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Kurzfassung

TOUGH2 ist ein Code zur Simulation mehrphasiger Stromungsvorgéange in porgsen
Medien, der vom Lawrence Berkeley National Laboratory, Kalifornien, USA, entwickelt
wurde. Die GRS verwendet den Code 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. Fir eine langfristige
Nutzung der dabei entstandenen Code-Varianten war eine Integration der bisherigen
Entwicklungen notwendig. Diese Integrationsarbeiten wurden im Forschungs- und
Entwicklungsvorhaben 3609R03210 des BMU durchgefihrt und sind mit inrem derzei-
tigen Entwicklungsstand im vorliegenden Bericht dokumentiert. Der von der GRS wei-
terentwickelte TOUGH2-Quellcode wird unter dem Namen TOUGH2-GRS gefilhrt. Der
Bericht richtet sich sowohl an Anwender, die bereits mit TOUGH2 und seiner Anwen-
dung vertraut sind, als auch an solche Personen, die eine Weiterentwicklung des modi-

fizierten Source Codes betreiben oder ein Code-Review durchfiihren wollen.

Abstract

TOUGH2 is a code for the simulation of multi-phase flow processes in porous media
and was developed by the Lawrence Berkeley National Laboratory, California, USA.
Since 1991, GRS uses the code for process analyses and safety assessments for deep
geologic repositories and has extended the code by several processes that are rele-
vant to repository systems. For the sustained usage of these code variants an integra-
tion of the previous developments was necessary. This integration work was carried
out in the research and development project 3609R03210 of the German Federal Min-
istry for the Environment, Nature Conservation and Nuclear Safety (BMU). It is docu-
mented in its present state of development in this report. The modified TOUGH2
source code, which was further developed by GRS, is referred to as TOUGH2-GRS.
The report addresses readers who are already familiar with TOUGH2 and its applica-

tion but also those who are interested in developing or reviewing the modified code.
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1 Einleitung

1.1 Zielsetzung

TOUGH2 ist ein Code zur Simulation mehrphasiger Stromungsvorgéange in porgsen
und kluftigen Medien, der vom Lawrence Berkeley National Laboratory entwickelt wur-
de /PRU 99/. Die GRS benutzt den Code TOUGH2 seit 1991 im Rahmen von Prozess-
und Langzeitsicherheitsanalysen 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 06¢c, JAV 08, NAV 08, NAV 09/). Die verfolgten Ent-
wicklungslinien wurden allerdings nicht zu einem geschlossenen Programmpaket zu-
sammengefihrt. Es wurden auch keine Benutzerschnittstellen fiir die Dateneingabe

und Programmsteuerung entwickelt.

Fur eine langfristige Nutzung der Code-Varianten war eine Integration der bisherigen
Entwicklungen erforderlich. Diese Integrationsarbeiten wurden im Forschungsvorhaben
3609 R 03210 des BMU durchgefiihrt und sind in ihrem derzeitigen Entwicklungsstand
in diesem Bericht dokumentiert. Der vorliegende Bericht richtet sich an Anwender, die
bereits mit TOUGH2 und seiner Bedienung vertraut sind, aber auch an solche Perso-
nen, die eine Weiterentwicklung des Source Codes betreiben oder ein Code-Review
durchfuhren wollen. Mit dem Anspruch, sowohl Benutzerhandbuch zu sein, als auch
die physikalischen Modelle und die grundsatzliche numerische Implementierung zu
beschreiben, steht der vorliegende Bericht in der Tradition des TOUGH2 User Manuals
/PRU 99/.

Basis aller hier vorgestellten Modifikationen ist die Version 2.0 des Codes TOUGH?2,
die 1999 vom DOE's Energy Science and Technology Software Center herausgegeben
wurde. Die vor diesem Datum von der GRS implementierten Prozesse bauten auf einer
alteren TOUGH2-Version auf. Bei der Ubertragung dieser Entwicklungen auf die Versi-
on 2.0 war daher eine komplette Neuimplementierung erforderlich. Im Zuge dessen
wurden viele Prozessmodelle verbessert und erweitert. Zudem lassen sich nun fast alle

Prozesse Uber eine gemeinsame Benutzerschnittstelle ansteuern.

Mafgeblichen Einfluss auf die Konzeption und Implementierung der hier vorgestellten
Prozessmodule hatte der Einsatz des erweiterten TOUGH2-Codes im Rahmen des
BMU-Vorhabens UM10 A 03200 ,Vorlaufige Sicherheitsanalyse Gorleben®, bei dem die



hydrodynamische Entwicklung eines hypothetischen Endlagers im Steinsalz am
Standort Gorleben simuliert wurde /KOC 12, LAR 13/. Die Gestaltung der Prozessmo-
dule musste sowohl der guten Material- und Prozesskenntnis flir den Standort Gorle-
ben als auch dem differenzierten Endlagerkonzept Rechnung tragen. Somit orientierte
sich die Codeentwicklung stark an den praktischen Erfordernissen der Langzeitsicher-
heitsanalyse fur die Endlagerung in Steinsalz. Der Code bleibt aber weiterhin fur das
Wirtsgestein Tonstein geeignet.

Der vorliegende Bericht dokumentiert den aktuellen Entwicklungsstand der Codeerwei-
terungen. Der weitere Entwicklungsbedarf wird sich aus dem praktischen Einsatz des
Codes ergeben, insbesondere bei der Anwendung auf weitere Wirtsgesteine oder End-
lagerkonzepte. Der von der GRS modifizierte TOUGH2-Quellcode in der Version 00a
wird seit dem 2. 9. 2013 unter dem Namen TOUGH2-GRS.00a gefuhrt und umfasst
modifizierte Versionen der EOS-Module EOS7 und EOS7R. Die Version 00a ist die in
/KOC 12, LAR 13/ verwendete Version des Codes.

Der vorliegende Bericht geht davon aus, dass der Leser bereits mit der Anwendung
des Codes TOUGH2 und dem TOUGH2 User Manual /PRU 99/ des Lawrence Ber-
keley National Laboratory vertraut ist. Die Code-Erlauterungen in Kapitel 10 sind ins-
besondere an diejenigen gerichtet, die mit dem Source-Code arbeiten und sich mit der
internen Architektur der Codeanderungen befassen wollen. Fir den leichteren Einstieg
wird im Folgenden eine Ubersicht iiber einige der verwendeten Begriffe und die gene-

relle Funktionsweise von TOUGH2 gegeben.

1.2 Begriffsbestimmungen

Nachfolgend werden einige der im Bericht verwendeten Begriffe ndher erlutert. Die
wichtigsten FORTRAN-Sprachelemente, auf die im Bericht verwiesen wird, sind Modu-
le, Subroutinen und Funktionen sowie Datentypen und Datenstrukturen. sie werden
alle in nicht-proportionaler Schrift wiedergegeben. Zur besseren Lesbarkeit

werden Subroutinen, Funktionen und Arrays teilweise ohne Argumentenliste genannt.

e EOS-Modul. Unter einem EOS-Modul — der Begriff ,EOS* wird von ,equation of
state” abgeleitet — versteht man die in einer separaten Datei (Ublicherweise
,e0s{xyz}.f“) enthaltenen Codeteile, welche die Phasen und Komponenten sowie ihr

thermodynamisches Verhalten definieren. Der Code TOUGH2 kann mit verschie-



denen EOS-Modulen ausgefiihrt werden. Jedes EOS-Modul beinhaltet eine Sub-

routine eos, Uber die es aufgerufen wird.

TOUGH2. Der Begriff ,TOUGH2“ bezeichnet im weiteren Sinne das gesamte
FORTRAN-Programm, das durch proGrRaM TOUGH2 definiert wird, inklusive aller
Subroutinen (also auch inklusive des verwendeten EOS-Moduls). Im engeren Sinne
meint der Betriff alle Codeeinheiten aul3er dem EOS-Modul. Diese Bedeutung wird
nachfolgend verwendet.

Modul. Der Begriff Modul taucht in diesem Bericht in drei verschiedenen Zusam-
menhangen auf. Neben den oben genannten EOS-Modulen gibt es die ,Prozess-
module®, welche die neu implementierten Funktionseinheiten bezeichnen. Von die-
sen Modulen ist das FORTRAN-Sprachelement MoDULE zu unterscheiden. Es ist
anzumerken, dass das Kernprogramm TOUGH2 verschiedene EOS- und prozess-

modulspezifische Codeteile enthélt.

Datenblock. Der Begriff ,Datenblock beschreibt im Folgenden einen mit einem
Schlisselwort gekennzeichneten Abschnitt in der TOUGH2-Eingabe. So enthalt
beispielsweise der Datenblock ,ROCKS* alle gebiets- bzw. gesteinsspezifischen
Eingabeparameter in einer festen Formatierung. Mit den Codeerweiterungen wer-

den neue Datenbl6cke fir die Parametertibergabe eingefihrt.

Material. Dieser Begriff bezeichnet benutzerdefinierte Gruppen von Gitterelemen-
ten, denen gemeinsame Eigenschaften zugewiesen werden kénnen. Intern ver-
wendet TOUGH2 fir diese Gruppen uneinheitlich die Begriffe ,rock®, ,material“ und
,<domain®. So heil’t der entsprechende Datenblock ROCKS, das interne Array fur
die Materialnamen maT (fir ,material) und der Datenblock fir materialspezifische
Anfangsbedingungen INDOM (,DOM* fur ,domain®).

Phasen und Komponenten. TOUGH2 berechnet den Fluss der Phasen, die sich
aus den ,Komponenten“ zusammensetzen. Welche Phasen und Komponenten ver-
fugbar sind, wird durch das EOS-Modul festgelegt. Das Modul EOS7 definiert bei-
spielsweise die Phasen ,Gas“ und ,Flissigkeit, die aus den Komponenten ,Was-

ser’, ,Lauge” und ,Luft* zusammengesetzt sind.

Primar- und Sekundérvariablen. Der aktuelle Zustand der fluiden Phasen in
einem Gitterelement wird in TOUGH2 eineindeutig durch die sogenannten Primar-
variablen beschrieben, die im Array x abgespeichert werden. Anzahl und Art der

Primarvariablen werden durch das gewéhlte EOS-Modul vorgegeben. Weil die Pri-



marvariablen nicht zwingend handhabbare physikalische Gré3en darstellen mus-
sen, berechnet TOUGH2 in der Subroutine Eos aus den Primarvariablen die soge-
nannten Sekundarvariablen, die im Array par zu finden sind. Diese stellen den
restlichen Subroutinen z. B. die Sattigung, Dichte und Viskositat der Phasen sowie

die Massenanteile der enthaltenen Komponenten bereit.

e Aktive und inaktive Elemente. TOUGH2 unterscheidet zwischen aktiven und in-
aktiven Elementen. Inaktive Elemente besitzen konstante Eigenschaften und kon-
nen daher Randbedingungen definieren. Aktive Elemente, denen vom Anwender
ein sehr groRes Volumen zugewiesen wurde, verhalten sich wie inaktive Elemente,
weil sie ihren Zustand kaum verédndern. Auch sie kénnen zur Definition von Rand-
bedingungen verwendet werden. Sie haben gegeniber inaktiven Elementen den
Vorteil, dass sie wahrend der Laufzeit noch verandert werden kénnen, z. B. um

zeitabhangige Randbedingungen zu formulieren.

e STDIN und STDOUT. Hierbei handelt es sich um Standard-Datenstréme fir die
Dateneingabe (Input) und -ausgabe (Output). Ein FORTRAN-Programm kann tber
diese Kanéle lesen und schreiben, ohne eine Datei 6ffnen zu missen. Unter UNIX,
Linux und Cygwin kann der Inhalt einer Datei durch < eingabedatei nach STDIN
geleitet werden. Die Ausgabe Uber STDOUT wird standardmafig an den Bildschirm

gesendet, kann aber auch durch > ausgabedatei in eine Datei umgeleitet werden.

1.3 Uberblick iber einige wichtige Subroutinen

Abb. 1.1 zeigt die modulare Struktur des FORTRAN-Programms TouGH2 und die
Trennung zwischen den Aufgaben des Kernprogramms und des EOS-Moduls (gestri-
chelt eingegrenzter Bereich). Die Zusammenstellung der Flussgleichungen und deren
Ldsung sind Teil des Kernprogramms. Dieses beschreibt den Systemzustand mit Hilfe
der Primérvariablen, benétigt aber zur Zusammenstellung der Flussgleichungen abge-
leitete physikalische Gréf3en, welche vom EOS-Modul in Form der Sekundérvariablen
geliefert werden. Das EOS-Modul kiimmert sich auch um die Ergebnisausgabe, die
EOS-spezifisch ist. Kernroutinen von TOUGH2 sind die Subroutinen cycIT, MULTT,
LINEQ und convER. cYCIT enthdlt die Zeitschrittschleife und ist deshalb eine wichtige
Stelle zur Einflhrung neuer Programmteile. Innerhalb der Zeitschrittschleife ist MmuLTI
dafir verantwortlich, die Flussgleichungen zusammenzustellen, die anschliel3end von

der Subroutine LINEQ gel6st werden. conveR schlief3t den Zeitschritt ab.
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Abb. 1.1  Struktur des Programms TOUGH2 (aus /PRU 99/).

1.4 Ubersicht tiber die neuen Prozessmodule

Die neuen Codeteile besitzen modularen Charakter und kénnen Uber die regulare
TOUGH2-Eingabe aktiviert und parametrisiert werden. Der bisherigen TOUGH2-Logik
folgend erfolgt die Aktivierung eines Moduls Uber ein Schlisselwort in der Eingabe, das
dem Namen des Datenblocks entspricht, und einem nachfolgenden, modulspezifischen

Satz an Eingabeparametern.

Tab. 1.1 gibt eine Ubersicht tiber die neu implementierten Module, ihre Funktion und
das zugehorige Schlisselwort. Neben den aufgefiihrten Prozessen wurden weitere
Funktionalitaten implementiert, fir die aber noch keine Anwenderschnittstellen einge-

richtet wurden, namlich

e Porositats- und Permeabilitatsdnderungen durch druckinduzierte Mikrorissoffnung,
e Anderungen der Gasviskositat und

e Anderung der Henry-Konstante fiir den Prozess der Gasldsung.

Diese Funktionalitaten mussen derzeit noch (ber Source-Code-Anderungen aktiviert

und mit Parameterwerten versehen werden. Sie werden in Kapitel 8 naher erlautert.

Wo diese Source-Code-Eingriffe zu erfolgen haben, wird in Kapitel 10 umrissen.



Tab. 1.1

Die neu implementierten Module

Die hochgestellten Zahlen an den Schlisselwoértern geben Beschrankungen an:

Y nur fur EOS7 und EOST7R, ? nicht fir Warmetransportrechnungen.

Modul-
name

Funktion

compP?

Konvergenz und Versatzkompaktion (siehe Kap. 2)

Bei Endlagern im Wirtsgestein Steinsalz ist die Konvergenz der Strecken und die
damit einhergehende Kompaktion des Salzgrusversatzes meist ein wichtiges
Element des Sicherheitskonzeptes. Das Modul COMP bewirkt eine Hohlraumre-
duktion, die zu einem Anstieg des Porendrucks flhrt. Die Kopplung zwischen
Mechanik und Hydraulik wird durch eine druck-, porositats-, temperatur- und
zeitabhangige Konvergenzrate erfasst. Gleichzeitig kann der Einfluss der Porosi-
tatsanderung auf Permeabilitat und Kapillardruck bertcksichtigt werden.

DEGRA

Zeitabhangige Permeabilitaten (siehe Kap. 3)

Technische Barrieren degradieren mit der Zeit, was unter anderem zu einer Ver-
anderung der Permeabilitat fuhrt. Mit dem Modul DEGRA kann die Permeabilitat
eines Materialgebietes mit einem Faktor multipliziert werden, der ab einem be-
stimmten Zeitpunkt linear von 1 auf einen Zielwert ansteigt.

CORRO

Korrosion (siehe Kap. 4)

Dieses Modul simuliert die Gasbildung aufgrund der Korrosion eisenhaltiger
Endlagerbehélter. Die Gasbildung wird durch die verfligbare Eisen- oder Was-
sermenge limitiert. In Abhangigkeit von der Korrosionsrate und der verfligbaren
Eisen- und Wassermenge wird eine Gaskomponente erzeugt. Das Wasser kann
aus dem Porenraum stammen oder aus einer vorgegebenen Wassermenge, die
an den Abfallbehalter gebunden ist.

PRLIM

Gasentweichen aus dem Modellgebiet (siehe Kap.5)

In Modellgittern, die blo3 die Grubenhohlrdume, aber nicht das Gebirge umfas-
sen, kann die Infiltration der Gasphase in das Gebirge nicht unmittelbar simuliert
werden. Das Modul PRLIM simuliert das Gasentweichen indirekt tber das Ab-
schneiden der Gasdriicke bei einem vorgegebenen Druckschwellwert fur die
Infiltration. Der damit einhergehende Massenverlust wird bilanziert.

VTEMP?

Veranderliches Temperaturfeld (siehe Kap. 8.1)

Warmeproduzierende Abfélle erhéhen im Endlager die Temperaturen und beein-
flussen dadurch mechanische und hydrodynamische Vorgénge. In Modellen, die
keinen Wéarmetransport simulieren, etwa weil das warmeleitende Gebirge im
Modellgitter nicht erfasst wird, kann das Modul VTEMP verwendet werden, um
eine zeitliche Temperaturentwicklungen vorzugeben.

RANGE

Gultigkeitsbereiche fir Primérvariablen und Reduzierung des Wasser-
dampfdrucks (siehe Kap. 6)

Das Modul RANGE fuhrt Giltigkeitsgrenzen fir die Primarvariablen Gasséatti-
gung und Laugenanteil ein. Der Laugenanteil kann auch konstant gehalten wer-
den, um ein Lésungsgleichgewicht mit dem Salzgestein zu simulieren. Durch die
Beschrankung der Gassattigung kann z. B. ein Wechsel von zweiphasigen zu
einphasigen Zustanden vermieden werden, der in TOUGH2 numerische Prob-
leme verursachen kann.

CNTRL

Allgemeine Programmsteuerung (siehe Kap. 7)
Dieses Modul enthalt verschiedene Optionen zur Programmsteuerung.




15 Neue, modulunabhangige Funktionalitaten

Es erfolgten verschiedene Anderungen des Ursprungscodes, die den neuen Prozess-

modulen nicht direkt zugeordnet werden konnen:

e Zur Berechnung der diffusiven Flisse verwendet TOUGH2 eine Tortuositat, die
sich aus einem materialspezifischen Faktor, der dem Eingabeparameter TOrRTO ent-
spricht, und einem sattigungsabhangigen Faktor zusammensetzt. Bei verschwin-
dender Phasensattigung wird die Tortuositat fir die betreffende Phase stets Null.
Hiermit versiegt auch der diffusive Fluss. Aus diesem Grund kann aus einem ent-
sattigten Element, das von flissigkeitsgesattigten Elementen umschlossen ist, kein
Gas diffusiv Uber die Flussigkeitsphase entweichen. Diese fehlende Gasdiffusion
kann physikalisch inkorrekt sein, wenn zwischen dem entséattigten Element und den
angrenzenden gesattigten Elementen in Wirklichkeit eine Interphasenflache exis-
tiert, Uber die das Gas geldst und diffusiv abtransportiert werden kénnte. TOUGH?2
betrachtet Gaslosung aber nur, wenn sich die Interphasenflache innerhalb eines
Elementes befindet und nicht, wenn sie zwischen zwei Elementen liegt. Das Tortu-
ositatsmodell von TOUGH2 wurde deshalb dahingehend verandert, dass bei Ein-
gabe eines negativen Wertes fur TorT0 der Absolutwert von TorTO0 als Tortuositét
verwendet wird. Somit ist die Tortuositat nicht mehr sattigungsabhéngig. Damit
kann auch bei weitgehend entsattigten Elementen ein diffusiver Abstrom von Gas

Uber die Flussigkeitsphase erreicht werden.

e Erzeugt das Newton-Raphson-lterationsverfahren einen Konvergenzfehler nach-
dem es in den vorherigen zwei Zeitschritten im ersten Anlauf (1TErR=1) konvergier-
te, so bricht der Ursprungscode die Berechnung ab. Dieser Mechanismus dient
dazu, stationdre Zustédnde zu identifizieren. Liegt namlich Stationaritat vor, so kon-
vergiert das Newton-Raphson-Iterationsverfahren bereits im ersten Anlauf und die
Zeitschritte werden durch die automatische Zeitschrittregelung solange hochgere-
gelt, bis es zu Konvergenzproblemen kommt. Beim Einsatz der neuen Prozessmo-
dule konnen jedoch temporare Gleichgewichtszustinde auftreten, bei denen die
Berechnung nicht unterbrochen werden soll, weshalb das genannte Abbruchkriteri-

um im modifizierten Code deaktiviert wurde.



e Die Anzahl der Materialgebiete war urspriinglich auf 27* beschrankt. Sie kann jetzt
durch eine geringfiigige Codeanderung, und zwar durch das Setzen des Parame-
ters MR in der Datei sizesmod.f, beliebig erhdht werden. Die Anzahl der Materialge-

biete muss dabei kleiner als (nicht kleiner gleich) MR sein.

e Uberschreitet die Anzahl der Elemente oder Elementverbindungen im TOUGH2-
Gitter die maximal zulassige GroRRe (MNEL bzw., MncoN), dann bricht TOUGH?2 jetzt

mit einer Fehlermeldung ab.

e Die Anzahl der Zeitschritte, nach dem ein Printout erfolgt, wird durch den Eingabe-
parameter McYPR im Block PARAM gesteuert. Wahrend mcypr durch Eingabe von
MCYPR = 0 im Ursprungscode auf 1 gesetzt wurde, erhalt er jetzt einen Wert von

10.000.000, wodurch die zeitschrittabhangige Ausgabe praktisch deaktiviert wird.
o Eine Ausgabe der aktuellen Zustéande erfolgt nun auch nach dem letzten Zeitschritt.

e Bei der Berechnung und Ausgabe der Massenbilanzen (Subroutine BaLLA) werden
nun Elemente mit Volumina gré3er 1E+40 ignoriert, da diese Elemente sich wie in-

aktive Elemente verhalten und daher nicht berticksichtigt werden sollten.

1.6 Kompilierung, Pre- und Postprocessing

Der vorliegende Code wurde in einer Cygwin-Umgebung mit dem FORTRAN-Compiler
gfortran entwickelt und getestet. Die Kompilierung erfolgte dabei auf folgende Weise:

gfortran -x £95 -o t2.exe -fdefault-integer-8 -fdefault-real-8
sizesmod.f saltrepmod.f grsmod.f t2cgl grs.f meshm.f t2f grs.f
ma28.f

Die einzelnen FORTRAN-Programme werden zusammen mit der Datei saltrep.mod,
also mit der Moduldeklaration fir das EOS-Modul SALTREP kompiliert, das sich der-
zeit noch in der Entwicklungsphase befindet. Durch die Kompilation wird die ausfihrba-

re Datei t2.exe erzeugt.

! Tatsachlich bestand urspriinglich eine Beschrankung auf 26 Materialgebiete. Beim 27. Materialgebiet

kam es im Ursprungscode zu einer unzuldssigen Uberschreitung von Array-Grenzen.



Ein Rechenlauf kann durch

t2.exe < inputfile > outputfile

angestof3en werden. Die Ein- und Ausgabe erfolgt also hauptsachlich tber die Kanale
STDIN und STDOUT. TOUGH2 bietet zudem die Mdglichkeit, einzelne Teile der Da-
teneingabe nicht Gber STDIN, sondern durch Dateien zu Ubergeben. Diese Vorge-
hensweise ist in /PRU 99/ beschrieben und wird hier nicht weiter erwahnt. TOUGH2
erzeugt neben der Ausgabe auf STDOUT verschiedene Dateien, z. B. mit Zeitreihen
fur lokale Zustande. Daruber hinaus bietet TOUGH2 bis auf die Erstellung einfacher

Gitter mit Hilfe des Gittergenerators MESHMAKER kein Pre- und Postprocessing an.

Die Dateneingabe fir die neuen Prozessmodule erfolgt Giber zusatzliche Datenblocke,
die Uber STDIN eingelesen werden. Ansonsten wurde das urspringliche Verfahren der
Dateneingabe und -ausgabe beibehalten. Wie im Standard-Code kénnen also die Ein-
gabeparameter auch als Dateien Ubergeben werden, wenn deren Namen mit dem
Schlisselwort des Datenblocks Ubereinstimmt und sie in dem gleichen Verzeichnis

liegen, in dem auch das Programm ausgefthrt wird.






2 Versatzkompaktion (Modul COMP)

2.1 Uberblick

Das Modul COMP berechnet fur ein Endlager im Wirtsgestein Steinsalz die Konver-
genz der Grubenraume und die dadurch hervorgerufene Kompaktion des eingebrach-
ten Salzgrusversatzes. Eine positive Kompaktionsrate verringert die Porositdt und
erhoht damit den Porendruck. Die Porendriicke wiederum wirken auf die Kompaktions-
rate Uber eine vom Anwender festgelegte funktionale Beziehung zuriick, den soge-
nannten ,Konvergenzansatz /NAV 13a/. Zusammen mit der Porositéat verandern sich

bei der Kompaktion auch die Permeabilitat des Versatzes und der Kapillardruck.

2.2 Physikalische Modelle

221 Porositatsanderung und Druckerhdhung

Die Konvergenz eines Hohlraumes mit dem Volumen V(t) wird durch die Differenzial-

gleichung
d Vit)=—K:-V (2.1
=V =-K-V(®) -

beschrieben, wobei K als Konvergenzrate bezeichnet wird. Vereinfachend wird
angenommen, dass jede Reduktion des Elementvolumens ausschlieBlich der Poren-
raumreduktion zuzuschreiben ist. Durch die Konvergenzrate K wird der gesamte Kon-
vergenzprozess gesteuert, ihr Wert muss also von allen wesentlichen Einflussgrof3en
abhangen. In den Code TOUGH2 wurde eine leicht modifizierte Version des in
INOS 05/ vorgestellten Konvergenzansatzes implementiert, der in /NAV 13a/ analysiert
und diskutiert wird. In diesem Konvergenzansatz wird die Konvergenzrate durch die

Gleichung
K = Kret* froc " fp fo  fe" fr (2.2)

definiert. Dabei ist K,..; eine noch ndher zu bestimmende Referenzkonvergenzrate. Die
weiteren Faktoren sind modifizierende Faktoren ohne Einheit, die im Folgenden naher

beschrieben werden.
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Referenzkonvergenzrate. Es wird angenommen, dass die Konvergenzrate eines
unversetzten Hohlraumes im Laufe der Zeit gegen einen festen Wert strebt, der
,Stationare Konvergenzrate“ genannt wird. Die Referenzkonvergenzrate K. ist die
stationdre Konvergenzrate, die sich an einem Referenzort in einem unversetzten
Hohlraum im Laufe der Zeit einstellen wirde, wenn ein konstanter Innendruck pper
(Referenzdruck) und eine konstante Gebirgstemperatur T,.r (Referenztemperatur)
herrschte. Es wird p..f = 1 bar angenommen. Die Referenzkonvergenzrate kann
z. B. aus lokalen Messungen im Grubenbau oder aus gebirgsmechanischen Rech-
nungen ermittelt werden. Ko ist ein vom Anwender materialspezifisch vorzuge-
bender Wert (siehe Eingabeparameter fiir das Modul COMP in Tab. 2.1).

Ortsabhéangigkeit. fi,. ist ein konstanter, ortsabhangiger Faktor, mit dem die Orts-
abhangigkeit der stationaren Konvergenzrate bericksichtigt werden kann. Diese
Ortsabhangigkeit wird insbesondere durch die Teufenabhangigkeit der Spannun-
gen und Temperaturen verursacht. Sie kann aber auch der Hohlraumgeometrie
oder lokalen Materialunterschieden in Wirtsgestein oder Versatz geschuldet sein.
Krer* fioc DESChreibt die stationare Konvergenzrate, die sich am jeweiligen Ort unter
Referenzbedingungen einstellen wirde. fi,. ist ein vom Anwender materialspezi-

fisch vorzugebender Wert.

Druckabhéngigkeit. Der Fluiddruck stitzt die Porenraume des Versatzes und re-
duziert die Konvergenzrate. Die Druckabhéngigkeit der Konvergenzrate wird durch
den Faktor f,, beschrieben, wobei angenommen wird, dass die Gebirgsspannungen

isotrop sind:

_ m
f, = (1 _M) * fiir p < pg, ansonsten f, = 0. (2.3)

DG ~Pref

Hierbei ist p der lokale Porendruck (fiir den hier der Gasdruck verwendet wird), pyer
der Referenzdruck, unter welchem K..f ermittelt wurde, und pg der Gebirgsdruck,
der am am Referenzort geherrscht hatte, wenn kein Hohlraum aufgefahren worden
ware. Man kann leicht Uberprufen, dass der Faktor f, und damit die Konvergenz-
rate fur p = pg Null wird und dass bei p = p..r keine Modifikation der Referenzkon-
vergenzrate erfolgt. m, und p; sind vom Anwender vorzugebende Werte. pyer

betragt wie oben ausgefihrt 1 bar.
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Stutzwirkung des Versatzes. Der Versatz baut mit fortschreitender Kompaktion

einen Stltzdruck gegenuber dem konvergierenden Gebirge auf. Der Faktor fg, fur

die Stutzwirkung des Versatzes durch

-m
fo(®, &) = [1 +%} fir ¢ < ¢, ansonsten f; =1, (2.4)
g T

beschrieben. Dabei ist ¢, die Referenzporositat, die unterschritten werden muss,
damit die Stutzwirkung des Versatzes einsetzt. Die Funktionen h(¢,¢.) und

g(¢, ¢.) werden durch die Gleichungen

2

h(@, ¢,) =h0+h1%+h2 (%) hy (%)

3

¢ ¢\’

@00 =90+ 915+ 92 ()
9($,¢br) = go G 192\

g1 =—1und g, = 0 erhalt man den betreffenden Ausdruck fur die Funktion f4 im

Konvergenzansatz von Stelte /BRU 85, NAV 13a, STE 85/. ¢, h;, g; und g, sind

vom Anwender vorzugebende Materialkennwerte. Zur Zeit wird im Code my = m,

gesetzt.

Zeitabhangigkeit. Nach der Schaffung eines unversetzten Hohlraumes néhert sich
dessen Konvergenzrate unter Referenzbedingungen nach und nach der Referenz-
konvergenzrate an. Die Konvergenzrate K, zum Zeitpunkt t = 0 wird ,initiale Kon-
vergenzrate genannt, wobei der Zeitpunkt t = 0 ein beliebiger Zeitpunkt nach Er-
zeugung des Hohlraums sein kann. Der allméahliche Ubergang der Konvergenzrate

vom initialen zum stationaren Wert wird durch den Faktor f; beschrieben, der durch

A

e =14 /v

mit

A=, (L_ 1)
- Kref f¢(¢0)

definiert wird. A, , K, und ¢, sind vom Anwender vorzugebende Kennwerte. Details

hierzu sind in /NOS 05/ und /NAV 13a/ zu finden.
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e Temperaturabhangigkeit. Das Kriechen des Gebirges reagiert sensibel auf Ande-
rungen der Gebirgstemperatur. Die Temperaturabhangigkeit der Konvergenzrate

wird durch den Faktor f; beriicksichtigt mit

I SN (S S A\ VA (S S
fT(T)_1+a eXp(R (Tref T))+1+a exp(R (Tref T)>

Hierdurch werden zwei Kriechprozesse mit unterschiedlichen Aktivierungsenergien

Q: und Q, eingefuhrt, die Uber den Parameter a gewichtet werden. T, ist die
Referenztemperatur des Gebirges am Referenzstandort, T ist die Gebirgstempera-
tur und R die universale Gaskonstante. Diese Gleichung wurde fir homogene
Temperaturverteilungen entwickelt. a, Q;, Q, und T..s Sind vom Anwender vorzu-

gebende Werte.

Uber diesen Konvergenzansatz hinaus kann im Modul COMP eine Porositat ¢;,, defi-

niert werden, unterhalb derer keine Kompaktion mehr stattfindet.

Verschwindet im Laufe der Versatzkompaktion die Gasphase (durch Advektion oder
Gaslosung), so kann dies negativen Einfluss auf die Zeitschrittweiten haben. Das liegt
daran, dass der Porendruck wegen der geringen Kompressibilitat des Wassers bereits
bei kleinen Porositatssenkungen sehr stark ansteigen kann, wenn vollsténdige
Sattigung vorliegt. Bei einer solch hohen Sensitivitat des Systems gegenliber Porosi-
tatsanderungen verliert die Porositat ihren Wert als Steuerungsgrof3e fiur den hydro-
mechanischen Prozess der Kompaktion. Aus diesem Grund wird die Porositats-
anderung im Bereich kleiner oder verschwindender Gassattigungen abgeschaltet und
stattdessen nur noch eine Druckerhdhung vorgenommen. Die Druckerhthung ent-
spricht derjenigen, die bei einer elastischen Kompression von Wasser bei der vorgege-
benen Konvergenzrate entstiinde. Diese Vorgehensweise ist streng genommen nicht
mehr massenerhaltend. Die entstehenden Massenerhaltungsfehler dirften jedoch fur

die meisten Anwendungen vernachléassigbar sein.

2.2.2 Permeabilitdtsanderung

Es gibt kein allgemein guiltiges Gesetz zur Beschreibung des Zusammenhangs zwi-
schen der Porositat und Permeabilitat poroser Medien. Fur Salzgrus wurden in experi-
mentellen Untersuchungen Korrelationen beobachtet, die abschnittsweise durch Po-

tenzfunktionen beschrieben werden kénnen /KRO 09/. Wegen der Bedeutung von
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Salzgrusversatz bei der Endlagerung in Steinsalz wurden als Porositats-Permeabilitats-
Beziehung abschnittsweise definierbare Potenzfunktionen eingefiihrt. Die Permeabilitat

wird dabei als isotrop angenommen. Es kdénnen bis zu 6 Potenzfunktionen der Form

k = a; P

definiert werden, wobei k die Permeabitat und ¢ die Porositat bezeichnet. a; und b;
sind Anpassungsparameter fir die i-te Potenzfunktion. Die Porositatsgrenzen, bis zu
denen die einzelnen Potenzfunktionen gltig sind, werden durch die Schnittpunkte der
benachbarten Potenzfunktionen i und i + 1 bestimmt (1 < i < 5). Die Porositatswerte
an diesen Schnittpunkten missen eine absteigende Reihe ergeben. Es besteht die
Moglichkeit, eine Porositat ¢,-, festzulegen, unterhalb derer die Permeabilitat auf O
gesetzt wird.

Kompaktiert eine versetzte Strecke, so reduziert sich der stromungswirksame Stre-
ckenquerschnitt. Grundsatzlich kénnte dies durch eine Korrektur der Interface-Flache
zweier verbundener Elemente erfasst werden. Um aber nicht in die Gitterdefinition ein-
zugreifen, wird die Korrektur in TOUGH2-GRS.00a stattdessen durch eine Reskalie-

rung der Permeabilitdt vorgenommen:

k ist hier die fiir die Flussberechnung verwendete Permeabilitét, V, das initiale Ele-
mentvolumen und V; das aktuelle, durch Konvergenz reduzierte Elementvolumen. Die
Reskalierung basiert auf der Annahme, dass die Konvergenz tberwiegend radial zur
Streckenachse verlauft und die relative Querschnittsflachenreduzierung somit anna-

hernd gleich der relativen Volumenreduzierung ist.

2.2.3 Anderung der Kapillardriicke

Bei einer Verringerung der Porositét ist bei konstanter Sattigung mit einer Erh6hung
des Kapillardrucks zu rechnen. Zur Beschreibung dieses Effektes kann die Leverett-
Funktion verwendet werden. Die Leverett-Funktion ermdglicht eine Skalierung der fur

einen Referenzzustand geltenden Kapillardruckkurve:

Pe(S) = PeolS) (%)a
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p. ist der Kapillardruck, der bei der Sattigung S, der Porositat ¢ und der Permeabiltat k

herrscht

. Dabei ist p., der von der Sattigung abhangige Kapillardruck fiir den Refe-

renzzustand, der durch die Porositat ¢, und die Permeabilitat k, gekennzeichnet ist.

Tab. 2.1  Eingabeparameter des Datenblocks COMP
In diesem Block sind nicht nur die Eingabeparameter fur den Kompaktionsprozess enthal-
ten, sondern auch die Parameter fiir die Porositats-Permeabilitatsbeziehung sowie fiir die
Leverett-Skalierung der Kapillardriicke. Porositats-Permeabilitatsbeziehungen und Leverett-
Skalierung sind also nur dann aktiv, wenn das Kompaktionsmodul verwendet wird.
Zeile | Spalte Inhalt Format | Einheit Bedeutung
1 1-5 Schlisselwort coMp A5 Schllsselwort
2 1-5 Materialname A5 Material, fir das Kompaktion aktiviert werden
soll. M kennzeichnet im Folgenden die Index-
nummer des Elements.
3 1-10 COMP_KREF (M) G104 [sec’] | Referenzkonvergenzrate K,

11-20 COMP_FLOC (M) G104 [1] Faktor f,,., um materialspezifische Abweichungen
der stationaren Konvergenzrate von der Refe-
renzkonvergenzrate festzulegen

21-30 COMP_PG (M) G104 [Pa] Gebirgsdruck pg, der am Referenzort geherrscht
hétte, wenn kein Hohlraum aufgefahren worden
waére

31-40 COMP_M (M) G104 [1] Exponent m,, zur Bestimmung des Faktors f,

41-50 COMP_PHIref (M) G104 [1] Versatzporositat ¢,, bei der die Stutzwirkung
beginnt

51-60 COMP_H1 (M) G104 [1] Parameter h; zur Bestimmung des Faktors f, fir
die Stiitzwirkung des Versatzes

61-70 COMP_G1 (M) G10.4 [1] Parameter g; zur Bestimmung des Faktors f;, flr
die Stutzwirkung des Versatzes

71-80 COMP_G2 (M) G104 [1] Parameter g, zur Bestimmung des Faktors f;, fir
die Stiitzwirkung des Versatzes

4 1-10 COMP_LAMBDAS (M) G10.4 [1] Parameter A, zur Quantifizierung des Konver-
genzfortschrittes zum Zeitpunkt t = 0

11-20 COMP_KO (M) G104 [sec’] | Initiale Konvergenzrate K, zum Zeitpunkt t = 0

21-30 COMP_A (M) G104 [1] Wichtungsfaktor a fiir die Kriechprozesse

31-40 COMP_Q1 (M) G10.4 [J/mol] | Aktivierungsenergie Q, fur Kriechprozess 1

41-50 COMP_Q2 (M) G10.4 [J/mol] | Aktivierungsenergie Q, fir Kriechprozess 2

51-60 COMP_TGREF (M) G104 [°C] Referenztemperatur T,; des Gebirges am Refe-
renzstandort

61-70 COMP_PHIMIN (M) G104 [1] Kleinste Porositét ¢;,,, die durch Kompaktion
erreicht werden kann. Unterhalb dieser Porositéat
wird die Konvergenzrate auf 0 gesetzt.
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Zeile | Spalte Inhalt Format | Einheit Bedeutung
5 1-10 COMP_LEVQ (M) 110 [1] Schalter fur die Leverett-Skalierung der Kapillar-
driicke (0 = aus, 1 = ein)
11-20 | COMP_LEVPERREF (M) G10.4 [m?] Referenzpermeabilitét k, fur die Leverett-
Skalierung
21-30 | COMP_LEVPHIREF (M) G10.4 [1] Referenzporositét ¢, fiir die Leverett-Skalierung
31-40 COMP_LEVEXP (M) G104 [1] Exponent a der Leverett-Skalierung
6 1-10 COMP_CUTOFF (M) G104 [1] Porositat ¢,—,, unterhalb derer die Permeabilitat
auf 0 gesetzt wird
7 1-10 COMP_NBRANCH (M) 110 [1] Anzahl der Teilabschnitte der Porositats-
Permeabilitats-Beziehung in denen ein Potenz-
gesetz herrscht
8 1-10 COMP_PERA (I,M) G1l0.4 [m3 Konstante a; fur das Potenzgesetz des i-ten
Teilabschnittes
11-20 COMP_PERB (I, M) G10.4 [m?] Konstante b; fiir das Potenzgesetz des i-ten
Teilabschnittes

Entsprechende Zeile fir alle Teilabschnitte einfligen.

Die Funktionen fiir die hdheren Porositatsbereiche missen stets

vor denen fiir die niedrigeren aufgefiihrt werden.

7+N 1-10 COMP_PERA (I, M) G1l0.4 [m3 S. 0.
N:= COMP_NBRANCH(M)
11-20 COMP_PERB (I, M) G10.4 [m?3] S. 0.
Ggf. Zeilen 2 bis 7+N fur alle kompaktierenden Materialgebiete wiederholen.
Letzte Leerzeile
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3 Zeitabhangige Permeabilitdtsdnderung (Modul DEGRA)

3.1 Uberblick

Die erwartete oder garantierte Lebensdauer von Verschlussbauwerken ist im Vergleich
zum Nachweiszeitraum eines Langzeitsicherheitsnachweises oft sehr kurz, so dass
man in der Sicherheitsanalyse von veranderlichen Materialeigenschaften ausgehen
muss. Bei Verschlussbauwerken, deren grundlegende Aufgabe darin besteht, den L6-
sungs- und Gasfluss zu begrenzen, ist vor allem die zeitliche Anderung der Permeabili-
tat von Interesse. Das Modul DEGRA (abgeleitet von ,barrier degradation®) gibt dem
Anwender die Mdglichkeit, fur ausgewahlte Materialgebiete zeitabhéangige Permeabili-
tatsanderungen vorzugeben. Dazu wird die Permeabilitat mit einem Faktor multipliziert
werden, der ab einem bestimmten Zeitpunkt linear von 1 auf einen Zielwert ansteigt.
Dass die Permeabilitat im Modul DEGRA lediglich zeitabhangig geandert wird, erklart
sich dadurch, dass man die vielfaltigen physiko-chemischen Ursachen von Permeabili-
tatsdnderungen im Rahmen eines allgemeinen Prozessmoduls nicht umfassend abbil-

den kann.

3.2 Physikalisches Modell

TOUGH2 beschreibt die Anisotropie der intrinsischen Permeabilitdt durch drei Perme-
abilitatskomponenten in Richtung der Koordinatenachsen. Diese Permeabilitaétskompo-
nenten werden im Datenblock ROCKS fir jedes Material definiert. Das Modul DEGRA

verandert diese Permeabilitdtskomponenten, indem es sie mit einer zeitabhangigen

Funktion
1 fir t<t;
t—t; 3
fi = 1+< )(F—l) fir t; <t<t,
=t

F fir t>t,

multipliziert. Zur ihrer Festlegung werden zwei Zeiten t; und t, mit 0 < t; <t, vorge-
geben, zwischen denen die Permeabilitdtsanderung stattfinden soll. Dartber hinaus

wird fur die Funktion ein Zielwert F festgelegt (siehe Eingabeparameter in Tab. 3.1).
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Tab. 3.1

Eingabeparameter des Datenblocks DEGRA

Zeile | Spalte Inhalt Format | Einheit Bedeutung

1 1-5 Schliisselwort DEGRA A5 Schliisselwort

2 1-5 Materialname A5 Name des Materials, das eine zeitabhéngige Per-
meabilitatsdnderung erfahren soll. M kennzeichnet
im Folgenden den Index des Materials, der Uber
den Materialnamen identifiziert wird.

2 6-15 DEGRA_T1 (M) G10.4 [sec] Anfangszeitpunkt der Permeabilitatsanderung t,

2 16-25 DEGRA_T2 (M) G10.4 [sec] Endzeitpunkt der Permeabilitatséanderung t,

2 26-35 DEGRA_F (M) G10.4 [1] Faktor F fir die Permeabilitat zum Zeitpunkt t,

Zeile 2 fur alle betreffenden Materialgebiete wiederholen.

Letzte ‘

Leerzeile
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4 Korrosion (Modul CORRO)

4.1 Uberblick

Die Korrosion eisenhaltiger Abfallbehélter ist eine wichtige Gasquelle im Endlager. Der
Korrosionsvorgang benotigt Wasser, das aus den Abfallbehaltern selbst oder aus dem
Porenraum des umgebenden Versatzmaterials stammen kann. Die Verfiigbarkeit von
Wasser kann deshalb bei weitgehend trockenen Verhaltnissen im Endlager zu einem

limitierenden Faktor fir die Gasbildung werden.

Zur Simulation des Korrosionsprozesses wurde das Modul CORRO entwickelt. Es er-
mdglicht, in ausgewahlten Materialgebieten Abfallbehalter zu platzieren, deren Eisen-
anteil den Korrosionsvorgang anstof3t. Der Korrosionsvorgang kommt zum Erliegen,
wenn in einem Element kein Eisen oder kein Wasser mehr zur Verfigung steht. Die
Komponente, die bei der Korrosion erzeugt wird, kann frei gewahlt werden, aber in der
Regel wird man hier die Hauptgaskomponente wahlen, die das verwendete EOS-
Modul einfuhrt.

Das fiur die Korrosion bendtigte Wasser kann wahlweise dem Porenraum oder einer
vom Anwender vorgegebenen Wassermenge innerhalb der Abfallbehélter (,Behalter-
wasser“) entnommen werden. Es kdnnen auch beide Wasserquellen fir die Korrosion
genutzt werden. Die an den Behélter gebundene Wassermenge kann grundsatzlich
auch dafiir verwendet werden, die Menge an korrosionsverfigbarem Wasser in der
Umgebung der Abfallbehalter fest vorzugeben. In diesem Fall muss der Verbrauch von

Porenwasser deaktiviert werden.

Das Modul CORRO unterscheidet nicht zwischen Gasen an der Behéalteroberflache
und den Gasen im Innern des Behélters. Es wird also angenommen, dass das im Be-
héalterinneren gebildete Gas relativ bald nach auf3en dringen kann. Das wére zum Bei-
spiel bei einer frihzeitigen Behdlterschadigung oder bei einer schnellen lokalen Korro-

sion (pitting corrosion) der Fall.
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4.2 Physikalisches Modell

Der Korrosionsvorgang findet in allen Elementen statt, fir die der Anwender eine posi-
tive Eisendichte® o, vorgibt. Der korrosionsbedingte Verbrauch von Porenwasser kann
vom Anwender ein- oder ausgeschaltet werden (siehe Eingabeparameter fir das Mo-
dul CORRO in Tab. 4.1).

Die Module EOS7 und EOS7R fihren die Komponente Lauge ein. Physikalisch gese-
hen beinhaltet diese Komponente Wasser, das der Korrosion zur Verfliigung gestellt
werden muisste. Das Modul CORRO reduziert daher bei Abwesenheit der Komponente
Wasser die Laugenkomponente. Um den Umfang dieser Reduktion zu bestimmen, wird

das Verhaltnis der in der Lauge enthaltenen Wassermasse zur Laugenmasse R,
verwendet®. Die Konstante Ry, entspricht der in Abschnitt 6.2 verwendeten gleichna-

migen Konstante.

Bei der Eisenkorrosion wird Wasserstoff gebildet, also ein Gas, das nicht mit der Gas-
komponente Luft der Module EOS7 und EOS7R Ubereinstimmt. Da es in EOS7 und
EOS7R nicht mdglich ist, weitere Hauptgaskomponente einzufiihren, kénnen in
TOUGH2-GRS.00a nun, wie im Abschnitt 8.2 geschildert, die Eigenschaften der Gas-
komponente verandert und z. B. an die von Wasserstoff angepasst werden. Dies ist
jedoch nicht zwingend erforderlich, und in manchen Problemféllen kann es sinnvoll
sein, andere Gaseigenschaften als die von Wasserstoff zu wahlen — zum Beispiel
wenn die im Endlager transportierten Gase Uberwiegend aus Luft bestehen. Wenn die
vom Anwender definierte Gaskomponente nicht Wasserstoff ist, so erzeugt das Modul

CORRO statt Wasserstoff die gleiche Stoffmenge dieser Gaskomponente.

Zur Festlegung der Umwandlungsreaktionen werden die Konstanten 7y 120 und 72 /pe
eingefiihrt, die das Stoffmengenverhaltnis zwischen generiertem Wasserstoff und kon-

sumierten Wasser bzw. Eisen festlegen. Fir die chemische Reaktion

3Fe + 4H20 — F9304 + 4H2

Bis auf die Dichte des Eisens im Behaltermaterial gz, bezeichnen alle in diesem Kapitel erwahnten
Dichten eine Masse pro Gitterelementvolumen.

Die im Folgenden verwendeten Indizes ,g“, ,w*, ,b“ und ,can® stehen fiir ,gas component®, ,water com-
ponent®, ,brine component® und ,canister*.
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ist
_ _ 4
Tz uzo = 1 Und Ty /pe = <.

Fur jedes Gitterelement bestimmt TOUGH2-GRS.00a die Dichten des Porenwassers
0w, des Behélterwassers p&", der Lauge g, und des Eisens pg.. Fur diese Dichten
missen in jedem Zeitschritt At die positiven Betrage Ag,,, Ao, Agy, und Agg. ermittelt
werden, um welche sich diese Dichten korrosionsbedingt vermindern. Im Gegensatz
dazu bezeichnet der ebenfalls positive Betrag Agy, die Erhéhung der Wasserstoffdich-
te durch den Korrosionsprozess. (Die durchgéngige Verwendung positiver Betrage fur
Dichteanderungen entspricht der numerischen Umsetzung im Code.)

Die Menge an Wasserstoff Agy,, die in einem Zeitschritt erzeugt wird, soll bei ausrei-
chender Verfugbarkeit von Wasser und Eisen durch die Korrosionsrate bestimmt und
ansonsten durch die verfugbare Wasser und Eisenmenge begrenzt werden. Hierzu
werden zunachst die H,-Mengen bestimmt, die sich einerseits aufgrund der Korrosions-
rate und andererseits aus einer vollstandigen Umsetzung des Wassers und Eisens
ergaben. Die generierte H,-Menge wird dann der kleinsten der ermittelten H,-Mengen
gleichgesetzt.

Wenn der Porenwasserverbrauch vom Anwender aktiviert wurde, betragt die H,-Menge

aus der vollstandigen Umsetzung des verfiigbaren Wassers Aggvai! H20

i 233 )
ApfyAitH20 — (g + Ry 1y - 0 + 052" o TH2/120

ansonsten

avail H20 _ can HH2
AQHZ = Qw
HH20

TH2/H20 -

Dabei sind puy, und py,o die molaren Massen von H, und H,O. Aus der vollstandigen

Umsetzung des vorhandenen Eisens ergabe sich die H,-Menge

avail Fe _ Hu2
Aoy, = Ore ———TH2/Fe-
Fe
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Bei ausreichender Verfugbarkeit von Wasser und Eisen ergabe sich anhand der aktuel-

len Korrosionsrate eine H,-Menge von

Aoz ® = c(S)gAt

Z:ez TH2/Fe » (4.1)

wobei g die pro Zeit verbrauchte Eisenmasse pro Elementvolumen bezeichnet. Der
Betrag von g errechnet sich aus der Korrosionsrate pco.., der korrosionswirksamen
Oberflache eines Behélters A.,,, der Anzahl der Behalter im Materialgebiet n,,,; und
der Dichte des Eisens im Behéltermaterial psiee; (Was bei Stahlbehaltern der Stahldich-

te entspricht) durch

_ KcorrAcanMmatPsteel

(4.2)
Vmat

Bis auf V,,,; sind alle Parameter, die g bestimmen, Eingabeparameter (siehe Tab. 4.1).
Das Volumen des Materialgebietes V,,,; ermittelt TOUGH2-GRS.00a automatisch aus

der Gitterbeschreibung.

Gleichung (4.1) beinhaltet den sattigungsabh&ngigen Faktor

0 fiir S < Sno corr
_ S— Sno corr .
c(S) = S S fir  Snocorr <SS < Stull corr
full corr — “no corr
1 far S= Sfull corr

der fur ein lineares Ausklingen der Korrosion im Sattigungsbereich zwischen Sg corr
und S, corr SOrgt. Hiermit kann, falls vom Anwender gewiinscht, eine vollstandige, kor-
rosionsbedingte Entsattigung verhindert werden. (Zur Begriindung dieser Wahl siehe
Kapitel 6.)

Aus den berechneten hypothetischen H,-Mengen kann nun die tats&chlich produzierte

H,-Menge errechnet werden:

— : avail Fe avail H20 rate
Aoy, = mln(AQﬂz ,Aoi; » Aot )
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Hiermit ergibt sich folgender Verbrauch an Wasser und Eisen:

HH20
Aow'™ = Aows

HH2 TH2/H20

UFe

AQpe = Agyy ——
Fe i HH2 TH2/Fe

Die Menge der tatsachlich erzeugten Gaskomponente (die nicht Wasserstoff sein

muss) kann direkt aus der erzeugten H,-Menge durch

U
Agg = AQHZﬁ

berechnet werden. Hierbei ist u, die molare Masse der tatsachlich erzeugten Gaskom-

ponente (siehe dazu Abschnitt 8.3.3).

Ist der Porenwasserverbrauch deaktiviert, so entspricht die insgesamt verbrauchte

Wassermenge dem Verbrauch an Behalterwasser:

AQ\%,an — AQ&(’)tal_

Ansonsten wird die insgesamt verbrauchte Wassermenge Aot zunéchst vom Behél-
terwasser, dann vom Porenwasser und schlief3lich von der Lauge abgezogen. Ist
Aototal < pcan ynd damit eine ausreichende Menge an Behalterwasser vorhanden, so

wird

A = A™, Mgy, =0 und Ag,=0

gesetzt. Kann der Wasserverbrauch nicht vom Behdlterwasser gedeckt werden, so
wird geprdift, ob die Hinzunahme der Wasserkomponente in der Flussigkeitsphase ge-

niigen wiirde, ob also Apft! < Ag&" + o&,. In diesem Fall wird

AoR" =0W",  Aow =Aew™ —of" und A, =0

gesetzt. Geniigt auch das nicht, weil Agftl > A& + o¢,, so muss auch die Laugen-

komponente angegriffen werden. In diesem Fall gilt

Ao — 03" — ow

Aoy = oF",  Agw=0w, und Ag,= R
w/b
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Tab. 4.1  Eingabeparameter des Datenblocks CORRO
Zeile | Spalte Inhalt Format | Einheit Bedeutung

1 1-5 Schliisselwort CORRO A5 Schltsselwort

2 1-5 Materialname A5 Material, in dem Korrosion statt-
finden soll. M kennzeichnet im
Folgenden die Indexnummer des
Elements.

3 1-10 CORRO_VC (M) 110 [1] Index der Komponente, die
produziert werden soll. Bei EOS7
ist dies der Index 3, bei EOS7R
in der Regel der Index 5.

3 11-20 CORRO_MoleVCperMoleH20 (M) G10.4 [1] Stoffmenge der gebildeten Gas-
komponente pro Stoffmenge an
umgesetztem Wasser (ry2/u20)

3 21-30 CORRO_MoleVCperMoleFE (M) G10.4 [1] Stoffmenge der gebildeten Gas-
komponente pro Stoffmenge an
umgesetztem Eisen (ry/r.)

3 31-40 | CORRO WaterMassPerBrineMass (M) G10.4 [1] Wassermasse pro Laugenmasse
(Rw/b)

3 41-50 CORRO_SteelDensity (M) G10.4 | [kg/m?] | Eisenmasse pro Volumen Behal-
termaterial (Pgteer)

4 1-10 CORRO_nCanister (M) G10.4 [1] Anzahl der Behalter im Material-
gebiet ()

4 11-20 CORRO_CanisterMass (M) G10.4 [kg] Eisenmasse pro Behélter

4 21-30 CORRO_CanisterSurface (M) G10.4 [m?] Behélteroberflache (4..,)

4 31-40 CORRO_WaterInCanister (M) G10.4 [kg] Zusétzlich Wassermasse pro
Behalter (,Behalterwasser”)

4 41-50 CORRO_CorrRate (M) G10.4 | [um/a] | Korrosionsrate (tcor)

5 1-10 CORRO_SnoCorr (M) G10.4 [1] Wassersattigung, unterhalb derer
keine Korrosion mehr stattfindet

5 11-20 CORRO_SfullCorr (M) G10.4 [1] Wassersattigung oberhalb derer
die volle Korrosionsrate ange-
setzt wird

5 21-30 IConsPoreWater 110 [1] Schalter, der bestimmt, ob neben
dem zusétzlichen Behélterwas-
ser auch Porenwasser ver-
braucht werden soll (1: ja,

0: nein)

Zeile 2 bis 5 fur alle betreffenden Materialgebiete wiederholen.

Letzte ‘

Leerzeile
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5 Gasentweichen aus dem Modellgebiet (Modul PRLIM)

5.1 Uberblick

Gasbildung und Konvergenz fihren meist zu einer Porendruckerhdhung im Endlager.
Néahert sich der Gasdruck im Endlager den im angrenzenden Gebirge herrschenden
minimalen Hauptspannungen, so kénnen sich dort neue, mikro- oder makroskopische
Porenrdume o6ffnen, die eine Gasinfiltration in das Gebirge ermdglichen. Dieser Vor-
gang fuhrt zu einer Verlangsamung des Gasdruckanstiegs und eventuell sogar zu einer

Begrenzung des Gasdrucks im Endlager.

Das Modul PRLIM simuliert diesen Vorgang in vereinfachter Weise. Voraussetzung fur
die Anwendung des Moduls ist, dass das infiltrierte Gebirge nicht Teil des Modellgebie-
tes ist. Der Gasverlust, der durch die Migration des Gases ins Gebirge entsteht, wird
durch eine Kappung des Gasdrucks erreicht, wenn dieser einen bestimmten Grenz-
druck Uberschreitet. Die Kappung des Gasdrucks bewirkt bei Anwesenheit einer Gas-
phase einen Massenverlust der nicht-kondensierbaren Gaskomponenten. Uber die so

verloren gegangene Gasmenge wird zu Ausgabezwecken buchgefihrt.

5.2 Physikalisches Modell

Die Kappung des Gasdrucks erfolgt bei einem Druckschwellwert, der sich an der mini-
malen Hauptspannung o,,;, orientiert. Zur Berechnung der minimalen Hauptspannung
wird vereinfachend angenommen, dass sie linear von der Teufenlage (Tiefe) z ab-

hangt, und zwar auch in der Nahe der Hohlraumkonturen:

dgmin
Omin = Ominref T (Z - Zref) dz

Ominref ISt hier die minimale Hauptspannung, die in der Referenzteufe z = z.¢ herrscht

und doni,/dz ist der vertikale (positive) Gradient der minimalen Hauptspannung. So-

WOh! Gpin ref @IS @auch z.e¢ Und doy,i,/dz sind Eingabeparameter (siehe Tab. 5.1).

Gebirgsspannungen sind auf mikroskopischer Skala heterogen. Das hat zur Folge,
dass die Offnung von Mikrorissen bereits bei Gasdriicken erfolgen kann, die etwas
unterhalb der makroskopisch gemessenen minimalen Hauptspannung liegen. Auf der

anderen Seite kann die Zugfestigkeit des Gesteins bewirken, dass eine nennenswerte
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Bildung sekundarer Porenraume erst bei Porendriicken stattfindet, die tGber der mini-
malen Hauptspannung liegen. Um solche Effekte berlicksichtigen zu kénnen, wird der

Druckschwellwert flr die Gasinfiltration penry relativ zur minimalen Hauptspannung mit

Hilfe eines Differenzdrucks 44, angenahert:

Pentry = Omin — Agiiar-

Der Parameter Ag;,; ISt €in Eingabeparameter und kann materialspezifisch festgelegt

werden.

Tab. 5.1  Eingabeparameter des Datenblocks PRLIM

Zeile Spalte Inhalt Format | Einheit Bedeutung

1 1-5 Schliisselwort PRLIM A5 Schlisselwort

2 1-10 PRLIM_ZREF G10.4 [m] Zeet

2 11-20 PRLIM P G10.4 [Pa] Oumin,re

2 21-30 PRLIM DPDZ G10.4 [Pa/m] A0 min

dz

3 1-5 Materialname A5 Material, fir das eine Drucklimitierung erfolgen
soll. M kennzeichnet im Folgenden die Index-
nummer des Materials.

3 6-15 PRLIM POFFSET (M) G10.4 [Pa] Agitat

Zeile 3 fur alle betreffenden Materialgebiete wiederholen.

Letzte l l Leerzeile ‘ ‘ ‘
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6 Begrenzung von Priméarvariablen (Modul RANGE)

6.1 Uberblick

Je nach Problemstellung kann es sinnvoll sein, die Wertebereiche der Primarvariablen
einzugrenzen. Ein Beispiel hierfir ist die Beschrankung des Sattigungsbereiches auf
das offene Intervall ]0; 1[, durch die man eine Anderung der Phasenanzahl verhindert,
die in TOUGH2 Konvergenzprobleme verursachen kann. Es kann ebenfalls win-
schenswert sein, die Laugensattigung auf das Intervall [0; 1] zu beschranken, weil
TOUGH2 die Entwicklung fehlerhafter Laugensattigungen >> 1 nicht Uberprift und un-
terbindet.

In vielen Fallen wird man eine Begrenzung der Primarvariablen Gassattigung durch
eine geeignete Wahl physikalischer Modellparameter bewirken kénnen. Beispielsweise
lassen sich zweiphasige Zustande relativ wirkungsvoll durch Angabe einer residualen
Sattigung in der Funktion fUr die relative Permeabilitat erzielen. Auch durch Kapillar-

driicke kann man verhindern, dass Gitterelemente vollstandig entsattigen.

Ein Wechsel der Phasenanzahl lasst sich auf diese Weise allerdings nicht sicher ver-
meiden. Eine Gasphase kann beispielsweise auch dann verschwinden, wenn die rela-
tive Gaspermeabilitat Null ist, denn es ist moéglich, dass die Gaskomponente der Gas-
phase durch Gaslésung entzogen und in der Flissigkeitsphase abtransportiert wird.
Auch eine immobile Flissigkeitsphase kann durch Evaporation und Gasphasentrans-
port verschwinden. Es kann also trotz guter Modellparametrisierung zu einer Uber-
schreitung der gewinschten Sattigungsbereiche kommen. In diesem Fall greift das
Modul RANGE.

Im Modul RANGE kdnnen Minimal- und Maximalwerte fir die in EOS7 und EOS7 defi-
nierten Primarvariablen Gasséattigung und Laugenanteil vorgegeben werden. Der Gil-
tigkeitsbereich fur die Gassattigung wird vom Anwender durch die Eingabeparameter
RANGE_SGmin und RANGE SGmax definiert und fiir den Laugenanteil durch die Eingabe-
parameter RANGE xBmin Und RANGE xBmax (siehe Tab. 6.1). Uberschreiten die Pri-
marvariablen diese Grenzen, so werden sie vom Modul RANGE beschnitten, und zwar
ohne Riicksichtnahme auf etwaige Massenverluste. Diese MalRnahme sollte deshalb
nur in seltenen Fallen greifen. Sie dient dazu, schwerwiegendere numerische Proble-

me zu verhindern.
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Das Modul RANGE beinhaltet dartiber hinaus einige massenerhaltende Mechanismen,

die eine Uberschreitung der Priméarvariablengrenzen verhindern sollen. Zum einen

kénnen bei verschwindender Flussigkeitssattigung Dampfdruck und die Eisenkorrosi-

onsrate heruntergeregelt werden; zum anderen kann bei verschwindender Gassatti-

gung die kompaktionsbedingte Porositdtsdnderung angehalten werden:

Die Reduzierung des Sattigungsdampfdruckes verhindert bei fast vollstandig tro-
ckenen Elementen einen weiteren Wasserentzug durch Evaporation, denn mit
verringertem Sattigungsdampfdruck reduziert sich auch die Wassermasse in der
Gasphase. Der Anwender kann einen Gassattigungsbereich angeben, in dem der
Sattigungsdampfdruck linear auf 0 heruntergeregelt wird. Dieser Bereich wird durch
die Eingangsparameter RANGE PS_SGmax UNd RANGE PS SGmin bestimmt. Bei Gas-
sattigungen Uber RANGE PS sGmax liegt kein Wasserdampf mehr in der Gasphase

Vor.

Soll das System in einem zweiphasigen Zustand gehalten werden, dann sollte der
Wert von RANGE PS SGmax Kleiner 1 sein. Aber auch wenn man einphasige Zu-
stande erlauben mdchte, kann eine Reduzierung des Sattigungsdampfdruckes
sinnvoll sein. EOS7 und EOS7R kennen namlich keine wasserdampffreien Zustéan-
de, so dass Wasser auch aus vollstandig entsattigten Elementen diffusiv oder ad-
vektiv in Form von Wasserdampf entfernt werden kann.* Dies fiihrt zwangslaufig zu

Massenbilanzfehlern und einer drastischen Reduzierung der Zeitschrittweiten.

Die konvergenzbedingte Reduzierung des Porenraumes, die durch das Modul
COMP gesteuert wird, kann ein Verschwinden der Gasphase zur Folge haben, weil
die konvergenzbedingte Druckerh6éhung sowohl die Gaslésung als auch den advek-
tiven Gastransport fordert. Ein Verschwinden der Gasphase fuhrt zu unerwinscht
Effekten, wenn das Modul RANGE eine positive Untergrenze fir die Gassattigung
vorgibt. Das Modul RANGE erzeugt in diesem Fall erhebliche Massenbilanzfehler,
weil es die Gassattigung immer wieder auf den durch RANGE Sgmin festgelegten
Wert hochsetzt. Um dies zu verhindern, wurde eine untere Gassattigungsgrenze
eingefihrt, unterhalb derer der Kompaktionsvorgang nur noch eine Druckerhéhung

erzeugt und dabei Porositat und Gassattigung unverandert lasst. Diese Druckerho-

* Die vollstédndige Entsattigung beschreibt in den Modulen EOS7 und EOS7R den Zustand, in dem die

Flussigkeitsphase gerade eben verschwindet oder sich gerade eben bildet. Somit herrscht in diesem
Zustand der Sattigungsdampfdruck.
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hung bewirkt einen kleinen Massenbilanzfehler fir die nicht-kondensierbaren Gas-

komponenten, der bei den meisten Problemstellungen vernachlassigbar sein durfte.

Erganzend zu diesen Funktionen des Moduls RANGE kann der Anwender im Modul
CORRO durch Setzen der Parameter CORRO SnoCorr und CORRO SfullCorr einen
Bereich fir die Flussigkeitssattigung vorgeben, in dem die Korrosion linear auf Null
heruntergeregelt wird. Dies verhindert eine vollstandige Entséttigung durch Korrosion.

Die Beziehungen zwischen den genannten Sattigungsgrenzen sind in Abb. 6.1 darge-

stellt. Sie sind bei der Wahl der Eingabeparameter zu beriicksichtigen.
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Abb. 6.1 Beziehung zwischen den verschiedenen Sattigungsgrenzwerten zur

direkten und indirekten Steuerung der Gassattigung.

Mit dem Modul RANGE kann der Laugenanteil auf einem konstanten Wert gehalten
werden, um die Einstellung einer Gleichgewichtskonzentration fir die Lésung und Fal-
lung von NacCl zu simulieren. Die Gleichgewichtskonzentration wird tGiber den Eingabe-
parameter RANGE_EQ xbr definiert, der den angestrebten Laugenanteil darstellt. Uber-
steigt oder unterschreitet der Laugenanteil den vorgegebenen Wert, so wird er auf
RANGE EQ Xbr zuruickgesetzt. Gleichzeitig wird die Flissigkeitssattigung so verandert,

dass die Summe der Wassermassen in den Komponenten ,Wasser“ und ,Lauge“ er-
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halten bleibt. (Die Komponente ,Lauge® enthalt physikalisch gesehen ebenfalls Was-
ser). Die Vorgabe einer Gleichgewichtskonzentration kann derzeit nur fir das gesamte
Modellgebiet erfolgen, weshalb die Parametrisierung im Modul RANGE angesiedelt
wurde. Fir die Weiterentwicklung des Codes wére eine Einflihrung materialspezifi-
scher Gleichgewichtseinstellungen in einem separaten Modul sinnvoll.

Tab. 6.1  Eingabeparameter des Datenblocks RANGE

Zeile | Spalte Inhalt Format Einheit Bedeutung
1 1-5 Schliisselwort RANGE A5 Schlusselwort
2 1-10 RANGE restrictXb G10.4 [1] 1 aktiviert die Begrenzung der Laugen-
sattigung, O deaktiviert sie
2 11-20 RANGE XBmin G10.4 [1] Untere Grenze der
Laugensattigung

2 21-30 RANGE XBmax G10.4 [1] Obere Grenze der Laugensaéttigung

3 1-10 RANGE equilibrateXb G10.4 [1] 1 aktiviert das Losungsgleichgewicht fir
Salz fiir alle Elemente, O deaktiviert es

3 11-20 RANGE_EQ_ Xbr G10.4 [1] Massenanteil der Lauge im Gleichge-

wichtszustand
3 21-30 RANGE EQ G10.4 [1] Verhéltnis von Laugenmasse zur enthal-
BrineMassPerWaterMass tenen Wassermasse
=1/ Ry
4 1-10 RANGE restrictSg G10.4 [1] 1 aktiviert die Begrenzung der Gassatti-
gung, 0 deaktiviert sie

4 11-20 RANGE SGmin G10.4 [1] Untere Grenze der Gassattigung

4 21-30 RANGE SGmax G10.4 [1] Obere Grenze der Gassattigung

5 1-10 RANGE reducePs G10.4 [1] 1 aktiviert die Begrenzung des Satti-
gungsdampfdruckes, 0 deaktiviert sie

5 11-20 RANGE _PS SGmin G10.4 [1] Untere Grenze der Gassattigung

5 21-30 RANGE PS SGmax G10.4 [1] Obere Grenze der Gassattigung

6 1-10 COMP_SGmin G10.4 [1] Gasséttigung, unterhalb derer keine

Kompaktion mehr stattfindet
Letzte Leerzeile
6.2 Physikalisches Modell des Lésungsgleichgewichts

In den EOS-Modulen EOS7 und EOS7R besteht die Flussigkeit Uberwiegend aus den
Komponenten Wasser und Lauge. Der Massenanteil geléster Gase und Radionuklide
ist in der Regel sehr gering. Die Komponente Lauge muss man sich als eine aus Was-
ser und gel6sten Salzen zusammengesetzte Flissigkeit denken. Insofern wird die tat-
sachlich vorhandene Wassermasse in der Regel die Masse der Komponente Wasser

ubersteigen. Ein System, das aus den Komponenten Wasser und Lauge zusammen-
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gesetzt ist, ist im Grunde wiederum eine Lauge, namlich eine verdiinnte. Der Begriff

.Lauge* verweist im Folgenden jedoch immer auf die Komponente dieses Namens.

Das Lésungsgleichgewicht wird im Modul RANGE (iber die Angabe eines einzustellen-
den Laugenanteils X, ' definiert. Wenn die im Datenblock SELEC definierte Laugen-
komponente eine unter Referenzbedingungen gesattigte Lauge ist, gilt unter Referenz-
bedingungen qu = 1. In SELEC sollte nach Mdglichkeit keine untersattigte Lauge

angegeben werden, damit man X;* < 1 wahlen kann.

Selbst wenn der Zustand X;, = 1 unter Referenzbedingungen eine Gleichgewichtskon-
zentration darstellt, kann er bei abweichenden Bedingungen durchaus eine unter- oder
Ubersattigte Lauge kennzeichnen. Insofern muisste der Gleichgewichts-Laugenantell
ng eigentlich eine temperaturabhangige GréRe sein. Zurzeit kann im Modul RANGE
jedoch nur ein konstanter Laugenanteil X{jq vorgegeben werden. Somit wird angenom-
men, dass die Gleichgewichtskonzentration nicht von der Temperatur abhangt, was fur
NaCl-Lésungen weitgehend zutrifft, bei anderen Salzen jedoch anders sein kann.

Es wird weiterhin angenommen, dass die Einstellung des L&sungsgleichgewichtes ein
annahernd isobarer und isothermer Prozess ist. Damit kdnnen die Primérvariablen
Temperatur und Druck unveréndert bleiben. Passt man die Priméarvariable Laugenan-
teil an, so muss auch die Priméarvariable Sattigung geandert werden, um die Masse
des physikalisch vorhandenen Wassers zu erhalten, also des Wassers in den Kompo-

nenten Wasser und Lauge.

Die folgende Betrachtung bezieht sich auf ein Gitterelement mit Volumen V und Porosi-
tat ¢. Die nachfolgend verwendeten tiefgestellten Indizes ,w*, ,b“ und ,wb* stehen fir
,water” (Komponente Wasser), ,brine” (Komponente Lauge) und ,water in brine“ (Was-
ser in der Komponente Lauge). Der hochgestellte Index i = 0 bezeichnet den anfangli-
chen Ungleichgewichtszustand, i = 1 den Zustand, nachdem der Laugenanteil auf den

Gleichgewichtswert X, gesetzt wurde. Es ist also X1 = X}

Die Fliissigkeitssattigung errechnet sich aus dem Verhaltnis des Wasservolumens V!

und Laugenvolumens Vbi zum Porenvolumen V¢ durch

Vi + Vi

St=
Ve
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Die Wasserkomponente nimmt das Volumen

i
Somy
VV& = —_—

Pw

und die Laugenkomponente das Volumen

. mi
yl=—2,
Po
ein, wobei p,,, p, die Dichten von reinem Wasser und reiner Lauge unter den herr-
schenden Druck- und Temperaturbedingungen sind und mi, und m{, die Massen der

Wasser- und Laugenkomponente. Durch Substitution der Volumina erhalt man aus

diesen drei Gleichungen

my | my

St ow Py

—_=— 6.1
Pw Py

St ist die zu ermittelnde Sattigung, fiir den einzustellenden Zustand X, = 1. Bis auf S1,
ml, und m{ kénnen alle GroRen in TOUGH?2 direkt ermittelt werden. Es miissen somit

nur noch die Massen m}, und mj bestimmt werden.

Zu diesem Zweck wird zunachst eine Gleichung fiur den Massenerhalt des Wassers

formuliert:
md, + mdy, =ml, +ml, . (6.2)

Dabei soll sich die in der Komponente ,Lauge” enthaltende Wassermasse mévb aus der

Laugenmasse m{ durch die Beziehung
My = Ryyyp M, (6.3)
ergeben. R,,, bezeichnet die implizit in der Laugenkomponente enthaltene Wasser-

masse pro Laugenmasse. Da die Laugenkomponente durch ein Massenverhaltnis von

Wasser und Salz definiert wird, ist R,,, eine konstante Gro3e. (Die Konstante R,

34



muss auch im Modul CORRO angegeben werden.) Fur die Masse der Wasserkompo-

nente ergibt sich mit den Gleichungen (6.2) und (6.3)
So dass Gleichung (6.1) zu

Sl m&, + Rw/b mg + mll) (p_w Rw/b)

2 _ Pb_
S0 m0 4+ Pw 0
W ipp P

umgeformt werden kann. Zur Bestimmung von mj, wird die Naherung

M

Xt =—7""— 6.5
b7 ml +mi, (6:9)
verwendet, die aul3er Acht lasst, dass aulRer der Wasser- und Laugenkomponente

auch geldste Gaskomponenten anwesend sein kdnnen. Aus (6.4) und (6.5) ergibt sich

Xﬁ(mf,’v + Rw/bmg)
1+ X Ry — Xp

mg = (6.6)

Mit Hilfe von (6.4) und (6.6) sowie der Beziehungen
mi, = VSipt(1 —Xi)
und
mi = VpSipixt
ergibt sich fur die Sattigung nach Einstellung des Gleichgewichts
i (1= X0 + Ry X9) (1 - X4 + B x1)

si=35 Ph 7 (6.7)
(1-x2+ ’;—:Xg) (1= XE + Ry pX2)

Grundsatzlich konnten hierdurch Sattigungen S > 1 entstehen, was physikalisch eine
PorenraumvergréRerung zur Folge hatte, durch die sich dann aber wieder S = 1 ein-

stellen wirde. Fir die Sattigung wird daher eine obere Grenze von 1 festgelegt.
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Erst der Umstand, dass es bei der Salzlésung zu einer Volumenanderung der Flissig-
keit kommt, erfordert eine Anpassung der Sattigung. Hatte namlich die Losung von

Salz in Wasser keinen Einfluss auf das Volumen der Flussigkeit, so galte

Mwb _
Vd)S pW'

Da aber per Definition auch

mb_

ist, galte damit

R __ mwb_pw
b— " —
! mp Pb

und somit ware nach Gleichung (6.7) St = S°.

Die Konstante R, lasst sich aus den Konzentrationsangaben der Laugenkomponente

ermitteln. FUr die mdglichen Konzentrationsangaben

m
= m—s (Masse Salz pro Masse Lauge)
b
m
¢, =— (Masse Salz pro Masse Wasser)
mW
n
c3 = V_S (Stoffmenge Salz pro Volumen Wasser)
w
n
Cy = V—S (Stoffmenge Salz pro Volumen Lauge)
b

berechnet sich R, ,, durch

Rw/b=1_C1
1
Rw/b=1_1+cz
C3
Rw/b=1_
Pw
MS+C3
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M;
Ryp=1- E%
wobei mg die Salzmasse, V,, und 1}, das Wasser- und Laugenvolumen, p,, und p, die
Wasser- und Laugendichten unter Referenzbedingungen und M, die molare Masse des

Salzes sind.
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Allgemeine Programmsteuerung (Modul CNTRL)

Das Modul CNTRL enthélt Parameter zur allgemeinen Programmsteuerung. Die Steue-

rung betrifft das Konvergenzverhalten, die Zeitschrittweitenregelung, das réaumliche

Gewichtungsverfahren und die Ergebnisausgabe. Im Einzelnen fihrt das Modul

CNTRL folgende Funktionalitaten ein:

Konvergiert das Newton-Raphson-Iterationsverfahren zehnmal hintereinander im
ersten Anlauf (1TErR=1), S0 interpretiert der urspringliche Code dies als Ausdruck
eines stationaren Zustandes. Die Berechnung wird damit abgebrochen. Durch die
neuen Prozessmodule kann es jedoch sein, dass das System zu einem spateren
Zeitpunkt wieder instationar wird. Das Modul CNTRL fuhrt deshalb die Méglichkeit
ein, das genannte Abbruchkriterium zu deaktivieren. Hierzu setzt man den Einga-

beparameter cNTRL_sTor10 auf Null (siehe Eingabeparameter in Tab. 7.1).

Die Ergebnisausgabe in die Dateien FOFT, COFT und DOFT erfolgt in der Regel in
jedem Zeitschritt. Dies kann bei umfangreichen Rechnungen mit vielen Zeitschritten
sehr groRe Ausgabedateien erzeugen, zumal die Anzahl der Ausgabeparameter
gegenlber dem Ursprungscode erhtht wurde. Wird der ganzzahlige Parameter
CNTRL IOFT im Modul CNTRL auf einen Wert grof3er O gesetzt, so erfolgt die Aus-
gabe im ersten und letzten Zeitschritt, sowie in allen Zeitschritten, die durch

CNTRL_IOFT ohne Rest teilbar sind.

Die Subroutine muLTI berechnet raumliche Mittelwerte von Elementeigenschaften
und Elementzustanden, indem sie eine Wichtung anhand der Interfaceabstéande b1
und b2 vornimmt, welche Teil der Gitterbeschreibung sind. Wird der Eingabepara-
meter cNTRL_voLwW im Modul CNTRL auf 1 gesetzt, so wird nicht mehr nach den In-
terfaceabstanden p1 und p2 gewichtet, sondern nach der dritten Wurzeln der Ele-
mentvolumina. Diese Option wird verwendet, wenn die Interfaceabstadnde p1 und
D2 so verandert wurden, dass die hydraulische Bedeutung der betreffenden Ele-
mente durch eine Abstandswichtung nicht mehr richtig erfasst werden kann. Die
Interfaceabstande kénnen z. B. gedndert worden sein, um bei schiefwinkligen Git-
terelementen die in TOUGH2 erforderliche Orthogonalitdt zwischen Zentrumsver-

bindung und Interfaceflache zu gewéhrleisten (siehe /NAV 11/).

In der Regel verschlechtert sich das Konvergenzverhalten der Newton-Raphson-
Iteration mit zunehmender Zeitschrittweite nur allméhlich. Die automatische Zeit-

schrittweitenregelung von TOUGH?2 ist an diese Situationen gut angepasst und
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sorgt daflr, dass konvergenzkritische Zeitschrittweiten nur langsam angenéhert
werden. Hierdurch wird die Zahl der zu verwerfenden Zeitschritte klein gehalten.
Die Meidung konvergenzkritischer Zeitschrittweiten gelingt umso schlechter, je
plotzlicher sich das Konvergenzverhalten mit zunehmender Zeitschrittweite ver-
schlechtert. Hierdurch h&aufen sich die Zeitschritte, die verworfen und wiederholt
werden mussen, was sich negativ auf die Gesamtrechenzeit auswirkt. Um dieses
Problem abzumildern, kdnnen nun durch Vorgabe eines positiven, ganzzahligen
Wertes fur den Eingabeparameter cNTRL avoIDDT alle Zeitschrittweiten, die zu

Konvergenzfehlern fuhrten, cNTRL _avoIDDT Zeitschritte lang gemieden werden.

e Das iterative Verfahren zur Bestimmung der Primarvariablen in der Subroutine
StateChanges (siehe Anhang 10.1.2.2) verwendet verschiedene Abbruchkriterien,
die durch das Modul CNTRL festgelegt werden. Ist eines dieser Abbruchkriterien
erfillt, so induziert statechanges eine Wiederholung des Zeitschrittes mit vermin-
derter Zeitschrittweite. Die Abbruchkriterien werden durch die Eingabeparameter
CNTRL MAXDP, CNTRL MAXITER und CNTRL MAXRELERR festgelegt (siehe Tab. 7.1).
CNTRL_ MAXDP ist die grof3te absolute Druckanderung, die durch stateChanges er-
folgen darf. cNTRL MAXITER ist die erlaubte HOchstzahl an Iterationen zur Approxi-
mation der neuen Primarvariablen (Standardwert ist 4). CNTRL MAXRELERR be-

schreibt den maximalen relativen Massenbilanzfehler (Standardwert ist 1E-5).

Tab. 7.1  Eingabeparameter des Datenblocks CNTRL

Zeile | Spalte Inhalt Format Einheit Bedeutung
1 1-5 Schliisselwort CNTRL A5 Schlusselwort
2 1-10 CNTRL_STOP10 110 [1] 1: Berechnung stoppt nach 10 Iteratio-
(intern LOGICAL) nen mit ITER = 1, 0: Kein Berech-
nungsstopp
3 1-10 CNTRL IOFT 110 [1] Zeitschrittperiode nach der eine Aus-
gabe in FOFT, COFT und DOFT erfol-
gen soll
4 1-10 CNTRL VOLW 110 [1] 1: Schaltet Volumenwichtung ein, 0:
(intern LOGICAL) Schaltet die tbliche Abstandswichtung
ein
5 1-10 CNTRL_AVOIDDT 110 [1] Gibt an, wieviele Zeitschritte lang eine
erfolglose Zeitschrittweite gemieden
werden soll
6 1-10 CNTRL MAXDP G10.4 [1] Maximal zulassige Druckanderung in
StateChanges
7 1-10 CNTRL MAXITER 110 [1] Maximal zulassige Anzahl Interationen
in StateChanges
8 1-10 CNTRL MAXRELERR G10.4 [1] Maximal zulassiger relativer Massen-
fehler in StateChanges
Letzte Leerzeile
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8 Uber Code-Eingriffe zu steuernde Prozesse

Fur die nachfolgenden der implementierten Prozesse wurden bislang noch keine Be-
nutzerschnittstellen implementiert. Zur Aktivierung der Prozesse oder zur Eingabe von

Parameterwerten sind Code-Eingriffe erforderlich.

8.1 Veranderliches Temperaturfeld (Modul VTEMP)

Oft ist es notwendig, die Temperaturentwicklung im Endlager betrachten, aber nicht
immer kann dies durch Warmetransportrechnungen geschehen. Warmetransport-
rechnungen sind dann nicht mdglich, wenn das Modellgitter lediglich die hydraulisch
relevanten Teile des Endlagers abbildet und Materialien, die fir den Warmetransport
wichtig sind, im Gitter fehlen. Die Beschrankung des Modellgitters auf die hydraulisch
relevanten Teile kann notwendig sein, wenn grof3skalige Modellgebiete mit hoher Auf-
[6sung betrachtet werden sollen. Die Beschrénkung ist insbesondere dann mdglich,
wenn das Wirtsgestein praktisch impermeabel ist, so dass es unter hydraulischen Ge-
sichtspunkten ausreicht, die Bergwerkshohlraume und die umgebenden Auflocke-
rungszonen abzubilden. Die Temperaturentwicklung muss bei solchen Modellgittern

explizit vorgegeben werden. Dies kann mit dem Modul VTEMP erfolgen.

Mit dem Modul VTEMP kdnnen vom Anwender mehrere Temperaturzeitreihen vorge-
geben werden, die die gleichen zeitlichen Stitzstellen benutzen (siehe Tab. 8.1).
Daneben werden im Datenblock VTEMP Knotenpunkte (nodes) definiert, denen man
genau eine Zeitreihe zuordnen kann. Jedem Gitterelement kann nun eine Temperatur-
zeitreihe zugeordnet werden, indem man ihm einen Knotenpunkt zuweist. Die Zuord-
nung der Gitterelemente zu den Knoten muss derzeit durch Modifikation der Subrouti-
ne SETTEMPERATURES im Code erfolgen. Die Routine SETTEMPERATURES die einzige
Subroutine des Moduls VTEMP, die fallspezifische Angaben enthélt und vom Anwen-

der angepasst werden muss.
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Tab. 8.1  Eingabeparameter des Datenblocks VTEMP

Zeile Spalte Inhalt Format | Einheit Bedeutung
1 1-5 LTEMPY A5 Schlusselwort
2 1-10 VTEMP_ NNODE 110 [1] Anzahl Knotenpunkte
2 11-20 VTEMP NTIMESERIES 110 [1] Anzahl Zeitreihen
2 21-30 VTEMP_NTIMES 110 [1] Anzahl zeitliche Stutzstellen der

Zeitreihen. Alle Zeitreihen ver-
wenden dieselben Stitzstellen.

2 31-40 VTEMP_MAXDT 110 [°C] Maximal erlaubte Temperaturén-
derung in einem Zeitschritt

3 1-5 VTEMP ELEM (I) A5 Elementname, wenn der Knoten-
punkt durch ein Element definiert
wird.

3 6-15 VTEMP_X (T) G10.4 [m] x-Koordinate, wenn der Knoten-

punkt durch eine Koordinate
definiert wird

3 16-25 VTEMP_Y (I) G10.4 [m] y-Koordinate, wenn der Knoten-
punkt durch eine Koordinate
definiert wird

3 26-35 VTEMP_Z (I) G10.4 [m] z-Koordinate, wenn der Knoten-
punkt durch eine Koordinate
definiert wird

3 36-40 | VTEMP ITIMESERIES (I) 15 [1] Nummer der Zeitreihe, die dem
Knotenpunkt zugewiesen wird.

Diese Zeile fiir alle vVTEMP_NNODE Knoten wiederholen.

3+ VTEMP_ NNODE 1-10 VTEMP TIME (I) G10.4 [sec] Zeitliche Stiitzstelle (gilt fur alle
Zeitreihen)

Diese Zeile fur alle VTEMP_NTIMES Zeiten wiederholen.

3+ VTEMP_NNODE 1-10 VTEMP_T (I,J) G10.4 [°C] Temperaturwert der Zeitreihe fir
*UTEMP NTIMES die jeweilige zeitliche Stitzstelle

Diese Zeile zuné&chst fur alle VTEMP_NTIMES Zeiten der ersten Zeitreihe wiederholen. Danach das gleiche fir die
Ubrigen Zeitreihen.

Letzte ‘ ‘ Leerzeile ‘ ‘ ‘

8.2 Offnung mikroskopischer Gaspfade

Wie bereits beim Modul PRLIM beschrieben wurde (siehe Kapitel 5), kbnnen Gasdri-
cken im Bereich der minimalen Hauptspannung zu einer Offnung von Mikrorissen fih-
ren, welche die Porositat und die Gaspermeabilitat des Materials erhéhen. Der Code
TOUGH2 wurde um diesen Prozess erweitert, so dass ein nicht-linearer, druckgetrie-
bener Gastransport beschrieben werden kann. (Im Gegensatz zum Modul PRLIM, das
lediglich eine Druckkappung vornimmt, und keinen Gastransport simuliert.) Ein Beispiel

fur die Anwendung dieser Funktionalitat ist in /NAV 13b/ zu finden.

42



Die konkrete Implementierung der Druckabhangigkeit der Porositat und Gaspermeabili-
tat muss vom Anwender vorgenommen werden. Dies wird dem Umstand gerecht, dass
die physikalischen Prozesse, die zu einem solchen Gastransport fihren, vom Material,
den lokalen Zustdnden und den hydro-mechanischen Randbedingungen abhangen

kdnnen und zum Teil noch nicht ausreichend erforscht sind.

Im Code TOUGH2-GRS.00a verandert die Offnung von Mikrorissen lediglich die Per-
meabilitdt des Gases, aber nicht die der Flissigkeit. Hierzu wurde die in TOUGHZ2 im-
plementierte Flussgleichung fur den Gastransport durch

p Y
Fgas = - ( e kkr,gasl + %Kdilkdio (Vpgas - pgasg) (8.1)

Hgas gas

ersetzt. Fy, ist hier der Tensor des Massenstroms des Gases, Vp,,, der Gasdruckgra-
dient, p,,s die Dichte des Gases, pg,, die Gasviskositat und g die Erdbeschleunigung.
Bei k handelt es sich um die intrinsische Permeabilitat und bei k,4,; um die sattigungs-

abhangige relative Permeabilitédt des Gases. I bezeichnet den Einheitstensor. Der An-
wender definiert eine Permeabilitdt der gedffneten Gaspfade kg; und einen Tensor

K 41, mit dem die Anisotropie dieser Permeabilitat erfasst wird.
Der in der Gleichung (8.1) zu findende Term

Pgas

kk 1
HUgas r8as

beschreibt die Mobilitat des Gases im unveranderten Porenraum, wahrend der zweite

Term

die richtungsabhangige Mobilitdt des Gases in den gedffneten Mikrorissen wiedergibt.
Beide Terme werden unabh&ngig voneinander gewichtet. Beim ersten Term wird die
Gewichtung angewendet, die der Anwender im Datenblock PARAM vorschreibt. Der
zweite Term wird stets upstream-gewichtet, um ein Fortschreiten der Dilatanzzone zu
ermdglichen. (Upstream-Gewichtung bedeutet, dass die Werte desjenigen Elementes

verwendet werden, das stromaufwarts liegt.)
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Die Permeabilitat der Gaspfade kg; kann der Anwender tber die Funktion FISSPER
definieren. Sinnvollerweise wird man die Permeabilitdt druckabhangig gestalten und
die Existenz von Druckschwellwerten fir die Mikrorisséffnung berticksichtigen. Grund-

satzlich bleibt dem Anwender aber Uberlassen, wie er kg; definiert.

Der Tensor Kg; ist im Array FISS TEN (NMAT, I50) abgespeichert, das fur jedes Mate-
rial mit Index nxMAT und jede Koordinatenachse mit Index 150 einen Faktor fur die Mobi-

litat liefert.

Porositatsanderung werden durch die Subroutine D1LATE implementiert, die in der Sub-
routine stateChanges aufgerufen wird. Die Porositat wird durch Setzen der Variablen
DPHIFISS (N) geandert, welche die Porositatsdnderung des Elementes N im aktuellen
Zeitschritt vorgibt. Der Anwender kann diese Porositatsanderung frei definieren. ppHI-
F1ss wird sinnvollerweise vom Gasdruck und einem Druckschwellwert fir die Mikro-

rissoffnung abhangen.

8.3 Anderung der Eigenschaften der Gaskomponente

8.3.1 Gasviskositat

Um die Viskositat des Gases zu verandern, muss in die Subroutine Eos eingegriffen
werden. £o0s bestimmt die Viskositat des Gases ublicherweise Uber die Subroutine
vIsco. Diese Subroutine wurde durch die Subroutine vISIF ersetzt, die als Interface

fur die verschiedenen wahlbaren Viskositatsfunktionen fungiert.

In der Subroutine visiF(T,P,XAIR, D, VIS) kdnnen derzeit drei verschiedene Vis-
kositatsfunktionen aufgerufen werden. viscoeoss (T, p,vis) berechnet die Viskositat
von H, in Abh&ngigkeit von der Temperatur und dem Druck. Diese Subroutine wurde
dem EOS5-Modul enthommen. vIsco(T,P,XAIR,D,VIS) ist die Viskositatsfunktion
des EOS7- und EOS7R-Moduls. Sie ermittelt die temperatur- und druckabhangige
Viskositat eines Gemisches aus Luft und Dampf. Mit der neu eingefiihrten Subroutine
VISCOH2H20 (T, P, XAIR,VIS) wird die Viskositat eines H,-Dampf-Gemisches berech-
net. Hierflr wurde eine temperaturabhangige Viskositatsfunktion aus /LAN 69/ verwen-

det, die um einen druckabh&ngigen Faktor erweitert wurde. Die Viskositat eines H,-
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Dampf-Gemisches bei der Temperatur T, dem Druck P, und dem H,-Massenanteil xy,

lautet demnach
N2 (T, P, xy2) = f(T) - g(xgz) -h(P) -191.8 - 10~ "Pas
mit der temperaturabhangigen Funktion

n

f = (ﬁ)

4 Y
+ XH20 (1082 —0.25 - 10

9
n = x12(0.674 — 0.034 1074 T C),

1°C

und der von dem H,-Massenanteil abhangigen Funktion

0.6355 Xyp + 0.439 XH20
4.36 Xyo + 6.31 XH20

92, X1120) = (1 + /2 (2016 xy7; + 18.016 x1120) )

Xhz20 = 1 — Xy

sowie der druckabh&angigen Funktion

0.005

hP) = (T5m33573)

Die Funktion h(P) wurde an die Viskositatsdaten des EOS5-Moduls fur H, angepasst.

8.3.2 Henry-Konstante

Die Gasloslichkeit wird durch einen Verteilungskoeffizienten, die so genannte Henry-
Konstante gesteuert. Die entsprechenden Anderungen erfolgen in der Subroutine Eos.
Die Eos-Subroutine berechnet die inverse Henry-Konstante ucM an verschiedenen Stel-
len. Hier wurde jeweils der Aufruf der Subroutine HENRY eingeflgt, die eine Modifikation
der Konstante acM vornimmt. Der Anwender kann die Gasloslichkeit dadurch veran-
dern, dass er in der Subroutine HENRY (HC, T) das Funktionsargument HC ver&ndert.
Ohne Anderung von HC werden die vom jeweiligen EOS-Modul standardméaRig ver-

wendeten inversen Henry-Konstanten verwendet.
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8.3.3 Molekulargewicht

Das Molekulargewicht der Gaskomponente kann durch Anderung der Konstanten amMa
in der Subroutine £os und der Konstanten mvair im FORTRAN-Modul Grs in der Datei
grsmod.f erfolgen. Beide Konstanten mussen den gleichen physikalischen Wert erhal-

ten, wobei ama die Einheit g/mol und MMair die Einheit kg/mol verwendet.

TOUGH2 benutzt massenbezogene Angaben sowohl bei der Definition von Gasquellen
(Datenblock GENER) als auch bei der Ausgabe von Konzentrationen und Fliissen fir
die Gaskomponente. Dennoch sind fir die Transportvorgdnge und die thermodynami-
schen Gleichgewichte nicht die Massen, sondern die Stoffmengen der Gaskomponente
entscheidend, da das Molekulargewicht der Gaskomponente bei vielen Prozessen kei-

ne Rolle spielt, namlich

e bei den Partialdriicken (weil die Module EOS7 und EOS7R von einem idealen Gas
ausgehen),

e beim Henry-Gesetz (weil es nur von der Stoffmenge der Gaskomponente abhangt),

e bei den advektiven Stoffmengenfliissen (weil sich die Gaskomponente innerhalb
der Phase mittragen lasst und die Masse der Gaskomponente keinen nennenswer-

ten Einfluss auf die Flussigkeitsdichte hat) und

e Dbei den diffusiv transportierten Stoffmengen (weil es beim Diffusionsvorgang ledig-

lich auf die Teilchenzahl ankommt).

Grundsatzlich kénnen Simulationen also auch mit falschen Molekulargewichten fir die
Gaskomponente durchgefiihrt werden. Es muss dann lediglich bei der Dateneingabe
darauf geachtet werden, dass die korrekten Stoffmengen tbermittelt werden. Auch die

ausgegebenen Massen mussen in Hinblick auf die Stoffmengen interpretiert werden.
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9 Ausgabe

Die Ausgabe von element- und verbindungsbezogenen Daten (also von Zustanden und
Flissen) sowie die Ausgabe der Massenbilanzen erfolgt wie im Ursprungscode Uber
den Ausgabekanal STDOUT. Die Implementierung der neuen Prozessmodule erforder-
te jedoch eine Veranderung der Ausgabeparameter. Weil mit diesen Anderungen ein
erheblicher Zuwachs der ausgegebenen Datenmenge einhergeht, kann man im Modul
CNTRL vorgeben, die Ausgabe von Zeitreihen nur alle n Zeitschritte (n = 1) vorzuneh-

men.

Tab. 9.1 zeigt die elementbezogenen Grdl3en, die Uber STDOUT ausgegeben werden.
Diese Ausgabe erfolgt zu festgelegten Zeitpunkten, die vom Anwender im Datenblock
TIMES festgelegt werden. TOUGH2 schreibt dartiber hinaus zustandsbezogene Zeit-
reihen flr ausgewéhlte Elemente in die Datei FOFT. Diese Ausgabe wurden weitge-
hend derjenigen tGiber STDOUT angepasst (siehe Tab. 9.2). Flussbezogene Groéf3en fir
Elementverbindungen werden in die Datei COFT geschrieben (siehe Tab. 9.3). Zusatz-
lich zu den Dateien FOFT und COFT, die auch vom urspriinglichen Code erzeugt wer-
den, wurde eine weitere Ausgabedatei DOFT eingeflihrt, die materialspezifische Gro-
Ben enthélt (Tab. 9.4).
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Tab. 9.1  Elementbezogene Grofien, die TOUGH2-GRS.00a tber STDOUT ausgibt
Die Nummern der ersten Spalte beziehen sich auf die Reihenfolge der Ausgabegréfien fiir
das jeweilige Gitterelement.

Nr. Parameter Bedeutung Einheit
1 Pyas Gasdruck [Pa]
2 Siiq Flussigkeitssattigung [1]

3 Soas Gassattigung [1]

4 Xbrine Massenanteil der Lauge in der Flissigkeit [1]

5 T Temperatur [°C]
6 |Peap] Betrag des Kapillardrucks [Pa]
7 Prcan = Pyas — Siiq| Peap| mittlerer Druck der Phasen [Pa]
8 Piq — 29P1q entspricht in ﬁil/jimlesr; P:I;Irt‘l lg):tset:znitaelr Dichte dem [Pal
9 Piig Flussigkeitsdichte [kg/m?3]

10 Paas Gasphasendichte [kg/m?3]
11 k Permeabilitat [m?]
12 V /Vini Verhéltnis des Elementvolumens zum Anfangsvolumen [1]
13 . _ wahre I_Dorositét N [1]

(entspricht ohne Kompaktion der TOUGH2-Porositét)

14 P = e Gogontber der Alkgansporostat 5
15 K Konvergenzrate [1/s]
. Yk gt o e Eeendetie | o
v oot e s e | o
18 —_— Anzahl dgr Zeitsghri@treduktionen, die durc_h ein zu groRes [1]

Residuum fiir diesem Element ausgeldst wurden
19 TNinglephase Anzahl einphasiger Elemente [1]

20 log|P.,p/1 Pa Dekadischer Logarithmus des Kapillardrucks [1]
21 logk/1 m? Dekadischer Lo?(;;\’riftar}lr;uisld)er Permeabilitat [1]
29 log(K -1 sec) Dekadischer chgjjlri,trflgﬂgid_% ;(onvergenzrate [1]

Zusétzliche AusgabegroRen fur EOS7R:

23 X Massenanteil RN 1 in der Gasphase [1]
24 X;131 Massenanteil RN 1 in der Flussigkeitsphase [1]
25 XE Massenanteil RN 2 in der Gasphase [1
26 X}l;;}z Massenanteil RN 2 in der Flussigkeitsphase [1]
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Tab.9.2 Elementbezogene GroRen, die TOUGH2-GRS.00a in FOFT ausgibt

Die Nummern der ersten Spalte beziehen sich auf die Reihenfolge der Ausgabegréfien fiir

das jeweilige Gitterelement.

Nr. Parameter Bedeutung Einheit
1 Pyas Gasdruck [Pa]
2 Siiq Flussigkeitssattigung [1]

3 Soas Gassattigung [1]

4 Xbrine Massenanteil der Lauge an der Flissigkeit [1]

5 T Temperatur [°C]
6 |Peap] Betrag des Kapillardrucks [Pa]
7 Prcan = Pyas — Siiq| Peap| mittlerer Druck der Phasen [Pa]
8 Piq — 29P1q entspricht in ﬁil/jimlesr; P:I;Irt‘l lg):tset:znitaelr Dichte dem [Pal
9 Piiq Fliissigkeitsdichte [kg/m3]

10 Pgas Gasphasendichte [kg/m3]
11 k Permeabilitat [m?]
12 V /Vini Verhéltnis des Elementvolumens zum Anfangsvolumen [1]
13 . _ wahre I_Dorositét N [1]

(entspricht ohne Kompaktion der TOUGH2-Porositét)

14 b — Brrue Verring_(_arung der wahren Poro§iEét 1]

gegeniber der Ausgansporositét

15 K Konvergenzrate [1/s]
. Sk gt o e seeehe | hami

aktuelle geteilt durch initiale
17 Ow/Qw,ni Behalterwasserdichte [kg/m?3]
(Dichte: Masse pro Elementvolumen)
Zusatzliche AusgabegrofRen fur EOS7R:
18 XE0 Massenanteil RN 1 in der Gasphase [1]
19 X111i§1 Massenanteil RN 1 in der Flussigkeitsphase [1]
20 X Massenanteil RN 2 in der Gasphase 1
21 ngz Massenanteil RN 2 in der Flussigkeitsphase [1]

Tab. 9.3  Verbindungsbezogene Grofien, die TOUGH2-GRS.00a in COFT ausgibt

Flusse sind positiv, wenn der Fluss vom 2. zum 1. Element stattfindet.

Nr. Parameter Bedeutung Einheit
1 Qgas Massenstrom der Gasphase [ka/s]
2 Qiiq Massenstrom der Flissigphase [ka/s]
3 Qheat Warmestrom W]
4 Qu=1 Massenstrom der Komponente 1 (Summe Uber alle Phasen) [kals]

usw.
3+NK Q=NK Massenstrom der Komponente NK (Summe Uber alle Phasen) [kals]
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Tab. 9.4  Gebietsbezogene Grof3en, die TOUGH2-GRS.00a in DOFT ausgibt
Das Gebiet mit dem Index 1 bezeichnet das Gesamtgebiet; die hdheren Indizes bezeichnen
die Materialgebiete in der Reihenfolge ihrer Deklaration. Die DOFT-Ausgabe befindet sich
noch in der Entwicklung und umfasst derzeit nur Ausgaben fir das Gesamtgebiet.
Nr. Parameter Bedeutung Einheit
1 Z Vf"eneraltecl gas Generiertes Gasvolumen (normiert auf 1 bar und 21°C) [Nm3]
2 Z Viescaped 838 Entwichenes Gasvolumen (normiert auf 1 bar und 21°C) [Nm3]
Maximaler relativer Massenfehler fiir Komponente 1
error ’
s max(méoyii/meow) derin ProcessesWithDefinedMassChange erzeugtwurde 1
Maximaler relativer Massenfehler fiir Komponente 2
error 1
4 max(m¢oyz/mcowz) der in ProcessesWithDefinedMassChange erzeugtwurde [
Maximaler relativer Massenfehler fiir Komponente 3
error 1
5 max(mgeus/meoms) derin ProcessesWithDefinedMassChange erzeugtwurde [l
6 max Pyean Maximaler mittlerer Druck in aktiven Elementen [Pa]
7 Index des Materials, in dem der mittlere Druck maximal ist. [1]
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10 Code-Erlauterungen

Dieses Kapitel geht auf die allgemeinen Konzepte der Prozessimplementierung ein
sowie auf die Implementierung der einzelnen Prozessmodule. Das Kapitel richtet sich
an Leser, die sich mit dem Source Code beschaftigen wollen.

10.1 Allgemeine Konzepte

10.1.1 Schnittstellen zu TOUGH2

Bei der Implementierung der neuen Module wurde das Ziel verfolgt, den Ursprungs-
code nur wenig zu verandern und die Module durch neue Subroutinen und Funktionen
in separaten Dateien einzuftihren. Dies erleichtert eine mogliche spatere Portierung der
Codeerweiterungen auf andere TOUGH2-Versionen. Die Erstellung neuer Subroutinen
und Funktionen hat dartber hinaus den Vorteil, dass sich hier die implizite Variablen-
deklarierung ausschalten lasst, die in TOUGH2 verwendet wird, die aber sehr anfallig

fur Programmierfehler ist.

Tab. 10.1 zeigt, welche der urspriinglichen Programmteile verandert wurden sowie die
Art der Anderungen. Nicht aufgefiihrt sind diejenigen Anderungen, die im Deklarations-
teil mehrerer Subroutinen durchgefihrt werden mussten, um die Beschrankung der

Materialgebietsanzahl aufzuheben.

Fast alle neuen Unterprogramme missen auf globale Variablen und Parameter des
Ursprungscodes zugreifen. Umgekehrt missen auch einige Unterprogramme des Ur-
sprungscodes auf neueingefiihrte globale Variablen zurtckgreifen. Dieser Datenaus-
tausch wird jetzt nicht mehr wie im Ursprungscode Uber common-Blocke geregelt, son-
dern Uber FORTRAN-Module, die Uber den use-Befehl eingebunden werden. Insge-

samt handelt es sich um drei Module:

e Das Modul s1zEs ersetzt die urspringliche, im Hauptprogramm zu findende Dekla-
ration der globalen Parameter MNEL, MNCON, MNEQ, MNK, MNPH, MNB, MNOGN, MGTAB,

MNFS, DMUNIT, die Uberwiegend zur Array-Dimensionierung benutzt werden.

e Das Modul ToucH enthélt diejenigen coMmMon-Blocke des Ursprungscodes, die in

den neuen Subroutinen und Funktionen bendétigt werden. Die coMMon-Blocke kon-
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nen dort Uber den Befehl use TouGH eingebunden werden. Die Einbindung der

coMmMoN-Blécke Uber ein FORTRAN-Modul reduziert nicht nur die Menge des

Source-Codes, sondern ermdglicht auch den Verzicht auf implizite Variablendekla-

ration, um die Wahrscheinlichkeit von Programmierfehlern zu senken.

e Das dritte Modul crs enthélt alle globalen Variablen, die zur Implementierung der

neuen Prozesse bendtigt werden.

Tab. 10.1 Ubersicht Uiber die modifizierten Codeteile

Programm oder

Art der Modifikation

Subroutine
TOUGH2 Einbindung der neuen Codeteile mit INCLUDE.
(Hauptprogramm)
CYCIT Neue Verzweigungspunkte in der Reihenfolge ihrer Abarbeitung:
(enthalt die e CALL BEFORECYCLING
Zeitschrittschleife)

Initialisierungen vor dem ersten Zeitschritt

e CALL StateChanges
Berucksichtigung der neu eingefiihrten Prozesse nach Ab-
schluss der Newton-Raphson-Iterationsschleife, aber noch vor
Abschluss des Zeitschrittes, so dass Zeitschrittwiederholungen
mdglich bleiben

e CALL KEEPLIMITS
Abfangen illegaler Primarvariablenwerte

e CALL WRITEDOFT
Ausgabe materialspezifischer Daten nach Abschluss des Zeit-
schrittes

Weitere Anderungen:
e Prifung von Fehlern in den Priméarvariablen nach LINEQ

e Anderung der Ausgabe fir jeden Zeitschritt (Zeitschrittweite,
Anzahl Iterationen etc.). Es werden zusétzliche Indikatoren aus-
gegeben, deren Berechnungsvorschrift der Anwender in der
Subroutine CRITERIA verandern kann.

e TOUGH?2 bricht tblicherweise nach einem Konvergenzfehler,
dem zwei Zeitschritte mit ITER=1 vorausgegangen sind, die
Rechnung ab. Dies kann nun abgeschaltet werden.

e Einfuhrung der Option, nach 10 Zeitschritten mit ITTER=1 nicht
abzubrechen

e Ausgabe der Massenbilanzen nach jedem Zeitschritt (CALL
BALLA)

e Ausgabe der Zustande und Flisse jetzt auch am Ende der Si-
mulation (CALL OUT)

e Erweiterung der Zeitschrittweitensteuerung (siehe Modul CNTRL
in Kapitel 7)
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Programm oder
Subroutine

Art der Modifikation

MULTI

(stellt die Flussterme und
das lineare Gleichungs-
system zusammen)

Anderung der Permeabilitat eines Gitterelementes

Einfiihrung einer Gasphasenmobilitat fir druckinduzierte Mikro-
risse

Neuformulierung der Fluss- und Geschwindigkeitsterme zur
Berlcksichtigung dilatanter Mikrorisse

Optionale Volumengewichtung statt Abstandsgewichtung

EOS
(EOS7 und EOST7R)

(berechnet thermo-
dynamische Zustande fir
gegebene Primarvariablen
und wechselt bei Bedarf
den Priméarvariablensatz)

Optionale Anderung des Sattigungsdampfdrucks bei geringen
Flissigkeitssattigungen

Optionale Skalierung der Kapillardriicke geman Leverett-
Funktion

Einfihrung der Tortuositat ABS (TORTO), wenn der Parameter
TORTO < 0 gewahlt wird (siehe Abschnitt 1.5)

ouT

(erstellt zu wahlbaren
Zeitpunkten einen

Gesamtausdruck der
Zustande und Flusse)

Anderung der element- und verbindungsspezifischen Ausgabe

BALLA

(zeigt fur jede Phase die
Komponentenmassen im
Gesamtgebiet)

Die Summierung der Komponentenmassen ignoriert jetzt aktive
Elemente mit Volumina > 1E+40, die praktisch inaktiv sind

FGTAB

(erstellt fur wahlbare
Elemente und Element-
verbindungen Zeitreihen
fur Zustande und Flisse)

Anderung der element- und verbindungsspezifischen Ausgabe
in die Dateien FOFT und COFT

INPUT

(liest die TOUGH2-Eingabe
von STDIN und schreibt sie
in Dateien)

Schreibt jetzt auch Dateien flr die neuen Datenblécke

RFILE

(liest die durch INPUT
erzeugten Dateien zur
Parametrisierung des
Modells)

Liest Parameter der neuen Datenbldcke ein

Einfuhrung von Fehlermeldungen bei Uberschreitung der zulas-
sigen Arraygré3en MNEL, MCON, MOGN und MGTAB

CONVER

(SchlieB3t einen Zeitschritt
ab und aktualisiert die
Priméarvariablen und
Porositaten anhand der
ermittelten Inkremente)

Aktualisiert die Porositat anhand der errechneten Inkremente
DMULTI, DPH und DPHIFISS

Aktualisiert die Temperatur in den Primérvariablen, falls das
Modul VTEMP aktiv ist

Anderung der Zeitschrittweitenregelung (siehe Modul CNTRL in
Kapitel 7)

CALL AFTERTIMESTEP
Aufruf von Subroutinen, die den neuen Zeitschritt vorbereiten

53




10.1.2 Verfahren zur Einbindung neuer Prozesse

Einige der neu eingefihrten Prozesse verandern die Primérvariablen, andere lassen
die Primé&rvariablen unberihrt. Fir den Anwender spielt diese Unterscheidung keine
Rolle, die Implementierung jedoch ist sehr unterschiedlich. Wenn Primérvariablen ver-
andert werden, muss auf Massenerhalt und Aktualitat der Sekundérvariablen geachtet
werden, was aufwandigere Verfahren erfordert. Dagegen sind zur Einfihrung von Pro-
zessen, welche die Primérvariablen unberihrt lassen, meist nur leichte Modifikationen

vorhandener Codeteile erforderlich.

10.1.2.1 Prozesse ohne Anderung der Priméarvariablen

Die folgenden der neu implementierten Prozesse und Verfahren verandern die Primar-

variablen nicht unmittelbar:

e Anderungen der intrinsischen Permeabilitat und Mobilitat erfolgten durch Ande-

rungen in der Subroutine MULTT.

e Eine Porositatsabhangigkeit des Kapillardruckes wurde durch Veranderung des

Kapillardrucks in der Subroutine £os eingefuhrt.

e In der Subroutine £os wurde auch die Verringerung des Sattigungsdampfdru-

ckes fur praktisch fliissigkeitsfreie Elemente implementiert.

e Sowohl die Zeitschrittweitensteuerung als auch die Anderung der Kriterien fiir
den Abbruch der Berechnung bendtigten leichte Modifikationen der Subroutinen

CYCIT und CONVER.

e Eigenschaften der Gaskomponente wurden uber Eingriffe in die Subroutine £os

verandert.

10.1.2.2 Isotherme Prozesse mit Anderung der Priméarvariablen

Einige der neuen Prozesse beeinflussen die Primarvariablen direkt. Dies geschieht
nach Abschluss der Newton-Raphson-Iterationsschleife, jedoch noch vor dem endgul-
tigen Abschluss des Zeitschrittes durch die Subroutine conver. Auf diese Weise kann
ein Zeitschritt bei numerischen Problemen noch verworfen und mit einer reduzierten

Zeitschrittweite wiederholt werden. Die Losung der Flussgleichungen und die Berech-
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nung der genannten Prozesse erfolgt somit nicht gekoppelt, sondern in jedem Zeit-

schritt nacheinander.

Die steuernde Subroutine fur alle Prozesse, welche die Primarvariablen veréndern,
lautet stateChanges (siehe Abb. 10.1). Die Subroutine stateChanges unterscheidet

zwischen zwei Arten von Prozessen:

e Prozesse, die auf eine vorgegebene Anderung bzw. den Erhalt der Komponenten-
massen abzielen. Zur dieser Kategorie gehdren Porositatsanderungen (Modul
COMP), Temperaturdnderungen (Modul VTEMP) und die Gasgenerierung (Modul
CORRO). Die Berechnung erfolgt durch den Aufruf der Subroutine Proces-

sesWithDefinedMassChange.

e Prozesse, bei denen Massenénderungen zwar moglich, aber in ihrer Hohe nicht
vorgegeben sind. Zu dieser Kategorie gehort die Gasinfiltration ins Gebirge (Modul
PRLIM) sowie die Lésung- und Fallung von NaCl (zurzeit Teil des Moduls RANGE).
Hinzu kommen numerische Verfahren zur Begrenzung der Primarvariablen (Modul
RANGE).

ProcessesWithDefinedMassChange

BRINEEQUILIBRATICN

COMPACTLIG

LIMITPRESS

Abb. 10.1 Aufrufdiagramm der neu eingefuhrten Subroutine StateChanges, die in

StateChanges

cycit aufgerufen wird

Rote Kéasten besitzen weitere, hier nicht dargestellte Verzweigungspunkte
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Prozesse, welche die Komponentenmassen gezielt andern oder erhalten wollen, wer-

den in der der Subroutine pProcessesWithDefinedMassChange berechnet. Dies ge-

schieht nach dem folgenden Verfahren:

1.

Zuerst werden mit Hilfe der Subroutine cETMASSDEN die aktuellen Massendichten
aller Komponenten bestimmt und im Array MD1 abgespeichert. (,Massendichte“ be-

zeichnet hier stets eine Masse pro Gitterelementvolumen.)

Die in MD1 abgelegten Massendichten werden um die Massendichten erhéht (oder
erniedrigt), die von der Gasgenerierung herriihren. Dies geschieht durch Aufruf der

Subroutine MassChangeGasGeneration.

Die Subroutine coMpACT ermittelt nun die Porositatsanderung ppH, die durch Kom-

paktion entsteht.

. Im Anschluss werden die durch das Modul vrEmMp gesteuerten Temperaturanderun-

gen ermittelt.

. Die Sekundarvariablen werden aktualisiert und zur Bestimmung der Massendichten

verwendet, die sich durch Anwendung der Porositats- und Temperaturdnderungen
ergaben (bei ansonsten unverdnderten Priméarvariablen). Diese Massendichten

werden im Array MD2 abgelegt.

Nun werden durch Aufruf der Subroutine correctpv die Primérvariablenanderun-
gen ermittelt, die von den aktuellen Massendichten mMp2 zu den in MD1 gespeicherten

Massendichten fihren wirden.

Die Punkte 5. und 6. erfolgen iterativ. Kommt es hier zu Konvergenzproblemen, so wird

die allgemeine Statusvariable 1coop = 1 gesetzt, damit der Zeitschritt verworfen und

mit verkleinerter Zeitschrittweite wiederholt wird.
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GETMASEDEN

| MassChangeGasGeneration ‘

Pracesses\WithDefinedMassChange

SETTEMPERATURES

CorrectP

Abb. 10.2 Aufrufdiagramm der Subroutine ProcessesWithDefinedMassChange, die

in stateChanges aufgerufen wird

Rote Kasten besitzen weitere, hier nicht dargestellte Verzweigungspunkte

Die Bestimmung der Priméarvariablenanderungen in der Subroutine correctpv klam-
mert die Primarvariable Temperatur aus, da die Temperaturdnderung entweder O ist
(Annahme isothermer Prozesse) oder durch das Modul VTEMP fest vorgegeben wird
(siehe Abschnitt 8.1). Weil die Temperatur&nderung nicht ermittelt werden muss, sind
von den n, + 1 Primérvariablenanderungen AX; (wobei n, die Anzahl der Komponen-
ten ist) lediglich die Anderungen AX; bis AX,, zu bestimmen. Dies geschieht durch

Ldsung des partiellen Differenzialgleichungssystems

Nk
00y 00y
—CAX + —=
£ 0X; T

=

AT = g™ — gy

fur k = 1,...,n,. Hier ist g, die aktuelle Massendichte der Komponente k, die in MD2
gespeichert wurde, und p2™ die angestrebte Massendichte, die in Mp1 abgelegt wurde.
Die partiellen Ableitungen dp,/dX; und dp,/dT kdnnen aus den Sekundarvariablen
pAR und der Porositat abgeleitet werden. Zur Losung des Gleichungssystems wurde

der Algorithmus GAUSSJ aus Fortran Numerical Recipes /PRE 01/ verwendet.
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10.1.3 Porositatsanderungen

Veranderungen der Porositat erfolgen im Ursprungscode nur durch die Prozesse der
Kompression und thermischen Expansion der Gesteinsmatrix. Im erweiterten Code
kann die Porositat zusatzlich auch durch konvergenzbedingte Kompaktion sowie durch
Mikrorissbildung veréndert werden. Daruber hinaus ist die Porositat selbst eine wichti-

ge Einflussgrof3e fur viele der neu implementierten Prozesse.

Die Porositat bestimmt zusammen mit dem Elementvolumen das Porenvolumen. Da
sich bei der konvergenzbedingten Kompaktion das Elementvolumen andert, wurde ein
neues Array VCAVITY (N) eingefuhrt, das die aktuellen Elementvolumina enthalt.
Gleichzeitig wurde die ,tatsachliche Porositat® puIacT (N) definiert, die sich auf das

LJtatsachliche Elementvolumen® vcaviTy (N) bezieht.

In TOUGH?2 ist pu1 die Variable fur die Porositat und evor die Variable fur das initiale
Elementvolumen. Fur ein Element mit dem Index n berechnet TOUGH2 das Porenvo-
lumen durch EVOL (N) -PHI (N) . Im modifizierten Code wird dafiir gesorgt, dass dieses
gleich dem tatsachlichen Porenvolumen vCAVITY (N) ‘PHIACT (N) ist. Hierdurch bleiben
die originalen Codeteile von TOUGH?2, die zur Porenvolumen- und Massenbestimmung
ausschlie3lich evor und pHI benutzen, weiterhin funktionsféhig. pHIACT ist nicht als
Variable, sondern als Funktion implementiert, mit deren Hilfe die tats&chliche Porositét

anhand der Beziehung PHIACT (N) =EVOL (N) *PHI (N) /VCAVITY (N) ermittelt wird.

Die neuen, porositatsverandernden Prozesse der Versatzkompaktion und der Mikro-
rissoffnung zielen auf eine bestimmte Anderung der tatséchlichen Porositat PHIACT (N)
ab. Geandert wird jedoch die Porositatsvariable pu1 (N), wodurch sich die Funktion
PHIACT (N) automatisch &ndert. Die Variable pu1 (N) darf allerdings nicht sofort geéan-
dert werden, weil pHT (N) als Ricksprungwert benétigt wird, falls der Zeitschritt verwor-
fen werden muss. Die Anderung der Porositat pu1 (N) erfolgt deshalb zunachst nur
durch das Setzen der Porositatsinkremente DPHIMULTI (N), DPH (N) und DPHIFISS (N),
in denen die Beitrdge verschiedener Prozesse zur Porositdtsanderung gespeichert
werden. Am Ende eines erfolgreichen Zeitschrittes werden diese Inkremente zu der

Porositatsvariable pa1 (N) hinzu addiert und anschlieend auf Null gesetzt.

Das Porositatsinkrement bpPHIMULTT (N) enthélt die Porositatserh6hung, die durch die

Kompression oder thermische Expansion der Gesteinsmatrix zu Stande kommt und in

58



der Subroutine MuLTI berechnet wird. ppa (N) ist das Inkrement, das durch Versatz-
kompaktion entsteht und ppuIrFISs (N) dasjenige, das durch die Offnung von Mikroris-
sen erzeugt wird. In der Porositat pHI (N) ist also die Rissporositéat enthalten. Die Vari-
able puIFISS (N) fUhrt Buch, welche Porositat auf die Mikrorisse entféllt. PHIFTSS (N)

wird wie pHI (N) nach Abschluss des Zeitschrittes aktualisiert.

Bei der Einfiihrung neuer Codeteile innerhalb der Zeitschrittschleife muss darauf ge-
achtet werden, welchen Zustand die Porositatsvariablen und ihre Inkremente am be-
treffenden Punkt haben. Abb. 10.3 illustriert, wie sich die Porositatsinkremente inner-
halb der Zeitschrittschleife verandern und wie die Porositat und das Elementvolumen

zu den betreffenden Zeitpunkten bestimmt werden kénnen.

Status der Inkremente Ermittlung von Porositdten und Volumina
ﬁ:::‘ﬁ'; Riss.  Tatsdchliches Tatséchliche
DPHIMULTI DPH DPHIFISS g © Element- Porositdt ohne
Gesamt- porositat . .
. volumen Rissporositét
porositat
Setzen von DPHIMULTI in Subroutine MULT!
gesetzt | 0 0 PHI+DPHIMULTI ‘ PHIFISS | VCAVITY | PHIACT
Setzen von DPH in Kompaktionsprozedur COMP
c PHI+DPHIMULTI VCAVITY
% gesetzt gesetzt 0 +DPH PHIFISS +EVOL*DPH PHIACT
L Setzen von DPHFISS in Prozedur ftir Mikrorissdilatanz
i) S
ko) 2 PHI+DPHIMULTI PHIFISS VCAVITY
2 5 gesetzt | gesetzt gesetzt +DPH+DPHIFISS | +DPHIFISS | +EVOL*DPH | PHIACT
oL 14
= g Aktualisierung von PHI, VCAVITY und PHIFISS
_z % in Subroutine CONVER und AFTERTIMESTEP
2 =z
N
] PHI=PHI+DPHIMULTI+DPH+DPHIFISS
g VCAVITY=VCAVITY+EVOL*DPH
5 PHIFISS=PHIFISS+DPHIFISS
3
gesetzt gesetzt gesetzt PHI PHIFISS VCAVITY PHIACT ungltig
Riicksetzen von DPHIMULTI, DPH, DPHIFISS auf 0 in
Subroutine AFTERTIMESTEP
0 0 0 PHI ‘ PHIFISS | VCAVITY PHIACT

Abb. 10.3 Zustande der Porositatsinkremente und Moéglichkeiten der Porositats- und

Volumenbestimmung im Laufe eines Zeitschrittes

PHI, PHIFISS und VCAVITY werden nach jedem Zeitschritt aktualisiert. Die tatséchliche
Porositdt PHIACT = EVOL/ (VCAVITY+EVOL*DPH) * (PHI+DPH+DPHIMULTI-PHIFISS)
verandert sich hingegen auch wéhrend des Zeitschrittes durch das Setzen der Porositats-
inkremente DPH und DPHIMULTI. Die Funktion PHIACT beriicksichtigt die aktuellen Porosi-
tatsinkremente, weil sie zur Massenbestimmung in der Subroutine ProcessesWithDefi-
nedMassChange bendétigt wird. Diese Subroutine berlcksichtigt nicht die Wirkung der

Rissporositat, weshalb die Rissporositat auch nicht Teil von PHIACT ist.
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10.1.4 Initialisierungen

Alle neuen Prozessmodule missen initialisiert werden. lhre Initialisierung erfolgt im
Rahmen der neuen Subroutine BEFORECYCLING, die in Subroutine CYCIT vor Beginn

der Zeitschrittschleife aufgerufen wird. BEFORECYCLING beinhaltet:

e die Offnung der Datei WARN fiir die Ausgabe von Warnungen und Fehlermel-
dungen und der Datei DOFT fir die Ausgabe materialspezifische Zeitreihen,

¢ die Definition der molaren Masse von Komponenten im Array MolarMass und
e die Ermittlung der Materialvolumina (CALL GETVOLMAT).
Daruiber hinaus werden Initialisierungen durchgefuhrt fur
o die Zeitschrittsteuerung,
¢ die Instant-Release-Fraktion,
e die tatsachlichen Elementvolumina vcaviTy,
e verschiedene Laufzeitindikatoren (CALL, RESETINDICATORS),
e die Eisenkorrosion (CALL INITFEDENSITY) und

e die Gasinfiltration in das Gebirge (CALL INILIMITPRESS).

10.1.5 Abschluss eines Zeitschrittes

Verédnderungen im Prim&rvariablen-Array x werden in TOUGH2 so herbeigefiihrt, dass
zunéachst nur die Priméarvariablendnderungen px berechnet werden und die eigentliche
Anderung der Primarvariablen erst am Schluss eines Zeitschrittes in der Subroutine
conVER erfolgt. Dieses Verfahren ermdglicht es, Zeitschritte zu verwerfen, indem man
die Primarvariablenanderungen verwirft. Einige der neuen Prozessmodule ermitteln
ebenfalls nur Inkremente, die nach Abschluss eines Zeitschrittes zu den betreffenden
Variablen hinzu addiert werden. Dies erfolgt im Rahmen der Subroutine conver durch

Aufruf von AFTERTIMESTEP.

In der Subroutine AFTERTIMESTEP erfolgen Aktualisierungen fur das Korrosionsmodul
(cALL UPDATEFEDENSITY) und die korrigierten Elementvolumina (CALL UPDATEVCAVI-

TY). Danach werden die Anderungen der Porositatsvariablen bPHIMULTI, DPH und DPH-
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rF1ss auf Null gesetzt. Fir das Modul VTEMP wird die zeitliche Stitzstelle fur die Tem-
peraturzeitreihen aktualisiert. Danach werden die Gasmengen ermittelt, die bisher in
das Gebirge infiltriert sind (Modul PRLIM). AbschlieRend werden die Massenbilanzfeh-
ler, die in der Subroutine pProcessesWithDefinedMassChange aufgetreten sind, auf-

summiert.

10.2 Versatzkompaktion (Modul COMP)

Ist der Datenblock COMP vorhanden, so wird die logische Variable rcomp auf Wahr
gesetzt. Hierdurch finden kompaktionsbedingte, materialspezifische Veranderungen

der Porositat, der Permeabilitat und der Kapillardriicke statt.

10.2.1 Porositatsanderung

Da die Elementvolumina evoL in TOUGH2 konstant bleiben und die Porositaten pHI
sich auf diese konstanten Elementvolumina beziehen, mussten zur Abbildung der kon-
vergenzbedingten Versatzkompaktion zwei weitere Variablen eingefuihrt werden. Diese
beiden Variablen geben das Volumen des kompaktierten Hohlraums und die auf die-
sen Hohlraum bezogene Porositat wieder. Das tatsachliche Hohlraumvolumen (das
dem Elementvolumen entspricht) ist nun im Array vcaviTy zu finden und die tatséchli-
che Porositat kann durch die Funktion pHIACT ermittelt werden. Der Mechanismus,
Uber den puI und pHIACT verandert werden, wurde bereits in Kapitel 10.1.3 erlautert.
vCAvVITY wird im Rahmen der Subroutine BEFORECYCLING durch Aufruf von INITACT-

VoL initialisiert.

Weil bei Porositatsdnderungen auf Massenerhalt zu achten ist, wird die Kompaktion in
der Subroutine ProcessesWithDefinedMassChange angestol3en. Hierin wird die Sub-
routine compacT aufgerufen, welche die kompaktionsbedingte Porositatsanderung prH
berechnet und zurtickgibt. compacT wiederum bedient sich der Funktion coNvRATE, die

die aktuelle Konvergenzrate bestimmt.

Wenn die Gasphase — z. B. durch die Kompaktion und die damit einhergehende
Druckerh6hung und Gaslosung — praktisch eliminiert wurde, wird der Kompaktionsvor-
gang nicht mehr Uber die Porositdtsanderung gesteuert. Der Grund dafir ist, dass der

Porendruck unter gesattigten Verhaltnissen sehr sensibel auf Porositatsdnderungen
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reagiert, weil Wasser eine sehr geringe Kompressibilitdat besitzt. Somit verliert die Po-
rositat unter gesattigten Verhaltnissen ihren Wert als Steuerungsgréf3e fur die hydro-

mechanische Kopplung der Kompaktion.

Um zu verhindern, dass diese Sensitivitdt eine drastische Verminderung der Zeit-
schrittweite hervorruft, wird die Porositatsanderung abgeschaltet. Stattdessen wird nur
noch eine Druckerh6hung vorgenommen. Diese Druckerhéhung entspricht der Druck-
erhohung, die entsteht, wenn Wassers mit der ermittelten Konvergenzrate komprimiert
wird. Der Druck wird jedoch nicht Gber den lithostatischen Druck hinaus erhoht. Die
Druckerhdéhung wird durch die Subroutine coMpaACTLIQ implementiert. Sie ist streng
genommen nicht mehr massenerhaltend und wird daher durch die Subroutine State-
Changes direkt aufgerufen. Die Massenbilanzfehler dirften jedoch fir die meisten
Problemstellungen vernachlassigbar sein.

Die Subroutine compacT kompaktiert ausschlie3lich aktive Elemente, deren Elementvo-
lumen kleiner als 1E+60 m3 ist. Voraussetzung ist, dass der Kompaktionsprozess fir
das jeweilige Materialgebiet aktiviert wurde. coMpacT berechnet die Porositdtsande-
rung ppH anhand des beschriebenen Konvergenzansatzes, begrenzt diese aber, um zu
vermeiden, dass die Flissigkeitsphase komprimiert wird, dass die Gasdriicke den li-
thostatischen Druck Uberschreiten oder dass eine vorgegebene Restporositat unter-

schritten wird. compacT schlie3t auch Erhéhungen der Porositét aus.

coMpACT diagnostiziert ein Auflaufen der Kompaktion auf das Fluid, wenn die Gaspha-
se verschwindet oder die eventuell eingestellte Mindestgassattigung coMp SGmin er-
reicht wird, womit die Gasphase als praktisch eliminiert angesehen wird. coMpACT ver-
zichtet dann auf eine weitere Porositatserniedrigung und setzt den Flag coMp ONLIQ

auf Wahr. Dies aktiviert die bereits erwahnte Subroutine COMPACTLIOQ.

10.2.2 Permeabilitdtsanderung

Die Anderung der Permeabilitat erfolgt in der Subroutine MuLTI, indem die Permeabili-
tatsvariablen auf den Wert der Funktion varpERrRM gesetzt werden. Die Funktion var-
PERM umfasst nicht nur kompaktionsbedingte Permeabilitdtsanderungen, sondern auch

solche, die von einer Barrierendegradation (Modul DEGRA) herrihren.
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Wurde die Anzahl der anzuwendenden Potenzfunktionen auf O gesetzt, so kommen die
Permeabilitatswerte zur Anwendung, die im Datenblock ROCKS definiert wurden. An-
sonsten wird eine isotrope Permeabilitdit anhand der jeweils gultigen Potenzfunktion
bestimmt. Ist die Porositat kleiner als comp cuTorFr, so wird die Permeabilitat auf O

gesetzt.

10.2.3 Anderung der Kapillardriicke

Zur Anderung der Kapillardriicke wurde die Subroutine £os verandert, indem die ur-
sprunglichen Aufrufe der Subroutine pcap zur Kapillardruckbestimmung durch Aufrufe
der neuen Subroutine pCAPLEV ersetzt wurden. pcAPLEV bestimmt den Kapillardruck
mit Hilfe der Subroutine pcap und andert die ermittelten Werte anschlieBend gemaf
der Leverett-Funktion unter Verwendung der tatsachlichen Porositdt pHIACT. Wenn die
Kapillardruckfunktion nach van Genuchten benutzt wird, kann eine Obergrenze fur den
Absolutwert des Kapillardruckes angegeben werden.

10.3 Zeitabhangige Permeabilitatsdnderung (Modul DEGRA)

Im Ursprungscode wird die intrinsische Permeabilitat in der Subroutine MULTI aus dem
Array PER (IS0, M) ausgelesen, wobei M der Materialindex ist und 1so der Koordina-
tenachsenindex, der die Werte 1, 2 und 3 annehmen kann. Die urspriingliche Abfrage
des Arrays peEr wurde durch die Abfrage der neuen Funktion VARPERM (IS0, N) ersetzt,
welche die Permeabilitat fir das Element n wiedergibt. In der Funktion VARPERM wer-
den alle Permeabilitditsénderungen der neu implementierten Prozessmodule zusam-

mengefasst.

Ist der Datenblock DEGRA vorhanden, wird die logische Variable 1.pEGrA auf Wahr
gesetzt. Dartber hinaus kann tber die Variablen DEGrRA active (M) abgefragt werden,
ob das Material mit dem Index M eine zeitabhangige Permeabilitatsdnderung erfahren
soll. Fur jedes Materialgebiet kann ein Parametersatz fur die Funktion f; (siehe Ab-
schnitt 3.2) vorgegeben werden. Die Zeiten t; und t, werden in den Variablen
DEGRA T1 (M) und DEGRA T2 (M) gespeichert. Der Wert von my, ist in DEGRA F (M) zZu

finden (siehe Tab. 3.1).
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10.4 Korrosion (Modul CORRO)

Der Korrosionsprozess verandert die Komponentenmassen, was eine Anderung der
Primarvariablen erforderlich macht. Die Priméarvariablen werden im Rahmen der Sub-
routine ProcessesWithDefinedMassChange gedndert (S. a. Abschnitt 10.1.2.2). Hier
werden zunéchst durch Aufruf der Subroutine GeTMassDEN die Massendichten® fiir alle
Elemente n und Komponenten k bestimmt und im Array MD1 (N, K) abgespeichert. An-
schlieRend wird ermittelt, wie sich diese Massendichten durch den Korrosionsprozess
verandern wirden. Dies geschieht durch Aufruf der Subroutine MassChangeGasGene-
ration, welche die eigentliche Berechnung des Korrosionsvorganges vornimmt und
die im Array Mp1 gespeicherten Massendichten entsprechend dem Ergebnis des Kor-
rosionsvorganges verandert. Danach werden die Primarvariablen unter der Vorgabe
angepasst, dass die in Mp1 gespeicherten (veranderten) Komponentenmassen erhalten

bleiben.

Ist der Datenblock CORRO vorhanden, so wird die logische Variable L.corro auf Wahr
gesetzt. Die Initialisierung des Moduls CORRO erfolgt innerhalb der Subroutine BEFo-
RECYCLING durch Aufruf der Subroutine INITFEDENSITY. Die Hauptroutine zur Berech-
nung der Korrosion ist, wie bereits gesagt, die Subroutine MassChangeGasGeneration.
Sie ermittelt die Massenanderungen der Komponenten Gas, Wasser und Lauge auf-
grund der Metallkorrosion. Die Subroutine berechnet dartiber hinaus fir jedes Element
N die korrosionsbedingte Anderungen der im Array FEDENSITY (N) gespeicherten Ei-
sendichte und der im Array CORRO CanisterWaterDen (N)gespeicherten Dichte des
Behalterwassers. Diese Arrays durfen jedoch nicht sofort geandert werden, da zu die-
sem Zeitpunkt noch nicht entschieden ist, ob der Zeitschritt wiederholt und die Ande-
rungen verworfen werden miissen. Es werden daher lediglich die Anderungen der
Eisen- und Behdlterwasserdichte berechnet und in den Arrays DFEDENSITY (N) und
CORRO_dCwWDen (N) abgelegt. Nach jedem Zeitschritt missen die durch MassChange-
GasGeneration vorgeschlagenen Dichtednderungen wirksam gemacht werden. Dies
geschieht innerhalb der Subroutine AFTERTIMESTEP durch Aufruf von UPDATEFEDENSTI-
TY. Diese Subroutine aktualisiert die Arrays FEDENSITY und CORRO CanisterWaterDen

und setzt die Arrays DFEDENSITY und CORRO_dcwDen auf Null.

® Die Massendichte bezeichnet in diesem Abschnitt stets eine Masse pro Elementvolumen.
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Fur die spatere Ergebnisausgabe ermittelt MassChangeGasGeneration flr jedes Mate-
rialgebiet die generierte Gasmasse, die verbrauchte Eisenmasse und das verbrauchte
Porenwasser. Die Subroutine UPDATEFEDENSITY berechnet daraus Ausgabeparameter,
die Uber die bisher generierte Gasmenge und die bisher verbrauchte Eisen- und Was-
sermenge Auskunft geben. Es handelt sich dabei um folgende, teils materialspezifi-

sche, teils auf das Gesamtgebiet bezogene Arrays:

CORRO_SumGenGasMass (M) : Bisher generierte Gasmasse
e CORRO SumConsIronMass (M): Bisher verbrauchte Eisenmasse
e CORRO SumConsWaterMass (M): Bisher verbrauchte Wassermasse

e CORRO SumGenGasVol: Bisher generiertes Gasvolumen (normiert auf Beding-
ungen von 10° Pa und 21°C).

e CORRO SumGenGasMassTotal: Bisher generierte Gasmasse
e CORRO SumConsIronMassTotal: Bisher verbrauchte Eisenmasse

e CORRO_ SumConsWaterMassTotal: Bisher verbrauchte Wassermasse

Es ist anzumerken, dass die hier ausgegebenen Gasmassen vom Molekulargewicht
der verwendeten Gaskomponente abhangen und nicht den erzeugten Wasserstoff-
massen entsprechen, wenn die erzeugte Gaskomponente ein von Wasserstoff abwei-
chendes Molekulargewicht hat. Eine Umrechnung anhand der Molekulargewichte ist
jedoch unter Annahme gleicher Stoffmengen leicht moglich.

10.5 Gasentweichen aus dem Modellgebiet (Modul PRLIM)

Ist der Datenblock PRLIM vorhanden, so wird die logische Variable LLEak auf Wahr
gesetzt. Hiermit wird der Mechanismus der Drucklimitierung fur alle vom Anwender

spezifizierten Materialgebiete eingeschaltet.

Die Eingabeparameter Zz.f, Ominref UNd donin/dz, die das Feld der minimalen
Hauptspannung festlegen (siehe Abschnitt 5.2), werden in den Variablen PRLIM ZREF,
PRLIM P und PRLIM DPDZ abgelegt. Fur jedes Materialgebiet kann ein eigener, materi-
alspezifischer Differenzdruck A4gj,: definiert werden. Dieser wird im Array

PRLIM POFFSET (M) gespeichert, wobei M der Materialindex ist.
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Die Funktion ENTRYPRESSURE (N) berechnet anhand der Eingabeparameter den oberen
Druckgrenzwert peney, fir das Element n. Die Funktion ENTRYPRESSURE wird in der
Subroutine LiMITPRESS aufgerufen, welche die Kappung der Primarvariablen Gas-
druck und die Berechnung des damit einhergehenden Massenverlustes durchfihrt.

LIMITPRESS Wird von der Subroutine stateChanges aufgerufen.

Die Funktion ENTRYPRESSURE Wird dartiber hinaus auch in der Subroutine COMPACTLIQ
bendétigt, die ebenfalls von statechanges aufgerufen wird. coMmpacTLIQ wird aufgeru-
fen, wenn durch Abfrage der logischen Variable comp onLIQ (N) festgestellt wurde,
dass keine Gasphase mehr zur Versatzkompaktion zur Verfiigung steht. In diesem Fall
wird auf eine Porositatsdnderung verzichtet, und es findet nur noch eine Druckerho-
hung statt (siehe Modul COMP). compacTLIQ berechnet diese Druckerhéhung und
bendtigt dazu ENTRYPRESSURE, um daflr zu sorgen, dass der Druck nicht den Druck-

schwellwert fur die Gasinfiltration pey, Ubersteigt.

10.6 Begrenzung von Priméarvariablen (Modul RANGE)

Wenn der Datenblock RANGE vorhanden ist, wird die logische Variable LrRaNGE auf

Wabhr gesetzt. Hiermit werden die nachfolgenden Ablaufe aktiviert.

10.6.1 Gultigkeitsbereiche

Die Subroutine KeepLimits sorgt fur die Kappung der Primarvariablenwerte. Sie wird
in cyciT direkt nach dem Aufruf von stateChanges aufgerufen. Wenn die Primarvari-
ablen beschnitten werden, ruft KeepLimits anschlielend die Subroutine £os auf, um

die Sekundéarvariablen zu aktualisieren.

KeepLimits befragt den Eingabeparameter RANGE restrictxb, um zu ermitteln, ob
eine Begrenzung der Laugensittigung erfolgen soll. Deren Gliltigkeitsbereich wird
durch die Eingabeparameter RANGE xBmin und RANGE XBmax festgelegt. Der Eingabe-
parameter RANGE restrictSg gibt Auskunft, ob die Gasséattigung begrenzt werden

soll, deren Giiltigkeitsbereich durch RANGE SGmin und RANGE SGmax bestimmt wird.

66



10.6.2 Losungsgleichgewicht

Die Subroutine BRINEEQUILIBRATION sorgt fur die Einstellung des Ldsungsgleichge-
wichtes. Diese Subroutine wird in stateChanges aufgerufen, wenn LRANGE wahr ist

und der Schalter RANGE _equilibratexb = 1 gesetztwurde.

Das Ldsungsgleichgewicht wird tber den Eingabeparameter RANGE EQ xbr eingestellt,
der den Laugenanteil der Sattigungskonzentration des Salzes wiedergibt. Weicht die
Laugenkonzentration eines Elementes von RANGE _EQ Xbr ab, so ermittelt die Subrou-
tine BRINEEQUILIBRATION die Dichten der Wasser- und Laugenkomponente und er-
rechnet daraus die einzustellende Gassattigung. Letztere wird auf den Wertebereich
[0;1] beschrankt. Danach werden die Primarvariablendnderungen fiir die Gasséttigung
und den Laugenanteil berechnet, und es erfolgt ein Aufruf der Subroutine Eocs, um die

Sekundarvariablen zu aktualisieren.

10.6.3 Dampfdruckverminderung

Die Dampfdruckverminderung erfolgt in der Subroutine eos. Diese Routine ermittelt
den Sattigungsdampfdruck mit Hilfe der Subroutine saT. Hinter jeden Aufruf der saT
wurde ein Aufruf der neuen Subroutine NEwsAT eingefigt, die den von saT ermittelten

Sattigungsdampfdruck in Abhangigkeit von der Gassattigung reduziert.

Die Subroutine nEwsaT &ndert den Séattigungsdampfdruck, wenn LrRanGe wahr und
RANGE reducePs = 1 ist. Der Gassattigungsbereich, in dem der Sattigungsdampf-
druck linear auf Null heruntergeregelt wird, wird durch die beiden Eingabeparameter
RANGE PS SGmax Und RANGE PS sGmin bestimmt. Flr Gassattigungen, die groRer als
RANGE PS sGmax sind, wird der Sattigungsdampfdruck auf Null gesetzt. Fur Gassatti-

gungen kleiner als RANGE_PS_sGmin bleibt der Sattigungsdampfdruck unverandert.

10.6.4 Kompaktionsbegrenzung

Das Abschalten der kompaktionsbedingten Porositatsanderung erfolgt in der Subrouti-
ne coMPACT (siehe auch Abschnitt 10.2.1). Der Eingabeparameter coMp SGmin gibt die
kleinste Gassattigung vor, die durch Kompaktion erzeugt werden darf. Eine Begren-

zung erfolgt aber nur dann, wenn RANGE restrictSg =1 und coMP SGmin > 0 gesetzt
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wurde. Fehlt der Datenblock RANGE, so wird die Variable coMp sGmin automatisch mit

Null initialisiert.

Unterschreitet die Gassattigung den Wert von COMP_SGmin, SO Setzt coMpACT die logi-
sche Variable comp onp10 (N) auf Wabhr. Dies aktiviert die Subroutine coMpACTLIQ, die

eine kompaktionsbedingte Druckerhéhung durchfihrt.

10.7 Veranderliches Temperaturfeld (Modul VTEMP)

Eine Anderung der Primarvariablen Temperatur hat in der Regel eine Anderung der
Komponentenmassen zur Folge. (Dies betrifft insbesondere die nicht-kondensierbaren
Gaskomponenten.) Um Massenerhalt zu garantieren, missen bei einer Temperaturan-

derung die restlichen Primarvariablen angepasst werden.

Die Temperaturédnderung wird in der Subroutine ProcessesWithDefinedMassChange
durch Aufruf der Subroutine SETTEMPERATURES vorgenommen, die fir den Massener-
halt sorgt. Dies geschieht Uber die Berlicksichtigung der Temperaturdnderung in dem
in Abschnitt 10.1.2.2 beschriebenen Differenzialgleichungssystem. Die Zuordnung der
Temperaturzeitreihen zu den einzelnen Gitterelementen muss vom Anwender derzeit
noch durch Modifikation der Subroutine seTTEMPERATURES durchgefuhrt werden.
SETTEMPERATURES ist die einzige Subroutine des Moduls VTEMP, die fallspezifische

Angaben enthélt.

10.8 Ausgabe

Die Ausgabedaten fur die Dateien FOFT und COFT werden in der Subroutine fgtab
berechnet, die im jeweiligen EOS-Modul enthalten ist und entsprechend madifiziert
wurde. Die Ausgabe in die Datei DOFT erfolgt tGber die Subroutine wrRITEDOFT, die in

cycrT aufgerufen wird.
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