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Kurzfassung

Im Vorhaben 3609R03210 des Bundesministeriums fur Umwelt, Naturschutz und Re-
aktorsicherheit (BMU), das vom 06.04.2009 bis zum 31.03.2013 gefdrdert wurde, wur-
de der Stand von Wissenschaft und Technik zum Langzeitsicherheitsnachweis fur die
tiefe geologische Endlagerung radioaktiver Abfélle erhoben und weiterentwickelt. For-
schungs- und Entwicklungsschwerpunkte des Vorhabens bildeten die Szenarienentwi-
ckung, die Analyse und Bewertung sicherheitsrelevanter Prozesse in Endlagersyste-
men und die Weiterentwicklung numerischer Modelle fur die Langzeitsicherheitsanaly-
se. Die Prozessbetrachtungen umfassen geochemische Vorgange im Endlager, die
Auswirkung von Gletscherlberfahrungen auf die Integritat eines Salzstockes, die Kon-
vergenz salzgrusversetzter Grubenhohlrdume im Steinsalz und die Migration von Gas
in tonigen Wirtsgesteinen. Die im Vorhaben betriebenen Codeentwicklungen konzent-
rieren sich hauptsachlich auf die Codes TOUGH2 und MARNIE, die fur Stromungs-

und Stofftransportsimulationen verwendet werden.

Abstract

The objective of project 3609R03210 of the German Federal Ministry for the Environ-
ment, Nature Conservation and Nuclear Safety (term: 6/4/2009 — 31/3/2013) was to
ascertain and further develop the state of the art in science and technology regarding
the deep geological disposal of radioactive waste. The project focussed on scenario
development, on the analysis and assessment of processes relevant to repository sys-
tems, and on the further development of numerical models for the long-term safety as-
sessment. Processes which were considered encompass geochemical processes in
the repository, the consequences of glaciation on the integrity of a salt dome, the con-
vergence of caverns backfilled with salt grit and the migration of gas in clay host rock.
The code developments conduced within the project focus on the codes TOUGH2 and

MARNIE, which are used for flow and transport calculations.
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1 Projektbeschreibung

1.1 Einleitung

In Deutschland beabsichtigt man, alle Arten von radioaktiven Abféllen in tiefen geologi-
schen Formationen endzulagern. Das Gesetz zu dem Ubereinkommen (iber nukleare
Entsorgung fordert fir Endlager eine systematische Sicherheitsbewertung und eine
Bewertung der Auswirkungen auf die Umwelt. Solche Bewertungen erfolgen nach in-
ternationalem Verstandnis im Rahmen eines sogenannten ,Safety Case” /NEA 04/, der
bis auf den Aspekt der Betriebssicherheit dem in Deutschland verwendeten Begriff des

wissenschaftlich-technischen ,Langzeitsicherheitsnachweises® entspricht.

Ein zentraler Teil des Langzeitsicherheitsnachweises ist die Langzeitsicherheitsanaly-
se, die in diesem Bericht im Sinne des englischen Begriffes ,safety assessment® ver-
standen wird. Im Jahr 2012 beschrieb das OECD-NEA-Projekt MeSa /NEA 12/ die
Langzeitsicherheitsanalyse als eine systematische Analyse der Gefahren, die von An-
lagen fur die Entsorgung radioaktiver Abfalle in geologischen Formationen ausgehen,
sowie der Fahigkeit des Standortes und des Anlagendesigns, die Sicherheitsfunktionen
bereitzustellen und die technischen Anforderungen zu erflllen. Dies umfasst die Ent-
wicklung eines Verstandnisses, auf welche Weise und unter welchen Umstanden Ra-
dionuklide aus der Anlage freigesetzt werden kénnen, wie wahrscheinlich eine solche

Freisetzung ist und welche Konsequenzen dies flir Mensch und Umwelt hatte.

Im hier dokumentierten Forschungs- und Entwicklungsvorhaben 3609R03210 des
Bundesministeriums fur Umwelt, Naturschutz und Reaktorsicherheit (BMU), das vom
6. April 2009 bis zum 31. Marz 2013 bearbeitet wurde, wurden verschiedene For-
schungs- und Entwicklungsthemen aus dem Bereich des Langzeitsicherheitsnachwei-
ses und der Langzeitsicherheitsanalyse aufgegriffen. Einer der Projektschwerpunkte
bestand in der Analyse und Bewertung sicherheitsrelevanter Prozesse. Dies umfasste
die geochemischen Vorgange im Endlager, die Auswirkung von Gletschertberfahrun-
gen auf die Integritdt eines Salzstockes und die Konvergenz salzgrusversetzter Gru-
benhohlrdume im Steinsalz. Zum Thema der Gasmigration in Tonstein fihrte die GRS
im EU-Projekt FORGE, welches durch das Vorhaben kofinanziert wurde, numerische
Analysen von Gasinjektionsexperimenten im Untertagelabor Mont Terri (Schweiz)
durch.



Ein weiterer Schwerpunkt des Vorhabens lag in der Weiterentwicklung der numeri-
schen Codes, die zur Durchfiihrung von Langzeitsicherheitsanalysen bendtigt werden.
Ein wichtiges Anwendungsfeld flir die im Vorhaben entwickelten Codes war das Vor-
haben UM10A03200 ,Vorlaufige Sicherheitsanalyse Gorleben“ (VSG), das zeitgleich
zum vorliegenden Vorhaben bearbeitet wurde und aus dem wichtige Impulse fur die

Codeentwicklung kamen.

1.2 Einzelziele und Projektstruktur

Das vorliegende Vorhaben verfolgte folgende wissenschaftlich-technischen Einzelziele:

1. Die Weiterentwicklung der methodischen und konzeptuellen Grundlagen zur Fih-

rung und Bewertung des Langzeitsicherheitsnachweises. Hierzu gehorte:

a) Die Fortfihrung des Arbeitskreises Szenarienentwicklung zur Forderung der

nationalen Harmonisierung auf dem Themengebiet der Szenarienentwicklung,

b) Forschung und Entwicklung zur Integritdt von Barrieren und zur Flhrung von

Integritatsnachweisen (fur verschiedene Endlagerkonzepte und Wirtsgesteine),

c) Forschung und Entwicklung zur Bewertung sicherheitsrelevanter geochemisch-

er Prozesse im Nahfeld des Endlagers,

d) Pflege der in den Vorhaben SR 2451 /ROH 05/ und SR 2548 /NAV 08/

entwickelten Wissensbasis.

2. Die Weiterentwicklung und Validierung der numerischen Rechenprogramme der
GRS entsprechend dem Stand von Wissenschaft und Technik. Zu diesem Zweck
wird der Stand von Wissenschaft und Technik zu sicherheitsrelevanten Prozessen

verfolgt. Diese Arbeiten erfolgen u. a. im Rahmen des EU-Projektes FORGE.

3. Die Mitarbeit in internationalen Projekten und Zusammenarbeit mit auslandischen

Organisationen zur Verfolgung der oben genannten Einzelziele.
a) Mitarbeit in den EU-Projekten PAMINA und FORGE.

b) Prifung einer Fortfihrung der Zusammenarbeit mit der franzésischen Partner-

organisation IRSN.



Zur Erhebung des Standes von Wissenschaft und Technik, zur Prasentation der Ar-
beitsergebnisse und zur Férderung des nationalen und internationalen fachlichen Aus-

tausches werden Tagungen besucht.

Durch die Anderung der Rahmenbedingungen fiir das Projekt wurden in Absprache mit
dem Auftraggeber verschiedene Anderungen an den urspriinglichen Einzelzielen
durchgeflhrt:

¢ Die Mitglieder des Arbeitskreises Szenarienentwicklung (Punkt 1a) beschlossen am
12.04.2010 den Arbeitskreis fur die Dauer des Vorhabens VSG auszusetzen.
Grund war die groRe thematische Nahe des Vorhabens und die Mitarbeit fast aller
Mitglieder des Arbeitskreises in der VSG. Im vorliegenden Vorhaben wurde anstelle
dessen eine Studie zur Einteilung von Szenarien in Wahrscheinlichkeitsklassen

durchgefiihrt.

e Durch die im Vorhaben VSG durchgeflihrten Arbeiten zur Methodik des Integritats-
nachweises wurden die in Punkt 1b formulierten Ziele zur Fihrung von Integritats-
nachweisen bereits weitgehend erfillt. Im vorliegenden Vorhaben erfolgte daher
stattdessen ein kritischer Review zum sogenannten Konvergenzansatz, mit dem

die Kompaktion von Salzgrusversatz in einem salinaren Endlager beschrieben wird.

e Wegen der fehlenden Nutzung der Wissensbasis (Punkt 1d) und dem hohen Aktua-
lisierungsaufwand wurde beschlossen, die Pflege der Wissensbasis einzustellen.
Wegen mangelnder Aktualitat erfolgt in Absprache mit dem Auftraggeber keine Do-

kumentation.

Die genannten drei Einzelziele wurden im Rahmen dreier Arbeitspakete (AP) verfolgt:

AP 1: Grundlegende Prozesse und methodische Grundlagen zur Fihrung und Bewer-

tung von Langzeitsicherheitsnachweisen

AP 2: Codeentwicklung

AP 3: Mitarbeit in internationalen Projekten und Zusammenarbeit mit auslandischen

Organisationen zu technischen Einzelfragen

Die Darstellung der Ergebnisse erfolgt im Folgenden entlang dieser Projektstruktur.



13 Ubersicht tGber die erfolgten Arbeiten

Tab. 1.1 fasst die in den einzelnen Arbeitspaketen durchgefiihrten Arbeiten zusammen.

Die rechte Spalte verweist auf die jeweiligen Dokumentationen. Die hier stehenden

Kapitelangaben beziehen sich auf den vorliegenden Bericht.

Tab. 1.1

Thema

Zuordnung der erfolgten Arbeiten zu den Arbeitspaketen

Beschreibung

Dokumentation

Arbeitspaket 1

Grundlegende Prozesse und methodische Grundlagen zur Fiihrung und Bewertung von
Langzeitsicherheitsnachweisen

Szenarienentwicklung

(Arbeiten zur Szenarienentwicklung erfolgten auch im Projekt PAMINA im Rahmen des Arbeitspaketes 3)

Arbeitskreis Szenarien-
entwicklung

(T. Beuth)

Organisation und Leitung des Arbeitskreises
Szenarienentwicklung (18. bis 21. Sitzung).
Erarbeitung von Fachbeitragen.

e Kap. 2.1

Szenarieneinteilung
(T. Beuth)

Entwicklung einer Systematik zur Einteilung von
Szenarien in Wahrscheinlichkeitsklassen.

e GRS-Forschungsbericht
/BEU 13/

e Kap. 2.2

Prozessbetrachtungen

(Analysen der Gasmigration in Tonstein erfolgten im Projekt FORGE im Rahmen des Arbeitspaketes 3)

Geochemische
Prozesse im Endlager

(H. Seher, G. Bracke)

Review und Bewertung der geochemischen Prozesse
im Endlager. Ableitung des FuE-Bedarfs.

e GRS-Forschungsbericht
GRS-301 /SEH 12/

e Kap. 2.3

Konvergenzansatz
(M. Navarro)

Review und Weiterentwicklung zu Ansatzen fiir die
Berechnung der Konvergenz salzgrusversetzter
Hohlrdume im Salinar.

e GRS-Forschungsbericht
/NAV 13c/

e Kap. 2.4

Integritat eines
Salzstockes bei

Geomechanische Analyse der Salzstockbelastung bei
unterschiedlichen Belastungsarten bei der

e GRS-Forschungsbericht
/KOC 13/

Einuberfahrung Eisliberfahrung. o Kap. 0
(I. Kock)
Tagungsbesuch 20. bis 26. September 2009: e Reisebericht /BRA 09/
Konferenz ,12th International Conference on the
Chemistry and Migration Behaviour of Actinides and
Fission Products in the Geosphere® (MIGRATION),
Kalifornien, USA
Tagungsbesuch 6. bis 13. Marz 2010: e Reisebericht /IWEB 10/

Konferenz ,Waste Management 2010: Improving the
Future by Dealing with the Past” (WM2010),
Phoenix/Arizona

Vortrag , Treatment of Human Intrusion into a
Repository for Radioactive Waste in Deep Geological
Formation*

Besuch der WIPP




Tagungsbesuch 17. bis zum 19. Mai 2010:
NEA-Workshop ,From Thermodynamics to the Safety
Case", Karlsruhe
Tagungsbesuch 15. bis 16. Juni 2010:
Projektstatusgesprachs des Projekttragers
Forschungszentrum Karlsruhe, Karlsruhe
Tagungsbesuch 16. bis 19. Marz 2010:
Zweiter Jahresworkshop des EU-Projekts ReCosy,
Larnaca, Zypern (Redoxprozesse in Endlager-
systemen)
Tagungsbesuch 21. bis 24. Marz 2011: e Eingeflossen in die in
GRS-301 /SEH 12/
Dritter Jahresworkshop EU-Projekts ReCosy, dokumentierten Arbeiten
Balaruc-les-Bains, Frankreich (siehe Kap. 2.3)
Tagungsbesuch 17. bis 18. Mai 2011:
Abschlussworkshop zum BMWi-Vorhaben
~Wechselwirkung und Transport von Actiniden im
natlrlichen Tongestein®, Karlsruhe
Tagungsbesuch 7. bis zum 8. November 2011:
International Workshop on Actinide Brine Chemistry in
a Salt-based Repository“ (ABC-Salt Il), Karlsruhe
Tagungsbesuch 9. November 2011:
Konferenz ,International workshop on high temperature
aqueous chemistry“ (HITAC), Karlsruhe
Tagungsbesuch 24. Februar bis zum 1. Marz 2013: e Reisebericht /BRA 13/

Waste Management Symposium, Phoenix, Arizona,
USA

Arbeitspaket 2

Codeentwicklung

TOUGH2-Entwicklung
(M. Navarro)

Integration verschiedener endlagerrelevanter Prozesse
in den Code TOUGH2 (TOUGH2/SRG)

e GRS-Forschungsbericht
/NAV 13a/

e Kap. 3.2

TOUGH2-FLAC3D-
Kopplung (TFC)

(S. Hotzel)

Weiterentwicklung der Kopplung der Codes TOUGH2
und FLAC3D fur dreidimensionale hydromechanische

e GRS-Forschungsbericht
/HOT 13/

e Kap. 3.3

Nicht-kartesische Gitter
fir TOUGH2

Entwicklung von Methoden zur Verwendung nicht-
kartesischer Gitter in TOUGH2

o GRS-A-Bericht Nr. 3593
INAV 11/

(M. Navarro, H. Seher) e Kap. 3.4
MARNIE-Erweiterungen | Erweiterung des Codes MARNIE in Bezug auf den e Kap. 3.5
H. Fisch Konvergenzansatz und die Porositatsabhangigkeit der

(H. Fischer) Permeabilitét

MARNIE- Codeentwicklung zur visuellen Darstellung der e Kap. 3.6

Postprocessing
(H. Seher, H. Fischer)

MARNIE-Ergebnisse mit FLAC3D




Arbeitspaket 3

Mitarbeit in internationalen Projekten und Zusammenarbeit mit auslandischen Organisationen
zu technischen Einzelfragen

IGSC 2009
Tagungsbesuch 21. bis 23. Oktober 2009: Teilnahme in Absprache
Teilnahme am 11. Jahrestreffen der IGSC mit Auftraggeber
EU-Projekt PAMINA (Ende 30. September 2009)
Tagungsbesuch 28. bis 30. September 2009: e Kap. 4.1

PAMINA Abschluss-Workshop, Hohenkammer,
Deutschland

Prasentation der Ergebnisse

EU-Projekt FORGE

Gasmigration in
Tonstein

(M. Navarro)

Beschreibung der verwendeten numerischen Modelle

e Projekt Meilenstein
INAV 09a/

e Kap. 4.2

Numerische Analysen von in-situ Gasinjektions-
experimenten im Opalinuston des Untertagelabors
Mont Terri

e GRS-Forschungsbericht
GRS-306 /NAV 13b/

e Kap. 4.2

Tagungsbesuch 24. Juni 2009:

WP5-Treffen Briissel, Belgien
Tagungsbesuch 16. September 2009:

Treffen der in FORGE beteiligten Modellierer, Paris,

Frankreich
Tagungsbesuch 13. November 2009:

HG-C/HG-A-Treffen, Wettingen, Schweiz
Tagungsbesuch 26. bis 27 Mai 2010:

WP4-WP5-Workshop, Brussel, Belgien
Tagungsbesuch 30. November bis 2. Dezember 2010:

General Assembly, Prag, Tschechische Republik.
Tagungsbesuch 17. bis 19. Mai 2011:

WP4/WP5-Treffen, Barcelona, Spanien
Tagungsbesuch 29. November bis 1. Dezember 2011:

General Assembly, Solothurn, Schweiz.
Tagungsbesuch 4. bis 5. Dezember 2012:

General Assembly, Gent, Belgien
Tagungsbesuch 5. bis 7. Februar 2013:

International Symposium and Workshop on Gas
Generation and Gas Migration ,Implications for the
performance of geological repositories for radioactive
waste disposal”, Luxembourg

e Eingeflossen in die in
GRS-306 /NAV 13b/
dokumentierten Arbeiten
(siehe Kap. 4.2)




2 Arbeitspaket 1: Grundlegende Prozesse und methodische
Grundlagen zur Fihrung und Bewertung von Langzeitsi-
cherheitsnachweisen

2.1 Arbeitskreis Szenarienentwicklung

Die Langzeitsicherheitsanalyse als Bestandteil des Langzeitsicherheitsnachweises
beinhaltet die standortspezifische Analyse des Einschlussvermdgens des Endlagersys-
tems. Ein wesentliches Element von Langzeitsicherheitsanalysen ist die Szenarienent-
wicklung, in der die potenziellen Entwicklungen des Endlagersystems im Nachweiszeit-
raum ermittelt werden. Die Szenarienentwicklung umfasst die Identifizierung, ausfuhrli-
che Beschreibung und Auswahl maéglicher Entwicklungen, die Klassifizierung der Sze-
narien nach Wahrscheinlichkeiten ihres Eintretens sowie die Identifizierung reprasenta-
tiver Szenarien, die in den Langzeitsicherheitsanalysen hinsichtlich ihrer Konsequenz
analysiert werden. Ein Szenarium beschreibt darin eine postulierte Entwicklung des
Endlagersystems und seiner Sicherheitsfunktionen, die durch eine Kombination rele-
vanter Faktoren spezifiziert ist, welche das Endlagersystem charakterisieren oder die-

ses beeinflussen.

Die GRS ist national und international sowohl an der methodischen als auch anforde-
rungsspezifischen Ausgestaltung der Szenarienentwicklung beteiligt. Auf nationaler
Ebene werden im Rahmen dieses Vorhabens eine Reihe von fachlichen Aspekten und
Unterthemen zur Szenarienentwicklung aufgearbeitet bzw. thematisiert. Zu den Haupt-
schwerpunkten gehdren die Organisation und Leitung von Fachsitzungen des Arbeits-
kreises ,Szenarienentwicklung" und die Behandlung sowie Dokumentation relevanter
Teilgebiete wie z. B. ,Zeitrahmen", ,unbeabsichtigtes menschliches Eindringen", ,insti-
tutionelle Kontrolle* und ,Informationserhalt". Weitere nationale Aktivitdten wurden im
Rahmen der Vorhaben VerSi und VSG durchgefihrt. Zu nennen sind hier insbesonde-
re folgende Arbeiten bzw. Berichte: ,VerSi Darstellung der Arbeiten zur Ableitung von
Szenarien“ /BEU 10a/ ,Szenarienentwicklung: Methodik und Anwendung“ /BEU 12b/
,untersuchungen zum menschlichen Eindringen in ein Endlager® /BEU 12a/ und ,FEP
Katalog fur die VSG* /WOL 12b/, WOL 12a/.

Auf internationaler Ebene hat sich die GRS in mehrere Vorhaben und Arbeitsgruppen
der OECD/ NEA, IAEA und der EU eingebracht, in denen die Thematik ,Szenarienent-



wicklung" behandelt wird bzw. damit in Verbindung stehende Themen im Fokus ste-
hen. Zu nennende Aktivitdten der GRS im Rahmen dieses Vorhabens beziehen sich
auf das OECD/ NEA Vorhaben MeSA ,Methods for Safety Assessment of Geological
Disposal Facilities for Radioactive Waste“ /NEA 12/ in dem u. a. in einem Beitrag auf
die Systementwicklung und Szenarien eingegangen wurde sowie das EU Vorhaben
PAMINA (siehe hierzu Kapitel 4.1). Weitere Aktivitaten beziehen sich auf die Teilnah-
me und Mitwirkung an der Initiative RK&M ,Preservation of Records, Knowledge and
Memory across Generations" der OECD/ NEA und am Technical Meeting der IAEA zu
,Discuss Human Intrusion and Future Human Actions in relation to Disposal of Radio-

active Waste".

Der Arbeitskreis ,Szenarienentwicklung" (AK) setzt sich aus Vertretern verschiedener
deutscher Institutionen zusammen, die sich im Rahmen ihres Arbeits- und Aufgaben-
spektrums mit der Thematik Szenarienentwicklung auseinandersetzen. Mit der konsti-
tuierenden Sitzung im Jahre 1997 hat sich der AK zur Aufgabe gemacht, eine gemein-
same Basis zu den verschiedenen Schwerpunkten im Rahmen der Szenarienentwick-
lung zu entwickeln sowie unterschiedliche Ansichten, Meinungen und Verfahrenswei-

sen zu identifizieren, aufzuarbeiten und nach aul3en zu transportieren.

So wurde beispielsweise die Problematik der Behandlung eines menschlichen Eindrin-
gens in ein Endlager in Sicherheitsanalysen aufgegriffen, ein Positionspapier /AKS 08/
erarbeitet und auf der internationalen Konferenz WM2010 in Phoenix /BEU 10b/ vorge-

stellt.

Aufgrund der mit dem Vorhaben VSG verbundenen thematischen Uberschneidung,
prioritaren und intensiven Bearbeitung sowie Kapazitatsbindung und der Beteiligung
fast aller Teilnehmer des Arbeitskreises in dem genannten Vorhaben, hat der AK ent-
schieden, wahrend der Laufzeit der VSG, keine weiteren Arbeitskreissitzungen stattfin-
den zu lassen. Im Berichtszeitraum (2009 — 2013) haben daher insgesamt vier Arbeits-
kreissitzungen stattgefunden. Themen, die der AK in den Sitzungen behandelt bzw.

diskutiert hat, bezogen sich insbesondere auf die

e Erarbeitung eines gemeinsamen Verstandnisses zu Sicherheitsfunktionen hin-

sichtlich Definition und Anwendung und

e Einteilung von Szenarien in Wahrscheinlichkeitsklassen (Grundlage: GRS Ent-

wurf zur Leitlinie ,Langzeitsicherheit® und den vom BMU herausgegebenen
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Entwurf fir Sicherheitsanforderungen an die Endlagerung warmeentwickelnder
radioaktiver Abfalle vom Juli 2009).

Im Folgenden werden die vom AK getroffenen wesentlichen Aussagen und Festlegun-

gen zu den o. g. Schwerpunktthemen aufgefihrt:

Sicherheitsfunktionen

Der AK stellt fest, dass mit der Thematik ,Sicherheitsfunktion® ein breites Anwen-
dungsspektrum verbunden ist, das u. a. eine enge Verknlpfung zur Szenarienentwick-
lung aufweist. Aus diesem speziellen Grund sowie der zunehmenden Bedeutung von
Sicherheitsfunktionen ist die Erarbeitung eines gemeinsamen Verstandnisses ein-
schlieBlich der Definition des Begriffes Sicherheitsfunktion (SF) ein angestrebtes Ar-
beitsziel des AK.

Weiterhin kam der AK Uberein, dass sowohl das Endlagersystem als auch seine Teil-
systeme und Einzelkomponenten sicherheitsgerichtete Funktionen Ubernehmen. Das
Endlagersystem hat dabei die primaren Sicherheitsfunktionen im Zusammenspiel mit
den an die Komponenten gestellten sicherheitsgerichteten Funktionen zu erfillen. Der
AK ist jedoch der Meinung, dass hinsichtlich der sicherheitsgerichteten Funktion der
Komponenten die Bezeichnung Sicherheitsfunktion insbesondere im Sinne der Offent-
lichkeitsdarstellung verwirrend sein bzw. zu Irritationen fuhren kann. Der Grund daflr
liegt in der meist zeitlichen begrenzten Ausfuhrung, der an die Komponenten gestellten
sicherheitsgerichteten Funktionen. Dieser Zusammenhang ist mit der Bezeichnung

,Sicherheit” als Teil des Begriffes ,Sicherheitsfunktion® nur schwierig vermittelbar.

Wahrscheinlichkeitsklassen

Im AK wurden die wesentlichen Aussagen zur Einteilung von Szenarien nach Wahr-
scheinlichkeiten aus dem Entwurf der Sicherheitsanforderungen des BMU (Juli 2009)
/BMU 09/ und dem Entwurf der GRS zur Leitlinie ,Langzeitsicherheit® (Stand, Marz
2004) /BAL 04/ vorgestellt und diskutiert. Hinsichtlich der Einteilung der Szenarien in
Wahrscheinlichkeitsklassen wurde festgestellt, dass in beiden genannten Referenzen
Entwicklungen des menschlichen Eindringens separat behandelt werden. Dariber hin-
aus ist in beiden Fallen eine Einteilung in drei Klassen vorgesehen. Auch die Bezeich-
nung der Klassen wie ,wahrscheinlich“ und ,weniger wahrscheinlich® ist in beiden Refe-

renzen gleich. Nur die dritte Klasse wird im Fall der Sicherheitsanforderungen des



BMU als ,unwahrscheinlich® und in dem Entwurf zur Leitlinie ,Langzeitsicherheit® als

Jhicht weiter zu betrachten® bezeichnet.

In dem Entwurf zur Leitlinie ,Langzeitsicherheit” basiert die Methodik zur Einteilung der
Szenarien in Wahrscheinlichkeitsklassen darauf, dass nicht direkt das Szenario son-
dern seine definierenden FEP in Wahrscheinlichkeitsklassen (gleiche Klassenbezeich-
nung) eingeordnet werden. Die Einordnung des Szenarios beruht dann darauf, dass
das FEP mit der geringsten Wahrscheinlichkeit aus der Menge seiner definierenden
FEP bestimmend ist fur die Zuordnung des entsprechenden Szenarios in eine Wahr-

scheinlichkeitsklasse.

Auf der Basis der im Entwurf zur Leitlinie ,Langzeitsicherheit” dargestellten Methodik
wurde als Diskussionsgrundlage fur den AK ein erstes Einteilungsschema von Szena-
rien in Wahrscheinlichkeitsklassen erarbeitet und vorgestellt. Insbesondere der Grund-
satz der Methodik wurde intensiv diskutiert. Es wurde im AK vereinbart, dass auf der
Basis des dargestellten Ansatzes und der gefihrten Diskussion eine Weiterentwicklung

des Einteilungsschemas von Szenarien in Wahrscheinlichkeitsklassen erfolgen sollte.

2.2 Einteilung von Szenarien in Wahrscheinlichkeitsklassen

In Kapitel 2.1 wurde bereits auf die Thematik der Einteilung von Szenarien in Wahr-
scheinlichkeitsklassen eingegangen. Der AK stellt dabei in der Diskussion zu dieser
Thematik fest, dass der Ansatz zur Einteilung von Szenarien nach Wahrscheinlichkei-

ten aus friheren Arbeiten weiter verfolgt werden sollte.

Zur Szenarienentwicklung gehodren die Identifizierung von Einfluss nehmenden Fakto-
ren (FEP), die ausfihrliche Beschreibung und Auswahl mdglicher Entwicklungen, die
Klassifizierung der Szenarien nach Wahrscheinlichkeiten ihres Eintretens sowie die
Bundelung von ahnlichen Entwicklungen zu einer Gruppe und die Identifizierung repra-
sentativer Szenarien fur eine entsprechende Gruppe. Die reprasentativen Szenarien,
bilden die Grundlage fur die Langzeitsicherheitsanalysen und sind hinsichtlich ihrer

Konsequenz zu untersuchen.

In der Realitat wird das Endlagersystem nur eine Entwicklung durchlaufen, die auf-
grund von Prognoseunsicherheiten nicht exakt bestimmt werden kann. Aus diesem

Grund, hat die Szenarienentwicklung alle potenziellen Entwicklungen des Endlagersys-
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tems zu erfassen. Aus der Anzahl der potenziellen Entwicklungen, die im Prinzip unbe-
schrankt ist, wird es solche geben, die als wahrscheinlich angesehen werden und sol-
che, die eine geringe Eintrittswahrscheinlichkeit haben jedoch nicht ganz auszuschlie-
Ren sind. Daruber hinaus kénnen Entwicklungen des Endlagersystems als hochst un-
wahrscheinlich hinsichtlich ihres Eintretens erachtet werden. Die Einschatzung von
Wahrscheinlichkeiten fir das Eintreten von bestimmten Szenarien ist hinsichtlich der

weiteren Handhabung und deren Beurteilung essenziell.

Aus praktischen Grinden sind Szenarien mit ahnlichen Entwicklungsablaufen zu
Gruppen zusammenzufassen. Zur Bewertung der Langzeitsicherheit werden ausge-
wahlte Szenarien herangezogen, die reprasentativ sind fir eine Gruppe von potenziel-
len Entwicklungen des Endlagersystems. Fur die Gruppierung von Szenarien gilt je-
doch die Bedingung, dass sich die Gruppe nur aus Szenarien zusammensetzen darf,
deren Entwicklungsablaufe adaquat sind, und gleiche Niveaus hinsichtlich ihrer Ein-
trittswahrscheinlichkeit aufweisen. Eine Vermischung von z. B. gering wahrscheinlichen

Szenarien und wahrscheinlichen Szenarien in einer Gruppe ist daher nicht zulassig.

Ein weiterer Grund fur die Einschatzung der Eintrittswahrscheinlichkeit von Szenarien
liegt in der Vorgabe unterschiedlicher Dosiswerte, die bei der Nachweisflihrung hin-

sichtlich der Sicherheit des Endlagers heranzuziehen sind /BMU 10/.

Unter Einbeziehung der o. g. Gegebenheiten und Vorgaben wurde im Rahmen dieses
Vorhabens ein Vorschlag fur eine Methodik erarbeitet, die eine Zuordnung von entwi-
ckelten Szenarien zu festgelegten Wahrscheinlichkeitsklassen erlaubt /BEU 13/. Die
erarbeitete Methodik stellt eine Fortentwicklung des bei der GRS bereits ausgearbeite-
ten Ansatzes /BAL 04/ dar. Das Vorlauferdokument wurde der eingerichteten Ad-hoc-
Arbeitsgruppe ,Leitlinie zur Szenarienklassifikation" der Entsorgungskommission (ESK)
zur Verfugung gestellt. Die ESK hat bereits im Juni 2012 die erste Fassung und im
November 2012 eine revidierte Fassung der Leitlinie zur Einordnung von Entwicklun-
gen in Wahrscheinlichkeitsklassen herausgebracht /ESK 12/. Im Folgenden werden die
Grundzige der Methodik dargestellt:

Voraussetzung fur die Anwendung der Methodik ist, dass im Rahmen der Szenarien-
entwicklung die einzuordnenden Szenarien und deren definierenden FEP vorliegen.
Die Methodik bertcksichtigt dabei alle potenziellen Szenarien au3er denen, die sich

auf das menschliche Eindringen in das Endlagersystem beziehen.
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Der grundlegende Ansatz der Methodik ist der, dass fur die potenziellen Szenarien und
fur FEP Wahrscheinlichkeitsklassen festgelegt werden. Dabei ist die Bezeichnung der
Klassen ,wahrscheinlich®, ,weniger wahrscheinlich® und ,unwahrscheinlich* fliir Szena-
rien und FEP gleich gewahlt worden. Die Zuordnung der Szenarien in Wahrscheinlich-
keitsklassen erfolgt im Prinzip durch die Zuordnung seiner definierenden FEP in ada-
quate Klassen. Hierbei ist fur die Zuordnung eines Szenarios die Wahrscheinlichkeit
der am wenigsten wahrscheinlichen unter den das Szenario definierenden FEP be-

stimmend.

Bei der Zuordnung der definierenden FEP eines Szenariums in eine Wahrscheinlich-
keitsklasse sind die Wahrscheinlichkeiten fir das Eintreten des FEP und seiner Aus-

pragung zu bertcksichtigen.

Fur die Ableitung von Eintrittswahrscheinlichkeiten der FEP sind Entscheidungskrite-
rien entwickelt worden. Es wird hierbei zwischen den relevanten Faktoren ,Features®
und ,Events/ Processes” unterschieden. Eine weitere Differenzierung erfahren die rele-
vanten Faktoren ,Events/ Processes” nach deren Ursache. So wird zwischen ,Events/
Processes” unterschieden die auf menschliche Handlungen (Aktivitaten), abfall- und

endlagerinduzierte Phanomene und natlrliche Phanomene zurlckzuflhren sind.

Neben den Entscheidungskriterien fir die Eintrittswahrscheinlichkeiten sind die Mog-
lichkeiten fUr die Einordnung der Auspragungen der FEP in Wahrscheinlichkeiten er-

lautert worden.

2.3 Geochemische Prozesse

Der im Rahmen dieses Vorhabens erarbeitete Bericht /SEH 12/ stellt Grundlagen der
Geochemie in einem Endlager fur hochradioaktive Abfélle dar. Das Verhalten der Ra-
dionuklide ist stark von den im Endlager befindlichen Materialien, deren Mengen und
den sich einstellenden geochemischen Bedingungen abhangig. Relevant sind z. B. die
Stahlbehalter mit abgebrannten Brennelementen und verglaste Abfélle. In einem End-
lager wird Zement z. B. als Bestandteil von Verschlusssystemen oder zur Strecken-
sicherung im Tonstein Verwendung finden. Je nach gewunschter Funktionalitat kann
es sich um Salz-, Sorel- oder Normalbeton handeln. Der Bericht geht schwerpunktma-

Rig auf die Bestandteile Zement und Glas und deren Wechselwirkungen ein.
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Die thermodynamischen Gesetzmaligkeiten gelten grundsatzlich, allerdings ist deren
modelltechnische Beschreibung aufgrund der zahlreichen und komplexen Zusammen-
hange sehr aufwendig. Verschiedene Annahmen und Vereinfachungen sind daher und

aufgrund der Datenlage fiir notwendige Modellparameter erforderlich.

Wenn Lésungen im Endlager zur Verfigung stehen und die verglasten Abfalle im Be-
halter erreichen konnen, tritt Glaskorrosion ein. Eine Glaskorrosion fuhrt zur Freiset-
zung der darin fixierten Aktiniden, die ndherungsweise kongruent mit der Auflosung der
Glasmatrix stattfindet. Dieser Freisetzungsprozess ist somit in allen Wirtsgesteinen von
Bedeutung. In /SEH 12/ wird ein Glaskorrosionsmodell nach /GRA 98, GRA 01/ vorge-
stellt und Korrosionsraten fir hochsalinare Bedingungen abgeleitet. Die Korrosionsra-
ten kdnnen fur andere Zusammensetzungen der Lésungen, z. B. in einem Endlager im
Tonstein — idealerweise auf Basis experimenteller Untersuchungen — angepasst wer-

den.

Die Verwendung von Zementen erfolgt z. B. in Salzbeton fiir den Schachtverschluss,
im Beton fur die Einlagerungsbehalter und in Sorelbeton als Streckenverschluss im
Salzgestein. Je nach der Art der vorhandenen Loésungen (z. B. Grundwasser, NaCl-
oder MgCl,-reich) und der Art des Betons (Normal-, Salz- oder Sorelbeton) kommen
die Korrosionsmechanismen unterschiedlich zum Tragen. Prinzipiell handelt es sich
immer zunachst um die Aufldsung bzw. Umldsung von Mineralphasen des Bindemittels
(Zement-, Sorelphasen), die sich sowohl auf die geochemischen Bedingungen als auch
auf andere Eigenschaften auswirken (z. B. Schwachung der Tragfahigkeit (des Be-

tons); Veranderung der Porositat bzw. Permeabilitdt des Betonkdrpers).

Die Zementkorrosion beinhaltet viele Prozesse gleichzeitig. Die modelltechnische Be-
schreibung ist aufwendig. Die Einstellung des thermodynamischen Gleichgewichts ist
mit kinetischen Prozessen verbunden, die wichtig sind fur die Beschreibung der Ze-
mentkorrosion. Viele der gebildeten amorphen, gelartigen Phasen werden erst mit der
Zeit kristallin. Fur zahlreiche der sich bildenden, kristallinen Mineralphasen liegen zwar
thermodynamische Daten, aber nur wenige kinetische Daten zum Bildungsprozess vor.
Daher ist eine Kinetik der Zementkorrosion in den bisherigen Untersuchungen zur
Langzeitsicherheit noch nicht explizit betrachtet worden. Hier besteht weiterer For-

schungsbedarf.

Die korrosionsbedingte Veranderung der Eigenschaften z. B. von Verschlusssystemen

wird durch eine Variation der Permeabilitaten oder Porositaten modelliert. Der direkte
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Zusammenhang zwischen der Veranderung der Porositat und Permeabilitat durch Mi-
neralneubildungen und -auflésungen wird bisher nicht von den Programmcodes be-

ricksichtigt. Hier besteht Forschungs- und Entwicklungsbedarf.

Die Sorption von Radionukliden an primaren oder sekundaren Zementphasen sowie
eine Mischkristallbildung kénnen eine Mdglichkeit zur Rickhaltung von Radionukliden
darstellen. Ein Prozessverstandnis ist vorhanden, aber es liegen nur wenige Daten flr
eine reaktive Stofftransportmodellierung vor, die dies bericksichtigen kénnte. Hier be-

steht noch weiterer Forschungsbedarf.

Die Bildung von Mineralen und auch verschiedener C(A)SH-Phasen wird in Modellie-
rungen zur Wechselwirkung von Zement und Tonmineralen in Anwesenheit von L6-
sungen bereits beschrieben (z. B. /FER 06/ oder in /GAU 06, SAV 07/). Die Umwand-
lung der amorphen in kristalline Phasen wird in reaktiven Stofftransportmodellrechnun-
gen nicht betrachtet, da keine hinreichenden kinetischen Daten fur die Umwandlungs-
raten vorliegen. Die ausgefallenen Minerale kénnen in einer reaktiven Stofftransport-
rechnung den Porenraum im Tonstein soweit verringern, dass numerisch kein weiterer

Stofftransport mehr stattfinden kann.

Thermodynamische Daten mussen sowohl qualitativ (d. h. Unsicherheit der experimen-
tellen Bestimmung) als auch quantitativ (ausreichende Anzahl thermodynamischer Da-
ten) gegeben sowie konsistent sein, um eine numerische Konvergenz aufzuweisen, die

eine thermodynamische Gleichgewichtsrechnung ermdéglicht.

Reaktive Stofftransportmodelle kénnen angewendet werden, wenn Daten zur Reakti-
onskinetik (z. B. Umwandlung amorpher in kristalline Phasen, Aufldsungs- und Ausfall-
lungsraten) vorliegen. Daraus ergibt sich ein Forschungs- und Entwicklungsbedarf zu

folgenden Themen:

o Metastabile Phasen
Beschreibung des Umwandlungsverhaltens metastabiler Phasen (hdhere Kristallini-

taten) bei Temperaturerhéhungen.

e Kinetik
Ablauf und Umsatz chemischer Reaktionen. Abschatzung der Reaktionsgeschwin-

digkeit bei héheren Temperaturen bzw. bei Temperaturerhéhung.
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Implementierung der Temperaturabhangigkeit der verwendeten Parameter in den
geochemischen Codes

Die gangigen geochemischen Codes zur Modellierung von thermodynamischen
Daten, wie z. B. EQ 3/6, beinhalten die Mdglichkeit, Pitzer- oder SIT-Parameter an-

zuwenden. Die Temperaturabhangigkeit ist noch zu bertcksichtigen.

Implementierung thermodynamischer Datenbanken

Wichtige Fortschritte wurden bereits im Projekt THEREDA /ALT 11/ erzielt, in dem
eine konsistente und qualitatsgesicherte Datenbank entwickeln wurde, die flr viele
verschiedene Programmsysteme verfligbar gemacht werden kann. Die Entwicklung
thermodynamischer Datenbanken kann derzeit nicht als abgeschlossen gelten. Da-
tenbanken mussen auf dem neuesten Stand gehalten werden. Aktualisierungen
sind u. a. aus dem NEA-TDB-Projekt zu erwarten, das bereits thermodynamische
Daten fur U, Np, Pu, Am und Tc¢ herausgegeben hat /GUI 03/.

Sorption:

Sorption wird oft Uber Ki-Werte in den Transportrechnungen fir die Langzeitsicher-
heitsuntersuchungen von Endlagern bertcksichtigt. Das Sorptionsprojekt der
OECD-NEA diente dazu, die Grundlagen fir ein thermodynamisches Sorptionsmo-
dell bereit zu stellen /NEA 11/. Die abgeleiteten Gleichgewichtskonstanten sind
spezifisch fur die zugrunde gelegten Sorptionsmodelle. Sie sind daher keine ther-
modynamischen Daten, die auf andere Sorptionsmodelle Ubertragen werden kon-
nen /NEA 11/. Das Modell fir komplexe, heterogene Systeme ist noch zu entwi-

ckeln.

Die Datenbanken der Projekte NEA-TDB und THEREDA dienen als Referenz speziell

fur Langzeitsicherheitsuntersuchungen und beinhalten konsistente thermodynamische

Daten. Eine Datenbank mit kinetischen Daten zu Reaktionen ist nicht bekannt.

Alle geochemischen Modellrechnungen setzen Gleichgewichtsbedingungen voraus.

Diese Einschrankung stellt aktuell das gréfte Hindernis dar, um geochemische Pro-

zesse in der Langzeitsicherheitsanalyse belastbar in die Modelle zu integrieren. Die

Thermodynamik von irreversiblen Prozessen oder von Prozessen im Ungleichgewicht

hat noch keinen Eingang in Untersuchungen zur Endlagersicherheit gefunden.
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24 Vereinfachte Berechnung der Konvergenzrate salzgrusverfullter

Hohlraume im Steinsalz

Bei der Einlagerung radioaktiver Abfalle in das Wirtsgestein Steinsalz ist die konver-
genzbedingte Kompaktion des Salzgrusversatzes ein wichtiger Prozess zum langfristi-
gen hydraulischen Verschluss des Endlagers. In Langzeitsicherheitsanalysen kann
dieser Prozess wegen der begrenzten Rechenleistung oft nur in vereinfachter Weise
betrachtet werden. Hierzu wird ein Konvergenzansatz verwendet, der die Konvergenz-
rate, also die relative Verkleinerung des Hohlraumvolumens pro Zeiteinheit, in verein-

fachter Weise berechnet.

Im vorliegenden Vorhaben (siehe Fachbericht /NAV 13c/) erfolgte eine néhere Betrach-
tung des Konvergenzansatzes von Stelte /STE 85/ sowie der im Vorhaben 02 E 9239
~Wissenschaftliche Grundlagen zum Nachweis der Langzeitsicherheit von Endlagern®
des Bundesministeriums fir Wirtschaft und Arbeit (BMWA) durchgefiihrten Erweiterung
dieses Konvergenzansatzes /NOS 05/. Diese beiden Konvergenzansatze nach Stelte
sind in Teilen deskriptive Ansatze zur Erfassung des Konvergenz-Kompaktions-
Vorgangs, die Uber Kurvenanpassungen an gebirgsmechanischen Simulationsergeb-
nissen kalibriert werden missen. Der deskriptive Charakter der beiden Ansatze rihrt
daher, dass sie bei der Herleitung einige Annahmen verwenden, die mit den in einem
Endlager zu erwartenden Zustanden und Vorgangen nicht leicht in Einklang zu bringen
sind. Dies betrifft vor allem die Erfassung des Temperatureinflusses auf die Konver-
genz und beim urspringlichen Stelte-Ansatz auch das mechanische Verhalten des
Versatzes. Zur Beschreibung des Versatzverhaltens wurde beim erweiterten Stelte-

Ansatz ein flexiblerer, deskriptiver Ansatz gewahlt.

Im Rahmen des Projektes PAMINA konnte der erweiterte Stelte-Ansatz seine Fahigkeit
zur Prognose der Druck-, Zeit-, und Porositatsabhangigkeit der Konvergenzrate zeigen
/BUH 09/. Die betreffenden Untersuchungen verwendeten allerdings ein vereinfachtes
System mit stationarer, homogener Temperaturverteilung und isotropen Gebirgsspan-
nungen. Eine Prifung, ob der erweiterte Stelte-Ansatzes auch bei instationar-

inhomogenen Temperaturfeldern prognostisch anwendbar ist, steht noch aus.

Die vorliegende Arbeit zeigt, dass bei der praktischen Anwendung aller hier vorgestell-

ten Konvergenzansatze folgende Punkte beachtet werden missen:
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e Das Kriechen des Steinsalzes besitzt eine starke Temperaturabhangigkeit. Die
Eignung der Ansatze zur Beschreibung des Einflusses inhomogen-instationarer
Temperaturfelder auf die Konvergenzrate wurde nach Kenntnis des Verfassers bis-
her nicht gepruft. Bei inhomogenen Temperaturfeldern — vor allem, wenn sie insta-
tionar sind — ist die physikalische Bedeutung und Ermittelbarkeit der in den Ansat-

zen verwendeten reprasentativen Temperaturen nicht offensichtlich.

o Die experimentelle Datenbasis zum mechanischen Verhalten des Salzgrusversat-
zes ist fur kleine Porositaten (< 10%) noch sehr schwach. Dies betrifft auch die Kor-
relation zwischen der Porositat und der Permeabilitat, wenn die Porositat sehr klein
wird (wenige Prozent) und der verminderte Grad der Porenvernetzung eine Rolle

Zu spielen beginnt.

o Die Porositatsverteilung ber einen Streckenquerschnitt kann inhomogen sein, vor
allem, wenn der Stitzdruck des Versatzes noch gering ist oder Gber den Strecken-
querschnitt inhomogene Temperaturen herrschen. Dies hat Auswirkungen auf die

streckenparallele effektive Permeabilitat.

e Die Konvergenzrate hangt von der Hohlraumgeometrie ab. Daher bendtigen die
Konvergenzansatze bei der Anwendung auf Strecken und Kammern unterschiedli-

che Parameterwerte.

e Bereits geringe Feuchtegehalte von ca. 0,4 Gew.-% /SAL 07/ kénnen die Stutzwir-
kung des Versatzes drastisch vermindern. Der Wechsel von trockenen zu etwas
feuchteren Bedingungen wird in den Konvergenzansatzen nach Stelte nicht funkti-
onal erfasst. Ein solcher Wechsel konnte im Endlager aber durch das Eindringen
von Loésung oder durch den Transport von Wasserdampf stattfinden. Die Datenba-

sis zur Quantifizierung der Feuchteabhangigkeit ist derzeit noch sehr llickenhaft.

Die Unsicherheit bezlglich des Einflusses inhomogen-instationarer Temperaturfelder
fallt wegen der starken Temperaturabhangigkeit des Salzkriechens stark ins Gewicht.
In einem Endlager fur warmeentwickelnde Abfélle durfte dies vor allem in der ersten
Zeit nach Verschluss des Endlagers der Fall sein, in der die rdumlichen und zeitlichen
Temperaturanderungen ausgepragt sind und die geringe Stiutzwirkung des Versatzes
hohe Konvergenzraten ermdglicht. Die Unsicherheit bezlglich des Temperatureinflus-
ses impliziert eine Unsicherheit hinsichtlich der Geschwindigkeit des Gasdruckaufbaus

und der Richtung und Starke der Gasflisse.
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Fur die Bestimmung der Zeitdauer bis zum Erreichen eines hydraulischen Verschlus-
ses durfte vor allem die Unsicherheit bei der Erfassung des Salzgrusverhaltens rele-
vant sein. Diese Unsicherheit ist groRtenteils experimentellen Problemen bei der Un-
tersuchung des langfristigen Kompaktionsverhaltens geschuldet. Diese ruhren daher,
dass der Porositatsbereich unter 10 % unter natlrlichen Bedingungen und bei realisti-
schen Kompaktionsraten nicht mit vertretbarem Zeitaufwand untersucht werden kann.
Auch ist die Ubertragbarkeit experimenteller Ergebnisse, die bei hohen Verformungsra-
ten erzielt wurden, unklar /KRO 09/.

Wegen der ortlich variierenden Materialien sowie thermischen, mechanischen und hyd-
raulischen Bedingungen in einem Endlager ist mit lokalen Unterschieden bei der Kon-
vergenz der Grubenhohlrdume zu rechnen. Nicht alle dieser Bedingungen kénnen ex-
perimentell oder durch detaillierte gebirgsmechanische Simulationen untersucht wer-
den. Konvergenzansatze muissen also Extrapolationen zu nicht beobachteten Bedin-
gungen durchfuhren. Das Vertrauen in die Extrapolationsfahigkeit eines Konvergenz-
ansatzes kann sich auf erfolgreiche Prognoserechnungen grinden. Es ist ebenfalls
vorteilhaft, wenn der Konvergenzansatz nicht nur deskriptiven Charakter hat, sondern

kausale physikalische Zusammenhange erfasst.

Im vorliegenden Vorhaben wurde ein alternativer Konvergenzansatz entwickelt, der die
Verwendung unabhangiger Materialgesetze fur die Konvergenz des Gebirges und die
Kompaktion des Versatzes erlaubt und die Konvergenzraten anhand dieser Material-
gesetze berechnet. Mit diesem Konvergenzansatz ist es moglich, experimentelle Daten
zum Versatzverhalten direkt zur Kalibration des Konvergenzansatzes zu verwenden,
was bei den beiden Konvergenzansatzen nach Stelte nicht der Fall ist. Der alternative
Konvergenzansatz teilt allerdings die temperaturbezogenen Einschrankungen dieser
Ansatze und ist daher nur als ein Teilschritt zu einem differenzierteren Konvergenzan-

satz anzusehen. Eine praktische Prifung des alternativen Ansatzes steht noch aus.

Die vorliegende Arbeit zeigt die Notwendigkeit zur Weiterentwicklung der Verfahren zur
vereinfachten Konvergenzberechnung auf. Eine Weiterentwicklung scheint dabei auf
verschiedenen Wegen mdglich zu sein. Die im Vorhaben VSG gewahlte Beschreibung
der Temperatur- und Feuchteabhangigkeit mit Hilfe von Temperatur-Feuchte-Klassen
ist ein Verfahren, das den Transparenzanspriichen des Langzeitsicherheitsnachweises
insofern gerecht wird, als dass es die Existenz diesbeziglichen Unsicherheiten sehr
deutlich zum Ausdruck bringt. Auf der anderen Seite nimmt das Verfahren aber auch

eine starke Streuung bei der Berechnung der Konvergenzraten in Kauf. Aus diesem
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Grund ware die Entwicklung eines Konvergenzansatzes winschenswert, der den Ein-
fluss der Temperatur auf die Konvergenzrate praziser erfassen kann als dies derzeit
bei den Konvergenzansatzen nach Stelte und bei dem hier vorgestellten alternativen

Konvergenzansatz der Fall ist.

Zur Entwicklung eines solchen Ansatzes kénnten detaillierte gebirgsmechanische Si-
mulationen beitragen, indem sie wesentliche Merkmale instationarer, inhomogener
Temperaturfelder identifizieren, die fur die Konvergenzrate bestimmend sind. Diese
Zusammenhange konnten dann in vereinfachter Form in die hier vorgestellten Konver-
genzsatze implementiert werden. Mdglicherweise bringen aber auch etwas komplexere
Konvergenzansatze einen Fortschritt, die den Einfluss inhomogener, instationarer

Temperaturfelder mit Hilfe einfacher kontinuumsphysikalischer Modelle beschreiben.

Auch der Einfluss anisotroper und inhomogener Spannungszustande auf die Konver-
genzrate ist wenig erforscht. Diesen zu erfassen ware ebenfalls ein wichtiger Bestand-
teil zukunftiger Forschung und Entwicklung zur vereinfachten Beschreibung des Kon-

vergenzverhaltens salzgrusverfillter Hohlrdume im Wirtsgestein Steinsalz.

2.5 Auswirkungen von Gletscheriiberfahrungen auf die Integritat eines

Salzstockes

In mehreren Salzstocken in Norddeutschland werden Klifte im oberen Teil des Diapirs
vorgefunden, die oft mit einer eiszeitlichen Genese in Verbindung gebracht werden.
Kurze Uberblicke Uber diese sog. ,kryogenen Klifte“ sind in /BRU 11, HAM 12/ zu fin-

den.

Kurz gesagt, wird es in der in /HAM 12/ zitierten Literatur fir mdglich gehalten, dass die
Ursache dieser Klifte Temperaturschwankungen einer Permafrostphase sind, welche
starke Thermospannungen im oberen Bereich eines Salzstocks verursachen. Es wird
aullerdem vermutet, dass auch das Vordringen bzw. Abschmelzen von Gletschern
hohe Differenzspannungen verursacht. Thermo- oder Differenzspannungen sollen

dann zur Entstehung von Rissen bzw. Kluften fihren.

Im Rahmen eines Langzeitsicherheitsnachweises fur ein Endlager nach den Sicher-
heitsanforderungen von 2010 /BMU 10/ missen Zeitraume von 1.000.000 Jahren be-

trachtet werden. Es ist damit zu rechnen, dass in diesem Zeitraum eine oder mehrere
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Kaltzeiten auftreten, in welchen Permafrost oder das Vordringen von Gletschern bis in

die norddeutsche Tiefebene mdglich sind.

Aus diesem Grund wird in der Regel im Rahmen der Szenarienentwicklung zur Lang-
zeitsicherheit von Endlagern die Frage der Entstehung von Kliften oder Rissen am
oberen Bereich des Salzstocks betrachtet (z. B. /BEU 12b/).

In Bezug auf die Wirkung von Thermospannungen deuten neuere Untersuchungen
(bzw. Berechnungen) darauf, dass zumindest eine schnelle und starke Abkihlung und
Erwarmung mit einem hohen Temperaturgradienten keine Rissbildung induziert
/BRU 11, KOC 12/. Anders ist dies bei der Wirkung der Eisauflast. Einzelne Berech-
nungen des Vordringens von Gletschern bis zum Rand eines Salzstocks und daruber
hinaus /BRU 11, KOC 12/ zeigen eine Beeinflussung der Spannungsverteilung in ei-
nem Salzdiapir, die zu einer Rissentstehung (,Hydrofrac®, /BRU 11/) und zu einer ge-
ringfugigen Verletzung des Minimalspannungskriteriums /KOC 12/ fuhren kann. Die
beiden vorgenannten Berechnungen weisen allerdings nur wenig Variation hinsichtlich

von z. B. Gletschermachtigkeit oder Gletschergeschwindigkeit auf.

Aus diesem Grund wurde im Rahmen dieses Projektes eine Parameterstudie durchge-
fuhrt, in welcher fir eine Reihe unterschiedlicher Machtigkeiten und Gletschervortriebs-
und -riickzugsgeschwindigkeiten die Auswirkungen auf das Spannungsregime im Salz-

stock und im Nebengebirge berechnet werden.

Ziele waren unter anderem die Betrachtung der Abhangigkeit der Spannungsentwick-
lung an verschiedenen Punkten im und um den Salzstock sowie die Frage, ob es mdg-
licherweise eine Kombination von Gletschermachtigkeit und -geschwindigkeit gibt, die
einen maximalen Einfluss auf die Hebung des Salzstocks bzw. des Deck- und Neben-
gebirges sowie auf die Entwicklung der minimalen Hauptspannung hat. Die Betrach-
tung der minimalen Hauptspannung und auch des méglichen teufenabhangigen Fluid-
drucks ist deshalb von besonderem Interesse, weil sie fur die in /BMU 10/ geforderten
Kriterien zur Bewertung der Integritat der geologischen Barriere im Langzeitsicher-
heitsnachweis relevant sind. Weitere Erlauterungen zum sogenannten Minimalspan-

nungs- oder Fluiddruckkriterium finden sich in /KOC 12/.

Die Parameterstudie wurde mit einem Berechnungsmodell durchgefiihrt, welches sehr
vereinfacht einen Salzstock mit dessen Deck/Nebengebirge darstellt (Abb. 2.1). Das

genutzte Berechnungsprogramm war FLAC3D® /ITA 09/. Realisiert wurde ein 2D-
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Berechnungsmodell. Das Salzgestein ist kriechfahig (BGRa bzw. WIPP Stoffgesetz),
wahrend das Deckgebirge elastisch modelliert wurde. Weitere Details zu Materialpa-

rametern und Stoffgesetzen sind dem ausfihrlicheren Bericht zu entnehmen /KOC 13/.

Abb. 2.1 Einfaches numerisches Modell des Salzstocks mit Deckgebirge

Wie in Abb. 2.1 dargestellt, verlauft die Uberfahrung des Salzstocks durch den Glet-
scher senkrecht zum Streichen des Diapirs. Eine andere Realisierung (z. B. parallel
zum Streichen) hatte ein vollstdndiges 3D-Modell oder den Verzicht auf das Deck- und

Nebengebirge notwendig gemacht.

Variiert wurden die Gletschermachtigkeit (100 m — 1500 m) bei konstanter Vortriebs-
und Ruckzugsgeschwindigkeit (Vortrieb: 100 m/a; Ruckzug: 200 m/a) und die Vor-
triebs- bzw. Rickzugsgeschwindigkeit (10 m/a — 1000 m/a) bei konstanter Machtigkeit
(1500 m).

Die Auswirkung der unterschiedlichen Machtigkeit des Gletschers wurde dabei durch
eine Krafteinwirkung auf den oberen Rand des Modells umgesetzt. Zur Berechnung
der Kraft wurden eine Gletscherdichte von 900 kg/m?® und eine Erdbeschleunigung von
9,81 m/s? angenommen. Das Vordringen und der Rickzug des Gletschers wurden
dementsprechend mit der Variation der Position der Krafteinwirkung ausgefuhrt. In
Abb. 2.2 und Abb. 2.3 sind einige typische Ergebnisse flir den Top des Salzstocks dar-
gestellt.
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Abb. 2.2 Spannungsentwicklung am Top des Salzstocks fur verschiedene Gletscher-
machtigkeiten
Lokation der Messung: siehe Abb. 2.1; konstante Geschwindigkeit: Vortrieb 100 m/a und
Ruckzug 200 m/a. Die kontinuierliche Fortbewegung des Gletschers erzeugt auf dem diskre-
ten Gitter eine stufenweise Erhéhung der Spannung, sobald die Gletscherfront das jeweils
nachste Gitterelement erreicht. Der darauffolgende, durch das Salzkriechen verursachte

Spannungsriickgang ist fiur die Sagezahnform der Kurve ausschlaggebend. Es handelt sich

nicht um numerische Oszillationen.

Auf Abb. 2.2 ist zu erkennen, dass in einigen Fallen die minimale Hauptspannung den
Fluiddruck (ca. -4 MPa) bei 0,5 Norm-Zeit tiberschreitet’, so dass bei einem tatséchlich
anstehenden, mindestens hydrostatischen Lésungsdruck die Entstehung von Hydro-
fracs maoglich ist. Die Ergebnisse zeigen, dass diese potentielle Verletzung des Mini-
malspannungskriteriums machtigkeitsabhangig ist. Sie tritt erst ab einer Gletscher-

machtigkeit von 700 m auf.

! Spannungskonvention hier: Negative Spannungen sind kompressiv.
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Abb. 2.3 Spannungsentwicklung am Top des Salzstocks fur verschiedene
Gletschervortriebs- und Ruckzugsgeschwindigkeiten

Lokation der Messung: siehe Abb. 2.1; konstante Machtigkeit: 1500 m; Legende: Geschwin-
digkeitspaare: Vortrieb/Rulckzug

Fur die Berechnungsergebnisse, die in Abb. 2.3 dargestellt sind, gilt ahnliches: Die
minimale Hauptspannung Uberschreitet zum selben Zeitpunkt (vgl. Abb. 2.2 ) den Flu-
iddruck, so dass auch hier die Entstehung von Hydrofracs mdglich ist. Dies gilt einzig
nicht fur die langsamste Gletschergeschwindigkeitskombination 10/20 m/a. Detaillierte-

re und weitere Analysen sind in /KOC 13/ zu finden.

Insgesamt wurden durch die Parameterstudie folgende Ergebnisse erzielt:

(1) Wie in anderen Berechnungen auch /BRU 11, KOC 12/ erfahren das Top des

Salzstocks und die daruber liegenden Schichten eine Hebung.

(2) Im Salzstock Uberschreiten die Minimalspannungen in vielen Fallen den hydro-

statischen Fluiddruck am Salzstocktop.

Aus den Berechnungsergebnissen lassen sich mehrere Schlussfolgerungen ziehen: Es

stellt sich die Frage, ob auch fir Salzgestein nahe der Gelandeoberkante erhdhte Mi-
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nimalspannungen berechnet wirden. Deshalb sind weitere Betrachtungen, auch im
Form von weiteren Parametervariationen wie zum Beispiel der Lage und auch Form
des Salzdiapirs notwendig, da die Position des Salzstocktops (des Salzspiegels) im
Verhaltnis zur Deckgebirgsmachtigkeit moglicherweise eine Rolle fur die Ausbildung
von Rissen oder Kliften spielt. Die Ergebnisse aus /BRU 11/ zeigen, dass eine gekop-
pelte hydraulisch — mechanische Berechnung, die nicht nur den hypothetischen, teu-
fenabhangigen Fluiddruck zur Berechnung Minimalspannungskriteriums mit einbezieht
andere, moglicherweise realistischere Ergebnisse hervorbringt. Deshalb ist flir zukinf-
tige Untersuchungen die Erweiterung des Berechnungsmodells hin zu gekoppelten

mechanisch-hydraulischen Berechnungen notwendig.

24



3 Arbeitspaket 2: Codeentwicklung

3.1 Einleitung

Zur Simulation von Strémungs- und Stofftransportprozessen in Endlagersystemen ver-
wendet die GRS unter anderem die Codes TOUGHZ2 und MARNIE. Durch die Verfug-
barkeit der Quellcodes (MARNIE ist eine Eigenentwicklung der GRS) und ihre spezifi-
sche Programmstruktur besitzen diese Simulationsprogramme ein grofles Potenzial
zur Erweiterung um weitere, sicherheitsrelevante Prozesse, weshalb sich die Entwick-
lungsarbeiten innerhalb des zweiten Arbeitspaketes auf diese beiden Codes konzent-
rieren. Ein weiterer Code, der in die Entwicklungen einbezogen wurde, ist der geome-
chanische Code FLAC3D, dessen Kopplung mit TOUGH2 im Vorhaben SR 2548 be-
gonnen /NAV 08/ und im vorliegenden Vorhaben weiterentwickelt wurde. Es erfolgten

daruber hinaus Arbeiten zur Nutzung von FLAC3D als Postprozessor fir MARNIE.

Der Code TOUGH2 ("Transport Of Unsaturated Groundwater and Heat") ist ein Code
zur Simulation des mehrphasigen Stoff- und Warmetransports in pordsen Medien, der
vom Lawrence Berkeley National Laboratory, California, USA, entwickelt wurde
/PRU 99/. TOUGH2 verwendet zur Strdmungsberechnung ein verallgemeinertes
Darcysches Gesetz, mit welchem dichteabhangige Fluidbewegungen betrachtet wer-
den kénnen. TOUGH2 arbeitet mit verschiedenen Equation-of-State-Modulen (EOS-
Modulen), in denen die Phasen, ihre konstituierenden Komponenten und deren ther-
modynamisches Verhalten definiert werden. Mit den EOS-Modulen EOS3, EOS4,
EOS7, EOS7R, EWASG kann der advektive und diffusive Transport einer Fluid- und
einer Gasphase berechnet werden. Die Module EOS7 und EOS7R erlauben die Be-
schreibung von Systemen mit verschiedenen Laugenkonzentrationen®. Sie bilden da-
her die Basis der in diesem Vorhaben durchgeflihnrten Entwicklungen zum Code
TOUGH2. Erganzend dazu bertcksichtigt EOS7R den Transport zweier Radionuklide.

Der Code MARNIE (Modell zur Ausbreitung von RadioNukliden Im Endlagerbergwerk)
wurde von der GRS Kaln zur Simulation der Transportprozesse in einem l6sungsgefull-

ten Endlager in einer Salzformation entwickelt. Eine ausfuhrliche Beschreibung enthalt

2 Beide EOS-Module fithren die Komponente ,brine, also ,Lauge®, ein. Es handelt sich standardmafig

um eine NaCl-Lésung.
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/MAR 02/. MARNIE ermoglicht die Berechnung des I6sungsgetragenen Stofftranspor-
tes fur eine unbegrenzte Anzahl von Stoffkomponenten. Diese Stoffkomponenten kon-
nen sowohl stabile Komponenten wie Salz oder Zement als auch Radionuklide aus
einer beliebig grolRen Anzahl von Zerfallsketten sein. MARNIE berUcksichtigt dabei
insbesondere Phanomene, die in einem Endlager in einer Salzformation eine Rolle
spielen, wie z. B. advektiven, dispersiven und diffusiven Transport von Lésung und
Komponenten, Konvergenz der Hohlraumvolumina, Kompaktion des Versatzes, radio-
aktiver Zerfall der Nuklide, Versagen der Behalter, Freisetzung der Komponenten aus
den Behaltern, Loslichkeitsbegrenzung und Ausféllung von Komponenten, Sorption
und Desorption von Komponenten am Feststoff und Temperatureinflisse auf den
Stofftransport. MARINE benutzt eine eindimensionale Netzwerkstruktur, was sich ins-
besondere zur Modellierung von Endlagerhohlrdumen im impermeablen Salzgestein
eignet. Die einzelnen Komponenten des Endlagers werden in Elemente bzw. Kontroll-
volumina, die auch als Boxen bezeichnet werden, unterteilt. Eine ausfuhrliche Erlaute-
rung der MARNIE-Netzwerkstruktur erfolgt in Kapitel 3.6.1.

Der Code FLAC3D (Fast Lagrangian Analysis of Continua in 3 Dimensions) ist ein
kommerzieller Finite-Differenzen-Code der Itasca Consulting Group zur Simulation
mechanischer und auch hydromechanischer Prozesse. Er eignet sich insbesondere zur
Behandlung geotechnischer Probleme. Elastische und plastische Deformationen kon-
nen mit verschiedenen konstitutiven Gesetzen simuliert werden. Fir komplexere Simu-

lationen sind verschiedene Erweiterungsmodule erhaltlich.
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3.2 Weiterentwicklung des Codes TOUGH2

TOUGH2 ist ein Code zur Simulation zweiphasiger Strdmungsvorgange in pordsen
Medien, der vom Lawrence Berkeley National Laboratory entwickelt wurde /PRU 99/.
Die GRS benutzt den Code TOUGH2 seit 1991 im Rahmen von Prozess- und Lang-
zeitsicherheitsanalysen fir tiefe geologische Endlager und hat den Code im Laufe der
Jahre um verschiedene endlagerrelevante Prozesse erweitert (/JAV 00, JAV 01,
JAV 06a, JAV 06b, JAV 06c, JAV 08, NAV 08, NAV 09b/). Die verfolgten Entwicklungs-
linien wurden allerdings nicht zu einem geschlossenen Programmpaket zusammenge-
fuhrt. Es wurden auch keine Benutzerschnittstellen flr die Dateneingabe und Pro-
grammsteuerung entwickelt, die eine einfache Anwendung des Codes ermdglicht hat-

ten.

Fur eine langfristige Nutzung der Code-Varianten war daher die Integration der bisheri-
gen Entwicklungen notwendig. Diese Integrationsarbeiten wurden im vorliegenden
Vorhaben durchgefiihrt und sind in ihrem derzeitigen Entwicklungsstand im Bericht
INAV 13a/ dokumentiert. Die Erweiterungen und Veranderungen des TOUGH2-
Quellcodes werden dabei unter dem Akronym SRG zusammengefasst, das flr ,Source
Code Revised by GRS* steht. TOUGH2/SRG V1.0 bezeichnet somit das von der GRS
modifizierte Programmpaket des Lawrence Berkeley National Laboratory TOUGH2 in

der in /NAV 13a/ vorgestellten Version 1.0.

Basis aller hier vorgestellten Modifikationen ist die Version 2.0 des Codes TOUGH2,
die 1999 vom DOE's Energy Science and Technology Software Center herausgegeben
wurde. Die zuvor durch die GRS implementierten Prozesse bauten auf einer alteren
TOUGH2-Version auf. Bei der Ubertragung auf die Version 2.0 war daher eine kom-
plette Neuimplementierung erforderlich. Im Zuge dessen wurden viele Prozessmodelle
verbessert und erweitert. Fast alle Prozesse lassen sich nun Uber eine gemeinsame
Benutzerschnittstelle ansteuern. Tab. 3.1 gibt eine Ubersicht (iber die neu implemen-
tierten Prozessmodule. Daneben gibt es weitere Funktionen, die derzeit noch Gber An-
derungen im Source Code gesteuert werden muissen. Es handelt sich dabei um die
Anderung der Eigenschaften der Gaskomponente und um die druckinduzierte Offnung

von Mikrorissen.
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MafRgeblichen Einfluss auf die Konzeption und Implementierung der Prozessmodelle
hatte der Einsatz des Codes im Rahmen des BMU-Vorhabens UM10A03200 (Vorlaufi-
ge Sicherheitsanalyse Gorleben), bei dem die hydrodynamische Entwicklung eines hy-
pothetischen Endlagers im Steinsalz am Standort Gorleben simuliert wurde. Die Ge-
staltung der Prozessmodelle musste dabei sowohl der guten Material- und Prozess-
kenntnis fir den Standort Gorleben als auch dem differenzierten Endlagerkonzept
Rechnung tragen. Der hieraus entstandene Code orientiert sich somit stark an den
praktischen Erfordernissen der Langzeitsicherheitsanalyse und stellt einen Meilenstein
dar bei der Behandlung eines Endlagers im Salinar als zweiphasiges System. Der
Code bleibt dabei weiterhin — auch wenn er eine deutliche Anpassung an die Erforder-
nisse des Wirtsgesteins Steinsalz erfahren hat — fur das Wirtsgestein Tonstein geeig-

net.

Mit dem in /NAV 13a/ dokumentierten Entwicklungsstand ist die Entwicklung des
Codes noch nicht abgeschlossen. Insbesondere fir die Anwendung auf andere Wirts-
gesteine oder Endlagerkonzepte werden auch in Zukunft Erweiterungen notwendig
sein. Auch wird der praktische Einsatz des Codes zwangslaufig Notwendigkeiten zur

Weiterentwicklung aufzeigen.
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Tab. 3.1 Die neu implementierten Module.

Die hochgestellten Zahlen an den Schlisselwértern geben Anwendungsbeschrankungen far

die jeweiligen Module an: Y nur EOS7 und EOS7R, ? nicht fiir Warmetransportrechnungen.

Modulname und

Schllisselwort

Funktion

CORRO

comp”

PRLIM

DEGRA

VTEMP?

RANGE

CNTRL

Korrosion und Wasserverbrauch

Dieses Modul simuliert die Gasbildung aufgrund der Korrosion eisenhaltiger
Abfallbehalter. In Abhangigkeit von der Korrosionsrate wird eine Gaskompo-
nente erzeugt, wobei die Gasbildung durch die verfligbare Eisen- oder Was-
sermenge limitiert wird. Das Wasser fur den Korrosionsprozess kann aus dem
Porenraum stammen oder aus einer vom Anwender vorgegebenen Wasser-
menge, die an den Abfallbehalter gebunden ist.

Konvergenz und Versatzkompaktion

Beim Wirtsgestein Steinsalz ist die Konvergenz der Strecken und die damit
einhergehende Kompaktion des Salzgrusversatzes ein wichtiges Element des
Sicherheitskonzeptes. Das Modul COMP bewirkt eine Hohlraumreduktion, die
in der Regel zu einem Anstieg des Porendrucks fiihrt. Die Kopplung zwischen
Mechanik und Hydraulik wird durch eine druck-, porositats-, temperatur- und
zeitabhangige Funktion fur die Konvergenzrate erfasst. Gleichzeitig kann der
Einfluss der Porositatsanderung auf Permeabilitat und Kapillardruck bertick-
sichtigt werden.

Gasentweichen aus dem Modellgebiet

In Modellgittern, die nur die Grubenhohlrdume und nicht das Gebirge umfas-
sen, kann die Infiltration der Gasphase in das Gebirge nicht unmittelbar simu-
liert werden. Das Modul PRLIM simuliert das Gasentweichen indirekt Gber
das Abschneiden der Gasdrlcke bei einem vorgegebenen Druckschwellwert
fur die Infiltration. Der damit einhergehende Massenverlust wird bilanziert.

Zeitabhangige Permeabilitaten

Technische Barrieren degradieren mit der Zeit. Mit dem Modul DEGRA kann
ab einem bestimmten Zeitpunkt eine Barrierendegradation durch einen linea-
ren Anstieg der Permeabilitdt auf einen vorgegebenen Zielwert simuliert wer-
den.

Veranderliches Temperaturfeld

Warmeproduzierende Abfalle erhéhen die Temperaturen im Endlager und
haben grofl3en Einfluss auf mechanische und hydrodynamische Vorgange. In
Modellen, die keinen Warmetransport simulieren, etwa weil das Gebirge im
Modellgitter nicht erfasst wird, kann das Modul VTEMP dazu verwendet wer-
den, Temperaturentwicklungen fiir verschiedene Materialien vorzugeben.

Giiltigkeitsbereiche fur Primarvariablen und Reduzierung des Wasserdampfdrucks

Das Modul RANGE schafft die Méglichkeit, die Primarvariablen Gasséttigung
und Laugenanteil auf bestimmte Werte zu begrenzen. Daneben kann der
Laugenanteil konstant gehalten werden, um ein Lésungsgleichgewicht mit
dem Salzgestein zu simulieren. Mit einer Beschrankung der Gassattigung
kann ein Wechsel von zweiphasigen zu einphasigen Zustanden vermieden
werden, der in TOUGH2 zu numerischen Problemen flhren kann.

Allgemeine Programmsteuerung
Dieses Modul enthalt verschiedene Optionen zur Programmsteuerung.
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3.3 Weiterentwicklung der TOUGH2-FLAC3D-Kopplung TFC

Um thermisch-hydraulisch-mechanisch (THM) gekoppelte Prozesse — die z. B. durch
Warme- und Gaserzeugung in einem Endlager ausgelést werden — analysieren zu
kénnen, wurde in der GRS im Vorhaben SR 2548 das thermo-hydrodynamische Re-
chenprogramm TOUGH2 mit dem thermo-mechanischen Rechenprogramm FLAC3D
gekoppelt. In einigen fallspezifischen Anwendungen konnte die Leistungsfahigkeit die-
ses Ansatzes demonstriert werden (z. B. /JAV 08/). Auf dieser Grundlage wurde im
vorliegenden Vorhaben das Programm TFC (,Tough-Flac-Coupling®) entwickelt, womit
die Methode der Kopplung von TOUGH2 und FLAC3D in ein flexibles Rechenwerk-
zeug Uberfuhrt wurde. Hier folgt eine Kurzbeschreibung des Programms. Eine vollstan-
dige Dokumentation des derzeitigen Entwicklungsstandes von TFC findet sich im Be-
richt /HOT 13/.

TFC besteht aus einem gleichnamigen TOUGH2-Modul (das sich insgesamt auf meh-
rere neue oder modifizierte Fortran-Dateien im TOUGH2-Programmpaket erstreckt),
einigen FLAC3D-Steuerungsdateien (plus zugehoriger Bibliothek an aufgerufenen
FISH-Funktionen®) und einem fakultativen Shell-Skript zur (ibergeordneten Organisati-
on des Rechenlaufs. Tab. 3.2 gibt einen Uberblick (iber die zu TFC gehérigen Dateien

und deren Funktion.

Eine TFC-Modellierung erfordert TOUGH2-seitig und FLAC3D-seitig vorbereitende
Arbeiten zur Gitternetzerstellung und Festlegung der thermo-hydrodynamischen (TH)
bzw. thermo-mechanischen (TM) Material-Parameter, Rand- und Anfangsbedingun-

gen. Diese geschehen anhand der zu modifizierenden Dateien

e tfc gener modellname.f3dat (mit zugehdrigem vorbereitenden FLAC3D-
Lauf) und

e tfc t2input modellnameUndKennung.asci.

Letztere hat als TOUGH2-Eingabedatei mit Aufruf des TFC-Moduls hier gleichzeitig die
Rolle der obersten TFC-Eingabedatei. In ihr sind neben der kompletten TH Modellcha-

® FISH ist eine von der ltasca Consulting Group bereitgestellte Benutzer-Programmiersprache fir u. a.
FLAC3D
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rakterisierung einer TOUGH2-Simulation auch die entscheidenden Parameter und
Schalter der TFC-Kopplung gesetzt. Weitere, die Kopplung betreffenden Festlegungen,
die ausschlieBlich den FLAC3D-seitigen Teil der Rechnung berihren, sind in der

FLAC3D-Steuerungsdatei tfc_elident.f3dat vorzunehmen.

Tab. 3.2 Die TFC-Dateien

Die Dateien im oberen Tabellenblock sind fallspezifisch vom Anwender zu editieren; die
Dateien im zweiten Tabellenteil enthalten die Kern-Funktionen, die die Kopplung steuern,

bendétigen aber im Normalfall keine fallspezifischen Modifikationen.

Datei(name) Funktion

tfc_gener modellname.f3dat (fakultativ)

FLAC3D-Steuerungsdatei. Erzeugt Gitternetz und setzt thermo-mechanische
(TM) Parameter (z. B. Materialmodell) sowie TM Anfangs- und
Randbedingungen. Musterdatei als Hilfestellung, fallspezifische Angaben
erforderlich. Auch bereits bestehende FLAC3D-Modelle kbnnen genutzt — und
um die ggf. zusatzlich erforderlichen Angaben erganzt — werden. Ausgabe als
Dateien toughgrid.txt und tfc flacgrid2startwith.f3sav

tfc flacgrid2startwith.f3sav (obligat)

FLAC3D-Save-Datei. Enthalt FLAC3D-Gitter und -Anfangszustand. Am ein-
fachsten mit tfc_gener modellname.f3dat zu erzeugen.

tfc t2input modellnameUndKennung.asci (obligat)

TOUGH2-Eingabedatei mit Eingabe-Block fiir TFC-Modul. Gitternetz (ELEME
und CONNE) sollten aus toughgrid.txt Ubernommen werden

tfc _elident.f3dat (obligat)

Die im TFC-Rechenlauf beim ersten Aufruf von FLAC3D abgearbeitete Datei.
Enthalt einen vom Anwender zu editierenden Abschnitt, wo Kopplungs(lauf)-
spezifische Variablen-Wertzuweisungen vorgenommen werden

tfc kurznameMitKennung.cwn (fakultativ)

Shell-Skript zur Dateinamens-Organisation des TFC-Rechenlaufs

tfc func iteration.fis (obligat)

Steuert den Ablauf des mechanischen Teils in jedem THM Zeitschritt. Editie-
rung nur noétig zur Implementierung grundlegend neuer Optionen oder ggf. zur
Fehlersuche

flac_tfc.f (obligat)

Hauptbestandteil des TFC-Moduls im TOUGH2-Paket. Steuert die Gesamtlo-
gistik des THM-Zeitschritts bzw. des TH->M->TH-Iterationsschritts. (Die TH-
Berechnung selbst — ohne mechanischen Kopplungsbezug — wird von anderen
TOUGH2-Routinen durchgefiihrt.) Editierung des Source-Codes nur nétig zur
Implementierung grundlegend neuer Kopplungsfunktionen oder ggf. zur Feh-
lersuche
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Eine TFC-Rechnung ist formal ein TOUGH2-Rechenlauf mit eingeschobenen FLAC3D-

Aufrufen. Alle wesentlichen Kopplungs-Optionen kénnen von der tfc t2input-Datei

aus gesteuert werden, und auch die Kopplungs-Logistik wird von TOUGH2 aus ge-

steuert.

Die TFC-Rechnung folgt folgendem Ablauf:

1.

Nach ersten TH-seitigen Initialisierungen ruft TOUGH2 zum ersten Mal
FLAC3D auf (mit Steuerungsdatei tfc elident.f3dat), um die Element-
Identifikation durchzufihren (eineindeutige Zuordnung). Die globalen Kopp-

lungs-Optionen werden FLAC3D-seitig gesetzt.

Vor dem ersten THM-Zeitschritt wird FLAC3D nochmals aufgerufen, um samtli-
che Material-/Anfangszustands-Parameter zwischen den Programmteilen
TOUGH2 und FLAC3D auszutauschen, die dem jeweils anderen Programmteil

fur die Kopplung bekannt sein missen.

Der allererste THM-Zeitschritt weicht in Details von den nachfolgenden ab,
weshalb er hier separat aufgefihrt ist. Die wesentlichen Merkmale sind jedoch

gleich und werden in den nachfolgenden Ziffern 4. bis 6. beschrieben.

Jeder erfolgreiche THM-Zeitschritt enthalt genau eine erfolgreiche TH>M->TH-
Jteration* (siehe 6., evtl. wurden weitere, nicht-erfolgreiche TH->M->TH-
Iterationen durchlaufen). Jeder THM-Zeitschritt beginnt mit einem (erfolgrei-
chen) TH-Zeitschritt von TOUGH2. Dann werden die an FLAC3D zu Ubergebe-
nen TH-Zustandsvariablen in eine nur zu diesem Zweck erzeugte Datei ge-
schrieben. Jene sind: Porendruck p (bei zweiphasigem Zustand ein gewichtetes
Mittel aus Gas- und Flussigkeitsdruck), Temperatur T, Kompressionsmodul des
Fluids K; (Phasen-gemittelt) und Dichte des Fluids p; (Phasen-gemittelt); sowie
die aktuelle Zeitschrittweite At und die Anzahl von Unter-Zeitschritten nsypstep,
die FLAC3D in der mechanischen (M) Berechnung durchfihren soll (s. 5.). Die
Parameter p, T, Krund pr sind fir jedes Element fur den Zeitpunkt t+At gelistet
(wobei je nach gewahlter Kopplungs-Option fir p und T die Differenzen zum vo-
rangegangenen Zeitpunkt gelistet sind). Anschliefend wird FLAC3D aufgeru-
fen, den M-Zeitschritt durchzufiihren, wobei vorgegeben wird, welche FLAC3D-

Save-Datei zu laden ist (s. 5.)
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5. FLAC3D fuhrt den M-Zeitschritt durch, indem zunachst mit den eingelesenen
TH(t+At)-Zustandsvariablen der letzte M(f)-Zustand ,transformiert® wird. Wie
dies geschieht, hangt von der ausgewahlten H->M-Kopplungsvariante ab. Wird
z. B. von einer Poroelastizitat nach Biot ausgegangen und ist die Temperatur
konstant, dann werden die totalen Spannungen gemal
oi(t) > oj(t)—a(p(t+At)-p())d; transformiert (a: Biot-Parameter, d;: Kronecker-
Delta, Kompression: negative o;-Werte). Der so entstandene Ungleichge-
wichtszustand wird dann durch eine FLAC3D-Berechnung > t+At aufgeldst. Da
bei FLAC3D die totalen Spannungen — und nur diese — im Gleichgewicht mit
auleren Kraften stehen, wird durch die Transformation genau diejenige me-
chanische Reaktion provoziert (Stauchung/Dehnung), die nach Biot durch die
Porendruckanderung ausgeldst wird (siehe z. B. /DET 93/). Wenn die Mechanik
ein explizit zeitabhangiges Element enthalt (z. B. ein Materialmodell mit Krie-
chen), dann wird dadurch sowohl das durch den TH-Teil entstandene Ungleich-
gewicht aufgelost als auch die rein mechanische Weiterentwicklung t>t+At
fortgefiihrt. Gibt es kein explizit zeitabhangiges Element, handelt es sich fir
FLAC3D bei der Berechnung t>t+At um einen Pseudo-Zeitschritt, namlich um
eine zeitunabhangige Berechnung des neuen mechanischen Gleichgewichts-
zustands. In jedem Fall geschieht die FLAC3D-Berechnung durch sequentielle
Berechnung sog. ,Steps®, die hier ,Unter-Zeitschritte“ genannt werden. An-
schlielRend werden die an TOUGH2 zu Ubergebenden M-Zustandsvariablen in
eine Datei geschrieben. Jene sind: Grofte, mittlere und kleinste Hauptspan-
NUNG, Omaj, Oint, Omin, UNd volumetrische Dehnung &, (bzw. aktuelles Volumen
V); sowie die in der M-Berechnung tatsachlich durchgeflihrte Zahl von Unter-
Zeitschritten ngupstep (€VEl. musste FLAC3D von der TOUGHZ2-Vorgabe abwei-
chen) und die vorgesehene Zahl von Unter-Zeitschritten im kommenden Zeit-
schritt Nsyonext. Die Parameter Omgj, Oint, Omin UNd &, Sind fur jedes Element fur
den Zeitpunkt t+At gelistet (wobei je nach gewahlter Kopplungs-Option statt
Omaj» Oint UNd Omin die Diagonalelemente des Spannungstensors oy, 0y, und 0,
gelistet sind). Der vollstandige aktuelle M-Zustand wird in einer FLAC3D-Save-
Datei abgespeichert, wobei die entsprechende Datei des vorangegangenen
Zeitschritts zuvor verschoben wurde, um zu dem Zustand bei Bedarf noch zu-
rickkehren zu koénnen. AnschlieBend wird TOUGH2 aufgerufen, die
TH->M->TH-Iterationen abzuschlief3en.

6. TOUGH2 modifiziert ggf. — je nach M->H-Kopplungsvariante, welche unabhan-

gig von der H>M-Kopplungsvariante ausgewahlt werden kann — die Porositat
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und/oder Permeabilitdt anhand der eingelesenen M(t+At)-Zustandsvariablen.
Eine Anderung der Porositat zieht unmittelbar eine Porendruckénderung nach
sich. Da eine Porendruckdnderung auch am Anfang der Ubergabesequenz
TOUGH2-FLAC3D-TOUGH2 stand, ist es angemessenen, von einer
(TH>M->TH-),lteration“ zu sprechen. AnschlieRend filhrt TOUGH2 eine Uber-
prufung der Iteration durch, wo vorgegebene Grenzen fir Porositats- und Per-
meabilitdtsdnderungen nicht Uberschritten sein durfen. War die lteration erfolg-
reich, ist der THM-Zeitschritt beendet und ein neuer Zeitschritt beginnt bei 4.
Wird die Iteration verworfen, beginnt der THM-Zeitschritt von vorne, d. h. eben-
falls bei 4, aber mit dem alten Zustand (und einem kleineren At). TOUGH2 hat
in diesem Moment die alten TH-Zustandsvariablen noch im Arbeitsspeicher und
fur FLAC3D wird die zuvor verschobene alte Save-Datei wieder an die ur-

sprungliche Stelle zurtickverschoben.

Ist nach einem erfolgreichen THM-Zeitschritt das Simulationsziel (die Zeit t.nq)
erreicht, wird der erreichte Zustand in die TOUGHZ2-Ausgabedatei geschrieben,
FLAC3D wird nochmals aufgerufen, um den erreichten Zustand in die FLAC3D-
Log- und die -Save-Datei zu schreiben, und der TOUGH2-Lauf und damit die
TFC-Rechnung wird beendet.
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3.4 Nicht-orthogonale Gitter fur TOUGH2

Der Code TOUGH2 beinhaltet den Gittergenerator MESHMAKER, der kartesische
Blockgitter und radialsymmetrische Gitter erzeugen kann. Die Beschrankung auf diese
Gittertypen stellt eine deutliche Einschrankung dar, wenn Korper mit komplexer Geo-
metrie (z.B. Strecken oder Bohrlécher in geschichtetem Material) abgebildet oder loka-
le Gitterverfeinerungen realisiert werden sollen. In kartesischen Gittern mussen lokale
Gitterverfeinerungen durch das gesamte Modellgebiet fortgefiihrt werden, was eine

unnotige Erhdhung der Elementanzahl und der Rechenzeit bedeutet.

In der im vorliegenden Vorhaben durchgefiihrten und im Bericht /NAV 11/ dokumentier-

ten Arbeit wurden folgende Ziele verfolgt:

1. Untersuchung der Fehler, die bei der Berechnung einer stationaren Strémung
durch die Verwendung nicht-kartesischer Gitter mit TOUGH2 entstehen.

2. Untersuchung von Korrekturmdglichkeiten fir konforme Gitter. (Bei konformen
Gittern entsprechen die Beruhrungsflachen zwischen Elementen vollstandigen
Elementflachen.)

3. Entwicklung von Gitterelementen, mit denen ein konformes Gitter lokal verfei-

nert werden kann .

4. Entwicklung eines Konverters, der aus FLAC3D-Gittern TOUGH2-Gitter erstellt
und ggf. Gitterkorrekturen durchfihrt.

341 Orthogonalisierung

In der TOUGH2-Gitterbeschreibung werden einerseits die einzelnen Gitterelemente
und andererseits Verbindungen, d. h. miteinander verbundene Elementpaare charakte-
risiert. FUr die Strdmungsberechnung sind bei einem Gitterelement die Lage des Ele-
mentzentrums und das Volumen relevant, bei einer Elementverbindung die GroRRe der
Interfaceflache sowie die Abstdnde der beiden Elementzentren zum gemeinsamen
Interface. Diese Gitterdaten kénnen in TOUGH2 einzeln modifiziert werden, selbst

wenn dies zu einer geometrisch inkonsistenten Gitterbeschreibung fihrt. In TOUGH2
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liegen die Elementzentren Ublicherweise im geometrischen Schwerpunkt des Elemen-

tes.

Fir TOUGH2 muss die Gitterdefinition bestimmten Ansprichen genugen. Vor allem
mussen die Verbindungslinien zwischen zwei benachbarten Elementzentren normal
auf der Interfaceebene stehen. Bei der Verwendung nicht-kartesischer Gitter besteht
die Moglichkeit verschiedene Gitterparameter (namentlich die Lagen der Elementzen-
tren und die Abstande der Elementzentren) so zu modifizieren, dass die Verbindungsli-
nie zwischen zwei Elementzentren zu der jeweiligen Interface-Flache senkrecht steht.
Diese Prozedur soll nachfolgend ,Orthogonalisierung einer Elementverbindung“ ge-
nannt werden. Die sich hieraus ergebenden Zentrumsabstidnde und Interfaceflachen

legen die neue Gitterbeschreibung fur TOUGH2 fest.

Es werden zwei grundsatzliche Arten der Orthogonalisierung von Elementverbindun-
gen betrachtet, fur die an dieser Stelle die Begriffe ,konsistente Orthogonalisierung*
und ,inkonsistente Orthogonalisierung® eingeflihrt werden. Die Orthogonalisierung ei-
ner Elementverbindung soll dann und nur dann konsistent sein, wenn die Interface-

Flachen oder Elementzentren so modifiziert werden,
e dass es ein zugehoriges konformes Gitter mit diesen Gitterdaten gibt und

e dass fur alle Elementverbindungen dieses Gitters gemeinsam Orthogonalitat

erzeugt wird.

Ansonsten soll die Orthogonalisierung inkonsistent heifden. Elementzentren, die aus

ihrer zentralen Lage im Element verschoben werden, sollen weiterhin ,Zentren® heil3en.

3.4.2 Verfeinerungselemente

Mit Hilfe der in Abb. 3.1 dargestellten Elementverblinde, die hier ,Keilelement® und

,Pyramidenelement” genannt werden, lassen sich konforme Rechteckgitter verfeinern.

Fur das Keil- und das Pyramidenelement zeigt Abb. 3.2 eine konsistente Orthogonali-
sierung durch eine geeignete Platzierung der Elementzentren. Hierdurch stehen alle
Elementverbindungen senkrecht auf den Interfaces, vorausgesetzt, dass die sich mog-
licherweise anschliefenden Nachbarelemente Rechteck-, Keil- oder Pyramidenele-

mente sind.
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A B

Abb. 3.1 Verfeinerungselemente flir Rechteckgitter

Das Verfeinerungselement A besteht aus 3 keilférmigen Elementen (,Keilelement®), das

Element B aus 4 Pyramiden mit einer gemeinsamen Spitze (,Pyramidenelement).

C

Abb. 3.2 Konsistente Orthogonalisierung der Verfeinerungselemente
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Aus dem in Abb. 3.1-A dargestellten Keilelement, das sich aus drei Keilen zusammen-
setzt, lasst sich gemal Abb. 3.3 eine eindimensionale Verfeinerung eines Halbraumes
erreichen (,Keilplatte*). Durch Verwendung zweier solcher, um 90° gegeneinander ver-
drehter Platten erhielte man eine zweidimensionale Gitterverfeinerung des Halbrau-

mes.

Abb. 3.3 Element zur eindimensionalen Gitterverfeinerung eines Halbraums
(,Keilplatte®)

Schliet man wie in Abb. 3.4-A gezeigt, vier Keilplatten zusammen, so ist eine eindi-

mensionale Verfeinerung in einem geschlossenen Gebiet moglich. Die fehlenden Ver-

bindungsstiicke werden durch Saulen aus Pyramidenelementen (Abb. 3.4-B) gebildet.

A B

Abb. 3.4 Elemente zur eindimensionalen Gitterverfeinerung in einem geschlossenen
Gebiet
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Fur Schlielfung der Licken zwischen den Verfeinerungsflachen (A) sind Saulen aus
Pyramidenelementen (B) erforderlich. Als Ergebnis erhalt man eine geschlossene Roh-
re (Abb. 3.5-A). Schachtelt man drei Réhren jeweils um 90° verdreht ineinander, so ist
eine dreidimensionale Verfeinerung in einem geschlossenen Gebiet moglich (Abb. 3.5-
B).

Abb. 3.5 Dreidimensionale Gitterverfeinerung in einem geschlossenen Gebiet

Die dreidimensionale Verfeinerung (B) lasst sich durch Schachtelung dreier eindimensiona-

ler Gitterverfeinerungen (A) erreichen.

3.4.3 Weitere Arbeiten und Schlussfolgerungen

In /NAV 11/ wurde gezeigt, dass die Verwendung nicht-kartesischer konformer Gitter in
TOUGH2 im Allgemeinen zu Fehlern bei der Stromungsberechnung fuhrt. Das Verfah-
ren der konsistenten Orthogonalisierung fuhrte in allen aufgezeigten Fallen zur voll-
standigen Fehlerkorrektur. Dies betrifft auch die zwei in diesem Vorhaben entwickelten
Elementstrukturen (,Keilelement und ,Pyramidenelement”), mit denen konforme

Blockgitter verfeinert werden kénnen.

Zur Verwendung nicht-kartesischer Gitter in TOUGH2 wurde ein Gitterkonverter entwi-
ckelt, der FLAC3D-Gitter in TOUGH2-Gitter umwandelt. Der Konverter wurde in der
FLAC3D-internen Programmiersprache FISH implementiert. Der Konverter beinhaltet

fur jeden Elementtyp spezifische Orthogonalisierungsverfahren zur Korrektur von Feh-
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lern bei der Strémungsberechnung. Zur Verwendung des korrigierten Gitters in
TOUGH2 sind Modifikationen des Codes in Hinblick auf die angewendeten Wichtungs-

verfahren erforderlich.

Mit den entwickelten Elementstrukturen zur Gitterverfeinerung wurde ein kubisches
Gebiet lokal verfeinert. Das ein- und zweiphasige Stromungsverhalten dieses Gebietes
wurde numerisch mit TOUGH2 untersucht. Bei konsistenter Orthogonalisierung des
Gitters entstand im Falle einer einphasigen Durchstromung ein vernachlassigbar klei-
ner Fehler bei der Stromungsberechnung. Im zweiphasigen Fall wurde ein kleiner Feh-
ler im Bereich einiger Prozent festgestellt, der durch das spezifische Verhalten der Ver-
feinerungselemente, aber auch durch die Instationaritat der Stromung und die hetero-

gene Diskretisierung des Gebiets verursacht sein kénnte.

Insgesamt zeigt sich, dass der Code TOUGH2 grundsatzlich auch mit nicht-
kartesischen Gittern arbeiten kann, sofern passende Orthogonalisierungsverfahren zur

Fehlerkorrektur angewendet werden.
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3.5 Weiterentwicklung des Codes MARNIE

3.5.1 Konvergenzberechnung

Der in MARNE verwendete Ansatz zur Beschreibung der Konvergenz salzgrusversetz-
ter Hohlraume im Steinsalz wurde im vorliegenden Vorhaben erweitert. Bei der Ent-
wicklung wurde der im Projekt VerSi /RUB 10/ beschriebene Konvergenzansatz und
die im Vorhaben VSG entwickelten Anforderungen an einen solchen Ansatz berilck-

sichtigt.

Die Konvergenz K wurde in MARNIE bisher nach dem unter anderem in /BUH 91/ be-

schriebenem Ansatz in Abhangigkeit von der Referenzkonvergenzrate K., dem Fluid-

innendruck, der Stutzwirkung des Salzgrusversatzes und der Temperatur fUr jedes

Kontrollvolumen berechnet. Diese Abhangigkeiten werden durch die Faktoren fp, f

und f; berlcksichtigt.
K=Kref'fP'f¢'fT (3.1)

Im Rahmen des Projektes ,Wissenschaftliche Grundlagen zum Nachweis der Lang-
zeitsicherheit von Endlagern® /NOS 05/ wurde dieser Konvergenzansatz erweitert.
Dabei wurde zusatzlich die Abhangigkeit der Konvergenzrate K von den lokalen Eigen-
schaften des umgebenden Salzgesteins und die explizite Zeitabhangigkeit der
Konvergenzrate durch die Faktoren f;,. und f; berlcksichtigt. AuBerdem wurde die
Berechnung der Abhangigkeit der Konvergenzrate von der Stutzwirkung des

Salzgrusversatzes durch eine komplexere Berechnung des Faktors f; modifiziert.

Fur die Konvergenzrate K gilt/RUB 10/:
K=Kref'ﬁoc'ft'fP'f¢'fT (3.2)
Dieser Ansatz zur Berechnung der Konvergenzrate wurde als Alternative zu dem bis-

her in MARNIE enthaltenen Konvergenzansatz implementiert.

Bei der Berechnung des Faktors f;, der die Stutzwirkung des Versatzes beschreibt,

wird zwischen trockenem und feuchtem Salzgrusversatz unterschieden. Dies wird in

jedem Kontrollvolumen bertcksichtigt. Ist der Salzgrus schon bei der Einbringung an-
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gefeuchtet, so muss dies per Eingabe vorgegeben werden, erfolgt hingegen die An-
feuchtung erst beim Zutritt von Losung, so schaltet das Programm bei einer vorgege-

benen Lésungssattigung auf die Berechnungsvorschrift fir feuchten Salzgrus um.

Die Konvergenz der Hohlrdume bzw. die Kompaktion des Salzgrusversatzes kommt
bei einer endlichen Restporositdt zum Erliegen. Diese Restporositat betragt laut
/IPOP 12/ 1 £1 %. Um eine eventuell notwendige Unterscheidung zwischen der Rest-
porositat des trockenen bzw. des feuchten Salzgrusversatzes machen zu kénnen, ist in
MARNIE die Eingabe unterschiedlicher Restporositaten fur diese beiden Varianten
moglich. Aufgrund der variablen Zeitschrittsteuerung in MARNIE wird bei der Berech-
nung der Porositadten die vorgegebene Restporositat unter Umstanden unterschritten.
In diesem Fall reduziert MARNIE die Zeitschrittweite, um die Restporositat unter Be-

ricksichtigung einer geringen Toleranz méglichst exakt zu erreichen.

Im Rahmen des Vorhabens VSG wurden verschiedene Einschrankungen des oben
beschriebenen Konvergenzansatzes aufgezeigt. Insbesondere fir die Abhangigkeit
von der Temperatur und dem Feuchtegehalt des Versatzes, die sehr sensitiv in Bezug
auf die Kompaktionsgeschwindigkeit sind, fehlen belastbare Daten fur die Parametri-
sierung. In der VSG wurde deshalb ein vereinfachtes Kompaktionsmodell eingeflihrt, in
dem die Temperaturabhangigkeit und die Abhangigkeit von der Feuchtigkeit des Salz-
grusversatzes nicht funktional, sondern durch Parameterbandbreiten abgebildet wer-
den. Die Bereiche bzw. Strecken im Endlager werden dazu je nach Temperaturent-
wicklung und Feuchtegehalt unterschiedlichen Kategorien zugeordnet. Fur jede dieser
Kategorien wird ein eigener Parametersatz angewendet, der dadurch charakterisiert
ist, dass die Porositat nach einer bestimmten Zeit einen festgelegten Zielwert annimmt,
wobei drainierte Bedingungen bei einem konstanten Porendruck von 1 bar angenom-
men werden. Grundlage fir die Definition der jeweiligen Dauer zur Erreichung des Po-
rositatszielwertes waren die Ergebnisse von Rechnungen mit dem Code
CODE_BRIGHT (COupled Deformation, BRIne, Gas and Heat Transport) /COD 02/
zum Kompaktionsverhalten von Salzgrusversatz bei verschiedenen Feuchtegraden
und unterschiedlichen Temperaturentwicklungen /CZA 12/. MARNIE wurde um dieses
vereinfachte Kompaktionsmodell erweitert. Daflir musste die Mdoglichkeit geschaffen
werden, die entsprechenden Temperatur/Feuchte-Kategorien fiur jedes Kontrollvolu-
men vorzugeben. MARNIE wurde aullerdem um die Moglichkeit erganzt, die einge-

schlossene Luftmenge bei der Kompaktionsberechnung zu berticksichtigen.
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3.5.2 Erweiterungen in Bezug auf die Berechnung der Permeabilitat

Die Permeabilitat eines Salzgrusversatzes kann nach dem Ansatz von /BUH 91/ be-
schrieben werden, der die Abhangigkeit der Permeabilitdt von der Porositat beschreibt

(sogenannte ,Porositats-Permeabilitats-Beziehung®):

K=Axo" (3.3)

wobei K die intrinsische Permeabilitdt, @ die Porositat und A und n Materialparameter

sind.

Im Rahmen des Vorhabens VSG wurde aufgezeigt, dass eine Anwendung dieses An-
satzes fur den gesamten Porositatsbereich, der durch die Versatzkompaktion abge-
deckt wird, zu stark vereinfachend ist /WIE 12/, weil in Bereichen unterschiedlicher
Porositat die Anpassung an vorhandene Messergebnisse variiert werden muss. Fir die
VSG wurde daher ein Ansatz gewahlt, der bei Beibehaltung der Gleichung (3.3) unter-
schiedliche Materialparameter fir unterschiedliche Porositatsbereiche vorsieht
/WIE 12/. Die entsprechende in der VSG verwendete Parametrisierung ist in Tab. 3.3

dargestellt. Dieser Ansatz wurde in MARNIE implementiert.

Tab. 3.3 Parametrisierung der Porositats-Permeabilitdts-Beziehung

Porositatsbereich A [m?] n
01<d<1 2,00-10% 4,8
0,05< ¢ <0,1 6,70-10% 9,32
Dgrenzporositat <P < 0,05 | 4,99-10™" 4,61

Unter Anwendung der beschriebenen Porositats-Permeabilitats-Beziehung mit den in
Tab. 3.3 aufgefuhrten Parametern errechnet sich bei einer angenommenen Restporosi-
tat des Salzgrusversatzes von 1 % eine zugehdrige Permeabilitdt von 3:10%° m2. Bei
dieser Permeabilitdt werden, insbesondere bei hohen Druckgradienten, advektive
Stofftransportprozesse von MARNIE berechnet. Nach Einschatzung von /POP 12/
kommt jedoch bei einer Porositat von 1 % der Lésungstransport zum Erliegen, da keine
zusammenhangenden Porenrdume und damit Transportwegsamkeiten mehr existie-
ren. Im Programm MARNIE wurde daher die Moglichkeit geschaffen, bei einer Restpo-
rositat von 1 % einen vom Benutzer vorgegebenen geringeren Wert fur die Permeabili-
tat zu setzen, so dass auch bei hohen Druckgradienten kein oder nur noch ein geringer

advektiver Transport stattfindet. Ein Wert von 1:10% m2 hat sich dabei als vertretbar
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herausgestellt, da nach /WIE 12/ der Salzgrusversatz bei einer Porositat von 1 % zu-

nehmend die Permeabilitdt von ungestértem Steinsalz erreicht.

3.5.3 Weitere Entwicklungen

In MARNIE wurde nun die Méglichkeit eingeflihrt, mehrere unterschiedliche Versatzty-
pen wie z.B. Salzgrus, Schotter, Bentonit, Salzbeton und Sorelbeton vorzugeben. Bei
der Angabe ,Salzgrus® muss angegeben werden, ob dieser als ,trocken® oder ,feucht"
betrachtet werden soll. Fur jeden Versatztyp kann eine Anfangssattigung angegeben
werden, aus der eine initial vorhandene Losungsmenge im Kontrollvolumen berechnet

wird.

Fur jedes Element des zu modellierenden Endlagers kann in MARNIE der Zeitpunkt flr
den Beginn der Konvergenz bzw. Kompaktion und der Einlagerung der Behalter mit
den Abfallen vorgegeben werden. Damit wird der Einlagerungsfahrplan fir ein geplan-
tes Endlager berticksichtigt. Diese Zeitpunkte kdnnen entweder Uber Zahlenwerte oder
mit der jetzt vorgenommenen Erweiterung von MARNIE Uber Kennworte eingegeben
werden. Diesen Kennworten ist jeweils eine einmalig einzugebende Tabelle mit den
entsprechenden Zeitpunkten zugeordnet. Damit ist es bei groRen Modellen méglich, fir
grolRe Bereiche bzw. Einlagerungsfelder eines geplanten Endlagers die entsprechen-

den Zeitpunkte nur einmal einzugeben und bei Anderungen problemlos zu korrigieren.

Um Modellrechnungen flr sehr groRe Endlagermodelle mit einer hohen Anzahl von
Elementen und Komponenten durchfiihren zu kénnen, wurden in MARNIE verschiede-

ne Erweiterungen vorgenommen.

Die MARNIE-Ausgabe wurde um die Mdglichkeit erweitert, die Dosisraten der einzel-
nen beriicksichtigten Radionuklide und die Summendosis nach der in /MON 12/ be-
schriebenen Vorschrift bezlglich der jahrlich aufzunehmenden Wassermenge auszu-

geben.
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3.6 FLACS3D als Postprocessor fur MARNIE

Eine Visualisierung der Rechenergebnisse von MARNIE-Modellrechnungen fand bis-
her nur in Form einer Darstellung als Zeit-/Ergebnisvariablen-Diagramm statt. Zu die-
sem Zweck wurden die Rechenergebnisse im Anschluss an eine MARNIE-Rechnung
mit Hilfe eines Ausleseprogramms ausgegeben. Angaben fir die Anwendung des Aus-
leseprogramms koénnen der MARNIE-Eingabebeschreibung /FIS 02/ enthommen wer-
den. Als Erweiterung des Post-Processings von MARNIE wurde jetzt die Moglichkeit
geschaffen, die Ergebnisvariablen auf der Netzwerkstruktur, die das untersuchte End-

lager abbildet, rdumlich darzustellen.

In der GRS-Ko6In wurde im Vorhaben 3610 R 03230 (SR2548) /NAV 08/ fur das Pro-
gramm TOUGH2 eine Schnittstelle mit dem Programm FLAC3D /ITA 09/ programmiert,
die zur Gittererstellung und dem Post-Processing von TOUGH2-Modellrechnungen
verwendet werden kann. Dieser Ansatz konnte fir das MARNIE-Post-Processing je-
doch nicht tdbernommen werden, da in TOUGH2 dreidimensionale (3D) Gitter verwen-
det werden, wahrend im Gegensatz dazu die MARNIE-Modellierung ein eindimensio-
nales (1D) Gitternetzwerk erfordert. Die raumliche Lage des Netzwerkes wird in der
MARNIE-Eingabe nicht wie in TOUGH2 Uber Raumpunkte vorgenommen, sondern
uber die relative Lage der Elemente im 1D-Netzwerk (siehe Kapitel 3.6.1). Im vorlie-
genden Vorhaben wurde, aufbauend auf der TOUGH2/FLAC3D-Schnittstelle, eine
MARNIE/FLAC3D-Schnittstelle durch Weiterentwicklung des urspriinglichen Auslese-
programms entwickelt. Mit dieser MARNIE/FLAC3D-Schnittstelle ist es nun mdglich,
die Rechenergebnisse einzelner MARNIE-Elemente den entsprechenden FLAC3D-
Elementen zuzuweisen und damit eine rdumliche Visualisierung von MARNIE-Rechen-
ergebnissen auf der gesamten Netzwerkstruktur zu erzeugen. Dies kann fir unter-
schiedliche per Eingabe ausgewahlte Zeitpunkte und errechnete Ausgabegréfen erfol-
gen, so dass z. B. die Volllaufphase eines Endlagers oder die Porositatsentwicklung

des Salzgrusversatzes zeitabhangig auf der Netzwerkstruktur dargestellt werden kann.

Im Folgenden wird die MARNIE-Netzwerkstruktur (Kapitel 3.6.1), die MARNIE-
Modellerstellung mit FLAC3D (Kapitel 3.6.2), die Anderungen an der MARNIE-
Ausgabe (Kapitel 3.6.3) und der Import der MARNIE-Ausgabe fiir FLAC3D (Kapitel

3.6.4) anhand eines Beispiels beschrieben.
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3.6.1 MARNIE-Netzwerkstruktur

Zur Modellierung der eindimensionalen Netzwerkstruktur wird in MARNIE das Endlager
in eine Anzahl von Transport- und Verkntpfungsmodulen zerlegt, wobei Transportmo-
dule (P-Module) der Simulation eindimensionaler Transportvorgange dienen, wahrend
Verknipfungsmodule (V-Module) zur Vorgabe zeitabhangiger Randwerte (V03-
Module) fur die angrenzenden Transportmodule und zur Modellierung der Kopplung
und der Vermischungsvorgange (V04-Module) an den Knotenpunkten angrenzender
P-Module verwendet werden. Jedes P-Modul kann in eine beliebige Anzahl von Ele-
menten, im Folgenden Boxen genannt, unterteilt werden. Zur Verdeutlichung wird die
Anordnung dieser Netzwerkelemente in Abb. 3.6 gezeigt. Als Beispiel flir ein Endla-
germodell ist in Abb. 3.7 beispielhaft ein Ausschnitt aus dem Endlagermodell AB1
/LAR 13/ aus dem Projekt UM10 A 03200 ,vorlaufige Sicherheitsanalyse Gorleben
(VSG)* abgebildet.

Die Definition der P-Module erfolgt in MARNIE Uber die Streckenlange zwischen zwei
V-Modulen (V03- oder V04-Module), wobei die Langen der Boxen des P-Moduls indivi-
duell angepasst werden konnen. Die Neigung des P-Moduls im 3D-Raum kann uber
einen Faktor eingegeben werden. Dadurch ist es mdglich, ein Endlager auch in unter-

schiedlichen Teufenlagen zu modellieren.

Abb. 3.6 Elemente des Netzwerkes in MARNIE /MAR 02/
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Abb. 3.7 Ausschnitt aus dem MARNIE-Modell des Endlagermodells AB1 aus der

vorlaufigen Sicherheitsanalyse Gorleben /LAR 13/

3.6.2 FLAC3D-Gittererstellung

Ein FLAC3D-Gitter kann aus verschiedenen geometrischen Elementen (z. B. Zylindern
oder Quadern) aufgebaut und beliebig im dreidimensionalen Raum positioniert werden.
Fur die Darstellung der MARNIE-Rechenergebnisse wurden Quader, die im Weiteren
als Boxen bezeichnet werden, ausgewahlt. In Abb. 3.8 ist ein Ausschnitt aus dem
MARNIE-Netzwerk mit aneinander gereihten Boxen zur Darstellung der P-Module ab-
gebildet. Ein V-Modul wird dagegen durch eine einzige Box dargestellt (siehe Abb.
3.8).
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Abb. 3.8 Abbildung der P-Module mit verschiedenen Boxen (orange) und V-Module
aus nur einer Box (blau) in FLAC3D

Zum Aufbau des FLAC3D-Modells wurden verschiedene Funktionen geschrieben, die
eine einfache Ubertragung der P- und V-Module aus der MARNIE-Modellierung in das
FLAC3D-Modell ermdglichen. So ist lediglich die Angabe der Start- und Endposition mit
x-, y- und z-Werten sowie die Anzahl der Boxen als Eingabe erforderlich, dabei werden
alle P- und V-Module relativ zueinander positioniert. Dies hat den Vorteil, dass bei ei-
ner Anderung des Netzwerkes in MARNIE das FLAC3D-Modell leicht Uiberarbeitet wer-
den kann und nicht jedes einzelne Modul von Hand nachgebessert werden muss. Zur
spateren Ubernahme der MARNIE-Rechenergebnisse entspricht die Benennung der
einzelnen P- und V-Module sowie der P-Modul-Boxnummer in FLAC3D derjenigen im
MARNIE-Netzwerkgitter.

Um auch den in MARNIE errechneten Massenstrom Uber die Boxenrander darstellen
zu kénnen, werden fur FLAC3D Flussvektoren auf den jeweiligen Boxenrandern be-
rechnet (Abb. 3.9). Zusatzlich muss fir jedes P-Modul ein Vektor angegeben werden,
der die Richtung angibt, in die MARNIE einen positiven Massenstrom Uber den Box-
rand berechnet. Dies wird im Folgenden als Definitionsrichtung bezeichnet und ermég-

licht die Ausgabe der richtigen Stromungsrichtung in der FLAC3D-Ausgabe.
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Abb. 3.9 Darstellung von FlieRrichtungen im MARNIE-Modell mit Hilfe von Vektoren
in FLAC3D

Als Beispiel fur ein FLAC3D-Modell des in Abb. 3.7 ausschnittsweise abgebildeten
MARNIE-Netzwerkes ist in Abb. 3.10 das Endlagerkonzept AB1 ohne Schachte aus
der vorlaufigen Sicherheitsanalyse Gorleben (VSG) /BOL 11/ dargestellt. Da es sich
beim FLAC3D-Modell nur um eine Darstellung der MARNIE-Gitterstruktur handelt,
mussen die Langen der einzelnen Strecken im FLAC3D-Modell nicht mit denen in der
MARNIE-Netzwerkstruktur dbereinstimmen. So sind im in Abb. 3.10 dargestellten
FLAC3D-Modell z. B. die ndérdliche Richtstrecke (obere Strecke in Abb. 3.10) und die
Einlagerungsstrecken langentreu abgebildet, wahrend die sudliche Richtstrecke (unte-
re Strecke in Abb. 3.10) nicht langentreu dargestellt ist. Ein Informationsverlust findet
durch diese Darstellung nicht statt, aber die MARNIE-Rechenergebnisse kénnen gut

visualisiert werden.
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Abb. 3.10 Beispiel des FLAC3D-Modells nach dem optimierten Endlagerkonzept AB1
der VSG ohne Schéachte /LAR 13/

3.6.3 Anderungen am MARNIE-Ausleseprogram

Fur das Auslesen der auf einem Binarfile gespeicherten MARNIE-Ergebnisse existier-
te, wie bereits oben erwahnt, ein Ausleseprogramm. Das Programm liest die Rechen-
ergebnisse fur die zeitliche Entwicklung bestimmter ausgewahlter Variablen (z. B. Kon-
zentrationen oder Aktivitatsstrome von Radionukliden, Porositaten, Fluiddriicke, Mas-
senstréome) an vorgegebenen Orten im Endlager (d. h. fir einzelne P-Module) von die-
sem Binarfile. Diese Variablen kdnnen anschlieend als Zeit/Variablen-Diagramme
dargestellt werden. Bei der FLAC3D-Darstellung sollen jedoch die Ergebnisse ausge-
wahlter Variablen auf dem gesamten 1D-Netzwerk visualisiert werden. Deshalb musste
das Ausleseprogramm fur die Darstellung in FLAC3D dahingehend angepasst werden,
dass die Ergebnisvariablen aller P-Module mit den zugehoérigen Boxen ausgelesen

werden konnen.

Um die zeitliche Entwicklung der Ergebnisvariablen fur bestimmte P-Module darstellen
zu koénnen, wurden bisher im Ausleseprogramm die Ergebnisvariablen fur eine groRe
Anzahl von Zeitpunkten ausgelesen und in einer einzigen Datei gespeichert. Fur die
Weiterverarbeitung mit FLAC3D werden jedoch die ErgebnisgroRen fur alle P-Module
zu vom Benutzer vorgegebenen Zeitpunkten bendtigt. Die ausgewahlten Ergebnisgro-
Ren werden daher fur die Weiterverarbeitung mit FALC3D fir jeden ausgewahlten
Zeitpunkt auf eine eigene Ausgabedatei gespeichert. Die gewilinschten Ausgabezeit-
punkte kbnnen vom Benutzer Uber eine Tabelle oder als Schrittweiten angegeben wer-
den. Das Ausleseprogramm wurde so erweitert, dass sowohl die Daten fur die Weiter-
verarbeitung mit FLAC3D als auch weiterhin die Daten fur eine Darstellung als
Zeit/Variablen-Diagramm ausgelesen werden konnen. Dies wird durch die Vorgabe

entsprechender Kennungen gesteuert.
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3.64 Import der MARNIE-Ausgabe nach FLAC3D

In der bisherigen Schnittstelle von FLAC3D mit TOUGHZ2 war bereits eine Importfunkti-
on fur Ergebnisdaten vorhanden, die an die in Kapitel 3.6.3 beschriebenen vom Ausle-
seprogramm fur die MARNIE-Ergebnisse (siehe Abb. 3.11) angepasst werden konnte.
Die Ergebnisvariablen erhalten beim Importieren in FLAC3D — ausgehend von der Rei-
henfolge in der Ausgabedatei — eine eigene Indexnummer, der anschlielend die Zah-
lenwerte der Ergebnisvariablen anhand der Nummer des P-Moduls mit zugehdriger
Boxnummer oder des V-Moduls zugewiesen werden. Dies ermdglicht den gleichzeiti-
gen Import aller in der Ausgabedatei enthaltenen unterschiedlichen MARNIE-Ergebnis-
variablen. Nach dem Importieren werden die eingelesenen Daten in einer eigenen
FLAC3D-Ausgabedatei gespeichert.

Zur Darstellung von Flissen (z. B. advektiver oder diffusiver Stoffstrom) werden die im
FLAC3D-Model dargestellten Vektoren entsprechend der in der MARNIE-Ausgabe
angegebenen Flielrichtung angepasst. Eine Darstellung der Flielgeschwindigkeit ist

zurzeit noch nicht moglich.
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Abb. 3.11 Ausgabedatei einer MARNIE-Bespielrechnung nach 801,211 Jahren

3.6.4.1 Workflow fir eine FLAC3D-Darstellung der MARNIE-Ergebnisse

Die im Anschluss an eine MARNIE-Rechnung mit dem Ausleseprogramm ausgegebe-
nen Ergebnisvariablen (Abb. 3.11) werden fir die FLAC3D-Darstellung pro Ausgabe-
zeitpunkt auf jeweils eine Ausgabedatei ausgegeben. FLAC3D wertet die Ausgabeda-
teien aus und weist die eingelesenen Ergebnisvariablen den entsprechenden Elemen-
ten des FLAC3D-Modells fir jeden ausgewahlten Zeitpunkt zu. Als Beispiel hierfur ist
in Abb. 3.12 der Fullzustand einzelner Strecken aus dem Endlagermodell AB1 der vor-
laufigen Sicherheitsanalyse Gorleben (VSG) /BOL 11/ und /BOL 12/ zum Zeitpunkt von
813 Jahren dargestellt.
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Abb. 3.12 FLAC3D-Darstellung des Fullzustandes [%] in einer MARNIE-Rechnung
nach 813,42 Jahren

Die Darstellung der Strome auf den Boxenrandern beschrankt sich zurzeit noch auf die
FlieRrichtung, nicht die Hohe des Stroms. Ein Beispiel fir eine solche Darstellung ist in
Abb. 3.13 gegeben.

Abb. 3.13 FLAC3D-Darstellung von Stréomen auf den Boxenrandern der P-Module

Rote Pfeile geben positive Stréme, gelbe Pfeile negative Strome und blaugriine Pfeile die

Definitionsrichtung eines positiven Massenstroms Uber den Boxrand des P-Modules an.
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4 Arbeitspaket 3: Mitarbeit in internationalen Projekten und
Zusammenarbeit mit auslandischen Organisationen zu
technischen Einzelfragen

4.1 PAMINA

Im Zeitraum vom 1. Oktober 2006 bis zum 30. September 2009 beteiligte sich die GRS
an dem EU-Projekt PAMINA (Performance Assessment Methodologies in Application
to Guide the Development of the Safety Case). PAMINA war Teil des 6. Rahmenpro-
grammes der Europaischen Kommission. Ziel des Projektes war die Weiterentwicklung
und Harmonisierung der Methoden und Werkzeuge fur den Sicherheitsnachweis fur die
tiefe geologische Lagerung radioaktiver Abfalle in verschiedenen geologischen Forma-

tionen.

Im Rahmen des Vorhabens 3609R03210 wurde die Teilnahme an dem abschliel3en-
den Workshop am 30. September 2009 in Hohenkammer, Deutschland, kofinanziert.
Die GRS hat dabei ihre Arbeiten zu den Themen

e Definition und Bewertung von Szenarien — Review und neue Entwicklungen
e Menschliches Eindringen

e Simulation der Migration von Endlagergasen in tonigen Wirtsgesteinen mit Hilfe
des neu entwickelten Codes TOUGH2-PD

im Rahmen dreier Vortrage prasentiert. Die Ergebnisse wurden in den Berichten
/BEU 09/ und /NAV 09b/ publiziert.

4.2 FORGE

Das EU-Projekt FORGE (Laufzeit: 1. Januar 2009 bis 31. Marz 2013) ist ein multinatio-
nales Projekt zum Thema der Gasbildung und des Gastransports in Endlagersystemen
im Rahmen des 7. Rahmenprogrammes der Europaischen Kommission. Die GRS be-
schaftigte sich im Rahmen des Arbeitspaketes 5 mit der numerischen Analyse der

Gasinjektionsexperimente HG-C und HG-D der Nagra.
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Zur Untersuchung der Gastransportprozesse im Opalinuston wurden von der Nagra in
den Jahren 1999 bis 2012 verschiedene in-situ-Experimente im Felslabor Mont Terri
(Schweiz) durchgeflihrt. Am gleichen Standort wurden vier verschiedene Experimente
durchgefluhrt, die die gleichen Bohrlécher benutzten: Das GP-A-, das GS-, das HG-C-
und das HG-D-Experiment. Im GP-A-Experiment wurde ein Hydrofrac im Opalinuston
erzeugt, der im folgenden GS-Experiment mit Hilfe von Wasser- und Gasinjektionstests
untersucht wurde. Um mogliche Verheilungsprozesse zu identifizieren, wurde der
Standort von 2006 bis 2009 erneut im Rahmen des HG-C-Experimentes untersucht.
Fir das anschlieRende HG-D-Experiment wurde am gleichen Standort ein neues Bohr-

loch gebohrt, um das Verhalten des ungestérten Tonsteins zu prifen.

Im Projekt FORGE flihrte die GRS numerische Analysen der Experimente HG-C und
HG-D durch. Beide Experimente umfassten je eine Wasser- und eine Gasinjektions-
phase. Im Laufe der Untersuchungen stellte sich heraus, dass das etwas altere HG-C-
Experiment zur Interpretation der Gasmigrationseigenschaften des Tons am besten

geeignet war.

Zur Simulation der Experimente wurden verschiedene Modelle getestet. Der erste Mo-
delltyp umfasste Kontinuumsmodelle auf der Basis des Codes TOUGH2, in denen z. B.
eine nichtlineare Dilatanz von Gasmigrationspfaden (,pathway dilation“) bericksichtigt
wurde. Der zweite Modelltyp umfasste sogenannte ,tube-chamber models (Réhren-
Kammer-Modelle), die im Rahmen des Projektes neu entwickelt wurden. Die Modelle

und die Ergebnisse der Analysen sind in /NAV 13b/ detailliert beschrieben.

Aus den Ergebnissen konnten folgende Schlussfolgerungen gezogen werden:

e Die im HG-C-Experiment gemessenen Gasinjektionsraten konnten mit Hilfe eines
Roéhren-Kammer-Modells und eines TOUGH2-basierten Pathway-Dilation-Modells
mit hoher Genauigkeit reproduziert werden. Das Pathway-Dilation-Modell be-
schreibt eine zeitabhangige Relaxation des Gesteins bei der Offnung von Mikroris-
sen. Die Analysen erlauben keine eindeutige Interpretation der ablaufenden physi-
kalischen Prozesse, da die experimentellen Daten mit zwei unterschiedlichen phy-

sikalischen Modellen erfolgreich simuliert werden konnten.

e Die Simulationen zeigen, dass die mechanischen Prozesse einfach genug waren,
um mit zeit- und druckabhangigen Beziehungen flr die Porositat und Permeabilitat

beschrieben zu werden. Das zeigt, dass eine gekoppelte hydro-mechanische Mo-
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dellierung nicht immer zwingend erforderlich ist, auch wenn hydro-mechanische

Prozesse malgeblich beteiligt sind.

In der vorliegenden Studie war es nicht moéglich, die experimentellen Gasinjektions-
raten zu reproduzieren, wenn Gas als |6slich, Wasser als mobil oder Wasser als
kompressibel angenommen wurde. Dies zeigt, dass im Experiment die Grenzflache
zwischen der Gas- und der Wasserphase klein gewesen sein muss, was wiederum
auf eine hohe Lokalisierung der entstandenen Gaspfade hindeutet. Die initialen
Druckschwellwerte fir das Gaseindringen stimmten annahernd mit den minimalen
Hauptspannungen am Standort (iberein. Dies und die nichtlineare Charakteristik
des gemessenen Durchflusses zeigten eine nichtlineare Dilatanz von Gasmigrati-

onspfaden an (pathway dilation).

Um Wasser in das Gestein zu injizieren, waren deutlich héhere Driicke erforderlich
als fUr die Gasinjektion. Dieses Phanomen kann allein nicht auf die hdhere Viskosi-
tat von Wasser zurtickgefiihrt werden. Anscheinend gelang es der Flissigkeitspha-
se nicht, die vom Gas geschaffenen Mikrorisse senkrecht zu der Achse der minima-
len Hauptspannungen zu nutzen. Wahrscheinlich waren die Offnungen dieser Ris-
se so klein, dass die Adsorption des Wassers an den Mineraloberflachen an Be-
deutung gewann und deshalb kein Fluss mehr stattfinden konnte. Wegen der spezi-
fischen Porenstruktur des Tons war es fiir das Wasser wahrscheinlich einfacher,
entlang der Schichtflachen zu flieBen und diese hydraulisch zu weiten. Dies erklart,
warum die Druckschwellwerte fur die Wasserinjektion annahernd gleich der Nor-
malspannungen auf den Schichtflachen waren. Es ist moglich, dass die héheren
Dricke zur Injektion von Wasser der schnellen Druckbeaufschlagung im Experi-
ment geschuldet waren, und dass eine langsamere Druckbeaufschlagung zu ande-

ren Ergebnissen kame.

Die Zweiphasenfluss-Theorie eignete sich nicht zur Beschreibung der experimen-
tellen Phanomene. Gegen diese Theorie spricht insbesondere das beobachtete
Fehlen von Phaseninteraktionen. In der Zweiphasenfluss-Theorie teilen sich Was-
ser und Gas den gleichen Porenraum, was bedeutet, dass zur Injektion von Gas in
ein gesattigtes Medium Wasser verdrangt werden muss. Dies war in den Simulati-
onen nicht der Fall. In der Zweiphasenfluss-Theorie sind auRerdem die Phasen-
wechselwirkungen intensiv, da der Gasfluss weniger stark lokalisiert ist. Eine solch
starke Wechselwirkung konnte im Experiment nicht beobachtet werden. Zudem

verliert das Konzept der intrinsischen Permeabilitat, das Teil der Zweiphasenfluss-
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Theorie ist und phasenunabhangige Filtereigenschaften des Gesteins postuliert,

seine Sinnhaftigkeit, wenn Gas und Wasser unterschiedliche Porenrdume nutzen.

Fur eine tiefergehende Darstellung und Diskussion der Ergebnisse sei auf /NAV 13b/

verwiesen.
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