiert. Die
dabei identifizierten Elemente, die sich als vorteilhaft erwiesen, wurden in die entwi-
ckelte Methodik lbernommen. Die Methode der Szenarienentwicklung wurde der Me-
thode der Stoérfallanalyse gegentibergestellt, um die Vorteile der Szenarienentwicklung
zu verdeutlichen. Basierend darauf erfolgte eine formale Beschreibung der Szenarien-

entwicklungsmethodik fiir die Betriebsphase von Endlagern.
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