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Kurzfassung

Der vorliegende Bericht wurde im Rahmen des Schwerpunktes ,Weiterentwicklung der
Instrumente des Sicherheitsnachweises bzw. der Langzeitsicherheitsanalyse am Bei-
spiel des Endlagers Konrad" im AP 2 des Forschungs- und Entwicklungs-Vorhabens
~Weiterentwicklung sicherheitstechnischer Bewertungen fur Endlager mit Abféllen mit
vernachlassigbarer Warmeentwicklung am Beispiel des Endlagers Konrad“ (Forder-
kennzeichen 4715E03410) erstellt.

Im Rahmen des Vorhabens wurde der Stand von Wissenschaft und Technik zu dichte-
abhangigen Modelrechnungen und zu vorhandenen Modelldaten zu Salz- und StiRwas-
serrechnungen recherchiert, gesichtet und hinsichtlich ihrer Relevanz zum Vorhaben

ausgewertet.

Auf Basis der recherchierten Informationen und Daten wurden mehrere konzeptionelle
Modelle fir dichteabhéngige Rechnungen entworfen und zwei zweidimensionale repra-
sentativen Vertikalmodelle (11-Schichten- und 20-Schichten - Modell) am Beispiel des
Standorts Konrad generiert. Nach Parametrisierung und Definition entsprechender
Randbedingungen wurden anhand dieser Modelle stationdre Modellrechnungen zum
Grundwassertransport (StBRwasser) und instationdre Modellrechnungen zum Salzwas-
sertransport mit den Modulen SITRA und XTRA des Programms SPRING durchgefiihrt.
Es wurden dichteabhangige Rechnungen zur Erstellung einer quasi-stationaren Dichte-
schichtung im Modell und darauf aufbauend Tracerrechnungen durchgefiihrt. Die Ergeb-
nisse wurden mit zusatzlichen Standortinformationen verifiziert und hinsichtlich der Aus-
bildung von Ausbreitungspfaden auf Basis von SuR- und Salzwasserrechnungen
miteinander und mit bereits vorliegenden Informationen zu Ausbreitungspfaden vergli-
chen. Ziel war es, durch den Vergleich von Rechnungen mit und ohne Berticksichtigung
einer salinaren Dichteschichtung des Tiefengrundwassers, relevante Unterschiede im
Stromungs- und Transportmuster zu identifizieren. Neben der Definition und Berechnung
eines Basisfalles wurden Variationsrechnungen fur beide Vertikalmodelle hinsichtlich der
hydrogeologischen Parameter, der Randbedingungen und der Modellgitter bzw. des Si-

mulationszeitraums durchgefihrt.

Im Ergebnis der Tracerausbreitung ahneln die Pfade in Salzwasserrechnungen denen
in StlRwasserrechnungen, wobei eine deutliche Reduzierung der Strdomungs- und Trans-

portgeschwindigkeiten ersichtlich ist.



In der Verifizierung der Rechenergebnisse der Dichteschichtung mit Standortdaten zeigt
sich, dass der derzeit am Standort gemessene Dichtegradient hinsichtlich der Modell-
rechnung keinen quasi-stationdren Zustand beschreibt. Deshalb wurde damit begonnen
instationdre Mehrkomponententransporte (Salz und Tracer) zu simulieren. Erste Ergeb-
nisse hierzu deuten an, dass es in einer instationaren Dichteschichtung zu einer weiteren
deutlichen Reduzierung der Strémungs- und Transportgeschwindigkeiten kommt und fuir
weitere Detailkenntnisse zusatzlicher Forschungs- und Entwicklungsbedarf notwendig

ist.
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1 Einleitung

Der vorliegende Bericht wurde im Rahmen des Schwerpunktes ,Weiterentwicklung der
Instrumente des Sicherheitsnachweises bzw. der Langzeitsicherheitsanalyse am Bei-
spiel des Endlagers Konrad“ im AP 2 des Forschungs- und Entwicklungsvorhabens
~Weiterentwicklung sicherheitstechnischer Bewertungen fur Endlager mit Abféllen mit
vernachlassigbarer Warmeentwicklung am Beispiel des Endlagers Konrad“ (Forder-
kennzeichen 4715E03410) erstellt.

Das Vorhaben schlieRt an das GRS-Vorhaben 3612R03410 ,Untersuchung und Ent-
wicklung von sicherheitstechnischen Bewertungen fur Endlager fur Abfalle mit vernach-
lassigbarer Warmeentwicklung; Entwicklung und Bereitstellung des notwendigen Instru-
mentariums am Beispiel des Endlagers Konrad“ an, in welchem sich ein generischer
Bedarf an Basisforschung und Neuentwicklungen sowohl in Bezug auf betriebliche Stoér-

fallanalysen /HAR 15/ als auch fiur die Langzeitsicherheit /LAR 15/ gezeigt hat.

Ziele des Vorhabens 4715E03410 sind Weiterentwicklungen der sicherheitstechnischen
Bewertungen im Rahmen der Storfallanalyse (AP 1) als auch im Rahmen der Langzeit-
sicherheitsanalyse (AP 2). Die Ergebnisse des Vorhabens werden in zwei eigenstandi-
gen Berichten (fur den jeweiligen AP) verdffentlicht. Der Bericht GRS-512 zum AP 1 gibt
die Arbeiten und Ergebnisse zur ,Weiterentwicklung eines Konzepts fir Storfallanaly-
sen/Sicherheitsanalysen fir die Betriebsphase eines Endlagers fir radioaktive Abfélle
mit vernachlassigbarer Warmeentwicklung nach dem heutigen Stand von Wissenschaft
und Technik* wider /[HAR 18/, der vorliegende Bericht GRS-513 zum AP 2 beschreibt die
~Weiterentwicklung der Instrumente des Sicherheitsnachweises bzw. der Langzeitsi-
cherheitsanalyse am Beispiel des Endlagers Konrad“ hinsichtlich numerischer Modell-
rechnungen zu dichteabhangigen Strémungs- und Transportprozessen /LAR 18/.

In friheren Langzeitsicherheitsanalysen (z. B. im Planfeststellungsverfahren Konrad)
wurde eine Dichteschichtung aufgrund zunehmender Salinitdt mit der Teufe in Tiefen-
wassern als ein qualitatives Argument fir geringe Transportgeschwindigkeiten bzw. fur
diffusions-dominante Prozesse von aus einem Endlager in die Geosphare freigesetzten
Radionuklide im Sicherheitsnachweis verwendet. Damit wurden den Ergebnissen der
durchgefuhrten StRwasserrechnungen und den damit verbundenen Radionuklidaus-
breitungsrechnungen hohe potentielle Sicherheitsreserven zugeschrieben /NMU 02/.
Ein quantitativer Nachweis, der dieses Argument untermauert, wurde nicht gefiihrt, da

die verwendeten Rechenprogramme diese Prozesse in komplexen Modellgeometrien



Uber grof3e SimulationszeitrAume nicht oder nur mit hohem rechentechnischen Aufwand
bei gleichzeitig inakzeptabel hohen Rechenzeiten auflésen konnten. Ziel des hier durch-
gefuhrten Eigenforschungsvorhabens ist es, das Recheninstrumentarium der GRS wei-
terzuentwickeln, um das Sicherheitsniveau von Transportrechnungen in reinem SufR3-
wasser gegeniber von dichteabhangigen Stromungen (Salzwasserrechnungen) durch
den Vergleich von Modellergebnissen auf Basis von Ausbreitungen idealer Tracer auf-
zuzeigen. Die in den Modellrechnungen verwendeten idealen Tracer besitzen normierte
Konzentrationen und haben keinen Bezug zu tatsachlichen Radionukliden mit Sorptions-
und Zerfallseigenschaften. Diese sind allerdings ausreichend um einen quantitativen
Vergleich zwischen Sif3- und Salzwassersystemen unter den gewahlten Modellrandbe-
dingungen zu erlauben. Zur Berechnung des dichteabhangigen Stofftransportes ist es
insbesondere wichtig die Historie einer Salinitatsentwicklung am zu modellierenden

Standort zu bertucksichtigen, um eine dichteabhangige Strdomung zu prognostizieren.

Im Rahmen des Eigenforschungsvorhabens 3614R03200 (EMIL) untersuchte die GRS
bereits Modellansatze zum Transportverhalten von Radionukliden in Sif3-/Salzwasser-
systemen unter Berlicksichtigung von Dichte- und Viskositatsunterschieden. In den Er-
gebnissen dieser Arbeiten zeigt sich, dass Modellrechnungen in diffusiv dominierten Tie-
fenwassersystemen in Bezug auf die numerische Stabilitdt der Rechnungen in den
meisten Fallen einfacher als konvektiv dominierte Grundwassersysteme zu modellieren
sind, wie sie in salinaren Grundwassern auftreten kénnen /LAR 16/. Die Ergebnisse der
in Langzeitsicherheitsanalysen bei der Endlagerung radioaktiver Stoffe in geologischen
Formationen durchgefiihrten Modellrechnungen sind deutlich von der Durchlassigkeits-
verteilung, den Anfangsbedingungen fir die Salzkonzentrationsverteilung, der Grol3e
der transversalen Dispersivitat und den Potentialrandbedingungen an der Gelandeober-
flache sowie dem Modellbetrachtungszeitraum abhangig. Ergebnisse bisher durchge-
fuhrter Simulationen anhand einfacher generischer Modelle im Verbundprojekt
3607R02538 (VerSi) zeigten, dass ein linearer Dichtegradient, wie er im Norddeutschen
Becken gemessen wird, nicht auf realitdtsnahe hydrogeologische Modelle und derzeit
herrschende Randbedingungen in der Hydrosphéare lbertragen werden kann, ohne
starke Inkonsistenzen und Ungleichgewichte in den Simulationen zu erzeugen /LAR 10/.
Dies liegt an den teilweise nicht genau bekannten Rand- und Anfangsbedingungen zum
Zeitpunkt des Beginns der Ausbildung der Dichteschichtung aufgrund einzelner Mess-

punkte, z. B. in Randlagen eines Beckens wie im Konrad-Graben /KLI 90/.



Im Rahmen des hier dargestellten Forschungsvorhabens sollte auf Basis der Ergebnisse
aus den bereits abgeschlossenen Forschungsvorhaben VerSi (3607R02538) /LAR 10/,
EMIL (3614R03200) /LAR 16/ und dem Vorgangervorhaben (3612R03410) /LAR 15/

eine konkrete Anwendung des in der GRS vorhandenen Recheninstrumentariums zur
Simulation dichtegetriebener Transportprozesse am Beispiel von Standortdaten erfol-
gen. Ziel ist es, durch den Vergleich von Rechnungen mit und ohne Beriicksichtigung
einer salinaren Dichteschichtung des Grundwassers relevante Unterschiede im Stro-
mungs- und Transportmuster zu identifizieren. Auf diese Weise kdnnen quantitative Aus-
sagen zum Sicherheitsniveau von Sufdwasserrechnungen am Beispiel idealer Tracer
und den damit verbundenen stromungstechnischen Vereinfachungen gegeniiber von
dichteabhangigen Grundwassertransportrechnungen gewonnen werden. Da fur das
Endlager Konrad eine Reihe entsprechender Informationen, Daten und Analysen zum

Standort vorliegen, orientierten sich die Arbeiten exemplarisch hieran.

Ein Auszug der hier dargestellten Arbeiten wurde im Rahmen der SPRING - Fachtagung
2017 /LAR 17/ und der internationalen Fachkonferenz GeoBonn2018 préasentiert
/WEY 18/.






2 Stand von Wissenschaft und Technik

2.1 Anwendungsbereich dichteabhangiger Stofftransport

Im Grundwasser treten dichteabhangige Stromungen auf, wenn z. B. Salz-/Sitl3wasser-
mischprozesse vorliegen oder geologische Temperaturgradienten vorhanden sind. Re-

levante Dichtestromungsph&anomene werden vor allem
— in Kustengebieten oder auf Meeresinseln,
— bei anthropogenen Eintrdgen von salzhaltigem Wasser in das Grundwasser,

— und in tiefen geologischen Formationen als Wirtsgesteine fir Endlager

beobachtet.

In oberflachennahen Grundwasserleitern von Kistengebieten oder auf Meeresinseln
dringt Meerwasser mit einer héheren Dichte in Form eines Salzwasserkeils in den
Grundwasserbereich mit Stlwasser ein. Eine Grundwasserentnahme aus Stf3wasser-
kérpern fihrt zum Absinken des Grundwasserspiegels und durch den hydraulischen Po-
tentialunterschied zwischen Meeres- und Grundwasserspiegel dringt verstarkt Meerwas-
ser in das Grundwasservorkommen ein und erzeugt einen Salzwasseraufstieg
(,Upconing") unter dem Entnahmebrunnen. Hierdurch kann der Salzgehalt des Grund-
wassers bis hin zur Unbrauchbarkeit ansteigen. In den Forschungsarbeiten vieler Uni-
versitaten wird weltweit diese Thematik der Meerwasserintrusion aufgrund des Meer-
wasseranstieges als Ergebnis eines Klimawandels untersucht /EGU 13/. In Deutschland
wird u. a. im INIS-Verbundprojekt NAWAK eine Entwicklung nachhaltiger Anpassungs-
strategien fur die Infrastrukturen der Wasserwirtschaft unter den Bedingungen des kli-
matischen und demographischen Wandels durchgefuhrt /BMBF 14/, /TUB 14/. Die Inter-
aktion des Klimawandels mit potentiellen Standorten zur Endlagerung radioaktiver
Abfalle werden in /NOS 08/ und einer Arbeitsgruppe der ESK mit internationaler Beset-

zung untersucht.

Neuere Modellrechnungen zu SuRwasserlinsenausbildungen in Meeresinseln werden in
Rahmen von Benchmark-Tests in /SCH 17/ mit dem Code d* durchgefiihrt. Ziel der
Arbeiten ist es nachzuweisen, dass der neue Code d3f++ in der Lage ist, Dichtestrémung
und Stofftransport korrekt zu simulieren. In /SCH 17/ wird ein Laborexperiment aus

/STO 12/ berechnet, das die Ausbildung einer StiBRwasserlinse experimentell wiedergibt



(s. Abb. 2.1). Im Experiment wird mit Hilfe eines Sandbox-Modells, das den Querschnitt
durch eine ozeanische Insel simuliert, FlieBprozesse fir StiRwasserlinsen untersucht.
Im Experiment wird ein Sandkérper nach dem Aufséttigen mit Salzwasser (Dichte von
Meerwasser) Uber Tropfschlduche von oben mit Sti3wasser beregnet. Die Resultate der
Rechnungen von d3f++ (konzeptionelles Modell und Rechenergebnisse siehe Abb. 2.2)
werden anhand der im Experiment ermittelten Messwerte verifiziert bzw. mit den Resul-
taten anderer Codes verglichen.

Abb. 2.1  Versuchsaufbau mit Abomessungen (links) und Photographie des durchge-
fuhrten Experiments (rechts) zur Ausbildung der SifRwasserlinse unter
Verwendung von Tracern zur Visualisierung der FlieRpfade aus /SCH 17/
nach /STO 12/
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Abb. 2.2  Konzeptionelles Modell mit Randbedingungen (links) und Ergebnis der Si-
mulation mit dem Code d3f (rechts) zur Entwicklung der Salzverteilung bis

zum Erreichen eines quasi-stationaren Salinitatszustandes /SCH 17/

Ein weiteres Anwendungsbeispiel sind durch Dichteeffekte beeinflusste Schadstofftrans-
portprozesse beim Austreten von Sickerwassern mit hohen Schadstoffkonzentrationen

aus Deponien und Halden. Kontaminierte Sickerwéasser kénnen u. a. aufgrund ihrer



hoheren Dichte im Grundwasser absinken. Entlang von Stral3en fuhrt das Streuen von
Salz im Winter zu einem Salzeintrag ins Grundwasser /KUN 02/. Das Verpressen von
industriell genutzten Salzlaugen in den Untergrund, die z. B. bei der Salzgewinnung aus
Bergwerken anfallen, begunstigt eine Auspragung der Dichteunterschiede, die sich auf
die Stromungsverhaltnisse auswirken kénnen und mittels dichteabh&ngiger Stromungs-

und Transportmodellierungen bewertet werden /KON 17a/.

In Sicherheitsnachweisen fir die Endlagerung von radioaktiven Abfallen hat in den Lang-
zeitsicherheitsanalysen die dichteabhangige Berechnung von Strdomungs- und Trans-
portprozessen eine besondere Bedeutung bei Untersuchungen zu Endlagersystemen in
tiefen geologischen Formationen. Zum einen wird eine Dichteschichtung aufgrund zu-
nehmender Salinitét des Grundwassers mit der Teufe als ein qualitatives Argument fur
geringe Transportgeschwindigkeiten bzw. fur Gberwiegend diffusionsdominante Trans-
portprozesse von freigesetzten Radionukliden verwendet /NMU 02/, oder direkt in die
Berechnung der standortspezifischen Modellrechnungen zum Tiefenwassertransport
eingegeben /LOF 12/.

Gepragt sind Sul-/Salzwasserbewegungen im tieferen Untergrund durch die Grundwas-
serneubildung an der Oberflache, die hydraulischen Potentiale, die Morphologie und die
sich ausbildenden Salinitatsgradienten aber auch von der geologischen/hydrogeologi-
schen Historie. Zudem stellen historische Verhéltnisse (z. B. eiszeitliche Einfliisse) und
rezente transiente Prozesse (z. B. Salzablaugungen an Salzstocken) beeinflussende
Faktoren zur Ausbildung eines Dichtegradienten in den Grundwassersystemen des tie-
fen Untergrunds dar. Die numerische Modellierung von dichteabhangigen Strémungen
in porésen Medien fuhrt bei ihrer Anwendung auf realistische Geosysteme zu umfang-
reichen Gleichungssystemen. Die in einem solchen System auftretenden Transportge-
schwindigkeiten fur moglicherweise vorliegende Radionuklide sind sehr gering, da sie
meist durch diffusive Prozesse dominiert werden und dichtegetriebene Konvektionszel-

len den Transport verzégern kénnen /VOG 96/.

Im Grundwasserbereich oberhalb von Salzstécken bzw. salzhaltigen Schichten oder in
ihren Randbereichen (Salzhang) findet darlber hinaus ein direkter Kontakt des Grund-
wassers mit dem Salz statt und fuhrt zum Auftreten von hochgeséttigten Salzl6sungen,
die sich mit darlber stromendem SiuRRwasser mischen konnen. Neben chemischen und
biologischen Umsetzungsprozessen, die das Transportverhalten eines im Grundwasser
geldsten Stoffes (z. B. Radionuklid) beeinflussen kénnen, treten bei hohen Salzkonzent-

rationen in  Grundwassern auch physikalische Rickkopplungen auf die



Tiefenwasserstromung auf, die hydraulisch den Schadstofftransport verandern. Zwei
dieser Rickkopplungsmechanismen sind Viskositdts- und Dichtednderungen des

Grundwassers in Abhangigkeit von der Konzentration der in ihm gelésten Salze.

2.2 Anwendungsbeispiele in der Endlagerung

Grundwasser- und Stofftransportmodelle, die den Stofftransport dichteabhéngig be-
schreiben, finden Eingang bei der Analyse der Langzeitsicherheit von Endlagern radio-
aktiver Abfalle u. a. in Geospharenmodellen. Diese Modelle beschreiben das Transport-
verhalten des Grundwassers und der Radionuklide in der geologischen Umgebung des
Endlagers unter Berlcksichtigung von Retardation und Dispersion. Die Anforderungen
an solche Modelle in Langzeitsicherheitsnachweisen resultieren u. a. aus den Standort-
bedingungen, wie der hydrogeologischen Standortinterpretation, den geochemischen
Verhaltnissen mit den daraus resultierenden Konsequenzen und der nuklidspezifischen
Retardation. Ergebnisse der Stofftransportrechnungen sind meist raumliche und zeitli-

che Konzentrationsverteilungen von Radionukliden im Grundwasser.

Waste Isolation Pilot Plant (WIPP)

Fur die groRraumige Region des Endlagers WIPP in New Mexico (USA) wurden erste
Berechnungen zum dichteabhéngigen Stofftransport mit dem Simulationsprogramm d3f
nachgerechnet /DAV 89/, /ICOR 97/ mit dem Ziel den gegenwartigen, vergangenen und
zukinftigen Zustand des tiefen geologischen Untergrundes abzubilden /SCH 04a/,
/BLU 16/. In den Modellrechnungen /BLU 16/ wurde von einer gesattigten NaCl-Losung

als Initialbedingung ausgegangen, die sich mit reinem Wasser mischt.

Im Rahmen der Qualifizierung des Code d* wurden Rechnungen an einem Deckgebirgs-
modell der WIPP durchgefihrt, um ein besseres Verstandnis der Grundwasserstromung
in dem 6.000 km? grof3en Becken zu erreichen /SCH 17/ Das stark anisotrope Modell mit
einer freien Grundwasseroberflache (s. Abb. 2.3) wurde Uber die Modelloberflache mit
einer Grundwasserneubildungsrate zwischen 1 — 2 mm/a belegt und an der Modellbasis
eine gesdttigte Salzlauge durch eine Dirichlet-Randbedingung (Randbedingung 1 Art)
beschrieben. Als Ergebnisse einer d*-Rechnung Uber eine Simulationszeit von 14.000

Jahren zeigt Abb. 2.3 die Salzkonzentrationsverteilung im Deckgebirge der WIPP.



closed boundaries

Abb. 2.3  d3-Deckgebirgsmodell der WIPP und normierte Konzentrationsverteilung
nach einer Simulationszeit von 14.000 Jahren /SCH 17/

Endlager fur radioaktive Abfalle Morsleben (ERAM)

Im Rahmen der Entwicklung des Stilllegungskonzepts des Endlagers fur schwach- und
mittelradioaktive Abfalle Morsleben (ERAM) erfolgten mehrere Modellierungen fir das
Standortgebiet, die initial auf der Annahme eines reinen Suf3wasseraquifers beruhen
ISIE 02/. Die im Vergleich zur Dichte des Porenwassers des Hutgesteins hohere Dichte
der aus dem Grubengeb&ude in das Deckgebirge eingepressten Losung wurde in diesen
Rechnungen dabei nicht bericksichtigt. Von /KLE 02/ wurde der Einfluss des Dichteun-
terschiedes bei einem langfristigen Einpressen von gesattigter Salzlésung aus dem End-
lager in das Hut- und Deckgebirge simuliert. Diese Modellrechnungen unter Bertcksich-
tigung einer variablen Grundwasserdichte erfolgten mit den Programmen SoTraCoF
/GEN 99/ und NAMMU /HAR 98/. Ziel der durchgefiihrten Modellrechnungen war es, den
Einfluss von Dichteeinwirkungen auf die Grundwasserbewegung im Hutgestein und
Deckgebirge sowie auf die Ausbreitung von gesattigter NaCl-Lésung aus dem Gruben-

geb&aude zu untersuchen.

Anfangs wurde mittels einer instationaren dichteabhangigen Stofftransportrechnung auf
Basis einer vorgegebenen Anfangsbedingung der Salzkonzentrationsverteilung in einem
Rechenfall ein quasi-stationarer Zustand der Dichteverteilung im Deckgebirge ermittelt.
Dieser quasi-stationdre Zustand der Konzentrationsverteilung bildete die Basis weiterer
Rechnungen, die eine Auspressung von Salzlauge aufgrund des konvergierenden Gru-
bengebaudes, u. a. in ein vertikal zerkllftetes Hutgestein simulieren und den Stoffeintrag
an der Basis des Deckgebirges berechneten. Als Ergebnis der Salzwasserrechnungen
wurde die Verteilung der Salzkonzentration im Deckgebirge des ERAM dargestellt
/KLE 02/.



Ziel der Modellrechnungen war eine Charakterisierung mdaglicher Transportpfade im
Deckgebirge unter Beriicksichtigung von Dichteunterschieden im Grundwasser und eine
Quantifizierung der Barrierenwirksamkeit des Deckgebirges gegenuiber einer Auspres-
sung von Salzlauge aus dem konvergierenden Grubengeb&dude. Im Ergebnis eines Re-
chenfalls konnte ein quasi-stationarer Zustand berechnet werden, welcher die rezenten

Verhaltnisse der Dichteverteilung im Deckgebirge des Salzstockes widerspiegelt.

Schachtanlage Asse Il (Grubengebaude)

Im Zuge der Herleitung eines SchlieBungskonzepts fiur die Schachtanlage Asse Il wur-
den mdgliche zukinftige Entwicklungen des Gesamtsystems am Standort ohne zusétz-
liche MalRnahmen und auf Basis eines Schutzfluidkonzepts skizziert /TEI 06/. Unter An-
derem wurden fur das Abbaufeld in der Sudflanke numerische 2D-Modellrechnungen
durchgefuhrt und die Auswirkungen von aus dem Deckgebirge eindringenden NaCl- und
CaS0;- gesattigten Salzlésungen in die Grube dargelegt bzw. der Einfluss von Uml6-
sungen des in Teilen der Grube anstehenden Carnallitits auf die Dichteverteilung der
Grubenlésungen und eine eventuell hieraus induzierte Losungsbewegung in der Grube
identifiziert. Die Analysen dienten u. a. der Bewertung der Tragfahigkeit der Grube und
des Einflusses auf mégliche Radionuklidtransportprozesse /TEI 06/. Durch Umlésung
von aufgeschlossenem Carnallitit in den Abbaubegleitstrecken treten durch die Zu-
nahme der MgCl,-Konzentration Dichteunterschiede in der Grubenlésung auf, die kon-

vektive Losungsbewegungen im Abbaufeld verursachen /EIK 06/.

Im Ergebnis der Analysen ergaben sich Konvektionsstromungen, wenn durch die Umlo-
sung des Carnallits das Schutzfluid im oberen Bereich der Grube an Dichte zunahm und
die Losung mit hdherer Dichte am Nordstol3 der Grubenkammern gegen die Modellbasis
absank. Dies fuhrte im Ergebnis zu einer gegenlaufigen Ausgleichsbewegung am Sud-
stoR in der sudlichen Halfte der Grube und damit verbunden, zu einer Kanalisierung einer
mdoglichen Radionuklidausbreitung. Der durch Dichteunterschiede getriebene Fluss
wurde deutlich starker, je hoher die Dichteunterschiede zwischen dem Schutzfluid und
einer R-Losung (gesattigte MgCl.-Losung mit einer Dichte von 1.310 kg/m?3) waren
/EIK 06/.

Schachtanlage Asse Il (Deckgebirge)

Fur den Standort der Schachtanlage ASSE Il wurde im Rahmen von Analysen zur Still-

legung der Grube das Auspressen von MgCl,-gesattigten Losungen (Schutzfluid als Teil
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des SchlieBungskonzepts) aus der gefluteten und konvergierenden Grube in das umge-

bende Gebirge mittels dichteabh&ngiger Stofftransportrechnungen analysiert /POL 06/.

Zur Simulation der Ausbreitung von Schadstoffen durch Advektion, Dispersion und Dif-
fusion wurden Modellrechnungen mit idealen Tracern durchgefiihrt, die auf einem Stro-
mungsfeld mit unterschiedlichen Lésungsdichten aufgesetzt wurden. Um die Ausbrei-
tung der Grubenlésung und der in ihr geldsten Inhaltsstoffe im Deckgebirge zu verfolgen,
wurde der unverdiinnten Grubenldsung zusétzlich zum dichtebestimmenden Lésungsin-

haltsstoff eine normierte Tracer-Konzentration zugewiesen.

Mit dem Programm SPRING wurden dichteabhangige Transportprozesse der Stoffe
MgClz und NaCl untersucht. Da die jeweiligen Konzentrationen dieser Stoffe Auswirkun-
gen, sowohl auf die Dichte, als auch auf die Viskositat des Fluides und damit auf die
Transportgeschwindigkeit haben, wurde vom Entwickler delta h eine Erweiterung des
SPRING-Moduls XTRA zur Berucksichtigung dieser Effekte implementiert /BOR 08/ und
eine Zuordnung von Werten entsprechend der Dichte bzw. der Viskositat fur die jeweilige
Kombination aus den Konzentrationen des ersten und des zweiten Stoffes ermdglicht.
Weiterhin wurde ein Vergleich der Ergebnisse bei der Transportberechnung mittels
XTRA und dem Einkomponenten-Rechenmodul SITRA durchgefiihrt (Abb. 2.4).
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¥fra - 10 Jahre Salz.

sitra - 10 Jahre Salz

Abb. 2.4  Vergleichsrechnungen in SPRING mit den Rechenmodulen SITRA (unten)
und XTRA (oben) am Beispiel des Deckgebirges der Asse /BOR 08/

Abb. 2.4 zeigt das Ergebnis einer instationaren Rechnung zur NaCl-Konzentrationsver-
teilung im Deckgebirge in einem frilhen Zeitpunkt der Simulation. Erkenntlich ist, dass
mit Berlcksichtigung der Zahigkeit (Viskositat) der ausgepressten Lésung der Dichte-
gradient am Ubergang von SuRwasser (Magenta) zu NaCl-gesattigten Tiefenwasser
(Hellbraun) steiler verlauft.

Insgesamt sind die Ergebnisse unter Berticksichtigung dessen, dass durch die Konzent-
rationen von mehr als einem Stoff an einem Knoten die Dichteeinflisse kumuliert wer-
den, /BOR 08/ sehr ahnlich. Hiermit wurde sichergestellt, dass XTRA auch bei der dich-
teabhangigen Rechnung mit mehreren Stoffen das gleiche Ergebnis wie SITRA liefert.

Mit dem erweiterten Programmmodul XTRA wurden Simulationen zum Einpressen einer
MgCl,-gesattigten Grubenldsung (Schutzfluid) aus der Grube in das Deckgebirge nach
Ende der Stilllegungsphase der Schachtanlage Asse Il durchgefiihrt. Hierbei wurden drei
Komponenten bericksichtigt: StiRwasser mit einer Dichte von 1.000 g/l, NaCl-Lésung
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mit einer Dichte von 1.200 g/l und MgCl>-Losung mit einer Dichte von 1.300 g/I. Die Mi-

schungsvorgénge wurden berechnet und die resultierende Dichte hieraus berechnet.

Zur Berechnung der dichteabhangigen Stromung wurde aus Vereinfachungsgriinden ein
zweidimensionaler Schnitt mit den aquivalenten hydraulischen Durchlassigkeitsbeiwer-
ten des grof3raumigen dreidimensionalen Modells erstellt. Ziel der Berechnungen zu die-
sem Schnitt war die Darstellung der Si3-Salzwassergrenze im Nahbereich der Gelan-
deoberflache mit gleichzeitiger Einspeisung der MgCl,>-Lésung an zwei Punkten der
Grubenkontur. An der Modellbasis wurde eine Dirichlet-Randbedingung fir NaCl ge-
setzt. An der Oberflache des Modells wird die der Machtigkeit entsprechende Neubildung
als Zuflussrandbedingung von StiRwasser mit gleichzeitiger Sickerrandbedingung ange-
geben. Die MgCl,-Lésung wurde Uber einzelne Gitterknoten, entsprechend der Teufen-
lage der prognostizierten Deckgebirgsibertritte der Grubenldsung, in 500 m bzw. 574 m
Uber einen Zeitraum von 1.000 Jahren mit einer entsprechenden Flussrandbedingung

aus der konvergierenden Grube in das Nebengebirge eingepresst.

Im Ergebnis der Rechnungen zeigt sich, dass die Erweiterungen des SPRING-Moduls
XTRA geeignet sind die MgCl,-Losungsverteilung in der Anfangsphase des Einpressens
und in Abhangigkeit des Volumenstromes am Ubergang der Grube zum Deckgebirge zu

berechnen.

Standort Gorleben (Deckgebirge)

Im Rahmen von Langzeitsicherheitsanalysen eines Endlagers fur radioaktive Abfélle im
Wirtsgestein Salz am Beispiel des Standortes Gorleben wurde in einem Rechenfall pos-
tuliert, dass Salzlésung in das Endlager eindringt. Der Transport von in dieser Salzldsung
geldsten Schadstoffen aus dem konvergierenden Endlagerbergwerk kann u. a. durch die
Salinitdt im Grundwasser erheblich beeinflusst werden, da die Dichte und die Zahigkeit
(Viskositat) eines Sul-/Salzwasser-Gemisches deutlich von Salzkonzentrationen ab-

hangen.

In friiheren Analysen wurde oberhalb des Salzstocks in der Gorlebener Rinne ein Nuk-
lidtransport bei salinitdtsabhangiger Flussigkeitsdichte in der Geosphare mit dem weiter-
entwickelten Rechenprogramm TOUGH2/EOS7R behandelt. In Erganzung dazu wurde
der Nuklidtransport bei variabler Flussigkeitsdichte und nichtlinearer Nuklidadsorption in
Abhangigkeit von der Salinitat in der Geosphére oberhalb des Salzstocks in der Gorl-

ebener Rinne untersucht. Abb.2.5 zeigt beispielhaft eine Verteilung der
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Salzwasserkonzentration in der stark heterogenen Geosphéare oberhalb des Salzstocks
in der Gorlebener Rinne /JAV 02/.

Stationdrer Massenanteil des Salzwassers in der Flissigkeitsphase
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Abb. 2.5 Beispiel einer Salzwasserverteilung in der heterogenen Geosphére (Fall
GH1 in /JJAV 03/)

Zum selben Standort wurde in weiteren Forschungsarbeiten zur Langzeitsicherheit von
Endlagern das Verhalten von Radionukliden im Fall einer Freisetzung in ein heterogenes
Deckgebirge modelliert /NOS 05/, /SCH 10/. Die Modelle basieren auf hydrogeologi-
schen Untersuchungen zum Salzstock Gorleben /NOS 08/, /BIR 00/, /SCH 10/. Ziel der
Untersuchungen war es, mdgliche Transportpfade einzelner Radionuklide aufgrund ihrer

spezifischen Sorptionseigenschaften zu bestimmen /BIR 00/, /SCH 10/.

Mit dem Programm d3f wurde daftir das dichteabhangige Stromungsfeld in der Geo-
sphéare modelliert und mit r der Radionuklidtransport bestimmt /FEI 99/. Als Ausgangs-
bedingung wurde eine reine SufRwassersattigung angenommen, die sich aufgrund der
Konzentrationsrandbedingung an der Modellbasis mit der Zeit verandert. Abb. 2.6 zeigt
exemplarisch das Konzentrations- und Geschwindigkeitsfeld nach 250.000 Jahren in ei-
nem 10-fach Uberhdhten 2D-Vertikalmodell. Die Konzentrationsverteilung ist farblich
hervorgehoben, wobei ein Konzentrationswert von 1 (Rot) eine gesattigte Salzlésung
(hier mit einer Dichte von 1.197,2 kg/m?®) und ein Konzentrationswert von 0 StiBwasser
(mit einer Dichte von 1.000 kg/m3) reprasentieren. Das Geschwindigkeitsfeld wird durch

Vektoren dargestellt. Im unteren und mittleren Modellabschnitt ist die diffusive
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Ausbreitung des Salzes im Grundwasserstauer festzustellen, wahrend im oberen Ab-

schnitt aufgrund der héheren Stromungsgeschwindigkeiten nur geringe Salzkonzentra-

tionen vorliegen /SCH 10/.

Abb. 2.6  Konzentrations- und Geschwindigkeitsfeld nach 250.000 Jahren Uber ei-
nem hypothetischen Endlager in einem Salzstock /SCH 10/

Dichteabhangige Modellrechnungen am Endlagerstandort Olkiluoto in Finnland

In Finnland wurde fiir ein Endlager fur hoch radioaktive Abfalle der Standort Olkiluoto im
Wirtsgestein Kristallin ausgewahlt. Im Rahmen des Erkundungsprogramms wurde die
hydrogeologische Situation am Standort untersucht und charakterisiert, insbesondere in
Hinblick auf die méglichen Auswirkungen von Eiszeiten auf das Grundwasserregime im

tiefen geologischen Untergrund /LOF 12/.

Durch die Errichtung des Endlagers entstehen Hohlraume (Tunnel- und Streckenaus-
bau) im Wirtsgestein, die erst mit Stilllegung des Endlagers wieder verschlossen werden.
Wahrend der Offenhaltung der Hohlraume gelangt durch die Druckdifferenz Grundwas-
ser in das offene Endlagerbergwerk. Hierdurch kann das Strdmungsregime verandert
werden und ein Absinktrichter entstehen. Die zutretenden Grundwasser kénnen sowohl
als Frischwasser von der Gelandeoberflache durch ein Kluftsystem in das Endlagerberg-
werk gelangen, als auch aus salzhaltigen Laugenvorkommen aus dem tiefen geologi-
schen Untergrund /LOF 12/. Nach Verschluss des Endlagers und Verfiillung der Hohl-
raume des Endlagerbergwerks gleicht sich die hydrogeologische Situation wieder an die
urspriingliche natirliche hydrogeologische Situation und Druckverteilung an. Dieser Pro-
zess kann hunderte bis tausende Jahre andauern. Wahrend der nachsten 50.000 Jahre
wird eine Aussuf3ung des Grundwassers in Endlagertiefe durch zutretende Frischwéasser
mit der Folge erwartet, dass der Salinitatsgehalt im Wirtsgestein abnimmt /LOF 12/.
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Waéhrend einer Permafrost-Periode sinkt die hydraulische Durchlassigkeit an der Geléan-
deoberflache um mehrere GréR3enordnungen, wodurch auch der hydraulische Gradient
im tiefen geologischen Untergrund kleiner wird. Hierdurch wird die Grundwasserstro-
mung im Vergleich zu Warmzeiten deutlich reduziert. Die Aussif3ung des Grundwassers
findet hauptséachlich in der Warmzeit statt und wird in der Permafrost-Periode verlang-
samt. In der Permafrost-Periode Uberwiegen daher die sehr langsam ablaufenden Aus-
gleichsbewegungen zwischen SuRwasser und den Salzlaugen im tiefen geologischen
Untergrund bis hin zur Einstellung eines stabilen Zustandes und Salinitatsniveaus
/LOF 12/.

Diese Aussagen basieren auf dichteabhangigen Modellrechnungen mit dem Code
FEFTRA™ /LOF 13/. Die Parametrisierung und Randbedingungen sind in /LOF 12/ de-
tailliert beschrieben. Die modellierte rezente Salzverteilung im tiefen geologischen Un-
tergrund am Standort zeigt einen linearen Salinitatsgradienten, der durch die Errichtung

des Endlagers und die entstehenden Hohlraume beeinflusst wird (Abb. 2.7).

|toux = O years;t,, =15t = 2004 AD (natural state) ] I tou = 15 years; t _ =0;t  =2020 AD
T

Abb. 2.7  Salzgehalt des Grundwassers fir ausgewahlte Vertikalschnitte in der Warm-
zeit als Ergebnis einer dichteabhéangigen Grundwassermodellierung fir den
rezenten Zustand (links) und mit Beeinflussung des Endlagerbergwerks
(rechts) fur drei unterschiedliche Rechenfélle
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Vergleichende Sicherheitsanalysen (VerSi)

Im Rahmen des Vorhabens VerSi 3607R02538 wurden zur Charakterisierung eines ge-
nerischen Tonsteinstandortes fur ein Endlager fur warmeentwickelnde Abfélle numeri-
sche Analysen auf Basis von Salz-/StRwasserrechnungen durchgefihrt /LAR 10/. Fir
einen generischen Tonsteinstandort wurde auf Grundlage nationaler und internationaler
Erfahrungen und von Analogieschliissen eine hydrogeologische Modellvorstellung ent-

wickelt (Abb. 2.8).
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Abb. 2.8 Schematische Darstellung des Modellgebiets eines generischen Tonstein-
standortes /LAR 10/

Zur Definition der hydraulischen Randbedingungen an der Grenze eines zu bewertenden
einschlusswirksamen Gebirgsbereiches (ewG) um das Endlager wurden zweidimensio-
nale Modellrechnungen mit dem Programmsystem SPRING durchgefiihrt. Als Randbe-
dingung der dichteabh&ngigen Rechnung wurde eine Anfangsbedingung entsprechend
einem mit der Teufe zunehmenden Salzgehalt (Salinitatsgradient nach /KLI 90/) ange-
nommen. Die vertikalen Modellrénder und die Modellbasis wurden fir die Standard-Re-
chenlaufe als abflusslose Rander definiert (no flow - Randbedingung), lber die kein

Grundwassereinstrom oder -ausstrom stattfindet.

Im Ergebnis der durchgefiihrten Modellrechnungen zeigt Abb. 2.9, dass aufgrund der
geringen Durchlassigkeiten der hydrogeologischen Einheiten am generischen Standort
eines Endlagers im Ton, der als Anfangsbedingung vorgegebene Salinitatsgradient nur
sehr langsam durch das einstromende SuRwasser an der Modelloberflache verandert
wird. Da hinsichtlich des dichteabhéngigen Stofftransportes die Modellrechnung auch

nach 1 Million Jahren Simulationszeit noch keinen quasi-stationaren Zustand erreicht
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hatte, wurden die Rechnungen Uber langere Zeitraume weitergefihrt. In Abb. 2.6 werden
im Ergebnis einer dichteabhéngigen Grundwasserstromungsmodellierung die hydrauli-
schen Zusténde des Systems und die Dichteverteilungen im Bereich 1.000 kg/m? (Ma-
genta) bis 1.250 kg/m? (Rot) zu den Zeitpunkten von 1.000.000 bis 5.000.000 Jahren bei
unveranderten Randbedingungen dargestellt.

Korzentrationen nach 1.e6 Jahren

386 Jahre

468 Jatre

9.60 Jahre

Abb. 2.9 Ergebnisse der 2D-Modellrechnungen des generischen Tonsteinstandortes
/LAR 10/, Konzentrations- und Potentialverteilung der Salzrechnungen mit
einem Aquifer ks = 10 m/s an der Modellbasis nach einem Simulations-
zeitraum von 1.000.000 Jahren (oben) bis 5.000.000 Jahren (unten)

Die Ergebnisse in Abb. 2.9 zeigen, dass auch nach funf Millionen Jahren weiter vermehrt
SiuRwasser Uber das Wiederergdnzungsgebiet in die Tiefe eindringt und eine VerstifRung
der tiefen Schichtglieder stattfindet. Gleichzeitig entstehen Konvektionszellen, wobei ein

quasi-stationarer Zustand auch nach 5 Millionen Jahren noch nicht erreicht wird.

Forschung und Entwicklung zu Methoden und Instrumenten des Langzeitsicher-
heitsnachweises (EMIL)

Im Rahmen des Eigenforschungsvorhabens 3614R03200 wurden auf Basis einer Zu-

sammenstellung von nationalen und internationalen  Erfahrungen  zum
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Transportverhalten von Schadstoffen in Sif3-/Salzwassersystemen Modellansatze hin-
sichtlich dichteabhangiger Grundwasserstromungsvorgénge analysiert /LAR 16/. Neben
Grundlagen zur Modellierung dichteabh&ngiger Strémungen wurden Anwendungsbei-
spiele von unterschiedlichen Programmcodes mit verschiedenen numerischen Ansatzen
zur Berechnung von Dichte und Viskositat in ihrer Anwendung auf reale Standorte zu-

sammengefasst.

Die Ergebnisse dieses Vorhabens zeigten, dass in Abhangigkeit der Dimension bzw. der
GroRe des Modellgitters und des Simulationszeitraumes weiterhin, trotz verbesserter
Soft- und Hardware, sehr lange Rechenzeiten notwendig sind. Im Ergebnis bedeutete
dies ein wesentliches Anwachsen des Rechenaufwandes und damit die Notwendigkeit
Recheninstrumentarien weiterhin erheblich zu beschleunigen. Hierzu wurden Weiterent-
wicklungen im Code SPRING vorgenommen bzw. implementiert. Anschlieend wurden

die Programmentwicklungen einer Verifizierung unterzogen.

Neben der Verwendung der klassischen Verifizierungsmodelle /SEI 15/ wurden Test-
rechnungen an einem reprasentativen Vertikalmodell (Prinzipmodell auf Basis des Vor-
habens VerSi) durchgefiihrt und die implementierten Modellansatze auf ihre Eignung
erfolgreich Uberprift. Die Testrechnungen zum zweidimensionalen Prinzipmodell erfolg-
ten u. a. zur Erstellung einer quasi-stationdren Dichteverteilung. Diese liel3 sich am Bei-
spiel des Prinzipmodells in SimulationszeitrAumen von 5.000.000 Jahren zum einen
durch Einstrom von SiRwasser in einen salzgesiattigten Grundwasserkorper
(LAKON=1"-Rechenfall) und zum anderen durch Salzaufsattigung eines SufRwasser-
einstroms Uber eine Konzentrationsrandbedingung (,AKON=0“-Rechenfall) erreichen
(Abb. 2.10).
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Abb. 2.10 Dichteverteilung im Modellgebiet (nach VerSi, s. Abb. 2.8) nach
5 Mio. Jahren (mit AKON=1 oben, mit AKON=0 unten, Diffusionskonstante
1012 m2/s)

In Modellrechnungen mit unterschiedlichen Diffusionskonstanten und Salzrand- bzw.
Anfangsbedingungen war erkennbar, dass sich nach einer Simulationszeit von 5 Millio-
nen Jahren nahezu gleiche Dichteverteilungen im Modell einstellen. Dieser quasi-statio-
nare Zustand veranderte sich auch durch Verwendung unterschiedlicher Parameter-

werte wie z. B. der Diffusionskonstante nur sehr geringftigig.

2.3 Physikalische Grundlagen zum dichteabhangigen Stofftransport

Eine raumliche und zeitliche Diskretisierung Uber partielle Differenzialgleichungen er-
moglicht die Darstellung physikalischer Vorgange, wie einer dichteabhéngigen Grund-
wasserstromung. Die folgenden mathematischen Gleichungen zu Strémung und Trans-
port gelten fur binare Mischungen aus Suf3- und Salzwasser, die sich in einem thermo-
dynamischen Gleichgewicht befinden /OSW 98/, /[HER 88/.

Dichteabhéngige Stromungen werden lber gekoppelte Differentialgleichungen, beste-
hend aus der Strémungsgleichung des Fluides (Formel (2.1)) und der Transportglei-
chung fur die Wasserinhaltsstoffe (Formel (2.4)) berechnet. Es wird zwischen massen-
und volumengewichteten Formeln unterschieden /HER 88/. Je nach Anforderung des
Anwenders an die Codes werden codespezifische Anpassungen der Formeln vorgenom-
men /HAS 88a/. Die hier aufgefiihrten Darstellungen dienen lediglich dem grundséatzli-

chen Verstandnis dichtegetriebener Strémungen.
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Die erste Kontinuitatsgleichung fir das Fluid in Formel (2.1) beschreibt den advektiven
Anteil des Fluidtransportes mit der Quellstarke Qp [I/s] fur die Fluidmasse n fur die effek-
tive Porositat [-] im porosen Medium und der Filtergeschwindigkeit g [kg/m - s] sowie der
Dichte p [kg/m?]. Die Stoffmengenkonzentration ¢ [mol/l] wird als prozentualer Gewichts-
anteil der Fluidmasse m [g] angegeben und flir Salz in der Regel als relativer Massen-
bruch c,.; dargestellt. Er berechnet sich aus der absoluten Konzentration c,;s und dem
maximalen Massenbruch des Rechenfalls bzw. der gesattigten Salzlosung Cyps 1max (FOr-
mel (2.2)) /FEI 99/, /JAV 00/, IOSW 98/, /ISCH 13/.

9:(np()) +V+ (p(0)d) = Qs (2.1)
__Cabs e Msas
Cret = Cabs,max mit Cabs = MsaiztMwasser (22)

Die molekulare Diffusion wird Uber das 1. Fick’sche Gesetz /FIC 55/ beschrieben, wo-
nach sich der Massenfluss j [kg/s] aus der molekularen Diffusionskonstanten D,y,,; [m?/s]
und dem Konzentrationsgradienten ergibt (Formel (2.3)). Das Gesetz ist fir eine kon-
stante Temperatur gultig und ist fir die zweite Kontinuitatsgleichung notwendig
/OSW 98/. Die zweite Kontinuitatsgleichung der Salzmasse und das temperaturbezo-
gene 6 partielle Differenzial d [-] ermoglichen die hydrodynamische Dispersion und Dif-
fusion zu bertcksichtigen (Formel (2.4)). Dabei berechnet sich die Quellstéarke der Salz-
masse Qs neben dem Dispersionstensor D aus dem effektiven, molekularen
Diffusionskoeffizienten D,,,;, der gegentiber dem freien Fluid im porésen Medium deut-
lich geringer ist. Hierfir muss D,,,,; (berechnet aus Formel (2.3)) unter Bertlicksichtigung
der effektiven Porositdt mit dem Tortuositatstensor multipliziert werden /SCH 13/,
/SCH 04b/, IOSW 98/.

J = Do Ve 23)
9o (np(c)e) + V- (p(e)gc = np(e)(D + Do)V ) = Qs (2.4)
Dij = —(aL_aT) . Ul'Uj + 61']'(XT|13| (25)

vl

Um den Dispersionstensor zu bestimmen, sind die Stromungsgeschwindigkeitv, die

Kronecker delta Funktion §;;, die longitudinale Dispersivitat a; und die transversale
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Dispersivitat a; [m] erforderlich (Formel (2.5)). Es wird in der Regel der Scheidegger-
Ansatz gewahlt /OSW 98/, /SCH 04b/, /SCH 13/.

Daruber hinaus stellt das Darcy Gesetz /DAR 56/ mit der Beriicksichtigung von Filterge-
schwindigkeit g [m/s], Erdbeschleunigung "g [m/s?], dynamischer Viskositat u [kg/(m - s],
Druck p [Pa] sowie Permeabilitat k [m?], eine erforderliche Formel fir die Stromungsbe-
rechnung dar (Formel (2.6)). Im Darcy Gesetz kann fir die Permeabilitdt k auch der
hydraulische Durchlassigkeitsbeiwert Ky [m/s] Uber die Formel (2.7) verwendet werden

/OSW 98/, ISCH 04b/, /SCH 13/.

ko ) .
q= —;(Vp —p(0)g) (2.6)
=28, (2.7)

Die Abhangigkeit der Dichte, wie auch der Viskositat, von der Salzkonzentration ¢ wird
bertcksichtigt. Die Temperatur kann Uber eine zusatzliche Gleichung mit einbezogen
werden. Die Druckabhangigkeit der Dichte hingegen wird in der Regel vernachlassigt,
da der Einfluss des Drucks deutlich geringer ist als der Einfluss der Temperatur. Es wird
zwischen einem konstanten (Formel (2.8)), linearen (Formel (2.9)), realistischen (Formel
(2.10)) oder idealen Ansatz (Formel (2.11)) unterschieden. Oftmals wird der lineare An-
satz flr geringe bis gemafRigte Salzkonzentrationen gewahlt, wahrend flir héher kon-
zentrierte Salzlésungen der realistische Ansatz erforderlich wird. Der ideale Ansatz be-
dingt die Volumenadditivitat bei Mischprozessen /HAS 88b/, /HAS 88a/, /LEI 92/,
/OSW 98/, /FEI 99/.

pi(e) =1 09
pe(c) =1+7y, cmity, = (_Pmax—l)o) (2.9)

Po
;ﬁ@>=(@%2y¥=awcmnrp=oy (2.10)
(2.11)

-1
c Po
(@ =1+ ——(-2>)
pc Cmax pmax
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uc)=1 (2.12)

pe) =1+y,-cmity, = % (2.13)

1(c) = po (1 + 1,85¢4ps — 4,1c2ps + 44,5¢3,5) (2.14)

Die Viskositat stellt eine wichtige Einflussgré3e zur Quantifizierung von Stromungs- und
Transportprozessen dar. lhre Berechnung erfolgt nach dem konstanten und linearen An-
satz (Formel (2.12) und (2.13)) bei konstanter Temperatur. Fur den linearen Ansatz wird

dabei der Koeffizient y, bendtigt, der sich aus der dynamischen Viskositat i, bei Sat-

tigung (mit einem spezifischen Salz) und der dynamischen Viskositat von SuRwasser (i,
ergibt. Bei htheren Konzentrationsdifferenzen bzw. hohen Konzentrationsgehalten bie-
tet ein Polynom dritten Grades aus Formel (2.14) einen geeigneten realistischen Ansatz
zur Berechnung der Viskositét bei einer guten Ubereinstimmung mit experimentellen Da-
ten. Diese Ubereinstimmung wird mithilfe der Viskositat des SuRRwassers, empirischer
Werte und des Salzmassenbruchs erreicht. Unbekannt ist der exakte Gultigkeitsbereich
fur welche Zusammensetzungen und Konzentrationen von salinaren Lésungen dieser
Ansatz geeignet ist /OSW 98/, /[HAS 88a/, /[HAS 88b/, /LEI 92/.
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3 Hydrogeologische Grundlagen der Modellvorstellung

Im Folgenden wird die hydrogeologische Modellvorstellung erlautert, am Beispiel derer
die numerischen Modelle mit dem Code SPRING erstellt werden, um den dichteabhan-
gigen Stofftransport in Sui3-/Salzwassersystemen zu untersuchen. Diese basiert auf Mo-
dellvorstellungen am Beispiel des Standortes Konrad, der im Norddeutschen Becken

liegt.

3.1 Genese der Tiefengrundwasser im Norddeutschen Becken

Nach Studien zur hydrochemischen Charakterisierung mesozoischer Tiefenwésser um-
fassen die in Norddeutschland anzutreffenden Tiefenwasser, ausgehend vom Gesamt-
|I6sungsinhalt ein breites Spektrum an Salzwassern und Solen, das von durch Oberfl&-
chenwasser beeinflusste Salzwésser tber gering konzentrierte (36 — 150 g/lI) bis hin zu
konzentrierten (150 — 280 g/lI) und hoch konzentrierten Salzlésungen (> 280 g/l) reicht
/HOT 97/. Diese sind in Abhangigkeit der Lage im Norddeutschen Becken zumeist stati-
scher, teilweise jedoch auch dynamischer Art. Untersucht wurden diese Wasser friher
insbesondere im Rahmen der Erddl- und Erdgasexploration, in der heutigen Zeit eher
bei der Thermalwassererkundung sowie im Rahmen von Projekten zur Untergrundspei-
cherung bzw. Endlagerung. Da die grof3te Anzahl an hydrochemischen Untersuchungen
im Rahmen der Erddl- und Erdgasexploration stattfinden, sind umfassende hydrochemi-
sche Analysen der Wasser relativ selten, da einerseits eine projektspezifische Analytik
auf bedeutende Inhaltsstoffe im Vordergrund der Untersuchungen steht und anderer-

seits Daten haufig nicht frei zuganglich sind /HOT 97/.

Nach /WOL 11/ pragen folgende Bedingungen bzw. Prozesse den Chemismus der heute
vor allem in porésen Sandsteinen bzw. in geklifteten Gesteinen des Norddeutschen Be-

ckens vorliegenden Tiefenwasser:

— Einschluss eines primar marinen Porenwassers wahrend der Sedimentation bzw.

Frihdiagenese,

— Einschluss eines durch Evaporationsprozesse (z. T. auch durch oberflachennahe

Subrosion) entstandenen primar hypersalinen Porenwassers,

— Einfluss meteorischer Wasser (Eindringen von Oberflachenwassern in die Tiefe
u. a. Uber permeable Schichten und Storzonen) bei evtl. gleichzeitiger Ablaugung

von Salzgesteinen im tiefen Untergrund,
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— Kompaktion der Sedimentgesteine (Kompaktionswéasser) bzw. Fluid-Gesteins-
Wechselwirkungen im Verlauf der Diagenese der Gesteine (diagenetisch-metamor-

phe Wasser) bzw. mikrobiologische Prozesse.

1. meteorische (Infiltrations-) Wésser
@ % la. Meerwasser 9
I @

3 (urspringlich 1, 1)
diagenetisch verGndert

Evaporite

basinale Wasser

IGrundgebirge: Grumie Gneise efc.

‘ mogmatische und metamorphe Wésser ' ‘

Abb. 3.1  Schematische Darstellung der Genese unterschiedlicher Tiefenwasser in
Deutschland /WOL 11/

Nach /WOL 11/ stehen bei der Charakterisierung und Klassifizierung der Thermalwasser
des Norddeutschen Beckens die spezifischen Eigenschaften der Wésser verschiedener
hydrostratigraphischer Einheiten, u. a. die Aufzeichnung regionaler Trends und Tiefen-
abhangigkeiten, im Vordergrund. lhre Klassifizierung erfolgt u. a. nach Gesamtlésungs-
inhalt bzw. Mengenverhaltnissen der Hauptbestandteile und nach physikalisch-chemi-
schen Parametern. Charakteristisch fur einen grofen Teil von Sedimentbecken im
Norddeutschen Raum ist eine mehr oder weniger deutlich ausgepragte Zunahme der
Salinitat der Wéasser mit zunehmender Teufe /WOL 11/. Diese vertikalen Salinitatsgradi-
enten der Porenwasser treten insbesondere in Sedimentbecken mit tief versenkten Eva-
poritfolgen auf. Als Grund fir dieses Ph&dnomen wird vermutet, dass Porenwasserbewe-
gungen in Sedimentbecken relativ ungehindert tber geologische Zeitraume hinweg
erfolgen konnen und sich deshalb eine Dichteschichtung herausbildet /MOR 87/. Nach
/KLI 90/ zeigen Untersuchungen zum gravitativen Absinken von lonen, thermoelektri-
schen Effekten und zur Membranfiltration von Tonen, dass diese Effekte und Prozesse
nur zu einer geringfligigen Veranderung bestehender Salzverteilungen fuhren kénnen.
Weiterhin wird ein konstanter Salinitatsgradient dabei als Beleg fir einen im Gleichge-
wichtszustand befindlichen Transportvorgang angesehen /KLI 90/. Insbesondere zeigen

Tiefenwasser u.a. in Becken mit sehr maéchtigen Sedimentfillungen neben der
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generellen Salinitats-Teufenzunahme mit dem Ubergang von NaCl-Solen iiber Na-Ca-
Mg-Cl- zu Ca-(Mg-Na)-CI-Solen auch eine charakteristische Veranderung der Hauptin-

haltsstoffe.

Bei den in der Literatur beschriebenen Sedimentbecken ohne ausgepragten Salinitats-
gradienten handelt es sich meist um Becken mit in verschiedenen Tiefen liegenden Salz-
lagern bzw. Beckensedimentabfolgen ohne Salzhorizonte. Vor allem Tiefenwasser, die
mit Evaporiten direkt in Verbindung stehen, weisen hohe Salinitdten ohne direkten Be-
zug zur Tiefenlage auf (s. linke Seite in Abb. 3.2 aus /EHL 83/).

W E

Langenfelde sait dome Buried valley
Alster

7 ////’“ TSR 7 o
%’**: ;-;2 “/; /T/i ///”
e azz /

‘nlzd

Chloride

7 ”///

Abb. 3.2  Schematische Darstellung der Genese (Isokonzentrationslinien in mg/l der

b

Ablaugungsfahnen) von Tiefenwassern an der Flanke einer Salzstruktur
/EHL 83/

Teufenabhangige Variationen der Salinitaten von Tiefenwéassern in Grundwasserleitern
unterschiedlichen geologischen Alters sind in Abb. 3.3 dargestellt. Eine generelle Ab-
hangigkeit der Konzentration der Schichtwéasser von der Tiefe liegt meist nur in Grund-
wasserleitern des Tertiars, der Kreide, des Juras und der oberen Trias vor /WOL 11/.
Diese Abhangigkeit, die bereits in /LAR 10/ auf Basis von Daten aus /MUL 75/ diskutiert
wurde, konnte in den letzten Jahren durch neue Wasseranalysen im Rahmen von Pro-
jekten der Geothermie im Norddeutschen Becken verdeutlicht werden. Deutliche Abwei-
chungen von diesem quasi-linearen Trend zeigen Salzkonzentrationen von Wassern in

der Nahe von Salzstécken durch Ablaugungen von Salzgesteinen, deren Daten vor
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allem aus Erdélexplorations- und Erdélférdergebieten in unmittelbarer Nahe zu Salz-
strukturen (Abb. 3.1) stammen. Wie in Abb. 3.2 deutlich zu erkennen, weicht der erhéhte
Gesamtlosungsinhalt dieser Wasser oft vom generellen Salinitats-/Tiefen-Gradienten
ab. Wesentliche Griinde dafir, dass bei diesen Wassern der Salinitats-/Tiefen-Trend
kaum zu beobachten ist, liegen in der Salzldsung am Salzhang und am hydrodynami-
schen Einfluss von begleitenden Stérzonen. Mit Annaherung an die Salinarablagerun-
gen des Zechsteins bzw. im Bereich von Salinareinschaltungen in den betreffenden For-
mationen erhéhen sich die Salinitdten und fir diese Formationswasser liegt keine

generelle Teufenabhéngigkeit des Gesamtlosungsinhaltes mehr vor (Abb. 3.2).

Wie in Abb. 3.3 dargestellt besitzen Wasser der stratigraphischen Einheiten des Bunt-
sandsteins bis mittleren Keupers, des Zechsteins und des Rotliegenden in Teufenberei-
chen zwischen 500 m bis 3.500 m Gesamtldsungsinhalte zwischen ca. 20 g/l und
500 g/I. Extrem hohe Salinitdten mit tber 350 g/l sind dabei aber an intrasalinare Abla-
gerungen des Zechsteins gebunden. Geringe Salzgehalte um 20 g/l gehen in Ablage-
rungen des Buntsandsteins und des mittleren Keupers auf Infiltrationen meteorischer
Wasser aus den Grundwasserneubildungsgebieten (im weiteren Text auch Recharge-
Gebiete genannt) in den Randbereichen des Norddeutschen Beckens zurtick. Der Uber-

wiegende Teil der Salzgehalte in den Grundwasserleitern des mittleren Keupers bis
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Rotliegenden wird durch einen Gesamtldsungsinhalt zwischen 150 und 350 g/l gekenn-

zeichnet.
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+ Buntsandstein - mittlerer Keuper

Abb. 3.3 Gesamtmineralisation der Tiefenwéasser des Norddeutschen Beckens aus
[HOT 97/ auf Basis von 1.718 Datensatzen

3.2 Hydrogeologische Beschreibung des Modellstandortes Konrad

Die geologische Struktur des Gifhorner Trogs als Teil des Niedersachsischen Beckens,
die als Endlagerstandort fur schwach- und mittelradioaktive Abfalle im Schacht Konrad
genehmigt ist, besteht Uberwiegend aus einer Schichtenfolge mesozoischen Alters.
Nach der Sedimentation der Schichten dieses Troges im Jura und auch nach der dis-
kordanten Uberlagerung durch kreidezeitliche Ablagerungen kam es zunehmend zu tek-
tonischen und salztektonischen Beanspruchungen des Gebirges im Standortgebiet.
Durch den Gebirgsdruck wurden die machtigen Salzablagerungen des Zechsteins
(Perm) mobilisiert und drangen in Form von Salzstdcken in die tUberlagernden Gesteins-
schichten der Trias, des Juras und der Kreide ein (links in Abb. 3.4 die sogenannte ,Salz-

mauer* (Salzstock Broistedt)). Durch die tektonische Beanspruchung kam es neben der

29



Bildung von Mulden und Satteln auch zur Ausbildung von Stdérzonen /HEU 07/. Der
Schacht Konrad befindet sich im oolithischen Eisenerzhorizont (Korallenoolith des
Oxford) /BFS 15a/ (Abb. 3.4). Umgeben wird der Korallenoolith von geringdurchlassigen
Tonschichten des mittleren und unteren Jura unterhalb des Endlagers und tonigen Un-
terkreideschichten oberhalb des Endlagers /BFS 15b/ (vgl. Abb. 3.4 und Abb. 3.5). Eine
Ubersicht zur Stratigrafie, Lithologie, Ablagerungsmilieus und Schichtwasserbedingun-

gen sind in Abb. 3.6 zu sehen.
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Salzstock Broistedt
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Abb. 3.4  Vereinfachter West-Ost verlaufender geologischer Profilschnitt durch den
Schacht Konrad 2 /BFS 15b/
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Abb. 3.5 Stratigraphische Einordnung der Endlagerformation von Schacht Konrad
/BFS 15a/
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Abb. 5. Stratigraphie, Lithologie und Schichtwasserfithrung im Nordteil der DDR und im Thiiringer
Becken (vereinfachte und schematische Darstellung)
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Abb. 3.6  Uberblick zur Stratigrafie, Lithologie, dem Ablagerungsmilieu und der
Schichtwasserfuihrung der vergleichbaren Abfolgen aus dem Thiringer Be-
cken und der damaligen DDR /MUL 75/

Die Durchlassigkeitsbeiwerte der Schichtenfolgen wurden von mehreren Institutionen im
Rahmen des Planfeststellungsverfahrens Konrad untersucht und in Abschatzungen zur

Definition hydrogeologischer Einheiten in /NMU 02/ dokumentiert.

Anhand dieser Daten wurde eine geologische bzw. hydrogeologische Modellvorstellung
des Standortes entwickelt, die eine vertikale Abfolge von Grundwasserleitern und Grund-
wasserhemmern zeigt. In den Ergebnissen von Modellrechnungen zu verschiedenen
FlieBwegen des Grundwassers verlaufen diese, wegen der Kontraste der Durchlassig-
keitsbeiwerte in den Schichtenfolgen (Grundwasserhemmer bzw. Grundwasserleiter), in
der Regel parallel der Schichtflachen der Grundwasserleiter (s. Abb. 3.7) /BFS 15c/. Der
vertikale Transport senkrecht zur Schichtung der Grundwasserhemmer kann als deutlich

geringer angenommen werden. Er tritt dann nur vermehrt auf, wenn die

31



Durchlassigkeitsbeiwerte der hangenden Grundwasserhemmer u. a. in Stérzonen stark

erhoht werden.
SW NO
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Abb. 3.7  Grundwasserausbreitungspfade in einem hydrogeologischen Profilschnitt
durch das Modellgebiet von Schacht Konrad 1 /BFS 15c/

Im Gebirge der ndheren Umgebung des Endlagers Konrad befinden sich drei Stérungen.
Der Bleckenstedter Sprung begrenzt das Stérungssystem des Konrad Grabens im Si-
den, der Sauinger Sprung im Norden. Im Bereich der Grubenanlage durchdringt der Kon-
rad Sprung die geologischen Formationen /GER 88/. Die Versatze in der hydrogeologi-
schen Schichtenfolge betragen etwa 100 m in vertikaler Richtung (Abb. 3.8). Anhand der
Streichrichtung der Schichten und der Stérzone kénnen die Stérungen den epirogenen
und halokinetischen Bewegungen wahrend dem Oberjura zugeordnet werden. Bis ins
Unteralb kam es noch zu zwei weiteren Bewegungsphasen in denen weitere etwa Ost-
West streichende Stérungen entstanden /GER 88/. Im Mittel- bis Oberalb treten diese
nicht mehr auf.
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Abb. 3.8  Nord-Sud-Profil mit Darstellung der Stérzonen durch das Grubengebdude
im Bereich des Schachtes Konrad 1 /GER 88/

Die Entstehung dieser Strukturen beruht auf Dehnungs- und Einengungstektonik. Dabei
sind die Schollen als Abschiebungen aktiviert worden und bildeten Becken, Gréaben und
Halbgraben /NMU 02/. Die geologische Entstehungsgeschichte des Norddeutschen Be-
ckens ist in /MRU 14/ ausfihrlich erlautert. Fiir eine detailliertere Darstellung der Geolo-
gie des Endlagers Konrad wird auf den Planfeststellungsbeschluss Konrad — Kap. B Il. 3
Standortbeschreibung Geologie (PDF-Dokumentseite 272 ff.) verwiesen /INMU 02/.

3.3 Beschreibung der Schichtenfolge

Aus der geologischen bzw. hydrogeologischen Modellvorstellung zur Umgebung des
Endlagers Konrad im Planfeststellungsbeschluss /NMU 02/ ergibt sich eine Schichten-
folge aus insgesamt 23 unterschiedlichen Schichten, die in unterschiedlichem Detaillie-
rungsgrad in durchgefiihrten Modellrechnungen aufgenommen wurden. Die im Folgen-
den beschriebene Schichtenfolge mit hydrogeologischer Charakterisierung dient der
Parametrisierung der in Kap. 4 beschriebenen Modellgitter zum Abbild einer Wechsel-
folge aus Grundwasserleitern (L), -geringleitern (GL) und -nichtleitern (NL). Die Zuord-
nung zwischen der hydrogeologischen Modellvorstellung und den konkreten
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Modellgittern am Beispiel von Vertikalschnitten in der geologischen Umgebung des
Standortes Konrad erfolgt ebenfalls in den entsprechenden Unterkapiteln des Kap. 4.
Die Beschreibung der Schichtenfolge erfolgt in aufsteigender stratigraphischer Reihen-

folge.

Zechstein

Die Basis des hydraulischen Systems der geologischen Umgebung des Standortes Kon-
rad wird durch salinare Zechstein-Sedimente gebildet. Aufgrund der sehr geringen Per-
meabilitdt der Zechstein-Salze bilden diese den unteren Rand der hydrogeologischen
Modellvorstellung. Das konzeptionelle dreidimensionale Modellgebiet wird am Westrand
durch die Salzmauer Broistedt-Vechelde-Rolfsbittel- Wendeburg und den Salzstock Gif-
horn sowie am Ostrand durch mehrere Salzstocke (Oderwald, Thiede, Salzdahlum-Klein

Schoppenstedt, Bechtsbiittel und Calberlah) begrenzt.

Die Zechstein-Sedimente bilden im 20-Schichtenmodell (Kap. 4.2) die hydraulisch un-
durchlassige Modellbasis, deren Randknoten mit einer Konzentrationsrandbedingung
1. Art (Dirichlet-Randbedingung) fur den dichteabh&ngigen Stofftransport belegt werden

und somit als Salzlieferant fir den geologischen Untergrund dienen.

Buntsandstein

Die Schichten des Buntsandsteins liegen liberwiegend in grof3er Teufe und sind aul3er-
halb der Salzstrukturen flachenhaft verbreitet. Der Buntsandstein ist hydrogeologisch
dreigegliedert. Der untere Buntsandstein, der aus einer bis 300 m méachtigen Wechsel-
folge von Ton-, Mergel-, Sand- und Kalksteinen besteht und der ca. 100 bis 200 m méch-
tige obere Buntsandstein (R6t), der vorwiegend aus Tonsteinen, Anhydrit, Gips und
Steinsalz aufgebaut ist, sind gering bis sehr gering durchlassige Schichtfolgen. Der vor-
wiegend sandige, bis 190 m machtige mittlere Buntsandstein bildet einen durchlassige-

ren Grundwasserleiter.

Muschelkalk

Die Schichten des Muschelkalks sind au3erhalb der Salzstrukturen flachenhaft verbrei-
tet. Die karbonatischen Schichten des unteren Muschelkalks mit einer Machtigkeit von

100 m bis 150 m bilden mit den Karbonaten des ca. 50 m machtigen oberen
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Muschelkalks jeweils einen Grundwasserleiter. Der mittlere Muschelkalk ist ein Evapo-
rithorizont und wirkt zwischen den beiden Grundwasserleitern als hydraulische Trenn-
schicht.

Im Bereich der Hochlagen und insbesondere an Stérungen (z. B. an Salzstockflanken
wie der Immendorfer Stérung und der Stérzone von Riihme sowie an der Ostflanke der
Salzmauer von Broistedt-Vechelde-Rolfsbittel-Wendeburg) besteht teilweise eine
Schichtliicke und das mittlere Muschelkalksalinar fehlt. Dies wird jedoch nicht als we-
sentlich fur die groRraumige Grundwasserbewegung angesehen. Ein mengenmalfig gro-
Rerer vertikaler Grundwasseraustausch mit den tieferliegenden Grundwasserleitern im

unteren Muschelkalk oder im Buntsandstein wird nicht unterstellt /NMU 02/.

Daher wird das mittlere Muschelkalksalinar im 11-Schichtenmodell (Kap. 4.1) als un-
durchlassige Modellbasis angesehen, deren Randknoten mit einer Konzentrationsrand-
bedingung 1. Art (Dirichlet-Randbedingung) fur den dichteabhangigen Stofftransport be-
legt werden und somit als Salzlieferant fir den geologischen Untergrund dienen. Im
20 - Schichtenmodell werden die Gitterknoten des mittleren Muschelkalksalinars als wei-
tere Konzentrationsrandbedingung 1. Art fur den dichteabhangigen Stofftransport ver-

wendet.

Die hydraulische Durchlassigkeit des oberen Muschelkalks wird aus Untersuchungen in
den Salzstockflanken des rdumlich nahe gelegenen Asse-Gebirgszuges tibernommen,
der bei 10 m/s und geringer liegt. Im Modellgebiet besteht der obere Muschelkalk aus
einer Wechselfolge von Kalk-, Mergel- und untergeordnet Tonsteinen. Hieraus wird ein

Rechenwert von 10® m/s bzw. 10" m/s festgelegt.

Keuper

Die Schichten des Keupers sind aul3erhalb der Salzstrukturen flachenhaft verbreitet. Der
Untere und Mittlere Keuper sind tonig-mergelig und besitzen im Modellgebiet eine Ge-
samtmachtigkeit von ca. 300 m bis 500 m. Im mittleren Keuper befindet sich der sog.
Schilfsandstein, der allerdings im Modellgebiet in toniger Fazies vorliegt und somit kei-
nen Grundwasserleiter darstellt. Unterer und mittlerer Keuper bilden daher eine gemein-

same hydrogeologische Einheit.

Der obere Keuper ist eine Wechselfolge von Sand- und Tonsteinen und bildet aufgrund

der lithologischen Ahnlichkeit gemeinsam mit dem unteren Lias (Hettangium) eine
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hydrogeologische Einheit. Hierbei handelt es sich um grundwasserleitende Schichten,
die im Salzgitter-Hohenzug und der dstlichen Flanke des Salzstocks Thiede an der Ge-

lAndeoberflache (teils mit geringer quartarer Bedeckung) anstehen.

Lias bis Dogger

Die Schichten des Lias im Hangenden des Hettangiums und die des unteren Doggers
bestehen vorwiegend aus tonig-mergeligen Gesteinen und bilden eine gemeinsame hyd-

rogeologische Einheit. Hettangium und oberer Keuper bestehen aus Sandsteinen.

Dogger

In die Ton- und Mergelsteinserien des Doggers sind lokal die Grundwasserleiter ,Dog-
ger-Beta-Sandstein“ und ,Cornbrash-Sandstein“ eingeschaltet. Diese beiden Horizonte
weisen im Modellgebiet eine geringe Machtigkeit von jeweils 20 m bis 30 m auf. Der
Cornbrash-Sandstein steht an der Ostflanke des Salinars von Broistedt-Vechelde- bis
Rolfsbuttel-Wendeburg in Kontakt mit dem Salzstock. Beide Einheiten streichen dstlich

von Gifhorn bei Calberlah (unter der quartaren Uberdeckung) aus.

Fur die tonigen Schichten des Aalenium werden die Schatzungen zur Durchlassigkeit
aufgrund der lithofaziellen Ausbildung aus /NMU 02/ Gbernommen. Fir den Dogger-
Beta-Sandstein liegen Messwerte zu hydraulischen Durchlassigkeitsbeiwerten zwischen
10 m/s bis 107 m/s vor. Die tonigen Gesteine des Bajociums und des oberen Aaleni-

ums haben nur eine sehr geringe Durchlassigkeit /NMU 02/.

Der Cornbrash-Sandstein wird im Bereich des Grubengebaudes und in dessen naherer
Umgebung auf Basis von hydraulischen Tests und Laboruntersuchungen als (fur einen
Sandstein) gering durchlassig eingeschatzt (<107 m/s). Im nordlichen Modellgebiet wur-

den héhere Durchlassigkeiten von 10° m/s ermittelt.

Fur die Gesteine des Calloviums und des tonigen Bathoniums sind hydraulische Durch-
lassigkeitsbeiwerte von <10 m/s bekannt, von Gesteinsproben im nérdlichen Modell-

gebiet auch im Bereich 10° m/s.

Malm

Der untere Malm (Oxford) besteht aus sandigen Kalkoolithen und Ton- bis Tonmergel-

steinen mit eingelagerten erzfiihrenden Kalkoolithen, die in der Grube Konrad
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aufgeschlossen sind und den geplanten Einlagerungshorizont (Wirtsgestein) darstellen.
Daher werden in den Modellrechnungen die Schichten des Oxfords als Quelle idealer
Tracer verwendet. Die Oxford-Schichten sind 6stlich des Salzstocks Broistedt-Vechelde-
Rolfshuttel-Wendeburg in einer schmalen Mulde vorhanden und streichen unterhalb der
quartaren Uberdeckung bei Calberlah aus. Die Schichtméachtigkeiten betragen dort ca.
100 m bis 150 m, an der Sudflanke des Salzstockes Gifhorn bis zu 200 m.

Der mittlere und der obere Malm werden von den vorwiegend mergelig-kalkigen Ge-
steinsserien des Tithons und des Kimmeridges gebildet. Diese Schichten sind im Stiden
des Modellgebietes ca. 200 m bis 300 m machtig und im Norden im Bereich des Salz-
stockes Gifhorn bis tber 1.500 m.

Die Schichten des Oxfords weisen nach Untersuchungen in der Grube Konrad und in
Tiefbohrungen Durchlassigkeitsbeiwerte zwischen 10" m/s bis 10° m/s auf. Die hohen
Durchlassigkeitsbeiwerte sind auf Kluftbereiche in den Kalksteinen beschrénkt. Der Ver-
netzungsgrad der hydraulisch wirksamen Trennflachen ist im Einzelnen unbekannt. Auf-
grund des geringen Wasserzuflusses in der Grube wird aber ausgeschlossen, dass ein
gut durchlassiges Kluftsystem den gesamten Korallenoolith durchzieht. Rechnerische
Abschatzungen der Durchlassigkeitsbeiwerte aufgrund des derzeitigen Wasserzulaufs

in die Grube ergeben k-Werte um 10° m/s.

Fur die tonig-mergeligen Schichten des Kimmeridges und des Tithons und fir den san-
dig-tonig ausgebildeten Wealden und das sandige Valangin werden, aufgrund der litho-
faziellen Ausbildung und hydrogeologischen Eigenschaften k-Werte zwischen 10" m/s

und 101° m/s eingeschatzt.

Unterkreide

Die Unterkreide besteht im Modellgebiet iberwiegend aus tonigen Sedimenten. In der
unteren Unterkreide sind Wechselfolgen von tonigen und sandigen Sedimenten (Weal-
den und tieferes Valangin) im nérdlichen Teil des Modellgebietes und an der Ostflanke

des Salzstockes Broistedt lokal mit einer Machtigkeit von bis zu ca. 400 m ausgebildet.

Ein Transgressionshorizont an der Unterkreide-Basis, der zunéchst ebenfalls als hydro-
geologische Einheit betrachtet wird, ist aufgrund seiner nur liickenhaften bzw. gering-
machtigen Ausbildung aus Gberwiegend tonigen Sedimenten hydrogeologisch nicht von

Relevanz und wird deshalb nicht in der Modellierung bertcksichtigt.
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Die hohere Unterkreide besteht aus bis zu mehreren 100 m machtigen sehr gering
durchlassigen Ton- und Tonmergelsteinen. In dieser tonigen Unterkreide ist der sog.
Hilssandstein (Unteralb) eingeschaltet, der nur stidlich des Schachtes Konrad 1 verbrei-
tet ist und im Bereich des Salzgitter-Hohenzuges und siidlich des Salzstockes Thiede
Kontakt mit dem oberflachennahen Grundwasserstockwerk aufweist. Der tiefere und der
mittlere Teil der tonigen Unterkreide (Valangin bis Apt) ist im gesamten Modellgebiet
verbreitet. Die Schichten im hoheren Teil der tonigen Unterkreide (Alb) enthalten quell-
fahige Tonminerale, welche die Durchlassigkeit des Gesteins weiter herabsetzen. Die
Schichten im Bereich der tonigen Unterkreide wurden deshalb in drei einzelne hydroge-

ologische Einheiten untergliedert.

Die Tonsteine der Unterkreide, vom tonigen Valangin bis zum Apt sowie die tonigen
Schichten des Albs weisen &auf3erst geringe Durchlassigkeiten auf. In einer Bohrung
ergaben hydraulische Tests k-Werte < 10° m/s, aus anderen Messungen wurden
ki- Werte bis um 101 m/s ermittelt. Den Tonsteinen des Albs sind aufgrund ihrer hohen
Smektit-Gehalte und der damit verbundenen Quellfahigkeit grundsatzlich eine aulRerst
geringe Durchlassigkeit zuzuordnen. Fiur diese Tonsteine werden ki-Werte zwischen
10 ' m/s bis 101?m/s angesetzt. Die im Gelande und im Labor fir den Hilssandstein

ermittelten ki-Werte liegen im Bereich von 10 m/s bis 10 m/s.

Oberkreide

Verkieselte Schichten der jingeren Unterkreide (Flammenmergel des Oberalbs) und die
Planerkalke der Oberkreide bilden aufgrund ihrer Kliftung eine relativ gut durchléassige
Gesteinsfolge, deren Méchtigkeit von Norden nach Siden ansteigt und am Salzgitter-
Hohenzug Uber 300 m betragt. Diese Gesteinsfolge wird als hydrogeologische Einheit

zusammengefasst.

Gering durchlassige Mergelsteine der Oberkreide ("Emscher-Mergel") sind tGber den Pla-
nerkalken im Modellgebiet Gberwiegend nur gering machtig und fehlen lokal. Aufgrund
der liickenhaften Verbreitung bestehen hydraulische Kontakte zwischen den darunter
liegenden Pléanerkalken und den dariiber folgenden Schichten des Tertidrs und des

Quartéars.

In den oberkretazischen Kalk- und Kalkmergelsteinen, den Planerkalken und Flammen-
mergeln wurden k-Werte um 10”7 m/s gemessen; bereichsweise aber auch um 10%° m/s

und Ortlich bis 10° m/s.
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Der "Emscher-Mergel" besteht vorwiegend aus Mergelsteinen mit etwas geringeren

Durchlassigkeitsbeiwerten um 107 m/s bis 10® m/s.

Tertiar und Quartér

Die raumlich sehr stark begrenzten Vorkommen tertiarer Sedimente, die Uberwiegend
aus gering machtigen, sandig-schluffigen Gesteinen im nérdlichen Teil des Modellgebie-
tes bestehen, sind hydrogeologisch ohne wesentliche Bedeutung. Die flachenhaft ver-
breiteten quartdren Sedimente sind in ihrer Zusammensetzung und Machtigkeit sehr
wechselhaft. Fur die Grundwasserfiihrung sind die bis zu 120 m méachtigen sandig-kie-
sigen Rinnenablagerungen von Bedeutung. AulRerhalb der quartédren Rinnenbereiche
erreichen die Méachtigkeiten z. B. nordlich des Mittellandkanals bis zu ca. 50 m, weiter
im Siden liegen nur wenige Meter vor. Bereichsweise kénnen die quartaren Sedimente
fehlen. Die tertiaren und quartéaren Sedimente sind einer gemeinsamen hydrogeologi-
schen Einheit zugeordnet. In den sandig kiesigen Schichten des Quartars sind durch
Pumpversuche Durchlassigkeitsbeiwerte zwischen 10° m/s bis um 103 m/s ermittelt

worden.

3.4 Salinitat der tiefen Grundwasser am Standort Konrad

Im Vergleich zu den oberflachennahen Grundwassern sind nach /KLI 90/ im Gifhorner-
Trog als Randbereich des Norddeutschen Beckens die tieferen Grundwasser, deutlich
hoher mineralisiert. Die Unterscheidung erfolgt aufgrund des Abdampfrickstandes
(Schwellenwert 2 g/l). Dieser Schwellenwert wird im Bereich des Grubengebaudes Kon-
rad bereits ab 130 m (im Schacht 2 Konrad) bzw. ab 170 m (in der Bohrung Konrad 101)
Teufe Uberschritten. Die Abdampfriickstande geben den Gesamtlésungsinhalt an und
nehmen mit zunehmender Teufe zu. Im Bereich des Grubengeb&dudes im Hilssandstein
betragt dieser mehr als 150 g/l und im Korallenoolith mehr als 200 g/l (s. Abb. 3.9).

Die Tiefengrundwasser in der Grube Konrad besitzen nach /KLI 90/ hohe NaCl-Konzent-
rationen (Na* 70 — 80 meqg%, CI 99 meq%). Weitere Hauptbestandteile, die einen we-
sentlichen Einfluss auf die Dichte der Salzlésungen besitzen, sind Ca?* (12 — 20 meq%)
und Magnesium (4 — 6 meg%). Die gemessene Gesamtkonzentration der gelosten Be-

standteile nimmt zwischen 450 m und 1300 m unter GOK zu. Fir Schacht- und
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Grubenwasser (Hilssandstein und Oxford) werden Konzentrationen von 150 g/l bis

220 g/l angegeben. Der Sattigungsgrad an NacCl betragt 50 — 70 %.

Das Alter der Tiefengrundwasser wird in /SON 89/ mit mehreren Millionen Jahren ange-
geben. Gestltzt auf Isotopen-Untersuchungen wird das Alter der Tiefengrundwasser auf
bis zu ca. 20 Millionen Jahren geschatzt /SON 89/.

Zur Genese (Herkunft) der salinaren Tiefenwésser und zur Entstehung eines linearen
Salinitatsgradienten beschreibt /KLI 90/ zwei vorhandene Thesen, die auf Arbeiten von
/SON 89/ und /BRA 89/ zuriickzufthren sind. In /SON 89/ wird die Hypothese vertreten,
dass eine urspriingliche gesattigte Salzldsung im Verlaufe der letzten 20 Millionen Jahre
durch Zirkulation meteorischer Wasser auf die heutigen Salzkonzentrationen verdinnt
wurden. /BRA 89/ vertritt dagegen die Auffassung, dass die Salzlaugen durch den Zutritt
von Meereswasser entstanden sind. Nach /KLI 90/ handelt es sich bei den Porenldsun-
gen um Mischungen von marinen Porenwassern mit hochkonzentrierten Ablaugungs-
wassern, die aus konzentrierten evaporitischen Restlosungen aus den tieferliegenden
Sedimenten stammen. Die Diffusion der geldsten Salze dieser Restldsung fuhrte wah-
rend der langen geologischen Zeitraume zur Ausbildung eines linearen Salinitatsgradi-
enten. Fur beide Thesen gibt es keine eindeutigen Beweise. Im Rahmen des Vorhabens
wurden fur diese beiden Thesen zwei konzeptionelle Modellvorstellungen entwickelt, die
zu Modellen mit den Anfangsrandbedingungen einer initialen Salzlaugensattigung
(L AKON=1"-Rechenfall) und einem initial mit StiRwasser gefillten System (,AKON=0"-

Rechenfall) fihren.

Nach /KLI 90/ zeigen die im Grubenbereich beprobten Tiefenwasser in Abhangigkeit der
aufgefahrenen hydrogeologischen Einheit eine lineare Zunahme der Salzkonzentration
mit der Teufe (Abb. 3.9). Als Grund wird in /KLI 90/ wiederum die Diffusion gel6ster Salze
von konzentrierten evaporitischen Restldsungen aus tiefliegenden Sedimentgesteinen

genannt. Der lineare Salinitats-Teufen-Gradient am Standort Konrad entspricht dem
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ermittelten Bild der Salinitdtszunahme mit der Teufe der Tiefenwésser des Norddeut-

schen Beckens (s. Abb. 3.3) in guter Ubereinstimmung.

LEGENDE
e P = Planerkalk-Wisser
b H = Hilssandstein-Wasser
C = Cornbrash-Wésser
1 - 6 = Korallenoolith-Wassear
(1. - 6. Sohle)
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| leit kro = Planerkalke der Oberkreide
e —— kru = Ton- und Tonmergelsteine der Unterkreide
Grundwassergeringleiter hi ~ Hilssandstein (Alb)
NN Grundwassernichtleiter jo = Kalke und Tonmergelsteine des Kimmeridge
ox = Eisenerze und Kalke des Oxford
= Endlagerhorizont e = "Cornbrash*-Sandstein (Mittlerer Jura)
jm+ju = Ton- und Tonmergelsteine des

Mittleren und Unteren Jura

Abb. 3.9 Lineare Zunahme des Gesamtldsungsinhaltes der Wasser mit der Teufe
am Standort Konrad im Ost-West-Profil des Konrad-Grabens mit Darstel-

lung der Messpunkte aus /KLI 90/

Zur Abhangigkeit der Dichte von dem Gesamtlésungsinhalt einer Losung wird nach Un-
tersuchen von /WOL 11/ (s. Abb. 3.10) dartiber hinaus ein hohes Bestimmtheitsmal3 fr
einen linearen Zusammenhang zwischen der Dichte und der Salinitat bis zu einer Sali-
nitat von ca. 350 g/l erreicht.

International wurde in einer finnischen Studie ebenfalls der Zusammenhang zwischen
der linearen Abhéngigkeit zwischen dem Salzgehalt (Gesamtlésungsinhalt) und der
Dichte untersucht. Abb. 3.11 aus /LOF 12/ zeigt, dass auch in gering mineralisierten
Grundwassern ein sehr hohes Bestimmtheitsmal fiir die lineare Abhangigkeit der Salz-

l6sungen von Dichten zwischen 1000 kg/m? bis zu 1060 kg/m? vorliegt.
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Abb. 3.11 Gesamtlésungsinhalt (TDS=total dissolved solids) versus Dichte (density)
(aus /LOF 12/)
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4 Modellbeschreibung

Die Modellrechnungen zu Strdomungsvorgéngen, Tracertransporte im Suf3wasser, dich-
teabhéngiger Salztransporte sowie Stofftransporte in Salzwassersystemen wurden im
Rahmen der Arbeiten zu diesem Vorhaben an zwei unterschiedlichen konzeptionellen
Modellen durchgefihrt, die durch unterschiedliche Detailierungsgrade der geologischen
Modellvorstellungen des Standortes charakterisiert sind. Die Grundlage fir beide zwei-
dimensionale Vertikalmodelle bilden Siid-Nord-Profilschnitte am Beispiel des Modellge-
bietes Konrad /NLFB 95/, INMU 02/. Diese unterscheiden sich im Wesentlichen durch
die Anzahl der beriicksichtigten Schichtfolgen (hydrogeologische Einheiten) und die Mo-
dellbasis, die im sog. 11-Schichtenmodell (Modell mit 11 hydrogeologischen Einheiten)
durch das mittlere Muschelkalksalinar (Kap. 4.1) und im 20-Schichtenmodell (Modell mit
20 hydrogeologischen Einheiten) durch die Zechsteinsalze (Kap. 4.2) gebildet wird. Die
Detailbeschreibungen zur Datengrundlage sowie Gitterdiskretisierung mit Parametrisie-
rung der Schichtfolgen erfolgen in den folgenden Kapiteln. Grundlage fir die Parametri-
sierung des Basisfalls sind Festlegungen zu Wertebereichen zum hydraulischen Durch-
lassigkeitsbeiwert (k-Wert) und der Porositat je hydrogeologische Einheit, die im
Rahmen der Standortbeschreibung Konrad getroffen wurden und hier als Beispiel ver-
wendet werden (Abb. 4.1).

Nr. |Kirzel - Epoche|System - Peridode Serie - Epoche Kirzel Einheiten Stufe - Alter Hydr Einheit Dur LKi [mis] Porositét [n

defah | NLfB | Bfs | AnsichT | NLFB | BFS | AnsichT
1 q Quartar 5 q - Quartar 5E-04 | 5E-05 | 1E:05 | 5E-0 02 025 | o2
2 t Tertiar - t - Tertidr 5E-05 | 5E-05 | 1E-07 5E-05 0.2 0.25
3 o Kreide Oberkreide WE Coniac, Santon Emscher-Mergel 5E-07 | 5E-08 | 16-08 | 5E-0 005 | o2
2 o Kreide Oberkreide it/ kP |Turon Planerkalke 5E-06 | 5E-07 | 16-06 | 5E:05 o1 0.05
5 kr Kreide Unterkreide krl Alb Alb (tonig) 5E-11 | 1E-11 | 1E-12 1E-11 0.05 0.1 0.05
6 i« Kreide Unterkreide el Ab Hilssandstein 1605 | 1605 | 1605 | 1E05 015 | 025 0.1
7 kr Kreide Unterkreide kep + krb + krh_|Apt, Barréme, Hauterive ‘Apt bis Basis Unterkreide (tonig) 5E-10 | 1610 | 1E-11 1E-11 0.05 0.1 0.05
9 kr Kreide Unterkreide kv+Wd__|Valangin, Wealden Valangin (sandig) Wealden 5€-07 | 1E-07 1E07 | oor5 | 002 | oors
10 o Jura [Maim joti +joki__|Tithon und Kimmeridge Tithon und Kimmeridge 1608 | 1608 | 5E-00 | 1E-08 0.01 01 0.01
1 o Jura Valm joox Odord Oxford (Korallenoolith) 1608 | 1E-08 | 1608 00l | 002 | oo
12 im Jura Dogger Jmel + jmbt__|Callovium, Bathonium Callovium und 5E-10 | 16-10 | 1E-10 002 | o1 0.02
3 m Jura Dogger jmc Bathonium / Ober-Bajocium Cornbrash-Sandstein 5E-07 | 16-07 | 16-06 003 | 005 0.1
14 jm Jura Dogger jmbj Bajocium Bajocium (toni 5E-10 | 1E-10 | 1E-10 0.02 0.1 0.02
IS im Jura Dogger jmalo_[Aalen Dogger_Beta-Sandstein 5E-06 | 16-06 1E-06 0.1 0.1
1 im Jura Dogger jmalu__|Aalen U_Aalen 5E-10 | 16-10 | 1610 | 5E07 0.02 [ 0.02
17 ju/ko Jura / Trias. Lias / Keuper ju_he I ko Hettang | Oberer Keuper Hettang-Oberer Keuper S5E-06 | 1E-06 | 1E-07 5E-07 0.1 0.2 0.07
18] kmik Trias Keuper km/ku___|Mitterer, Unterer Keuper Mittlerer-Unterer Keuper 5E-09 | 5E-10 | 1E-10 005 | o1
19 mo Trias Muschelkak mo Oberer Muschekalk Oberer Muschelkalk 5E-06 | 16-06 | 1607 | 1E08 005 | 002
20 mm Trias mm Mittleres i Mittleres 1E-16 | 1E-13 0.002
2] muiso Trias 7 mu/so 7 Oberer i ~ Oberer 108 0.15
2] smisu Trias Buntsandstein sm/su__|Mitlerer, Unterer Buntsandstein | Mittlerer - Unterer Buntsandstei 1E-08 015
23 z Perm Zechstein z il i 1E-13 0.002

Abb. 4.1 Datengrundlage zur Festlegung von hydrogeologischen Parametern des

11- und 20-Schichtenmodells am Beispiel des Standortes Konrad

4.1 11-Schichtenmodell

41.1 Datengrundlage mit hydrogeologischer Interpretation

Zur Erstellung eines zweidimensionalen Vertikalmodells wird /NMU 02/ die Schichten-

folge aus dem Anlagenband des Plans Konrad /BFS 90a/ als exemplarische Grundlage
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verwendet. Der SW-NO gerichtete Vertikalschnitt liegt im Norddeutschen Becken und
verlauft vom Salzgitter-Hohenzug im Stdwesten bis hin zum Salinar bei Calberlah im
Nordosten. In diesem Vertikalschnitt wird insgesamt zwischen 16 unterschiedlichen hyd-
rogeologischen Einheiten unterschieden, die zu 11 Layer zusammengefasst werden
(Abb. 4.2). Hierbei handelt es sich um eine Wechselfolge aus Grundwasserleitern und -
hemmern. Diese wurden in /BFS 90b/ entsprechend ihrer hydrogeologischen Eigen-
schaften in Grundwasserleiter (L), Grundwassergeringleiter (GL) und Grundwassernicht-
leiter (NL) eingeteilt (Abb. 4.3). Da die im sidwestlichen Teil am Salzgitter-Héhenzug
ausstreichenden Schichtenfolgen durch die Salztektonik des Salzaufstieges Uberpréagt
wurden, wurde im Modellaufbau dieser Bereich vereinfacht als geologischer Gebirgs-

block (Keil) mit einem einheitlichen Durchlassigkeitsbeiwert belegt (Abb. 4.4).

@  Physialsch chrische Bundesanstak

KONRAD

Abb. 4.2  Hydrogeologisches Profil im Modellgebiet Konrad /BFS 90a/

Im 11-Schichtenmodell werden auf Basis von Standortinformationen und Daten des Bei-
spiels Konrad die unterschiedlichen hydrogeologischen Einheiten (Abb. 4.3) mit Durch-
lassigkeitsbeiwerte k: (Abb. 4.4) und effektiven Porositaten ¢ (Abb. 4.5) parametrisiert
/INMU 02/. Hierzu gehéren

e das Quartar (L-1) mit ki = 10° m/s und ¢ = 0,25;

e der Emscher-Mergel (GL-1) mit ki = 107 m/s und ¢ = 0,20;

e die Planerkalke (L-2) mit ki = 10° m/s und ¢ = 0,05;

e die tonige Fazies der Unterkreide (Alb) (NL-1) mit ki = 102 m/s und ¢ = 0,10;

e der Hilssandstein (L-3) mit ki = 10° m/s und ¢ = 0,25;
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e der Tithon und der Kimmeridge (zusammengefasst als GL-21) mit k; = 10"2° m/s und
¢ = 0,10;

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

e das Callovium und das Bathonium (zusammengefasst als NL-2) mit k=102 m/s
und ¢ = 0,10;

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

e die tonige Fazies des Bajociums zusammen mit dem unteren Aalen (zusammenge-
fasst als NL-3) mit ki = 10"2° m/s und ¢ = 0,10;

e sowie zusammengefasst und homogenisiert die Schichten des oberen Keupers bis

oberen Muschelkalks zu einem Aquifer (L-5) mit ki = 10 m/s und ¢ = 0,02.

Die im letzten Punkt beschriebene Zusammenfassung der Schichtenfolgen des oberen
Keupers bis zum oberen Muschelkalk zu einem Aquifer (L-5) ist modelltechnisch begrin-
det. In diesen beiden Aquiferen und der tonigen Zwischenschicht lag durch die Nahe
zum Salinar des mittleren Muschelkalks (Basis des Modells) wahrscheinlich schon wéah-
rend der Sedimentation eine gesattigte Salzlauge vor. Zur Beschleunigung der Salzauf-
sattigung der Schichtenfolge in diesem Bereich durch eine Konzentrationsrandbedin-
gung der 1. Art an der Modellbasis werden diese zu einem gemeinsamen Aquifer

zusammengefasst (Abb. 4.3).

Weiterhin wird im 11-Schichtenmodell modelltechnisch der Bleckenstedter Sprung im
Sutden des Konrad-Grabens, der eine Verbindung des Oxfords mit dem moglichen
Grundwasserpotentialbringer Hilssandstein darstellt, mit einer erhdhten Durchlassigkeit
(schichtspezifische k-Wert-Erhohung um den Faktor 10, Abb. 4.4) eingefihrt?.

1 Fur eventuelle Variationsrechnungen und zur Einhaltung der Konsistenz zur hydrogeologischen Modell-
vorstellung nach /BFS 90a/ wird diese hydrogeologische Einheit trotz des niedrigen ki-Wertes hier als
Grundwassergeringleiter und nicht als Grundwassernichtleiter eingestuft.

2 Der den Konrad-Graben im Norden begrenzende Sauinger Sprung wurde im Basisfall nicht als Stérzone
integriert, da er im Hangenden nicht mit einem mdglichen Grundwasserpotentialbringer in Verbindung
steht. Der Versatz im Oxford wird hier nicht hydraulisch modelliert, sondern der Oxford hat hier direkt
Kontakt mit dem Cornbrash-Sandstein (s. Abb. 4.4). Dies erlaubt eher einen Vergleich mit dem Schich-
tenmodell aus /NMU 02/.
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Abb. 4.3  Grobeinteilung des 11-Schichtenmodells in hydrogeologische Einheiten
nach /BFS 90a/
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Abb. 4.4  Hydraulische Durchlassigkeitsbeiwerte k: [m/s] des 11-Schichtenmodells
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Abb. 4.5 Effektive Porositaten ¢ [-] des 11-Schichtenmodells
Nicht modelliert werden:

e Das Tertiar, da es sich hierbei im beschriebenen Vertikalprofilschnitt lediglich um
eine kleine in das Quartér eingelassene Mulde handelt, welche die Grundwasserstro-
mung im tiefen geologischen Untergrund nicht signifikant beeinflusst.

o Die Differenzierung zwischen der tonigen Fazies des Bajociums und dem unteren
Aalen, da beide Schichten sehr ahnliche hydrogeologische Eigenschaften aufweisen
und der Dogger-Beta-Sandstein im vereinfachten 11-Schichtenmodell in einer hyd-
rogeologischen Einheit mit dem Cornbrash-Sandstein zusammengefihrt wird.
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e Die Differenzierung zwischen dem oberen Keuper, dem mittleren-unteren Keuper
sowie dem oberen Muschelkalk. Diese gesamte z. T. mit Stérungen versetzten
Schichtenfolgen werden der hydrogeologischen Einheit des oberen Muschelkalks

zugewiesen.

o Das mittlere Muschelkalksalinar wurde nicht als eigene hydrogeologische Einheit
modelliert, sondern geht als hydraulische Randbedingung (no-flow) bzw. flr den
Salztransport als Konzentrationsbedingung 1. Art (Dirichlet-Randbedingung) in das

Modell ein.

o Die komplexe z. T. gestérte Lage der Leiter und Geringleiter im Bereich der Salz-
randstorung des Salzgitter-Hohenzuges wurde nicht detailliert abgebildet, sondern
vereinfacht als Scholle (Keil) mit einem einheitlichen Durchlassigkeitsbeiwert eines

Leiters modelliert.

4.1.2 Gitterdiskretisierung mit Randbedingungen

Das Gitter fur das Basismodell besitzt ca. 28.000 Knoten bzw. 35.000 Elemente mit einer
horizontalen Ausdehnung von ca. 46 km und einer Teufe von ca. 140 m 4. NN bis zu
2.800 m u. NN. Das Knoten- und Gitternetz wurde auf Basis der aus dem hydrogeologi-
schen Profilschnitt abgeleiteten Markierungen der Schichteneinteilung (Abb. 4.3) erstellt
und eine Mischung aus Dreieck- und Viereck-Elementen mit dem SPRING-
Gittergenerator /KON 17b/ generiert (Abb. 4.6). Die geringméachtigen Grundwasserleiter
wurden moglichst mit mindestens zwei Gitterelementreihen belegt, um Mittelungseffekte
von Parameterwerten zwischen den Schichtgliedern zu minimieren, insbesondere da
Porositaten in SPRING als Knoten- und nicht als Elementattribut definiert werden. Der
Modellbereich vom Einstrom am Salzgitter-Hohenzug bis Giber den Nahbereich des Kon-
rad-Grabens hinaus wurde in dem linken Modellgitter im Vergleich zum Gitter in dem
rechten Modellteil um einen Faktor 2 feiner diskretisiert. Dies geschah u. a. um die Stro-
mungsprozesse im Zustrom und in der Umgebung des Konrad-Grabens detaillierter zu
erfassen. Die Gitterelemente in dem feiner diskretisierten Modellteil besitzen eine Kan-
tenlange von max. 78 m, im grober diskretisierten Modellteil max. 138 m. Bei der Netz-
generierung wurden fur die Transportrechnungen rechnerisch ungiinstige Winkel wei-
testgehend vermieden, d. h. Winkel kleiner als 5° oder groRer als 170° /KON 17b/.

Insgesamt befinden sich finf Gitterelemente mit unginstigen Winkeln im Modell.
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Abb. 4.6  Gitterdiskretisierung des 11-Schichtenmodells

Fur Stromungs- und Transportrechnungen missen entsprechende Modellrandbedin-
gungen gewahlt werden, um die Gleichungssysteme numerisch losen zu kénnen
/KON 17b/. Randbedingungen zur Grundwassserstrémung werden im Folgenden auch
hydraulische Randbedingungen und Randbedingungen zum Salz- und Tracertrans-

port Konzentrationsrandbedingungen genannt.

In der hydrogeologischen Modellvorstellung wird das Salinar des mittleren Muschelkalks
an der Modellbasis als undurchléassig angesehen, sodass die Modellbasis und der linke
Rand (Salzstock unterhalb des Salzgitter-Hohenzuges) fur die Strémung als geschlos-
sen definiert werden. Die Modelloberflache (Geldndeoberkante=GOK) wird als Zustrom-
rand definiert und Uber die Grundwasserneubildung ein Randzufluss von 0,1 m¥/m?/a
(100 mm/a) angenommen (Attribut RANX /KON 17b/). Hierbei handelt es sich um einen
mittleren Wert fur die Grundwasserneubildung am Beispiel des Norddeutschen Beckens
in Deutschland /NMU 02/. In Variationsrechnungen wurde z. T. im Bereich des Salzgit-
ter-Hohenzuges die Grundwasserwiederergdnzung bis auf 250 mm/a erhéht
(s. Kap. 7.3).

Fur Modellbereiche mit einem Grundwasserspiegel nahe der GOK wird ein Festpotential
definiert (Details s. Kap. 4.3), das sich aus einer vorherigen stationaren hydraulischen
Rechnung auf Basis der Grundwasserneubildungsrate von 100 mm/a ergeben hatte. Fiir
den rechten Rand wird ein Abstrom definiert, damit ein Aufsteigen des Grundwassers
und somit ein unnaturlicher reiner Abtransport Gber die Modelloberflache verhindert wird.
Als Grundwasserausstrom aus dem Modell wird unterhalb der quartaren Uberdeckung
bis hin zur Modellbasis ein Wert von 0,001 m*/m?/a und innerhalb des quartaren Aquifers
der Wert 0,15 m3®m?/a angenommen. Diese beiden Werte resultieren aus vorangegan-
genen Testrechnungen und stellen mittlere spezifische Durchflussgeschwindigkeiten in
ausreichendem Abstand zum rechten Rand dar. Hierdurch sollen Beeinflussungen des

rechten Randes auf das Stromungs- und Transportregime verkleinert werden.
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Fur den Salztransport werden die Gitterknoten der Modellbasis sowie Teile des linken
Randes (variierend je nach Rechenfall beginnend in einer Teufe zwischen 80 m u. NN
bis 500 m u. NN) als Konzentrationsbedingung 1. Art (Attribut 1IKON /KON 17b/) defi-
niert und mit dem Wert 1 (dimensionslose normierte Massenkonzentration) belegt
(Abb. 4.7). Hierdurch wird die Konzentration zu jedem Zeitschritt an diesen Gitterknoten
konstant gehalten. Diese Randbedingung stellt den Einfluss des mittleren Muschelkalk-
salinars dar, welches unterhalb des machtigen Grundwasserleiters (L-5) liegt, der die
Schichten des oberen Keupers bis oberen Muschelkalks homogenisiert zusammenfasst.
Die Modellannahme ist, dass durch das mittlere Muschelkalksalinar ein unendliches
Salzreservoir zur Verfugung steht und eine anstromende Lésung an den Randknoten
instantan mit dem Salzgestein im Gleichgewicht steht, sodass an den Randknoten stets
eine Salzlaugenséattigung mit einer Dichte von 1.250 kg/m?3 besteht (Details s. im folgen-
den Kap. 4.3). Die geséttigte Salzlauge kann mittels Diffusion und advektiv-dispersiven
Transport Uber diese Randknoten in das Modell gelangen. Die Randknoten der Modell-
oberflache werden als Konzentrationsrandbedingung 1. Art mit dem Wert O (dimensions-
lose normierte Massenkonzentration) belegt, sodass stets Silwasser Uber den Zu-
stromrand von der Modelloberflache in das Modell gelangt. Die Modellannahme ist, dass
das versickernde Niederschlagswasser kein Salz enthalt und somit eine Dichte von
1.000 kg/m?3 aufweist.
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Abb. 4.7 Randbedingungen zum Salz- und Tracertransport fir das 11-Schichtenmo-
dell

Fur den Transport eines idealen Tracers (Ergebnis s. Kap. 5.3) wird eine weitere Kon-
zentrationsrandbedingung 1. Art (dimensionslose normierte Tracerkonzentration) in ei-
ner Tiefe von 1.240 m u NN im Oxford (GL-3) des Konrad-Grabens definiert (Abb. 4.7).
Diese Randbedingung stellt eine unendliche Quelle dar, da die Konzentration — analog
zur Konzentrationsrandbedingung fur den Salztransport — Gber den gesamten Simulati-
onszeitraum auf einen festen Wert von 1 kg/kg gehalten wird. Zur Simulation einer zeit-
lich begrenzten Freisetzung wird diese Konzentrationsrandbedingung in
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Variationsrechnungen nach 10.000 Jahren abgeschaltet. Eine solche Tracerquelle be-
sitzt keinen Bezug zu einem realen Freisetzungsmodell und dient lediglich der Veran-
schaulichung von moglichen Transportpfaden sowie dem Vergleich von Modellen mit

unterschiedlichen Parameterkonfigurationen.

4.2 20-Schichtenmodell

42.1 Datengrundlage mit hydrogeologischer Interpretation

Zur Erstellung eines weiteren zweidimensionalen Vertikalmodells wurde ein hydrogeolo-
gischer Schnitt und die Schichtenfolge aus dem Anlagenband des geowissenschaftli-
chen Gutachtens zu den Antragsunterlagen /NLFB 95/ exemplarisch verwendet
(Abb. 4.8). Hierbei handelt es sich um das sog. hydrogeologische Profil C im Modellge-
biet Konrad /NLFB 95/. Die Lage und Begrenzung der Schichten am linken Rand durch
den Salzgitter-Hohenzug in diesem Profilschnitt entsprechen ungeféahr dem reprasenta-
tiven geologischen Schnitt, der bereits im reprasentativen 11-Schichtenmodell abgebil-
det wird, wobei eine detailliertere Schichtabfolge, auch im Liegenden des mittleren Mu-
schelkalksalinars, berticksichtigt wurde. Aufgrund der Modellerweiterung im Liegenden
des mittleren Muschelkalks wurde eine mogliche Anbindung der Schichtenfolgen des
Muschelkalks und Buntsandsteins an die Modelloberflache tberprift. Im sudlichen Teil
des Modellgebietes zeigt ein entsprechender hydrogeologischer West-Ost-Profilschnitt
(senkrecht zum Profilschnitt C), dass die steilstehende Schichtenfolge (insbesondere die
Grundwasserleiter im Buntsandstein, Muschelkalk und Keuper, die z. T. im 11-Schich-
tenmodell nicht abgebildet wurden) an der Geldndeoberkante ausstreichen (Abb. 4.9).
Dies stellt einen mdglichen Antrieb fir eine Strémung der Tiefengrundwasser im Liegen-
den des mittleren Muschelkalksalinars aufgrund des héheren Reliefs und damit der ho-
heren Grundwasseroberflache im Gebiet des Salzgitter-Hohenzuges dar. Daher wird der
Bereich am linken Rand des 20-Schichtenmodells in der Gitterdiskretisierung und -para-
metrisierung entsprechend Abb. 4.9 erweitert, um ein reprasentatives 2D-Modell fiir den

Transport zu erhalten.

50



Bl NE S5W NNE S

Abb. 4.8 Hydrogeologisches Profil C im Modellgebiet Konrad /NLFB 95/
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Abb. 4.9 Hydrogeologischer West-Ost-Profilschnitt 1 im Modellgebiet Konrad
INLFB 95/

Im 20-Schichtenmodell des Programms SPRING werden 20 unterschiedliche hydroge-
ologische Einheiten verwendet (Abb. 4.10) und mit Durchlassigkeitsbeiwerten ks
(Abb. 4.11) und Porositaten ¢ (Abb. 4.12) auf Basis realer Standortdaten des Beispiels
Konrad parametrisiert, die auch in den Charakterisierungen der Schichtenfolgen in
INMU 02/, INLFB 95/ verwendet wurden?.

3 Hierbei ist zu bemerken, dass die Parametrisierung der damaligen Modellgitter fur StiBwassermodell-
rechnungen erfolgte, die im Rahmen einer Sicherheitsanalyse z. T. hinsichtlich der Modellrechnungen
und Ausbreitungen konservativ gewahlt wurde.
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Hierzu gehdoren:

e die quartare Uberdeckung gemeinsam mit der raumlich stark begrenzten tertidren
Muldenstruktur im Norden (zusammengefasst als L-1) mit ki= 5-10° m/s und
¢ = 0,20;

e der Emscher Mergel (GL-1) mit ki=5"-10® m/s und ¢ = 0,05;
e die Planerkalke (L-2) mitk;=5-107 m/s und ¢ = 0,10;

e das tonige Alb (NL-1) mit k= 1- 10 m/s und ¢ = 0,05;

e der Hilssandstein (L-3) mit ki=1-10° m/s und ¢ = 0,15;

e der tonige Apt bis Basis Unterkreide (zusammengefasst als NL-2) mit
ki=1-10"°m/s und ¢ = 0,05;

e der sandige Valangin im Stiden (GL-2) mit ki=1-107 m/s und ¢ = 0,075;
e der Wealden-Sandstein im Norden (GL-3) mitk;=1-107 m/s und ¢ = 0,075;

e das Tithon und der Kimmeridge (zusammengefasst als GL-4) mit ki=1-10° m/s
und ¢ = 0,01;

e das Oxford (GL-5) mitk;=1"-10® m/s und ¢ = 0,01;

e das tonige Callovium und Bathonium (zusammengefasst als NL-3) mit
ki=1-10'°m/s und ¢ = 0,02;

e der Cornbrash-Sandstein (L-4) mitk;=1-10" m/s und ¢ = 0,03;

¢ das tonige Bajocium und das obere Aalenium (zusammengefasst als NL-4) mit ki =
1-10° m/s und ¢ = 0,02;

e der Dogger-Beta-Sandstein (L-5) mit ki =1-10° m/s und ¢ = 0,10;

e das untere Aalenium bis Sinemurium (zusammengefasst als NL-5) mit
ki=1- 10 m/s und ¢ = 0,02;

e der obere Keuper (L-6) mit ki = 1-10° m/s und ¢ = 0,10;

e der mittlere und obere Keuper (zusammengefasst als NL-6) mit k; = 1 - 10" m/s und
¢ = 0,05;

e der obere Muschelkalk (L-7) mit k= 1-10° m/s und ¢ = 0,05;
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e das mittlere Muschelkalksalinar (NL-7) mit ki =1 - 1023 m/s und ¢ = 0,002;

e der untere Muschelkalk und der obere Buntsandstein gemeinsam mit dem mittleren
und unteren Buntsandstein zusammengefasst (GL-6) mit ki=1-10% m/s und
¢ =0,15.

Die Modellbasis bildet das hydraulisch undurchlassige Zechsteinsalinar, welches das
Transportregime nach unten hin begrenzt und nicht abgebildet wird. Die drei im Vertikal-
profil (Abb. 4.8) erkennbaren Stérungen im Konrad-Graben (Bleckenstedter Sprung,
Konrad Sprung und Sauinger Sprung) sowie die ndrdliche Begleitstorung des Sauinger
Sprungs und die Stérungen im Liegenden im unteren Zustrombereich des unteren Mu-
schelkalks bzw. der Buntsandstein-Wechselfolge (GL-6) werden mit je einem Gitterele-
ment diskretisiert und mit einer Erhdhung des hydraulischen Durchlassigkeitsbeiwertes
um den Faktor 10 im Vergleich zu den umliegenden Schichten versehen. Somit werden
moglicherweise bevorzugte Wegsamkeiten fir das zustromende Grundwasser aus dem
Suden in den Konrad-Graben und fir den Abstrom aus dem Konrad-Graben abgebildet.
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Abb. 4.10 Grobeinteilung des 20-Schichtenmodells in hydrogeologische Einheiten
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Abb. 4.11 Hydraulische Durchlassigkeitsbeiwerte ks [m/s] des 20-Schichtenmodells
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Abb. 4.12 Porositaten ¢ [-] des 20-Schichtenmodells

4.2.2 Gitterdiskretisierung mit Randbedingungen

Das Gitter fur die 20-Schichten des Basismodells besitzt ca. 25.000 Knoten bzw. 28.000
Elemente. Das Knoten- und Gitternetz wurde auf Basis der aus dem hydrogeologischen
Profilschnitt abgeleiteten Markierungen der Schichteneinteilung (Abb. 4.10) erstellt und
eine Mischung aus Dreieck- und Viereck-Elementen mit dem SPRING-Gittergenerator
/KON 17b/ generiert (Abb. 4.13). In Bereichen mit groen Unterschieden in der hydrau-
lischen Durchlassigkeit bzw. dinnméachtigen Schichten (wie z. B. im Bereich des Hils-
sandsteins (L-3), wurde das Gitter nachtraglich um einen Faktor 2 feiner diskretisiert, um
Mittelungseffekte zu vermeiden, insbesondere da Porositaten in SPRING als Knoten-
und nicht als Elementattribut definiert werden. Die Gitterelemente in dem feiner diskreti-
sierten Modellbereich besitzen eine Kantenlange von bis zu ca. 50 m, in grober diskreti-
sierten Modellbereichen bis zu ca. 100 m.
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Abb. 4.13 Gitterdiskretisierung des 20-Schichtenmodells

In Stromungs- und Transportrechnungen missen entsprechende Modellrandbedingun-

gen gewahlt werden, um die Gleichungssysteme numerisch I6sen zu kénnen /KON 17b/.

In der hydrogeologischen Modellvorstellung wird das Zechsteinsalinar an der Modellba-
sis als undurchlassig angesehen, sodass die Modellbasis und der linke Rand (Salzstock
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im Salzgitter-HOhenzug) fir die Stromung als geschlossen definiert werden (vergleich-
bare Modellvorstellung zum mittleren Muschelkalksalinar im 11-Schichtenmodell,
Kap. 4.1). Die Modelloberflache (Gelandeoberkante=GOK) wird als Zustromrand defi-
niert und eine Grundwasserneubildung von 0,1 m®m?/a (100 mm/a) angenommen. Hier-
bei handelt es sich um einen mittleren Wert fir die Grundwasserneubildung am Beispiel
des Norddeutschen Beckens in Deutschland /NMU 02/. Fur Modellbereiche mit einem
Grundwasserspiegel nahe der Gelandeoberkante wird ein Festpotential definiert (Details
s. Kap. 4.3). Fiur die Grundwasserleiter am rechten Rand wird ein Abstrom am Modell-
rand definiert, damit ein erzwungener Aufstieg des Grundwassers und somit ein reiner
Abtransport Uber die Modelloberflache verhindert wird. Als Abfluss werden jeweils an

den Gitterknoten am rechten Rand

¢ in dem Cornbrash-Sandstein (L-4) und dem Dogger-Beta-Sandstein (L-5)
mit je 0,001 mm/a,

e in dem oberen Keuper (L-6) mit 0,06 mm/a,

e und in dem Buntsandstein (GL-6) mit 0,02 mm/a angenommen.

Diese Werte resultieren aus vorangegangenen Testrechnungen und stellen mittlere
Darcy Geschwindigkeiten (normierte Grundwasserfliisse) in den jeweiligen hydrogeolo-
gischen Einheiten in ausreichendem Abstand zum rechten Rand dar. Hierdurch sollen
Beeinflussungen des rechten Randes auf das Stromungs- und Transportregime im Zent-

rum des Modells verkleinert werden.

Fur den Salztransport werden die Gitterknoten an der Modellbasis sowie Teile des linken
Randes (je nach Rechenfall zwischen Om bis 2.000 mu. NN, in Abb. 4.15
1.000 m u. NN) als Konzentrationsbedingung 1. Art definiert und mit dem Wert 1 belegt
(Abb. 4.15). Hierdurch wird die Konzentration zu jedem Zeitschritt an diesen Gitterknoten
konstant gehalten. Diese Randbedingung stellt den Einfluss der Salzlésung durch das
Zechsteinsalinar an der Modellbasis dar. Weiterhin wird der Grundwassernichtleiter
.Mittleres Muschelkalksalinar* (NL-7) mit einer weiteren Randbedingung 1. Art oberhalb
des Buntsandsteins (GL-6) belegt. Die Modellannahme ist, dass durch die Salzgesteine
des Zechsteins und des mittleren Muschelkalksalinars unendliche Salzreservoire zur
Verfligung stehen und anstromende Tiefenwasser an den Randknoten instantan mit
dem Salzgestein im Gleichgewicht stehen, sodass an den Knoten mit Konzentrations-
randbedingungen stets eine Salzlaugensattigung mit einer Dichte von 1.250 kg/m3 be-

steht (Details s. Kap. 4.3). Die Randknoten der Modelloberflaiche werden als
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Konzentrationsrandbedingung 1. Art mit dem Wert O belegt, sodass stets Suf3wasser
Uber den Einstromrand an der Modelloberflache in das Modell gelangt. Die Modellan-
nahme ist, dass das versickernde Niederschlagswésser kein Salz und somit eine Dichte

von 1.000 kg/m? besitzen.
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Abb. 4.14 Randbedingungen zum Salz- und Tracertransport fiir das 20-Schichtenmo-
dell

In der Transportrechnung eines idealen Tracers (Ergebnis s. Kap. 6.2) wird eine weitere
Konzentrationsrandbedingung 1. Art im Zentrum des Konrad-Grabens in einer Tiefe von
1.240 m u. NN im Oxford definiert (Abb. 4.14). Die Randbedingung stellt eine unendliche
Quelle dar, da die Konzentration — analog zur Konzentrationsrandbedingung fiir den
Salztransport — auf einen festen Wert von 1 kg/kg Uber den gesamten Simulationszeit-
raum konstant gehalten wird. Eine solche Tracerquelle besitzt keinen Bezug zu einem
realen Freisetzungsmodell und dient lediglich der Veranschaulichung von méglichen
Transportpfaden sowie dem Vergleich von Modellen mit unterschiedlichen Parameter-

konfigurationen.

4.3 Modellubergreifende Festlegungen

In den vorherigen Kapiteln 4.1 und 4.2 wurden die konzeptionellen Modelle mit modell-
spezifischen Charakteristika beziiglich der Datengrundlage zur hydrogeologischen Inter-
pretation sowie Gitterdiskretisierung und -parametrisierung beschrieben, um das
11 - Schichten- und das 20-Schichtenmodell zu definieren. Im Folgenden werden die
konzeptionellen und modelltechnischen Annahmen sowie Programmspezifika erlautert,

die fur den Basisfall fur beide Vertikalmodelle gelten.
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431 Numerische Gleichungsléser mit zeitlicher Diskretisierung

Zur Berechnung von Stromung und Transport in SUR- und Salzwassersystemen werden
die Berechnungsmodule SITRA /KON 17b/ und XTRA /SEI 15/ genutzt. SITRA erlaubt
die Berechnung von SufR- und Salzwassersystemen unter Berticksichtigung von Dichte-
unterschieden, solange nur eine einzelne Komponente beim Transport (z. B. Salzlauge
oder Tracer) berechnet wird. Mit dem Programmmodul XTRA, das von der Firma delta h
im Auftrag der GRS, finanziert durch Eigenforschungsvorhaben mit Mitteln des BMU,
entwickelt wurde, kann der Transport von mehreren Komponenten wie Salzlauge und
Tracer gleichzeitig berechnet werden. Daher kommt in den Modellrechnungen zur Stro-
mung und zum Transport eines idealen Tracers im SifRwasser sowie fir den reinen
Salztransport das Modul SITRA zur Anwendung. Die instationaren Rechnungen zur Sa-
linitatsentwicklung, bei gleichzeitigem Transport eines idealen Tracers, werden hingegen
mit dem Modul XTRA durchgeftihrt.

Fur das Rechenmodul SITRA stehen drei Losungsverfahren/Gleichungsléser zur Verfi-
gung: Der iterative PCG-Ldser, der direkte Cholesky-Gleichungsléser (LU-Zerlegung)
und ein algebraischer Mehrgitter-Gleichungsléser /KON 17b/. Zur Berechnung der
Stromung wird das Mehrgitter-Lésungsverfahren verwendet, da dieses in vorherigen
Testrechnungen die beste numerische Genauigkeit und Stabilitat fir die beiden gewéhl-
ten Modellgitter mit unterschiedlich grof3en Dreieck- und Viereckelementen erzielte. Wei-
terhin wird in /KON 17b/ dieses Verfahren fiir Modellgitter mit groen lokalen Unterschie-
den in den hydraulischen Durchlassigkeiten empfohlen, die wie in Kap. 4.1 und 4.2
beschrieben auftreten. Zur Berechnung des Transportes (Salztransport bzw. idealer
Tracer in SulRwassersystemen) wird der iterative Gleichungsléser aufgrund seiner Re-
chenzeit- und Speicherplatzvorteile fiir Gitterdiskretisierungen mit hoher Knotenanzahl

verwendet.

Fir den iterativen und den Mehrgitter-Gleichungsloser missen Residuum (die Abwei-
chung vom erwarteten Ergebnis) und Iterationsdifferenz (Konvergenzschranke, ab wel-
cher der Iterationsprozess nicht fortgefiihrt wird) angegeben werden /KON 17b/. Als Re-

siduum wird der Wert 10 und als Iterationsdifferenz 10% gewahilt.

Um moglichst vergleichbare Ergebnisse zu erzielen, werden im Rechenmodul XTRA zur
Berechnung des Transportes von idealen Tracern in Salzwassersystemen identische

Einstellungen vorgenommen.
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Zeitschrittweite

Fiur instationdre Modellrechnungen ist eine zeitliche Diskretisierung erforderlich. In
SPRING wird ein implizites Verfahren verwendet /KON 17b/. Testrechnungen haben ge-
zeigt, dass die Zeitschrittweite eine sensitive GréRe bzgl. der numerischen Genauigkeit
und Stabilitdt der Modellrechnungen ist. Eine Reduzierung der Oszillationen kann durch
Anpassung der Zeitschrittweiten und durch lokale Netzverfeinerung vorgenommen wer-

den.

Als Resultat von Testrechnungen wurde fur den Basisfall auf eine konstante Zeitschritt-
weite verzichtet, sondern die Zeitschritte (iber eine instationdre Eingabedatei ausge-
wahlt. Die Zeitschritte werden entsprechend des Zusammenhangs in Abb. 4.15 vordefi-
niert, sodass die Zeitschrittweite mit fortschreitender Simulationszeit (der Anzahl der
Zeitschritte) zunimmt. Dies ermdglicht eine feinere zeitliche Diskretisierung zu Beginn
der Modellrechnungen und eine grobere zeitliche Diskretisierung im spéateren Verlauf der
Modellrechnungen. Dies ist rechentechnisch von Vorteil, da zu Beginn der Modellrech-
nungen grof3e Konzentrationsunterschiede (1 kg/kg an der Randbedingung und 0 kg/kg
auf den Gitterknoten innerhalb des Modells, vgl. Kap. 4.1 bzw. 4.2) und somit schnelle
Ausgleichsbewegungen zwischen SUR- und Salzwasser vorliegen, die mit der Zeit durch
den Aufbau einer Dichteschichtung verlangsamt werden. Schnelle Ausgleichsbewegun-
gen, d. h. groRe Anderungen der Konzentration zwischen Gitterknoten innerhalb eines
Zeitschrittes, erfordern zur Gewahrleistung der numerischen Genauigkeit und Stabilitat
kleine Zeitschritte. Bei langsamen Ausgleichsbewegungen kénnen grél3ere Zeitschritte
gewahlt werden, um eine ausreichende numerische Genauigkeit und Stabilitat zu erzie-
len. Diese Vorgehensweise fuhrt darlber hinaus zu einer Einsparung von Rechenzeit

und wird durch die Verwendung einer instationaren Zeitschrittweitendatei ermaoglicht.
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Abb. 4.15 Zeit vs. Zeitschritt in der instationdren Eingabedatei (ohne Verkleinerungs-
faktor bis 2 Millionen Jahre nach 325.000 Zeitschritten)

Fur die o. g. Zeitschritte wird in SPRING zur Berechnung der Strémung zusatzlich ein
Verkleinerungsfaktor von 2 eingestellt, um stabile Langzeitrechnungen iber mehrere
Millionen Jahre zu ermdglichen. Hierdurch werden die 325.000 Zeitschritte in 650.000
Zeitschritte aufgeteilt, um die Zeitschrittweite weiter zu verkleinern (Abb. 4.16). Ab
650.000 Zeitschritten ist die Zeit linear abh&ngig vom Zeitschritt, da grof3ere Zeitschritte
auch bei langsamen Ausgleichsbewegungen zu numerischen Stabilitatsproblemen fih-
ren wirden. Hierfur wird die zuletzt definierte Zeitschrittweite zwischen Zeitschritt
649.999 und 650.000 programmtechnisch verwendet. Weiterhin wird fir die Berechnung
des Salztransportes eine zusatzliche Zeitschrittverfeinerung von 6 gewahlt. Testrech-
nungen haben fur diese Einstellungen einen guten Kompromiss zwischen numerischer

Stabilitat und Rechenzeit aufgezeigt.
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Abb. 4.16 Zeit vs. Zeitschritt in der instationdren Eingabedatei (mit Verkleinerungs-
faktor 2 bis ca. 10,5 Millionen Jahre nach 2.000.000 Zeitschritten)

Bei Modellrechnungen mit idealen Tracern wird (im StRwassermodell bzw. im Salzwas-
sermodell im quasi-stationaren Zustand) eine konstante Zeitschrittweite gewahlt, da ein
idealer Tracer keinen Einfluss auf die Dichte (und Viskositat) besitzt und somit das Stro-
mungsregime nicht beeinflusst. Die verwendete Zeitschrittweite variiert und wird in den

entsprechenden Kapiteln zu den Modellrechnungen genannt (s. Kap. 7).

4.3.2 Salztransport mit Konzentrations-Dichteabhangigkeit

Zur Berechnung der Konzentrationsverteilung des Salzes in den Modellgebieten kommt
das Modul SITRA (Einkomponententransport) zur Anwendung. Der Transport der Kom-

ponente Salz erfolgt Giber die Prozesse Advektion, Dispersion und Diffusion (s. Kap. 2.3).

Die Komponente Salz besitzt eine dimensionslose normierte Massenkonzentration, de-
ren Werte zwischen 0 kg/kg und 1 kg/kg liegen. Unter Massenkonzentration wird das
Verhaltnis zwischen der Masse der Komponente und der Masse der Losung verstanden
(sog. Massenbruch). Fir den dichteabhangigen Salztransport wird eine lineare Abhan-
gigkeit zwischen der Konzentration und der Dichte angenommen, indem eine sog. Dich-
testeigung in (kg/m3)/(kg/kg) definiert wird. Nach /WOL 11/ (s. auch Kap. 3.4) wird ein
hohes Bestimmtheitsmalfd fir einen linearen Zusammenhang zwischen der Dichte und
der Salinitat bis zu einer Salinitat von ca. 350 g/l erzielt. Daher wird eingeschatzt, dass
fur einen linearen Zusammenhang zwischen Konzentration und Dichte fir die vorlie-
gende Studie eine maximale Dichtesteigung von 350 (kg/m?3)/(kg/kg) begriindbar ist.
/KLI 90/ (s. auch Kap. 3.4) berichtet anhand von Messdaten am Standort des Endlagers
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Konrad von Salinitditen von bis zu 220 g/l und nennt als wesentliche Kationen
Na* (70 — 80 meq%), Ca?* (12-20 meq%) und Mg?* (4-6 meq%) in Verbindung mit dem
Anion CI" im tiefen geologischen Untergrund des Modellgebietes. Die Salinitat im tiefen

geologischen Untergrund kann 220 g/l Gibersteigen.

Zur Bestimmung der Dichtesteigung wird mit dem geochemischen Code PHREEQC
/PAR 17/ eine uiberschlagige Rechnung durchgefiihrt. PHREEQC ermittelt den thermo-
dynamisch stabilsten Zustand aquatischer Systeme ber alle vorgegebenen Reaktionen
des Systems anhand der Gleichgewichtskonstanten, angegeben in einer thermodyna-
mischen Datenbasis /MER 08/. Als thermodynamische Datenbasis wird pitzer.dat
/PAR 13/ ausgewahlt, die temperaturabhangige thermodynamische Daten nach dem
sog. Pitzer-Modell /PIT 91/ mit Angaben zur Berechnung der Dichte in Abh&ngigkeit der
Lésungszusammensetzung enthalt und fir hochsalinare Losungen geeignet ist. Uber die

Eingabe

SOLUTION 1
units mol/1

-water 1
-temperature 50

Na 4

Cl 5 charge
Ca 0.75

Mg 0.25

END

wird die aquatische Speziation einer hypothetischen Lésung mit 80 % Na* (4 mol/l)4,
15 % Ca?* (0,75 mol/l), 5 % Mg?* (0,25 mol/l) bei Anwesenheit von CI- fir eine Gebirgs-
temperatur von 50 °C berechnet. Hierbei handelt es sich um nach /KLI 90/ gemittelte
(charakteristische) Konzentrationen fiir den tiefen geologischen Untergrund des Modell-
gebietes Konrad. Das Ergebnis der PHREEQC-Rechnung zeigt fur diese Lésungszu-
sammensetzung eine Dichte von ca. 1.258 kg/m3 (Abb. 4.17). Hieraus wird (abgerundet)
ein Uberschlagiger Wert von 1.250 kg/m? als maximale Dichte der L6sung im Modell ab-
geleitet, der eine starker NaCl-gesattigte Losung reprasentiert. Dies ergibt eine Dichte-

steigung von 250 (kg/m3)/(kg/kg), d. h. eine Lésung mit einer normierten Konzentration

4 Eine Losung im Gleichgewicht mit Halit, d. h. 100 % NaCl-Sattigung, besitzt bei 50 °C ca. 5,5 mol/l Na*
bzw. CI- mit einer Dichte von 1.167 kg/m3.
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von 0 kg/kg besitzt eine Dichte von 1.000 kg/m3, eine Losung mit einer normierten Kon-

zentration von 1 kg/kg eine Dichte von 1.250 kg/ms.

———————————————————————————— Description of solution—-—————————————————————
pH = 7.000
pe = 4_.000
Specific Conductance (uS/cm, 50°C) = 392428
Density (g/cm3) = 1.25779
Volume (L) = 1.18510
Activity of water = 0.630
lonic strength (mol/kgw) = 1.007e+01
Mass of water (kg) = 1.000e+00
Total alkalinity (eq/kg) = 1.573e-03
Total carbon (mol/kg) = 0.000e+00
Total C02 (mol/kg) = 0.000e+00
Temperature (°C) = 50.00
Electrical balance (eq) = 5.755e-14
Percent error, 100*(Cat-]An]|)/(Cat+]An]) = 0.00
Iterations = 14
Gamma iterations = 6
Osmotic coefficient = 1.62058
Density of water = 0.98803
Total H = 1.110140e+02
Total 0 = 5.550779e+01

Abb. 4.17 Ergebnis der PHREEQC-Rechnung fir eine exemplarische Lésungszusam-

mensetzung

Fur den Basisfall wird ein molekularer Diffusionskoeffizient von 1 - 10° m?/s festgelegt.
In Testrechnungen wurde die Abhangigkeit zwischen Diffusion und dem quasi-stationa-
ren Zustand eines SiUR-Salzwassersystems untersucht und es wurde, wie bereits in
/LAR 16/ festgestellt, dass die Diffusionskonstante keinen wesentlichen Einfluss auf den

quasi-stationdren Zustand besitzt.

Mit dem Rechenmodul SITRA kann nur eine konstante Fluidviskositat verarbeitet wer-
den. Im Rechenmodul XTRA hingegen kann - analog zur Dichteabhangigkeit - die Flu-
idviskositat in Abh&éngigkeit der Konzentration angegeben werden. Hierauf wird aufgrund
der geringen Viskositatszunahme bei NaCl verzichtet und eine konstante Fluidviskositét
verwendet, um eine bessere Vergleichbarkeit zu den Modellrechnungen mit SITRA zu
ermoglichen. Als Fluidviskositét (dynamische Viskositat ) wird die Viskositat des reinen
Wassers angenommen (0,001 kg/(m-s)), da im Rahmen dieses Vorhabens vorwiegend
der dichteabhangige Stofftransport untersucht wird. Die Annahme der Fluidviskositat von
reinem Wasser birgt weitere Sicherheitsreserven, die in zukinftigen Arbeiten auf Basis
von den Ergebnissen des Vorhabens 3614R03200 /LAR 16/, /BRA 16/ am Beispiel rea-

ler Standortdaten untersucht werden kénnen.
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433 Elementspezifische Dispersionslange

Unter einer Dispersion wird eine hydrogeologische Modellvorstellung fir die Gesamtheit
an physikalischen Phanomenen zur Beschreibung von Inhomogenitaten innerhalb eines
als homogen behandelten Grundwasserleiters verstanden. Diese kommt in der vorlie-
genden Studie bei der Berechnung des Transportes von Salz und idealen Tracern zur
Anwendung. Die Dispersion beschreibt die Verteilung und Vermischung einer Kompo-
nente innerhalb des Modells und wird in SPRING Uber die Eingabe eines longitudinalen
Dispersionskoeffizienten elementspezifisch und in transversale Richtung global tber ei-

nen multiplikativen Skalierungsfaktor festgelegt.

Ublicherweise werden fiir Grundwassermodelle longitudinale Dispersionskoeffizienten in
Abhangigkeit des Betrachtungsmalistabes ausgewahlt, d. h. der Entfernung zwischen
der Quelle eines Schadstoffes und Beobachtungspunktes. Hierdurch werden die Inho-
mogenitaten eines Grundwasserleiters in Abhangigkeit von der Betrachtungsskala ab-
gebildet. Mit Labor- und Feldversuchen kénnen standortspezifisch Inhomogenitéaten
identifiziert und Dispersionskoeffizienten bestimmt werden. Da sich die exemplarischen
hydrogeologischen Einheiten in der vorliegenden Studie Uber eine grof3e Teufe und
weite Distanzen erstrecken und fir einen sehr grof3en Simulationszeitraum tber meh-
rere Millionen Jahre abgebildet werden, ist diese Modellvorstellung nicht zwingend zu-
treffend, zumal die Abbildung der vielen hydrogeologischen Einheiten mit z. T. grol3en
Durchlassigkeitsbeiwertkontrasten schon einen Teil der Dispersionsvorgdnge be-

schreibt.

Testrechnungen haben gezeigt, dass die Verwendung eines einheitlichen longitudinalen
Dispersionskoeffizienten numerische Ungenauigkeiten tiber sehr groRe Simulationszeit-
raume erzeugt. Dies flhrt zu numerischen Oszillationen und einem Anstieg der Rechen-
zeit von ca. 5 — 10 %. Zur Reduzierung dieser numerisch bedingten Dispersion wird da-
her der longitudinale Dispersionskoeffizient auf die Gitterelementgré3e und -geometrie
spezifisch angepasst. Hierfir wird in SPRING die Elementflache (AREA) jedes Gitterele-
mentes berechnet, dieser Wert radiziert und als longitudinaler Dispersionskoeffizient den
Elementen spezifisch zugewiesen. Anschliel3end wird der Wertebereich beschrankt, der
nach /GEL 92/ fir eine Betrachtungsskala von 45 km Messwerte liefert, um Extrema im
Modell zu vermeiden und die Modellvorstellung dennoch an realen Messdaten zu orien-
tieren. Dieser Bereich liegt ca. zwischen 10 m bis 100 m (Abb. 4.18). Als transversaler
Skalierungsfaktor wird 0,1 abgeschéatzt.
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Abb. 4.18 Longitudinaler Dispersionskoeffizient in Abhangigkeit der Betrachtungs-
skala mit Einstufung der Qualitatsgite nach /GEL 92/

Durch dieses Verfahren wird die sog. Gitter-Peclet-Zahl reduziert, sodass diese ndhe-
rungsweise bei eins liegt und die numerische Dispersion als klein gegeniber der physi-
kalischen Dispersion gilt /GIL 17/. Der longitudinale (und somit auch transversale) Dis-
persionskoeffizient wird durch dieses Verfahren nicht mehr ausschlie3lich anhand
physikalischer Kriterien (Heterogenitaten in einem Grundwasserleiter) ausgewahlt, son-
dern dient bevorzugt der numerischen Stabilitat. Es ist anzumerken, dass es sich bei der
Dispersion in der vorliegenden Studie um einen numerischen Anpassungsparameter
handelt, der im Rahmen von Messwerten nach /GEL 92/ ausgewahlt wird. Um die Aus-
wirkung dieses Verfahrens auf den Transport von Salz und idealen Tracern bzw. den
guasi-stationdren Zustand einer Dichteschichtung zu beschreiben, werden u. a. in

Kap. 7.2 Ergebnisse von Variationsrechnungen zur Dispersion beschrieben.

434 Festpotentialrand (Modelloberflache)

Zur Bestimmung einer geeigneten hydraulischen Randbedingung fiir die Modelloberfla-
che wurden Testrechnungen zu Festpotentialrandern und zur instationdren Versickerung
durchgefiihrt und auch in Kap. 7.3 beschrieben. Die Annahme einer Festpotentialvertei-

lung an den oberen Randknoten des Modells (Gelandeoberflache) entspricht der
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Annahme der SuRRwasserrechnungen in /NMU 02/. Zur Bestimmung der Festpotential-
verteilung an der Modelloberflache werden Vorrechnungen zur instationaren Strémung
durchgefuhrt. Hierfiir wird eine einheitliche Versickerungsrate von 100 mm/a angenom-
men und die Randknoten der Modelloberflache als Sickerwasserknoten definiert (erlaubt

eine sog. ,freie Aussickerung® /KON 17b/).

Durch dieses Verfahren wird vermieden, dass oberhalb der Gelandeoberflache eine hy-
pothetische Wasserséaule entstehen kann, durch deren hydraulisches Potential das Stro-

mungsregime im geologischen Untergrund unzulassig beeinflusst wird.

Weiterhin wird die Berechnung einer ungesattigten Bodenzone in den Modellrechnungen
vernachlassigt, da durch den sehr gro3en Simulationszeitraum kein signifikanter Einfluss
auf das Stromungsregime im geologischen Untergrund (mit Ausnahme des quartéaren
Aquifers) feststellbar ist. Die Vernachlassigung der ungesattigten Bodenzone fuhrt zu

einer Beschleunigung der Rechenzeit der Langzeitrechnungen.

Auf Basis einer einheitlichen Versickerungsrate von 100 mm/a wird eine instationare
Strémungsrechnung durchgefiihrt. Das Ergebnis stellt die Potentialverteilung eines sta-
tionaren Stromungsfeldes dar. AnschlieBend werden die Randknoten identifiziert, fur
welche das Potential hoher ist als die Gelandeoberkante (Y-Koordinate), was eine hypo-
thetische Wasserséaule oberhalb der GOK widerspiegelt. Fir diese Randknoten wird das
Ergebnispotential als Festpotential gesetzt und anschlielend die Sickerwasserknoten
als Gitterknotenattribut entfernt. Hierdurch wird die instationare Versickerung nur noch
Uber die Randknoten berechnet, an denen der Grundwasserspiegel unterhalb der Ge-
landeoberkante liegt. Das Ergebnis dieses Verfahrens fir das 11-Schichtenmodell zeigt
exemplarisch Abb. 4.19.
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Abb. 4.19 Randknoten mit Festpotentialen fur das 11-Schichtemodell
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5 Basisfall-Rechenfalle zum 11-Schichtenmodell

Nachfolgend werden Ergebnisse von Simulationen zum Basisfall mit dem in Kap. 4.1
beschriebenen parametrisierten Gitter des 11-Schichtenmodells fir verschiedene Salz-
konzentrationsverteilungen (Salinitdtszustande) dargestellt. Dabei wurde auf Basis der
Erkenntnisse in den Testrechnungen fir jede nachfolgend beschriebene Modell- und
Parametervariation in einer Vorrechnung eine stationdre Suf3wasserrechnung zur Be-
stimmung einer geeigneten hydraulischen Randbedingung fur die Modelloberflache
durchgefuhrt. Fir die Randknoten an der Modelloberflache (Gelandeoberkante) wurde i.
d. R. eine Versickerung von 100 mm/a angenommen. Hierzu wurden die Randknoten
der Gelandeoberkante als Sickerlinienknoten definiert und im Ergebnis die Potentialver-
teilung eines stationaren Strémungsfeldes fur die Randknoten der Modelloberflache de-
finiert. Ausgenommen hiervon sind Randknoten, bei denen der Grundwasserspiegel un-
terhalb der Gelandeoberkante liegt (s. Beschreibung in Kap. 4.3.4). Um einen direkten
Vergleich mit Ausbreitungspfaden aus friheren StfRwasserrechnungen, die im Ergebnis
zu den Ausbreitungspfaden in Abb. 3.7 fihrten, zu erreichen, wird der rechte Rand z. T

auch als geschlossen modelliert.

5.1 Stromung (SluRwasser)

Zur Bestimmung der Potentialverteilung im Untergrund fir ein reines StiBwasser-System
wird eine stationare Stromungsrechnung mit dem Rechenmodul SITRA (Mehrgitter-Lo-
sungsverfahren), auf Basis der Ergebnisse der beschriebenen Vorrechnung, durchge-
fuhrt. Das Ergebnis zeigt die Potentialverteilung im geologischen Untergrund (Abb. 5.1,
Abb. 5.2).

Die Potentiallinien sind in den Aquiferen vertikal (senkrecht) zur Schichtung, in den
Aquitarden horizontal (paralell) zur Schichtung (Abb. 5.1) ausgebildet. Daher wird ein
Transport eines idealen Tracers mit Quelle im Konrad-Graben entlang des Oxfords
(GI- 3) sowie entlang des Cornbrash-Sandsteins (L-4) erwartet. Der Wertebereich der
hydraulischen Potentiale liegt zwischen 39 m und 129 m (Abb. 5.2). Das Potential ist am
linken oberen Rand (Recharge-Gebiet) am gréf3ten und nimmt in Richtung des rechten
Randes (Abstromgebiet) ab. Der Wertebereich und die Potentialverteilung an der Mo-
delloberflache wird als plausibel eingestuft, da Messwerte im gro3raumigen Modellge-
biet Konrad (Grundwassergleichenplan in der Anlage von /NLFB 95/) eine vergleichbare

Verteilung aufweisen.
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Abb. 5.1 Isopotentiallinien als Ergebnis einer stationdren Stromungsrechnung des
11-Schichtenmodells (Isoliniendarstellung im Abstand von 5 m)
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Abb. 5.2 Potentialfelder als Ergebnis einer stationdren Strdmungsrechnung des
11- Schichtenmodells (farbliche Flachendarstellung)

5.2 Bahn- und Stromlinienberechnung

Auf Basis dieses stationdren Potentialfeldes werden Bahn- und Stromlinienberechnun-
gen durchgefuhrt. Die Berechnung von Bahnlinien erfolgt &hnlich wie bei Particle-Tra-
cking-Verfahren durch die Verfolgung des Weges eines imaginaren Wasserteilchens
durch Integration des Stromungsfeldes. Die Integration des Potentialfeldes ergibt die Fil-
tergeschwindigkeit (Darcy-Geschwindigkeit / normierter Durchfluss), die durch Dividie-
ren mit der durchflusswirksamen Porositat in Stromungsgeschwindigkeit umgerechnet
wird. Die Startpunkte fur Bahnlinien kénnen um Knoten, in Elementmittelpunkten oder
auf beliebigen Koordinatenpunkten liegen. Die Richtung der Bahnlinienverfolgung kann
in FlieBrichtung oder entgegengesetzt gewahlt werden. Es kann eine maximale Weg-
strecke (m) und/oder eine maximale Flief3zeit (in der jeweiligen Zeiteinheit der Netzdatei)
als Abbruchkriterium fur die Bahnlinienverfolgung angegeben werden.

Eine Stromlinie beschreibt eine Grenze, Uber die kein Wasser transportiert wird, d. h.
die Wassermenge zwischen zwei Stromlinien bleibt konstant (solange keine Zusickerung
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von oben erfolgt). Bei der Stromlinienberechnung wird in jedem Gitterknoten die Mas-
senbilanz aufgestellt. Durch Losung des entstehenden Gleichungssystems werden die
Stromlinien ermittelt. Die Startpunkte fiir die Stromlinien werden ebenfalls aus den Kno-
tenbilanzen ermittelt. Zu Beginn wird ein Schwellenwert fiir die Wassermenge definiert,
ab der pro Knoten eine Stromlinie startet (Vorwartsrechnung) oder riickwarts gerechnet
in diesem endet. Dies kann entweder ein Randknoten sein, an dem Zufliisse tUber den
Rand errechnet wurden, oder ein beliebiger Knoten im Gebiet mit einer Infiltration (z. B.
Grundwasserneubildung). Die Stromlinien werden dann entsprechend den Uber die an-
liegenden Elementseiten zuflieRenden Wassermengen verteilt, indem die Mengen auf-
summiert werden, bis der gewahlte Schwellenwert erreicht ist. Von den so gefundenen
Stellen auf den Elementseiten kdnnen dann die Stromlinien durch das nachste Element
und dann Uber die nachste Kante verfolgt werden. Die berechneten Stromlinien geben
neben den FlieBwegen des Grundwassers auch einen Uberblick tber die flieRenden
Mengen. Nahe bei einander liegende Stromlinien bedeuten grofe Wassermengen, in

Gebieten mit vereinzelten Stromlinien flie3t nur wenig Wasser.

Mit dem Programmmodul FLIC ist es mdglich, nach einer Stromungsberechnung das
berechnete Geschwindigkeitsfeld als "Schlieren" darzustellen. Dabei wird in jedem Kno-
ten bzw. in jedem Element eine Vielzahl von Partikeln gestartet, die dem 6rtlichen Ge-
schwindigkeitsfeld folgen. Dabei kénnen auch kleine Anderungen im lokalen Geschwin-
digkeitsfeld (z. B. im Bereich von ausbildenden Konvektionszellen bei Dichteeffekten)
die FlieRrichtungen (Schlieren) verandern. Diese Visualisierungstechnik liefert eine we-
sentlich bessere Vorstellung Uber die FlieBwege als die sonst Ublichen FlieRpfeile der

Geschwindigkeiten.

In Abb. 5.3 wurden die Startpunkte der Bahnlinien (braun) im Bereich des Oxford im
Konrad-Graben bzw. einige norddstlich gelegt und die Bahnlinien in der Fliel3richtung
des Grundwassers berechnet. Die berechneten Bahnlinien zeigen einerseits, dass die
norddéstlich auRBerhalb des Konrad-Grabens gestarteten Partikel im Oxford (GL-3) ver-
bleiben, anderseits dass die im Konrad-Graben gestarteten Partikel vermehrt tGber den
angeschlossenen Cornbrash (L-4) transportiert werden (Abb. 5.3). Ab Mitte des Modells
macht sich die vertikale nach oben gerichtete Stromung aufgrund des geschlossenen
rechten Modellrandes bemerkbar, wobei das Tiefenwasser wieder aus dem Cornbrash
(L-4) in den Oxford (GL-3) gedrickt wird und so die Bahnlinien in diesem zur Oberflache

am rechten Rand fiuihren.
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Abb. 5.3 Bahnlinienbild als Ergebnis einer stationaren Strémungsrechnung des
11- Schichtenmodells.

In Abb. 5.4 wurden Startpunkte (rot) entlang des oberen Modellrandes gewahlt und die
Stromlinien entgegen der FlieRrichtung berechnet. Die berechneten Stromlinien geben
neben den FlieBwegen des Grundwassers auch einen Uberblick tiber die flieRenden
Mengen, so dass bei dicht liegenden Stromlinien von grof3en Mengen, bei vereinzelt
liegenden Stromlinien von geringen Mengen, von bewegten Tiefenwasser ausgegangen
werden kann. So findet in der Oberkreide (L-2) bzw. Emscher Mergel (GL-2) als auch im
machtigen Aquifer im Liegenden (L-5) aufgrund der héheren Durchlassigkeitsbeiwerte
ein deutlicher Grundwasseraustausch statt. Hierdurch kann eine gré3ere Grundwasser-
menge nicht durch den Hilssandstein abflie3en, da dieser von geringleitenden Unterkrei-
detonsteinen umgeben ist. Hier findet ein starker Potentialabbau (enggescharte Poten-
tiallinien z. B. in Abb. 5.3) statt. Der im sidwestlichen Modellgebiet aus dem Liegenden
(L-5) gespeiste Oxford (GL-3) bzw. Cornbrash (L-4) weist geringere bzw. mittlere Grund-
wasserflisse auf (s. auch Detailbild mit Grundwassergeschwindigkeiten in Abb. 5.5), wo-
bei der Cornbrash tber die gesamte Modelllange aus dem Liegenden gespeist wird. Als
Grund hierfur kann der geschlossene rechte Rand gesehen werden, welcher verhindert,
dass das uber die Grundwasserwiedererganzung infiltrierte Wasser in L-5 dort abflie3en
kann (auch zu erkennen an dem starken vertikalen Aufstrom am rechten Rand). Den
Einfluss auf mogliche Transportvorgdnge im Bereich des Konrad-Grabens zeigen die
grinen Stromlinien. lhre Startpunkte liegen im Konrad-Graben und sind das Ergebnis
einer Vor- bzw. Rickwartsrechnung der Stromlinien. Einerseits zeigen sie wiederum,
dass das Tiefenwasser im Oxford (GL-3) des Konrad-Grabens tber das Liegende (L-5)
gespeist wird (Ruckwartsrechnung), anderseits dass dieses Tiefenwasser (in der Vor-
wartsrechnung) vermehrt Uber den angeschlossenen Cornbrash (L-4) abflief3t
(Abb. 5.5). Im Bereich des rechten Randes (Abb. 5.4) macht sich die vertikale nach oben
gerichtete Stromung aufgrund des geschlossenen Randes bemerkbar, die das Tiefen-
wasser wieder aus dem Cornbrash (L-4) in den Oxford (GL-3) driickt und dann in diesem

zur Oberflache gelangt.
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Abb. 5.4 Stromlinienbild als Ergebnis einer stationdren Strdmungsrechnung des

11- Schichtenmodells (Isopotentiallinien mit 1 m Abstand).
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Abb. 5.5  Stromlinien und Grundwasserstromungsgeschwindigkeiten im Bereich des
Konrad-Grabens, Detailausschnitt des Stromlinienbildes aus Abb. 5.4 als

Ergebnis einer stationdren Strémungsrechnung des 11-Schichtenmodells.

In Abb. 5.6 sind die Flierichtungen (parallel zu den Schlieren) auf Basis des drtlichen
Potentialfeldes zu sehen. Das Schlierenbild zeigt die schichtparallele Grundwasserbe-
wegung in den Aquiferen (L) und vertikale Grundwasserbewegung in den Aquitarden
(GL) an und die Farbgebung der Schlieren die Bereiche mit hdchstem Potential (Ma-
genta) Uber Blau, Grin zum niedrigsten Potential (Rot). Am rechten geschlossenen
Rand zeigen sie die vertikal zur Modelloberflache gerichtete Grundwasserstromung. Der

Verlauf der Schlieren entspricht dem der Bahn- und Stromlinien (s. Abb. 5.6 bzw.
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Abb. 5.4). Die Bahn- bzw. Stromlinien bzw. das Schlierenbild der Stiiwasserrechnungen

geben grundsatzlich die beiden Transportpfade 1b und 1c wieder (s. Abb. 3.7)°.

Abb. 5.6 Schlierenbild als Ergebnis einer stationdaren Strémungsrechnung des
11- Schichtenmodells mit FlieRrichtungen (parallel zu den Schlieren) auf Ba-
sis des drtlichen Potentialfeldes (von Magenta = hohen nach Rot = niedrigen

Potential)

In der Darstellung der Stromlinien wird die durch die Differenzierung der beiden Schich-
ten Oxford und Cornbrash-Sandstein bzgl. ihrer hydrogeologischen Eigenschaften un-
terschiedlich stark ausgepragten Grundwasserstrome (Anzahl der Stromlinien) Uber die
beiden Ausbreitungspfade deutlich. Zu erkennen ist dies in Abb. 5.7, in der der Schwel-
lenwert (Grundwassermenge pro Stromlinie (m3/a) drastisch erhoht ist. Das heiR3t, dass
im Cornbrash-Sandstein aufgrund seiner héheren Durchlassigkeit erheblich héhere

Grundwassermengen (hdhere Grundwasserfliisse) umgesetzt werden als im Oxford.

e

Abb. 5.7  Stromlinienbild als Ergebnis einer stationdren Strdmungsrechnung des
11- Schichtenmodells

5 Der Transportpfad 1a (Unterkreidepfad) tritt nur dann vermehrt in Erscheinung, wenn die Unterkreideton-
steine in ihren Durchlassigkeitsbeiwerten um den Faktor 10 und mehr erhéht werden (Stérzonenmodell).
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5.3 Stofftransport (StiRwasser mit Tracer)

Die Berechnung von Bahnlinien und z. T. Stromlinien bauen auf einer Integration des
Potentialfeldes auf. Im Gegensatz hierzu wird bei einer Stofftransportrechnung die Kon-
zentration einer Komponente (hier ein idealer Tracer) an jedem Gitterknoten einzeln ent-
sprechend des lokalen Stromungsregimes (Geschwindigkeit und Vektor) ermittelt. So-
weit nicht anders angegeben wird der Wertebereich der Tracerkonzentration

logarithmisch in drei Farbstufen zwischen 102 (schwarz) und 10%° (weiR) dargestellt.

Tracer-Konzentration c [ ]

B 10°"-10%
[ 1002-10°
[ <10

Abb. 5.8 Legende mit Farbskala zur Darstellung der Tracer-Konzentration

Auf Basis der Strémungsberechnung fiir ein StfRwassersystem wird eine instationare
Transportrechnung mit einem gering gedffneten rechten Modellrand (Randbedingungen
s. Abb. 4.7 in Kap. 4.1.2 bzw. Abb. 5.14 in Kap. 5.4) fur einen idealen Tracer durchge-
fuhrt. Der Tracer weist eine normierte Konzentration auf und unterliegt weder der Sorp-
tion noch dem radioaktiven Zerfall. Zur Freisetzung des Tracers wird eine Randbedin-
gung 1. Art entsprechend dem Ort der Startpunkte der Bahn- und Stromlinien (Kap. 5.2)
im Oxford (GL-3) in einer Tiefe von ca. 1.240 m im Konrad-Graben definiert. Dies stellt
eine unendliche Tracerquelle dar, an der die dimensionslose Konzentration zu jedem
Zeitpunkt den Wert 1 betragt. Eine solche unendliche Tracerquelle besitzt keinen Bezug
zu einem realen Freisetzungsmodell und dient lediglich der Veranschaulichung von mog-
lichen Transportpfaden sowie dem Vergleich von Modellen mit unterschiedlichen Para-

meterkonfigurationen.

Nach 10.000 Jahren ist die Konzentration im Oxford (GL-3) des Konrad-Grabens fl&-
chendeckend gréRer als 10! (Abb. 5.9). Durch das hydraulische Gefélle zwischen dem
Oxford im Konrad-Graben und dem rechten Modellrand, wird der Tracer erwartungsge-
malf3 entlang der héher hydraulisch durchlassigen Schichten Oxford GI-3 und Cornbrash-
Sandstein L-4 transportiert. Nach 10.000 Jahren ist die Konzentration in diesen beiden
Schichten in der Nahe des Konrad-Grabens auf 10% — 102 angestiegen (Abb. 5.9).
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Abb. 5.9 Konzentration des idealen Tracers nach 10.000 a (SufRwasser-Basisfall,
unendliche Tracerquelle)

Nach insgesamt 100.000 bis 200.000 Jahren ist der Transport des Tracers im Corn-
brash-Sandstein (L-4) fortgeschritten und die Konzentration liegt im rechten Modellbe-
reich bei ca. 10° (Abb. 5.10, Abb. 5.11). Die Ausbreitung im Oxford (GL-3) ist ver-
gleichsweise langsamer, da dessen hydraulische Durchlassigkeit um mehrere
GroRRenordnungen geringer ist. Es ist zu beachten, dass in dieser Modellrechnung der
Cornbrash-Sandstein (L-4) direkt am Oxford des Konrad-Graben (Tracerquelle) ange-
schlossen ist und dadurch kein Transport zunéchst durch das hydraulisch sehr gering
durchlassige Callovium/Bathonium (NL-2) erfolgen muss. Weiterhin unterliegt der Tracer
einer Transportgeschwindigkeit steigernden longitudinalen Dispersion und Diffusion, die
in Bahn- und Stromlinienberechnungen nicht bertcksichtigt werden.

e

Abb. 5.10 Konzentration des idealen Tracers nach 100.000 a (SuRwasser-Basisfall,

unendliche Tracerquelle)
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Abb. 5.11 Konzentration des idealen Tracers nach 200.000 a (SuRwasser-Basisfall,
unendliche Tracerquelle)

Die Ergebnisse geben grundsatzlich die beiden Transportpfade 1b und 1c wieder
(s. Abb. 3.7). Durch die Differenzierung der beiden Schichten Oxford und Cornbrash-
Sandstein bzgl. ihrer hydrogeologischen Eigenschaften und die Berucksichtigung des
instationaren Transportes ab einer Konzentrationsquelle, ist die Konzentrationsfahne in
den beiden Schichten unterschiedlich stark ausgepragt. Der Transport im Cornbrash-
Sandstein ist im Vergleich zum Oxford gréRer, da er vermehrt aus dem Liegenden (L-5)
mit aufsteigenden Grundwassern gespeist wird (s. auch Diskussion der Stromlinien in
Kap. 5.2). Die Isokonzentrationslinie von 100! zeigt nach 230.000 Jahren im Oxford eine
Transportdistanz von ca. 2,1 km an, im Cornbrash-Sandstein liegt sie bereits bei
ca. 10 km (Abb. 5.12).

Zum Vergleich der Transportgeschwindigkeit eines idealen Tracers in StRwasser- und
Salzwassersystemen in weiteren Modellrechnungen, wird ein Bezugspunkt am Uber-
gang zur quartaren Uberdeckung am rechten Rand ca. 100 m unter der Gelandeober-
kante gewahlt. Fur diesen werden die Zeitpunkte bestimmt, fir welche die Konzentrati-
onen 10 und 10 erreicht werden. Fur den Basisfall des 11-Schichtenmodells fur ein
reines SuRwassersystem wird eine Konzentration von 10° nach 230.000 Jahren
(Abb. 5.12) und 10°? nach 350.000 Jahren (Abb. 5.13) erreicht.

Abb. 5.12 Konzentration des idealen Tracers nach 230.000 Jahren Simulationszeit
(SuRwasser-Basisfall, unendliche Tracerquelle)
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Abb. 5.13 Konzentration des idealen Tracers nach 350.000 Jahren Simulationszeit

5.4

(SuRwasser-Basisfall, unendliche Tracerquelle)

Zeitliche Entwicklung der Dichteschichtung

Auf Basis der Diskussion der beiden Thesen zur Entstehung des Salinitatsgradienten in

Kap. 3.4 werden zwei konzeptionelle Vorgehensweisen zur Berechnung der zeitlichen

Entwicklung der Dichteschichtung bertcksichtigt. Wie schon in /LAR 16/ beschrieben,

kénnen folgende Vorgehensweisen in den Modellrechnungen zum Erreichen einer

quasi-stationdren Salinitatsverteilung herangezogen werden, welche die beiden Thesen

bertcksichtigen:

Mischungen von marinen Porenwéassern mit hochkonzentrierten Ablaugungswas-
sern, die diffusiv aus tieferliegenden Schichten zutreten (These von /KLI 90/). Die
Initialvorgabe ist SiRwasser im Modell, der Transport von Ablaugungswasser aus
dem Liegenden durch Salzaufsattigung erfolgt an der Modellbasis (mittleres Mu-
schelkalksalinar und Salzstock des Salzgitter-Hohenzuges). Diese Annahme wird
als ,, AKON=0" (entsprechend des SPRING-Attributes ,AKON* zur Festlegung der
initialen Salzkonzentration an den Gitterknoten) bezeichnet.

Verdinnung der urspringlich gesattigten Salzlésung durch Zirkulation meteorischer
Wasser oder Meereswasser auf die heutigen Salzkonzentrationen (Thesen von
/SON 89/ und /BRA 89/) durch Initialvorgabe einer gesittigten Salzlauge im Modell
und Verdiunnung durch versickerndes StuRwasser an der Gelandeoberkante unter
Beibehaltung der Konzentrationsrandbedingungen (s. Abb. 5.14). Diese Annahme
wird als , AKON=1" bezeichnet.
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Abb. 5.14 Randbedingungen der Salinitatsberechnung des 11-Schichtenmodells

Falls in den dargestellten Ergebnissen der Dichteberechnungen nicht anders angege-
ben, wird eine zehnstufige Farbskala verwendet, die von Blau (Stwasser mit
p = 1.000 kg/m3) bis hin zu Rot (Salzlauge mit p = 1.250 kg/m3) reicht (Abb. 5.15).

Dichte p in kg/m*®

I1.000-1.024 [ ]1.125-1.149
| ]1.025-1.049 [ ]1.150-1.174
. ]1.050-1.074 [ ]1.175-1.199
. ]1.075-1.009 [ ]1.200-1.224
[ ]1.100-1.124 [ 1.225 - 1.250

Abb. 5.15 Legende mit Farbskala zur Darstellung der Dichte

5.4.1 Initiale SURwasser-Sattigung (, AKON=0")

Nachfolgend wird ein dichteabhangiger Stofftransport tiber eine instationéare Modellrech-
nung mit ,AKON=0" beschrieben. Fur diese Modellierung bilden die Ergebnisse der sta-
tionaren Strdmungsrechnung eines SilRwassersystems (Kap. 5.1) die Anfangsbedin-
gung fur eine instationdre Berechnung des Salztransportes zur Bestimmung der
zeitlichen Entwicklung einer Dichteschichtung im geologischen Untergrund bis hin zum
Erreichen eines quasi-stationdren Zustands. Hierfir werden die Potentiale der stationa-
ren Strdomungsrechnung als Startpotentiale (Eichpotentiale) verwendet und entspre-
chend Kap. 4.1.2 Konzentrationsrandbedingungen an der Modellbasis definiert (s. auch
Abb. 5.14). Das gesamte Modell ist initial mit StlRwasser mit einer Lésungsdichte von
1.000 kg/m?3 gesattigt (Abb. 5.16). Erkennbare Dichteunterschiede an der Modellbasis

resultieren aus Mittelungseffekten.
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Abb. 5.16 Initiale Dichte p in kg/m?3 (11-Schichtenmodell, Basisfall AKON=0)

Bereits nach 50.000 Jahren ist eine deutliche Salzaufsattigung unter Zunahme der
Dichte bis zu 1.250 kg/m3 im unteren Teil des Modells ersichtlich (Abb. 5.17). Der homo-
genisierte machtige Aquifer L-5 Giber der Modellbasis ist durch seine héhere hydraulische
Durchléssigkeit vollstandig mit Salzlauge gesattigt. Durch die geringe Teufenlage der
Konzentrationsrandbedingung am linken Modellrand gelangt im Einstrombereich bereits
Salzlauge in den Potentialbringer Hilssandstein L-3. Im Cornbrash-Sandstein L-4 befin-
det sich nach 50.000 Jahren bereits eine erhéhte Losungsdichte und ist nach 200.000
Jahren ebenfalls vollstandig mit Salzlauge gesattigt (Abb. 5.18). An der Grenze zwi-
schen Grundwasser mit hoher Salzkonzentration zu StfRwasser bildet sich im linken Mo-
dellbereich ein starker Dichtegradient aus. In den geringdurchlassigen Einheiten treten
geringe vertikale Grundwasserbewegungen aufgrund kleiner Druckunterschiede bei
gleichzeitiger Ausbildung von Konvektionswalzen auf.

; (4] |5000 |10000 115000 (20000 | 25000 130000 135000 40000 |45000

J-1000

12000

10001028 [ ]1.125-1.149

[0102s- 1040 [ 1050 4.174
[Jv050. 1ors [ 10781150
g| 0 voms- vooe 1 200- 1224

[J1100. 5124 [ 225 1250

Abb. 5.17 Dichte p nach ca. 50.000 Jahren in kg/m3 (11-Schichtenmodell, Basisfall
AKON=0)
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Abb. 5.18 Dichte p nach ca. 200.000 Jahren in kg/m3 (11-Schichtenmodell, Basisfall
AKON=0)

Im weiteren zeitlichen Verlauf zeigt sich, dass sich die Ausgleichsbewegungen zwischen
SuRwasser und Salzlauge durch das abnehmende Konzentrationsgefalle verlangsamen.
Verstarkt durch die geringeren hydraulischen Durchlassigkeiten in den tUberliegenden
Schichten (wie NL-2), dauert es bis zu zehn Millionen Jahre bis die Losungsdichte tUber
Diffusion im Oxford (GL-3) flachendeckend 1.200 kg/m? erreicht (Abb. 5.19 - Abb. 5.23).
Durch die hohe hydraulische Durchlassigkeit des Hilssandsteins L-3 wird dieser, im Ver-
gleich zu anderen geologischen Schichten in gleicher Teufenlage, schnell mit Salzlauge
gesattigt. Es dauert bis zu zehn Millionen Jahre bis die SuRwasserlinse unterhalb des
Hilssandsteins im tonigen Alb (NL-1) sich vollstandig aufgeltst hat (Abb. 5.23). Mit Aus-
nahme der genannten SufRwasserlinse ist ein linearer, teufenabhéangiger Dichtegradient
erstmalig zwischen drei und funf Millionen Jahren deutlich erkennbar (Abb. 5.21 -
Abb. 5.22).

o |5000 |10000 115000 20000 |25000 130000 135000 40000 45000

10251049 | 14501174
[ Jros0. 1oms [ 1ers- 1150
!

Abb. 5.19 Dichte p nach ca. 450.000 Jahren in kg/m? (11-Schichtenmodell, Basisfall
AKON=0)
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Abb. 5.20 Dichte p nach ca. 1.000.000 Jahren in kg/m3 (11-Schichtenmodell, Basis-
fall AKON=0)
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Abb. 5.21 Dichte p nach ca. 3.000.000 Jahren in kg/m3 (11-Schichtenmodell, Basis-
fall AKON=0)

] 15000 10000 15000 120000 25000 130000 135000 140000 145000

|-1000

L3P NL1

1.000- 1024 [ ]1.925- 1148
[0102s- 1040 [ 1050 4.174
0% vers [E197s-n150
a T roms- 1oo0 [ 1300- 1228

[J1100. 5124 [ 225 1250

Abb. 5.22 Dichte p nach ca. 5.000.000 Jahren in kg/m3 (11-Schichtenmodell, Basis-
fall AKON=0)
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Abb. 5.23 Dichte p nach ca. 10.000.000 Jahren in kg/m?3 (11-Schichtenmodell, Basis-
fall AKON=0)

Nach 20 Millionen Jahren ist der Oxford GL-3 vollstandig mit Salzlauge gesattigt und die
lineare, teufenabhéngige Dichteschichtung ist deutlich ausgepragt (Abb. 5.24). Die Mul-
denstruktur der Oberkreide im linken Teil des Modellgebietes sowie die Uberliegenden
quartaren Deckschichten (L-1) besitzen Gber den gesamten Simulationszeitraum von
30 Millionen Jahren eine geringe Losungsdichte von max. 1.050 kg/m3 an der Basis der
Planerkalke (L-2). Dies resultiert aus den hohen hydraulischen Durchlassigkeiten und
der direkten hydraulischen Anbindung an das versickernde Stif3wasser von der Gelan-

deoberkante.

Zwischen 20 und 30 Millionen Jahre findet ein nur noch sehr langsamer Salztransport
statt. Dichteunterschiede zwischen 20 Millionen (Abb. 5.24) und 30 Millionen Jahren
(Abb. 5.25) betragen zwischen den hoher liegenden Gitterknoten des GL-2 im Konrad-
Graben und der Teufe des Hilssandsteins nur noch wenige kg/ms3. Daher wird dieser
Zustand der Dichteverteilung als quasi-stationarer Zustand bezeichnet.
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Abb. 5.24 Dichte p nach ca. 20.000.000 Jahren in kg/m?3 (11-Schichtenmodell, Basis-
fall AKON=0)
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Abb. 5.25 Dichte p nach ca. 30.000.000 Jahren in kg/m3 (11-Schichtenmodell, Basis-
fall AKON=0)
5.4.2 Initiale Salzwasser-Sattigung (, AKON=1")

Die in Kap. 5.4 beschriebene Modellrechnung wird erneut, allerdings mit einer Anderung
des Initialzustandes durchgefihrt. Anstatt das gesamte Modell initial mit StiRwasser zu
sattigen, wird dieses vollstandig mit Salzlauge gesattigt, sodass die Lésungsdichte initial
1.250 kg/m? betragt (Abb. 5.26). Die Potentialverteilung, als Ergebnis der stationdren
Stromungsrechnung (Kap. 5.1), wird in Abh&ngigkeit ihrer hydrostatischen Auflast teu-
fenabhangig dichtekorrigiert. Hierzu wird das Berechnungsverfahren ,Dichtekorrigierte
Startpotentiale* verwendet /KON 17b/. Erkennbare Dichteunterschiede an der Modell-
oberflache resultieren aus Mittelungseffekten.
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Abb. 5.26 Initiale Dichte p in kg/m?3 (11-Schichtenmodell, Basisfall AKON=1)

Bereits nach 50.000 Jahren ist eine deutliche AussiiRung mit Abnahme der Dichte bis
auf 1.000 kg/m3 im Emscher-Mergel (GL-1) sowie in der quartaren Uberdeckung (L-1)
ersichtlich. An der Basis der Planerkalke (L-2) ist die Dichte bereits auf
1.025 — 1.050 kg/m3 gesunken (Abb. 5.27). Das restliche Modellgebiet ist noch nahezu
mit Salzlauge gesattigt und eine lineare, teufenabhéngige Dichteschichtung ist noch
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nicht erkennbar. Der Ubergang zum tonigen Alb (NL-1) bildet zu diesem Simulationszeit-
punkt eine scharfe Su3-Salzwassergrenze.
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Abb. 5.27 Dichte p nach ca. 50.000 Jahren in kg/m?3 (11-Schichtenmodell, Basisfall
AKON=1)

Wie bereits in /LAR 16/ festgestellt, laufen Ausgleichsbewegungen in einem initial voll-
standig mit Salzwasser geséattigtem Modell durch Verdrangen (Verdiinnen) von Salzwas-
ser durch SuRwasser im Vergleich zum ,AKON=0" - Rechenfall* (vgl. Kap. 5.4) sehr
langsam ab. Dies verdeutlichen Simulationszeitrdume von mehr als 5 Millionen Jahre,
die erforderlich sind, bis beispielsweise Teile des tonigen Alb (NL-1) eine Dichte besit-
zen, die kleiner als 1.225 kg/m3ist (Abb. 5.28). Grund fir die in diesem Fall vorliegenden
geringen Konzentrationsgradienten ist die geringe hydraulische Durchlassigkeit. Erst
oberhalb des Hilssandsteins (L-3) ist im tonigen Alb ein Dichtegradient ansatzweise er-
kennbar. Aufgrund von Mittelungsverfahren und spitzen Gitterelementen am Ubergang
zwischen Quartar und Alb im rechten Bereich des Modells, ist der lineare Dichtegradient
in Abb. 5.28 und Abb. 5.29 nicht scharf ausgebildet.
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Abb. 5.28 Dichte p nach ca. 5.000.000 Jahren in kg/m3 (11-Schichtenmodell, Basis-
fall AKON=1)

Die Modellrechnung wurde bis 30 Millionen Jahre fortgesetzt (Abb. 5.29). In den zuvor
genannten Bereichen des Modells ist die Dichteschichtung leicht ausgepragter.
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Ersichtlich wird der Einfluss der parametrisierten linken Stérzone des Konrad-Grabens
(Bleckenstedter Sprung) in der rAumlichen Umgebung des Hilssandsteins (L-3), da hier-
Uber (nach einem Zeitraum von 30 Millionen Jahre) Su3wasser eindringt und die Dichte
auf ca. 1.200 kg/m3 abnimmt.
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Abb. 5.29 Dichte p nach ca. 30.000.000 Jahren in kg/m3 (11-Schichtenmodell, Basis-
fall AKON=1)

Wie im Vergleich von Abb. 5.25 mit Abb. 5.29 zum Zeitpunkt von 30 Millionen Jahren zu
erkennen, liegen im Ergebnis beider Vorgehensweisen in weiten Bereichen nahezu glei-
che Dichteverteilungen vor. Im ersten Fall (AKON=0, Abb. 5.25) wurde durch Advektion
und Diffusion das Salz an der Basis in das Modell eingetragen und die Ausbreitung der
Salzlésung im Modell berechnet. Im zweiten Fall (AKON=1, Abb. 5.29) wurde das Salz-
wasser mit einer Dichte von 1.250 kg/m3 durch das eindringende SufRwasser von
1.000 kg/m3 verdrangt. Die in Kap. 5.4 als quasi-stationdrer Zustand angenommene
Dichteverteilung wird jedoch mit gewadhltem Parametersatz fur das 11-Schichtenmodell
mit AKON=1 nach ca. 30.000.000 Jahren nicht vollstandig erreicht.

5.4.3 Vergleich der Isopotentiallinien

Einen Vergleich der nach beiden Herangehensweisen ,AKON=0" und ,AKON=1" zur Er-
stellung einer quasi-stationaren Dichteschichtung sich ergebenen Potentialfelder zeigt
Abb. 5.30. Dargestellt sind fiir das 11-Schichtenmodell die Ergebnisse der Berechnung
der Dichteschichtung nach einer Simulationszeit von 30 Millionen Jahren mit initialer
SuRwassersattigung (AKON=0, in Abb. 5.30 oben) und initialer Salzwassersattigung
(AKON=1, in Abb. 5.30 unten).
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Abb. 5.30 Potentialverteilung im Vergleich der Dichteschichtung nach ca. 30.000.000
Jahren in kg/m? (11-Schichtenmodell, Basisfall AKON=0 (oben) bzw.
AKON=1 (unten), Abstand Potentiallinien 1 m (Blau), 10 m (Trkis))

Im bereits mit Salzlauge gesattigten unteren Modellbereich zeigen beide Abbildungen
vergleichbare Dichten und Verlaufe der Isopotentiallinien. Die Unterschiede ergeben
sich meist aus dem instationaren Zustand am linken Modellrand durch die Sickerrand-
bedingung und Salzauflésung. Im Bereich des Hilssandsteins zeigen sich noch Unter-
schiede in den Ergebnissen der Salinitat. Im Gbrigen Modellgebiet treten vermehrt Aus-
gleichsbewegungen (Konvektionszellen) auf, bei denen die Potentiallinien die
Rotationsbewegungen nicht mehr richtig beschreiben kénnen. Am Interface zwischen
SUR- und Salzwasser sind diese deutlich ausgepragt. Die Unterschiede in den Rechen-
fallen ,AKON=0" und ,AKON=1" weisen darauf hin, dass der quasi-stationdre Zustand
einer Salinitatsverteilung insbesondere im Fall AKON=1 noch nicht vollstéandig erreicht

wurde (vgl. Diskussion in Kap. 6.3.2).

5.5 Dichteabhangiger Stofftransport (Salzlauge mit Tracer)

Da in den Berechnungen von instationaren Dichterechnungen die Potentialfelder das
FlieRsystem aufgrund der moglichen dichteinduzierten Rotationsbewegungen z. T. nicht
eindeutig abbilden, wurden zum Vergleich die Transportwege der reinen Silwasser-
systeme (Kap. 5.3) mit den Ergebnissen von Rechnungen in den quasi-stationaren bzw.
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instationaren SuR-/Salzwassersystemen Tracerrechnungen durchgefiihrt, die in beiden
Fallen dem tatséchlichen Stromungsregime (Geschwindigkeit und Vektoren) folgen. Die
Tracerberechnung nutzt ahnlich der Flic-Routine (s. Kap. 5.2) die in einem Knoten be-
rechneten Flie3geschwindigkeiten und bertcksichtigt damit auch mégliche rotative Stro-

mungen im Dichtefeld.

Die nachfolgenden Rechnungen basieren auf Modell- und Transportparameter bzw.
Randbedingungen, die nicht hinsichtlich der Adaquatheit flr prognostische Tracerrech-
nungen auf Basis von Salinitdtszustanden tberprift werden konnen. Diese dienen ledig-
lich der Veranschaulichung von maglichen Transportpfaden sowie dem Modellvergleich
von SuRRwassermodellen mit Salzwassermodellen im quasi-stationédren Zustand.

In Abb. 5.31 ist die Konzentrationsverteilung der Tracer aus einer unendlichen Quelle
zum Simulationszeitpunkt 150.000 Jahre nach Beginn der Freisetzung in einer quasi-
stationéren Dichteverteilung im Basisfallnetz dargestellt. Eine solche unendliche Tracer-
guelle besitzt keinen Bezug zu einem realen Freisetzungsmodell. Weiterhin dargestellt
sind die berechneten Isopotentiallinien im Abstand von 5 m auf einer Dichteverteilung
nach einer Simulationszeit von 30 Millionen Jahren (,LAKON=0“-Fall). Zu beachten ist,
dass in dieser Modellrechnung die Konzentrationsrandbedingung an der Modellbasis mit
80 m u. NN sehr hoch im Salzgitter-Hohenzug liegt. Gleichzeitig ist dort mit einem Wert
von 250 mm/a die Grundwasserwiederergdnzung hoch angesetzt. Die Diffusions-
konstante flr den Tracer, als auch fir das Salz, betragt 102° m?/s. Fir beide gelten die
elementspezifischen Dispersionswerte. Die hydraulischen Durchlassigkeitsbeiwerte des
Oxfords (ks ox)) mit 107 m/s, des homogenisierten Keuper/Muschelkalk-Aquifers (ks eiy)
mit 10°m/s und des Cornbrashs (ks (comb,)) mit 10®m/s (Abb. 5.32) liegen hoher als die
in der Modellbeschreibung genannten Wertebereiche. Der Grundwasserabfluss Uber
den rechten Modellrand ist fir den Cornbrash mit 0,15 m®m Abflussmenge hoch ange-
setzt und mit 10 m®/m in den hydrogeologischen Einheiten im Liegenden einschlieRlich
des homogenisierten Aquifer des oberen Keupers bis oberen Muschelkalks eher gering.
Hierdurch wird erzwungen, dass zum einenm der Grundwasserstrom im Cornbrash er-
hoht ist und zum anderen, dass am rechten Rand die Grundwasser aus dem Liegenden

vermehrt aufsteigen.
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Abb. 5.31 Konzentrationsverteilung der Tracer und Isopotentiallinien in einer quasi-
stationdren Dichteverteilung 150.000 Jahren nach Beginn der Freisetzung
im Basisfall (11-Schichtenmodell)

Hinsichtlich der Dichteverteilung ist in Abb. 5.31 zu erkennen, dass eine gesattigte Lo-
sung am linken Rand bis zu einer Hohe von weniger als 80 m u. NN und am rechten
Rand im Cornbrash auf 142 m u. NN vorliegt. Die Isopotentiallinien im Abstand von 5 m
zeigen in den Modellbereichen, die mit gesattigter Losung bereits vollstandig aufgeftillt
sind, den typischen Verlauf senkrecht zur Schichtung in den Aquiferen, wie sie auch in
einer SuRwasserrechnung vorliegen wirden. Die Tracerwolke hat nach einer Simulati-
onszeit von 150.000 Jahren im Cornbrash die Modelloberflache mit einem Wert von 10-3
fast erreicht. Ein Vergleich mit dem Tracertransport in reinem SuRwasser unter gleichen
hydraulischen Bedingungen zeigt in Abb. 5.32, dass der Verlauf und die Form der Tra-
cerwolke sehr &hnlich ist.

Dt d83-2066m

Abb. 5.32 Konzentrationsverteilung der Tracer und Isopotentiallinien im SuRwasser-
modell 150.000 Jahre nach Beginn der Freisetzung im Basisfallnetz
(11- Schichtenmodell)

Insgesamt stellen die Ergebnisse einen Extremrechenfall dar, der auf einen nicht reali-
tatsnahen Modellparametersatz beruht. Dies wird in der folgenden Abb. 5.33 deutlich,
welche eine Tracerverteilung einer zuséatzlichen zweiten Gruppe von Tracern wiedergibt,

deren unendlichen Quelle im Grundwasserwiedererganzungsgebiet liegt. Die
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Tracerlaufzeiten von dort Uber den Bleckenstedter Sprung bis in den Konrad-Graben
hinein sind mit 20.000 Jahren extrem kurz und erreichen in diesem Zeitraum den Ein-
heitskonzentrationswert von 1 (Startwert). Die Tracerwolke zeigt somit unrealistische
hohe Stromungsgeschwindigkeiten an, die mit der Herkunftsbestimmung der Porenwas-
ser im Konrad-Graben nicht in Einklang zu bringen ist (Diskussion s. Kap. 8.3.2). Ergeb-
nisse von Rechnungen mit realitdtsndheren Modellparameter werden in Kap. 8.4 darge-
stellt.

B (13, 1406

Abb. 5.33 Tracerwolke aus einer zweiten Quelle im Grundwasserwiedererganzungs-
gebiet des Salzgitter-Hohenzuges in einer quasi-stationaren Dichtevertei-
lung 20.000 Jahre nach Beginn der Freisetzung im Basisfallnetz (Detailbild
des 11-Schichtenmodells)
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6 Basisfall-Rechenfalle zum 20-Schichtenmodell

6.1 Stromung (SuRwasser)

Zur Bestimmung der Potentialverteilung im Untergrund fur ein reines SulRwasser-System
wurde eine stationare Stromungsrechnung mit dem Rechenmodul SITRA (Mehrgitter-

Ldsungsverfahren) durchgefihrt.

Im Ergebnis der stationaren Rechnung verlaufen die Potentiallinien in den Aquiferen ver-
tikal (senkrecht) zur Schichtung, in den Aquitarden horizontal (parallel) zur Schichtung
(Abb. 6.1). Daher wird ein Transport eines idealen Tracers mit Quelle im Konrad-Graben
primar entlang des Oxfords (GI-5) sowie des uberliegenden Tithons und Kimmeridges
(zusammengefasst als (GL-4)) erwartet. Einen Transport Uber den Grundwasserleiter
Cornbrash-Sandstein (L-4) (und auch tber den Dogger-Beta-Sandstein (L-5)) kann erst
verzdgert erfolgen, da diese beiden Schichten nicht direkt —wie im 11-Schichtenmodell —
an die Stdrzonen im Konrad-Graben angeschlossen sind. Weiterhin ist das Potentialge-
falle in diesen beiden Grundwasserleitern aufgrund ihrer hydraulischen Parameter ge-

ringer als im Oxford (GL-5) und Tithon / Kimmeridge (GL-4).
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Abb. 6.1 Isopotentiallinien als Ergebnis einer stationdren Strdmungsrechnung des

20-Schichtenmodells (Isoliniendarstellung, Abstand 5 m)

Der Wertebereich der hydraulischen Potentiale liegt zwischen 53 m und 210 m
(Abb. 6.2). Die Grundwasseroberflache ist am linken oberen Rand (Recharge-Gebiet)
am groRten und nimmt in Richtung des rechten Randes (Abstromgebiet) ab. Durch die
steilstehenden grundwasserleitenden Schichten am oberen linken Rand im Salzgitter-
Hohenzug wirkt sich die Grundwasserneubildungsrate in den Tiefenaquiferen direkt aus
und erzeugt ein im Vergleich zum 11-Schichtenmodell h6heres hydraulisches Potential

am linken Rand.
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Abb. 6.2 Potentialfelder als Ergebnis einer stationaren Strémungsrechnung des

20- Schichtenmodells (farbliche Flachendarstellung)

6.2 Stofftransport (SiRwasser mit Tracer)

Auf Basis der stationdren Strémungsberechnung fiir ein StiRwassersystem wird eine in-
stationdre Transportrechnung mit einem idealen Tracer durchgefiihrt, der eine normierte
Konzentration (normierte Tracer-Konzentration) aufweist und weder der Sorption noch
dem radioaktiven Zerfall unterliegt. Hierfir werden an drei Gitterknoten Randbedingun-
gen 1. Art — vergleichbar zum Ort der Startpunkte der Bahn- und Stromlinien des
11- Schichtenmodells (Kap. 5.2) — im Oxford GL-5 in einem Tiefenbereich von
ca. 1.240 m bis 1.280 m des Konrad-Grabens definiert (Abb. 6.3). Diese Orte stellen un-
endliche Tracerquellen dar, an denen die dimensionslose Tracerkonzentration zu jedem
Zeitpunkt konstant den Wert 1 betrégt. Eine solche unendliche Tracerquelle besitzt kei-
nen Bezug zu einem realen Freisetzungsmodell. Diese dient lediglich der Veranschauli-
chung von mdoglichen Transportpfaden sowie dem Vergleich von Modellen mit unter-

schiedlichen Parameterkonfigurationen.
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Abb. 6.3  Orte der unendlichen Tracerquellen im Oxford (GL-5), 20-Schichtenmodell
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Nach 10.000 Jahren ist die Konzentration der Tracer direkt im Oxford (GL-5) des Konrad-
Grabens und ansatzweise im hangenden Tithon/Kimmeridge (GL-4) gréRer als

100! (Abb. 6.4). Durch das hydraulische Gefalle zwischen dem Oxford im Konrad-Gra-
ben und dem rechten Modellrand, wird der Tracer erwartungsgemaf entlang der héher
hydraulisch durchlassigen Schichten und uber die Stérzonen transportiert. Nach 10.000
Jahren betragt die Konzentration im Sauinger Sprung und im Oxford bzw. Kimmeridge
nordlich der Grabenstruktur 10°? (Abb. 6.4). Im Vergleich zum 11-Schichtenmodell ist
noch kein Transport entlang des Cornbrash-Sandsteins L-4 zu erkennen, da dieser in
dieser Profilschnittlage nicht an die Stérzonen des Konrad-Grabens angeschlossen ist
(vgl. Abb. 5.9). Die Transportgeschwindigkeit des Tracers ist durch das grél3ere Poten-
tialgefalle zwischen Recharge-Gebiet am linken Rand und dem Abstrom-Bereich am

rechten Rand nach 10.000 Jahren etwas erhoht.

Abb. 6.4  Konzentration des idealen Tracers nach 10.000 Jahren (SuRwasser-Basis-

fall, 20-Schichtenmodell, unendliche Tracerquelle)

Nach 60.000 Jahren ist der Transport des Tracers im Oxford/Tithon/Kimmeridge weiter
fortgeschritten. Durch die Wahl einer unendlichen Tracerquelle betragt die Konzentration
in der rechten Begleitstérung des Sauinger Sprungs aul3erhalb der Grabenstruktur und
dartiber hinaus 10! (Abb. 6.5). Der Transportpfad entlang des Cornbrash-Sandsteins
(L-4) wird nach 130.000 Jahren ersichtlich (Abb. 6.6). Im Wesentlichen kdnnen im
20- Schichtenmodell die Transportpfade des 11-Schichtenmodells nachvollzogen wer-
den, ein idealer Tracer besitzt allerdings durch die unterschiedliche Parametrisierung
des Modellgitters (u. a besitzen die Einheiten Oxford (GL-5) und Tithon/Kimmeridge
(GL- 4) dieselben Durchlassigkeitsbeiwerte) und die Lage des verwendeten vertikalen
Profilschnittes) eine etwas andere Ausbreitungscharakteristik. Die Ausbreitungscharak-
teristik des idealen Tracers nach 130.000 Jahren dient dem Vergleich von dichteabhan-
gigen Stofftransportrechnungen (Salzlauge mit Tracer) mit unterschiedlichen Parame-
terkonfigurationen des 20-Schichtenmodells.
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Abb. 6.5 Konzentration des idealen Tracers nach 60.000 Jahren (SuRwasser-Basis-
fall, 20-Schichtenmodell, unendliche Tracerquelle)

Abb. 6.6  Konzentration des idealen Tracers nach 130.000 Jahren (SulRwasser-Basis-
fall, 20-Schichtenmodell, unendliche Tracerquelle)

In Abb. 6.7 wird vergleichend die Ausbreitung des Tracers fir einen weiteren Rechenfall
dargestellt, in dem die longitudinale Dispersivitat (Spring-Attribut DISP /KON 17b/) vom
Basisfall abweichend nicht gitterelementspezifisch, sondern konstant auf den Wert 20 m
gesetzt wird. Hierdurch wird der Einfluss dieses Parameters auf die Tracerausbreitung
in StRwasserrechnungen exemplarisch dargestellt.

Die grundsatzliche Ausbreitungscharakteristik ist sehr ahnlich, die Ausbreitung in hori-
zontaler Richtung erfolgt in einer ahnlichen Geschwindigkeit mit vergleichbaren Konzent-
rationen. Die vertikale Ausbreitung ist raumlich starker begrenzt, der Transport des Tra-
cers verlauft eher innerhalb der leitenden Schichten und die Dispersion in vertikal
angrenzenden, geringleitenden Tonschichten ist geringer. Dies ist insbesondere in der
rechten nordlichen Begleitstdrung des Sauinger Sprungs aufRerhalb des Konrad-Gra-
bens zu beobachten (Abb. 6.7). Die grundsatzlichen Transportpfade sind in beiden Mo-
dellrechnungen identisch. Durch die Wahl einer konstanten Dispersionsléange werden
allerdings etwas gro3ere numerische Oszillationen festgestellt, die sich durch negative
Konzentrationen im Nahfeld der Tracerquelle im Konrad-Graben auf3ern.
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Abb. 6.7 Konzentration des idealen Tracers nach 130.000 Jahren (SuRwasser-Basis-
fall mit DISP = 20 m, 20-Schichtenmodell, unendliche Tracerquelle)

6.3 Zeitliche Entwicklung der Dichteschichtung

Auf Basis der Diskussion der beiden Thesen zur Entstehung des Salinitatsgradienten
am Standort Konrad (Kap. 3.4) wurden zwei konzeptionelle Modellvorstellungen zur zeit-
lichen Entwicklung der Dichteschichtung verwendet. Wie schon in /LAR 16/ beschrieben,
kénnen zwei konzeptionelle Vorgehensweisen in den Modellrechnungen zum Erreichen
einer quasi-stationaren Salinitdtsverteilung herangezogen werden, welche die beiden
Thesen berlicksichtigen:

— Initiale SiRwasser-Sattigung (, AKON=0"): Mischungen von marinen Porenwas-
sern mit hochkonzentrierten Ablaugungswassern, die aus tieferliegenden Schichten
zutreten. Initialvorgabe: SulRwasser-Sattigung (p = 1.000 kg/m3), Transport von Ab-
laugungswassern aus dem Liegenden durch Salzaufsattigung an der Modellbasis
(Zechstein), am linken Rand (Salzstock des Salzgitter-Hohenzuges) und vom Mitt-
leren Muschelkalksalinar (NL-7).

— Initiale Salzwasser-Sattigung (, AKON=1"): Verdiinnung der ursprunglich gesat-
tigten Salzl6sung durch Zirkulation meteorischer Wasser oder Meereswasser auf
die heutigen Salzkonzentrationen im tiefen geologischen Untergrund. Initialvor-
gabe: Salzwasser-Sattigung (p = 1.250 kg/m3), Verdiinnung durch SuRwasser unter

Beibehaltung der Konzentrationsrandbedingungen in Kap. 4.2.2.

6.3.1 Initiale SuRwasser-Sattigung (AKON=0)

Die Ergebnisse der stationdren Stromungsrechnung eines SiRwassersystems
(Kap. 6.1) bilden die Anfangsbedingung fur eine instationére Berechnung des Salztrans-
portes zur Bestimmung der zeitlichen Entwicklung einer Dichteschichtung im tiefen geo-
logischen Untergrund, von einer initialen SuRwassersattigung (AKON=0), hin zu einem
guasi-stationdren Zustand der Salinitatsverteilung. Hierfur werden die Potentiale der
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stationaren Stromungsrechnung als Startpotentiale (Eichpotentiale, SPRING-Attribut
EICH /KON 17b/) verwendet und entsprechend Kap. 4.2.2 als Konzentrationsrandbedin-
gungen definiert. Das gesamte Modell ist initial mit StiRwasser gesattigt (Losungsdichte
1.000 kg/m3, Abb. 6.8). Erkennbare Dichteunterschiede im Bereich des mittleren Mu-
schelkalksalinars und an der Modellbasis (Zechstein) resultieren aus Mittelungseffekten
und verdeutlichen die Konzentrationsrandbedingungen flr den Salztransport.
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Abb. 6.8 Initiale Dichte p in kg/m3 (20-Schichtenmodell, Basisfall AKON=0, linke
Konzentrationsrandbedingung 1.000 m u. NN)

Bereits nach 50.000 Jahren Simulationszeit ist eine deutliche Aufséattigung mit Salzlauge
und die daraus resultierende Zunahme der Dichte bis zu 1.200 kg/m3 im unteren Teil des
Modells ersichtlich (Abb. 6.9). Die Buntsandstein-Schichtenfolge (GL-6) ist durch die
raumliche Nahe zu beiden Konzentrationsrandbedingungen und aufgrund ihrer héheren
hydraulischen Durchléssigkeit beinahe vollstandig mit Salzlauge gesattigt. Durch die
zweite Konzentrationsrandbedingung im mittleren Muschelkalksalinar und den Einbau
von Stdrzonen, die durch 2D-Gitterelemente abgebildet sind, und eine Durchlassigkeits-
erhéhung von Faktor 10, bezogen auf die entsprechende hydrogeologische Einheit in-
nerhalb der Storzone besitzen, ist ebenfalls bereits ein Anstieg der Dichte im Oxford
(GL- 5) im Konrad-Graben von bis zu 1.125 kg/m3 erkennbar.
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Abb. 6.9 Dichte p nach ca. 50.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell, Basisfall
AKON=0, linke Konzentrationsrandbedingung 1.000 m u. NN)
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Nach 200.000 Jahren ist der untere Teil des Modells bis hin zum Dogger-Beta-Sandstein
(L-5) nahezu vollstandig mit Salzlauge geséttigt und die Dichte ist grof3er als 1.200 kg/m?
(Abb. 6.10). Eine vollstandige Laugensattigung der Aquifere Dogger-Beta-Sand-
stein (L-5) und Cornbrash-Sandstein (L-4) wird nach 800.000 Jahren erreicht
(Abb. 6.11). Fur diesen Zeitschritt sind ebenfalls der untere Teil des Konrad-Grabens
sowie das Oxford (GL-5) nahezu vollstandig mit Salzlauge gesattigt. Nur geringe Hoch-
lagen des Oxfords besitzen noch eine Dichte von 1.225 kg/m3.

Diese schnelle Aufsattigung des Modells erfolgt vermutlich durch den hohen Grundwas-
sereinstrom im Gebiet des Salzgitter-Hoéhenzuges am linken Rand mit steilstehenden
Grundwasserleitern, die an der Geléandeoberkante ausstreichen und sich in raumlicher
Né&he zu der Konzentrationsrandbedingung am linken Rand befinden. Der Hilssandstein
(L-3) ist durch mehrere Grundwassergering- und -nichtleiter hydraulisch weitestgehend
von dieser Konzentrationsrandbedingung getrennt. Durch diese Separierung und die
hohe hydraulische Leitfahigkeit wirkt der Hilssandstein als Grundwasserpotentialbringer
und liefert SiRwasser zur linken Stdrzone (Bleckenstedter Sprung) des Konrad-Grabens
(vgl. Abb. 6.10). Die Dichte im Hilssandstein erhéht sich nach 800.000 Jahren lediglich
auf ca. 1.125 kg/m? und verhindert ein schnelles Ansteigen der Dichte im oberen Teil
des Konrad-Grabens (Abb. 6.11).
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Abb. 6.10 Dichte p nach ca. 200.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell, Basisfall
AKON-=0, linke Konzentrationsrandbedingung 1.000 m u. NN)
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Abb. 6.11 Dichte p nach ca. 800.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell, Basisfall
AKON=0, linke Konzentrationsrandbedingung 1.000 m u. NN)

Nach ca. 2.400.000 Jahren ist das Oxford (GL-5) vollstandig mit Salzlauge gesattigt und
auch der obere Teil des Konrad-Grabens erreicht eine erhdhte Dichte (Abb. 6.12). Teile
der Wealden- und Kimmeridge-Tiefenwasser sind dagegen noch nicht salzgesattigt. Die
Ausgleichsbewegungen zwischen Sulwasser und Salzlauge finden durch das abneh-
mende Konzentrationsgefélle ab diesem Zeitraum nur noch deutlich verlangsamt statt.
Ein quasi-stationarer Zustand ist zu diesem Zeitpunkt noch nicht erreicht. Fir die ge-
wahlte Parameterzusammenstellung dieses Vertikalschnitts finden die wesentlichen
Ausgleichsbewegungen zwischen SuR3- und Salzwasser innerhalb von 2,4 Millionen Jah-
ren Simulationszeit statt. Daher wird dieser Zeitraum verwendet, um die Robustheit des
Systems bzgl. der gewéhlten Randbedingungen zu testen. Die Variationsrechnungen
mit geanderten Randbedingungen zu dem hier behandelten Basisfall sind in Kap. 7 be-

schrieben.
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Abb. 6.12 Dichte p nach ca. 2.400.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell, Basis-
fall AKON=0, linke Konzentrationsrandbedingung 1.000 m u. NN)

Die zuvor beschriebene Modellrechnung wurde mit dem Modul XTRA durchgefihrt, um

auch den Stofftransport eines idealen Tracers in einem dichteabhangigen Stromungsre-
gime zu simulieren (s. Kap. 6.3.3). Da ein quasi-stationarer Zustand einer Dichte-
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schichtung nach 2,4 Millionen Jahren noch nicht erreicht wurde und der Transport eines
idealen Tracers die zeitliche Entwicklung der Dichteschichtung nicht beeinflusst, wird
aus Grunden des Rechenaufwandes auf Modellrechnungen mit dem Rechenmodul
SITRA flur groRere Simulationszeitrdume zurtickgegriffen. Diese wurden fir den gleichen
Parametersatz mit Ausnahme der linken Konzentrationsrandbedingung durchgefihrt,
um eine schnellere Salzaufsattigung zu ermoglichen. In diesem Rechenfall wurde ange-
nommen, dass der Salzspiegel am Salzgitter-Héhenzug erheblich héher als im Basisfall
liegt. Deshalb wurde die Konzentrationsrandbedingung in einer geringeren Teufe defi-
niert. Diese liegt nun bei 270 m u. NN anstatt bei 1.000 m u. NN. Infolge des héher ge-
legenen Salzwasserspiegels am linken Rand ist der Konrad-Graben in Hohe des Hils-
sandsteins nach 2,4 Millionen Jahren bereits gesattigt (Abb. 6.13). Auf weitere
Auswirkungen der Hohenlage der Konzentrationsrandbedingung am linken Rand wird in
Kap. 7.5 eingegangen.
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Abb. 6.13 Dichte p nach ca. 2.400.000 Jahren in kg/m3 mit SITRA (20-Schichtenmo-
dell, Basisfall AKON=0, Konzentrationsbedingung am linken Rand bei
270 m u. NN)

Nach funf Millionen Jahren hat sich ein nahezu quasi-stationarer Zustand bzgl. einer
teufenabh&ngigen Dichteschichtung eingestellt (Abb. 6.14). Die dichteabhangige Salz-
transportrechnung mit SITRA wird bis 30 Millionen Jahre fortgefuhrt (Abb. 6.15). Gering-
fligige Anderungen in der Dichte sind nur noch im tonigen Alb (NL-1) und im tonigen Apt
bis Basis Unterkreide (NL-2) festzustellen. Hierbei handelt es sich um sehr langsam ab-
laufende Ausgleichsbewegungen. In den Pléanerkalken (L-2) oberhalb des Hilssand-
steins ist der lineare teufenabhangige Dichtegradient starker ausgepréagt. Hier ist der
quasi-stationdre Zustand zwischen dem versickernden SuR3wasser an der Gelandeober-
kante und der Salzlauge im tiefen geologischen Untergrund ersichtlich. Dieser Zustand
sollte ebenfalls durch ein Modell abbildbar sein, dass initial vollstandig mit Salzlauge

gesattigt ist und ein Dichtegradient durch einen SuRBwassereinstrom von der
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Modelloberflache entsteht. Hierfur wird im folgenden Kapitel 6.3.2 der Rechenfall einer
initialen Salzwassersattigung AKON=1 beschrieben.
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Abb. 6.14 Dichte p nach ca. 5.000.000 Jahren in kg/m3 mit SITRA (20-Schichtenmo-
dell, Basisfall AKON=0, Konzentrationsbedingung am linken Rand bei
270 m u. NN)
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Abb. 6.15 Dichte p nach ca. 30.000.000 Jahren in kg/m3 mit SITRA (20-Schichtenmo-
dell, Basisfall AKON=0, Konzentrationsbedingung am linken Rand bei
270 m u. NN)

6.3.2 Initiale Salzwasser-Sattigung (AKON=1)

Im Folgenden wird die in Kap.6.3.1 mit SITRA durchgefihrte Modellrechnung
(L AKON=0-Fall*) mit einer geanderten Anfangsbedingung (AKON=1) wiederholt. Im Ge-
gensatz zur einer initialen StulRwassersattigung des Modells, wird dieses vollstandig mit
Salzwasser gesattigt, sodass die Losungsdichte initial 1.250 kg/m3 betragt. Die Potenti-
alverteilung als Ergebnis der stationdaren Stromungsrechnung (Kap. 6.1) werden in Ab-
hangigkeit ihrer hydrostatischen Auflast teufenabhangig dichtekorrigiert. Hierzu wird das
Berechnungsverfahren ,Dichtekorrigierte Startpotentiale” von SPRING verwendet
/KON 17b/. Erkennbare Dichteunterschiede an der Modelloberflache resultieren aus Mit-

telungseffekten.
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Abb. 6.16 Initiale Dichte p in kg/m?3 (20-Schichtenmodell, Basisfall AKON=1)

Da die Ausgleichsbewegungen in einem initial vollstandig mit Salzwasser gesattigtem
Modell durch das Verdrangen von Salzwasser durch SuRBwasser im Vergleich zum
LAKON=0"-Rechenfall (Kap. 6.3.1) erwartungsgemaf langsamer ablaufen /LAR 16/,
wird der Simulationszeitraum rein theoretisch ohne Anderung der (hydro)geologischen
Randbedingungen auf 60 Millionen Jahre vergrol3ert.

Aufgrund der hohen hydraulischen Durchlassigkeiten der ausstreichenden Schichten am
Salzgitter-Hoéhenzug am linken Rand sowie der Planerkalke (L-2) und der quartaren
Uberdeckung (L-1), ist der SiiBwassereinstrom bereits nach 50.000 Jahren anhand der
Dichteverteilung erkennbar (Abb. 6.17). Nach 200.000 Jahren ist der Dichtegradient in
den Planerkalken weiter fortgeschritten und die Dichte im Hilssandstein weiter gesunken
(Abb. 6.18)
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Abb. 6.17 Dichte p nach ca. 50.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell, Basisfall
AKON=1)
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Abb. 6.18 Dichte p nach ca. 200.000 Jahren in kg/m?3 (20-Schichtenmodell, Basisfall
AKON=1)

Nach drei Millionen Jahren hat sich die Verteilung der Dichte im Vergleich zum Zeitpunkt
nach 200.000 Jahren nur geringflgig verandert (Abb. 6.19). Innerhalb der Planerkalke
ist ein linearer Dichtegradient durch die héhere hydraulische Durchlassigkeit starker aus-
gepragt. Am Interface zwischen Planerkalke bzw. der quartaren/tertiaren Uberdeckung
und den darunterliegenden gering hydraulisch durchlassigen Schichten ist der Dichte-
gradient steiler ausgebildet, wobei die Diffusion der dominierende Prozess fir den
Salztransport zwischen diesen Schichten ist. Insgesamt kann die Verteilung der Dichte
fur den ,AKON=1"“-Rechenfall nach drei Millionen Jahren als quasi-stationar angesehen
werden, da diese dem angenommenen quasi-stationdren Zustand des ,AKON=0"-
Rechenfalls entspricht (vgl. Abb. 6.14). Da die Ausgleichsprozesse zwischen SiR3was-
ser und Salzlauge im ,AKON=1"-Fall sehr langsam ablaufen, wird dennoch zur Uberpri-
fung des Erreichens des quasi-stationaren Zustands der Simulationszeitraum auf 60 Mil-
lionen Jahre erhoht (Abb. 6.20).
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Abb. 6.19 Dichte p nach ca. 3.000.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell, Basisfall
AKON=1)
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Abb. 6.20 Dichte p nach ca. 60.000.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell, Basis-
fall AKON=1)

Ein Vergleich der beiden Abbildungen zeigt, dass die Dichteverteilung auch nach einer
weiteren Simulationszeit von 60 Millionen Jahren sich nicht von der Verteilung nach einer
Simulationszeit von 3 Millionen Jahren unterscheidet. Der quasi-stationdre Zustand ist
mit dieser Parameterkonfiguration somit bereits nach 3 Millionen Jahren Simulationszeit

erreicht.

6.3.3 Vergleich der Isopotentiallinien

Einen Vergleich der nach beiden Herangehensweisen zur Erstellung einer quasi-statio-
naren Dichteschichtung sich ergebenen Potentialfelder zeigt Abb. 6.16 nach einer Simu-
lationszeit von 30 Millionen Jahren. Dargestellt sind die Ergebnisse der Berechnung der
Dichteschichtung nach einer Simulationszeit von 30 Millionen Jahren mit initialer Suf3-
wassersattigung (AKON=0, in Abb. 6.21 oben) und initialer Salzlaugensattigung
(AKON=1, in Abb. 6.21 unten).
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Abb. 6.21 Vergleich der Dichteschichtung nach ca. 30.000.000 Jahren in kg/ms,
20-Schichtenmodell, Basisfall AKON=0 (oben) bzw. AKON=1 (unten),
Abstand Potentiallinien 1 m (Blau)

Im bereits mit Salzlauge gesattigten Modellbereich zeigen beide Abbildungen einen im
Vergleich mit den Ergebnissen der Suf3wasserrechnungen gleichen Verlauf der Potenti-
allinien, jedoch mit kleineren Gradienten (grof3erer Abstand der Potentiallinien zueinan-
der). Am Interface zwischen SUR- und Salzwasser treten Ausgleichbewegungen (Kon-
vektionszellen) auf, bei denen die Potentiallinien die Rotationsbewegungen nicht mehr
richtig beschreiben kénnen. Demzufolge sind ahnliche Transportpfade wie in StiRwas-
serrechnungen, allerdings mit deutlich geringeren Transportgeschwindigkeiten, zu er-
warten.

6.4 Dichteabhangiger Stofftransport (Salzlauge mit Tracer)

Da in den instationaren Dichterechnungen die Potentialfelder das Flie3system aufgrund
der moglichen dichteinduzierten Rotationsbewegungen z. T. nicht eindeutig abbilden,
werden zum Vergleich von Transportwegen der reinen Suf3wassersysteme (Kap. 6.2)
mit den Ergebnissen von Rechnungen in den quasi-stationdren bzw. instationaren
SiuR- /Salzwassersystem Tracerrechnungen durchgefiihrt, die sich in beiden Féllen an
das tatsachliche Strémungsregime (Geschwindigkeit und Vektoren) orientieren. Die Tra-

cerberechnung nutzt ahnlich der Flic-Routine (s. Kap. 5.2) die in einem Knoten
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berechneten FlieRgeschwindigkeiten und bericksichtigt damit auch mdogliche rotative
Ausgleichbewegungen im Dichtefeld. Es wird eine unendliche Tracerquelle auf Basis
einer konstanten Einheitskonzentration in Gitterknoten entsprechend Abb. 6.3 verwen-
det, die keinen Bezug zu einem realen Freisetzungsmodell besitzt und lediglich der Ver-
anschaulichung von méglichen Transportpfaden sowie dem Vergleich von Modellen mit
unterschiedlichen Parameterkonfigurationen dient.

Nach 130.000 Jahren betragt die Konzentration des Tracers im Oxford im Bereich der
linken Storzone (Bleckenstedter Sprung), in der die Tracer-Startpunkte liegen, eine Kon-
zentration von 100! (Abb. 6.22). Die Konzentrationsbereiche 102 bzw. 10° werden le-
diglich nach einer Transportstrecke von max. 2 km im Oberjura (d. h. die Grundwasser-
geringleiter Oxford (GL-5) und Tithon / Kimmeridge (GL-4)) bis hin zur Begleitstérung
des Sauinger Sprungs nérdlich der Grabenstruktur erreicht. Im direkten Vergleich zur
Stofftransportrechnung fur ein reines StuRwassersystem (Abb. 6.23, Tracerausbreitung
nach 130.000 Jahren entsprechend Kap. 6.2) ist der Tracertransport deutlich verzdgert.
Im reinen SuRRwassersystem betragt — fir eine unendliche Tracerquelle — die Transport-
lange der Konzentrationsfront von 10°! im Oberjura bis zu ca. 8 km. Die Konzentration
der Tracer nimmt im Salzwasserkorper zur selben Simulationszeit nach ca. 10 km auf
unter 102 und nach 12 km auf unter 10-% ab. Dies bedeutet, dass durch die Berticksich-
tigung des dichteabhangigen Stofftransportes fur die gewéhlte Parameterkonfiguration
der Transport des Tracers (gemessen an der Ausbreitung von max. 10 der Anfangs-
konzentration) bereits nach 130.000 Jahren um ca. 10 km verzogert ist.
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Abb. 6.22 Konzentration des idealen Tracers nach 130.000 Jahren Simulationszeit auf
Basis einer Dichteschichtung von 2.130.000 Jahren (Basisfall, AKON=0,
20 -Schichtenmodell)
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Abb. 6.23 Konzentration des idealen Tracers nach 130.000 Jahren (SuRwasser-Basis-
fall, 20-Schichtenmodell)

Zur Untersuchung von weiteren moglichen Transportpfaden wird eine Konzentrations-
randbedingung 1. Rand (unendliche Quelle) fur einen zweiten idealen Tracer an Gitter-
knoten im rechten Bereich des Konrad-Grabens im Oxford festgelegt (Abb. 6.24). Wei-
terhin wird der Simulationszeitraum erhéht und im Folgenden die Tracerkonzentration
nach 430.000 Jahren dargestellt, da die Tracerausbreitung im SuR-/Salzwassersystem
im Vergleich zum reinen SulRwassersystem deutlich verlangsamt ist und der Transport-
pfad bisher nur im Nahfeld der Tracerquelle ersichtlich ist.

[ beee T

Abb. 6.24 Orte der unendlichen Tracerquelle fir einen zweiten idealen Tracer im
Oxford (GL-5) des 20-Schichtenmodells

Durch die Veranderung der Lage der Tracerquelle in Richtung des Abstrombereiches
des Oxfords im Konrad-Graben wird die Konzentrationsfahne nach rechts verlagert.
Nach 430.000 Jahren Transport betragt die Konzentration nach ca. 4 km im Oberjura

100 (Abb. 6.25). Diese Konzentration wurde nach 130.000 Jahren nach ca. 2 km im
Oberjura erreicht (Abb. 6.22). Dies entspricht einer mittleren Transportgeschwindigkeit
des Tracers von v, = 0,006 m/a. Ein Transport in den weiteren grundwasserleitenden
Schichten, wie dem Cornbrash-Sandstein, ist nicht zu erkennen. Entlang der Stérzone
ist in vertikaler Richtung ein Transport des Tracers zu beobachten (Abb. 6.25). Um zu

analysieren, ob es sich hierbei um einen Diskretisierungs- bzw. Gittereffekt handelt, wird
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im Folgenden in einem weiteren Rechenfall anstatt gitterelementspezifische Dispersi-
onslangen zu verwenden, die longitudinale Dispersivitat konstant auf 20 m gesetzt.
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Abb. 6.25 Konzentration des idealen Tracers nach 430.000 a auf Basis einer
2.430.000 a Dichteschichtung (Basisfall, AKON=0, 20-Schichtenmodell)

Nach 430.000 Jahren ergibt der Rechenfall mit konstanter Dispersionslange eine zum
Basisfall vergleichbare Konzentrationsfahne (vgl. Abb. 6.25, Abb. 6.26). Die Konzentra-
tion von 10 im Tithon/Kimmeridge (Oberjura) wird nach ca. 4,5 km erreicht. Da die
Dispersionslange auch den Salztransport beeinflusst, stellt sich zu diesem Zeitpunkt
eine geringfligig abweichende Dichteschichtung ein, die den Transport des Tracers zu-
satzlich beeinflusst. Eine Ausbreitung entlang der Stdrzonen ist zu erkennen, allerdings
findet Uber die Stérzonen hinaus kein wesentlicher Transport mehr statt (Cr < 10%%). Die
zuvor in Abb. 6.25 gezeigte Tracerausbreitung in vertikaler Richtung tber die Stérzonen
hinaus ist daher ein Effekt der Verwendung von gitterelementspezifischen Dispersions-
langen zur numerischen Stabilisierung. Zur Absicherung der Ergebnisse sollte daher die
Wabhl der Dispersionslange in Rechnungen zum Tracertransport in SUR-/Salzwassersys-
temen in zukunftigen Arbeiten mit konkreten Standortdaten detaillierter untersucht wer-

den.
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Abb. 6.26 Konzentration des idealen Tracers nach 430.000 Jahren auf Basis einer
Dichteschichtung nach einer Simulationszeit von 2.430.000 Jahren
(DISP = 20 m, AKON=0, 20-Schichtenmodell)
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7 Variationsrechnungen

7.1 Modellgittervariation (rechtwinkliges Modellgitter)

Um Effekte durch Mittelung und numerisch bedingte Dispersion resultierend aus der Git-
terdiskretisierung zu untersuchen, wird die zeitliche Entwicklung der Dichteschichtung
des 11-Schichtenmodells auf Basis des ,AKON=0"-Rechenfalls mit dem Rechenmodul
SITRA fir ein alternatives Gittermodell berechnet. Das rechtwinklige Gittermodell besitzt
ausschlieB3lich rechtwinklige, viereckige Gitterelemente. Die Gitterparametrisierung er-

folgt entsprechend des Basisfalls (s. Kap. 4.1) mit den folgenden Ausnahmen:

¢ Die Gitterelemente sind rechtwinklig und besitzen eine L&dnge von 90 m in horizonta-

ler Richtung und von 15 m in vertikaler Richtung.
e Die longitudinale Dispersivitat betragt einheitlich 40 m.
e Derrechte Rand ist hydraulisch geschlossen.

e Die Modelloberflache ist planar und stellt die Gelandeoberkante dar, die im gesamten
Modell 150 m {i. NN liegt. Dies stellt eine einheitliche quartare Uberdeckung von
min. 60 m 0. NN dar. Auf eine instationére Grundwasserneubildung (RANX) wird ver-
zichtet, stattdessen wird ein auf Basis einer Sildwasserrechnung des 11-Schichten-
modells berechneter Festpotentialrand (POTE) an der Modelloberflache tbernom-

men (aus Kap. 6.1).

¢ Die Zeitschrittweite betragt konstant ein Jahr. Fir Stromung und Transport wird ein

iterativer Gleichungsléser verwendet.
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Abb. 7.1 Detailansicht mit ki-Wert Verteilung und Konzentrationsrandbedingung des
alternativen, rechtwinkligen Modellgitters (Basisfall, 11-Schichtenmodell)

Die zeitliche Entwicklung der Dichteschichtung im rechtwinkligen Gittermodell zeigt ei-
nen ahnlichen Verlauf, wie sie in den bereits durchgefihrten Modellrechnungen zum
11- Schichtenmodell in Kap. 5.4.1 zu sehen ist. Eine Salzlaugen-Sattigung innerhalb des
homogenisierten Aquifers ,oberer Keuper / Muschelkalk® wird bereits nach 200.000 Jah-
ren erreicht (Abb. 7.2). Uber diesen homogenisierten Aquifer gelangt die Salzlauge in
den Konradgraben, von wo aus Salzlauge in horizontaler Richtung entlang des Corn-
brash-Sandsteins transportiert wird. Dies fuhrt im rechten Modellbereich zu der darge-
stellten Dichtverteilung mit StiRwasserlinsen unterhalb des mit Salzlauge gefullten Corn-
brash-Sandsteins.

Im Hilssandstein stellt sich nach 200.000 Jahren eine zum Basisfall vergleichbare Salz-
konzentrationsverteilung ein. Allerdings ist eine im Gegensatz zum Basisfall erhdhte
Salzkonzentration im Alb auf3erhalb des Hilssandsteins in vertikaler Richtung in Richtung
des Kimmeridge zu beobachten (Abb. 7.2). Dies ist das Ergebnis einer numerisch be-
dingten Dispersion fir das gewahlte rechtwinklige Gittermodell, die im Gitter des Basis-
falls mit Dreieck- und Viereckelementen vermieden wird.
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Abb. 7.2  Dichte p nach 200.000 Jahren fiir das rechtwinklige Gitternetz (11-Schich-

tenmodell)

Nach 1.000.000 Jahren sind der Konrad-Graben vollstandig und der Hilssandstein fast
vollstandig mit Salzlauge gesattigt (Abb. 7.3). Es verbleibt eine Wasserlinse mit niedri-
geren Salzkonzentrationen unterhalb des Hilssandsteins im Alb. Eine Salzlaugensatti-

gung wird im Oxford noch nicht vollstandig erreicht.

) 5000 170000 115000 20000 125000 130000 135000 140000 5000
r LEGENDE

| Dichte (kg'm3) nach 1000000.00 Jar
B 1000.00 1025.00

= 1075.00 1100.00
2 T 1100.00 1125.00

1 4125.00 1150.00
= 1150.00 1175.00
55 9175.00 1200.00
B 5200.00 1225.00
B 5225.00 1250.00

L2000

Abb. 7.3  Dichte p nach 1.000.000 Jahren fur das rechtwinklige Gitternetz (11-Schich-

tenmodell)

Nach 3.000.000 Jahren erreicht die Dichteverteilung nahezu einen quasi-stationéren Zu-
stand. Die Sulwasserlinse unterhalb des Hilssandsteins ist beinahe verschwunden und
der Hilssandstein ist vollstandig mit Salzlauge gesattigt (Abb. 7.4). Ein steiler Dichtegra-
dient mit der Teufe ist im gesamten Modellgebiet deutlich ausgepragt und am Interface
zwischen Planerkalke und den darunterliegenden Tonsteinschichten am steilsten.
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LEGENDE
Dichte (kg/m3)
1000.00 1025.00
1 1025.00 1050.00
1050.00 1075.00
| 1075.00 1100.00
1 1100.00 1125.00
| 125,00 1150.00
71 1150.00 1175.00
55 9175.00 1200.00
B 5200.00 1225.00
B 5225.00 1250.00

1006 20000 25000 35000 w%

Abb. 7.4  Dichte p nach 3.000.000 Jahren fiir das rechtwinklige Gitternetz (11-Schich-

tenmodell)

Im Ergebnis der Modellrechnungen mit dem gewahlten rechtwinkligen Gitter zeigt sich,
dass eine vergleichbare Dichteschichtung berechnet werden kann. Diese ist grundsétz-
lich ahnlich mit der Dichteschichtung des Basisfalls. Allerdings ist ein groRerer Anteil an
Dispersion lokal im Bereich dinnmachtiger Aquifere (wie z. B. dem Hilssandstein) zu
beobachten. Da durch die Wahl des rechtwinkligen Gitters keine deutliche Beschleuni-
gung der Rechenzeit bzw. verbesserte numerische Stabilitat erreicht wird, wird fir die im
Folgenden beschriebenen Variationsrechnungen das Gittermodell des Basisfalls ver-
wendet. Weiterhin lasst sich bezogen auf einen Zeitraum von mehreren Millionen von
Jahren kein deutlicher Einfluss von Gittereffekten auf eine Dichteschichtung im geologi-
schen Untergrund und deren zeitliche Entwicklung feststellen.

7.2 Longitudinale Dispersionslangen

In Kap. 4.3.3 wurde erlautert, dass aus Grunden der numerischen Stabilitdt und Genau-
igkeit, gitterelementspezifische anstatt konstante Dispersionslangen in den Modellrech-
nungen zur Salinitatsentwicklung im Basisfall (s. Kap. 5, Kap. 6) verwendet werden.
Hierdurch wird eine eigentlich physikalisch zu wahlende GroR3e als numerischer Anpas-
sungsparameter verwendet. Im Folgenden wird der Einfluss des gewdahlten Berech-
nungsverfahrens zur Dispersion auf die Dichteschichtung beschrieben, in dem die Mo-
dellrechnungen zur zeitlichen Entwicklung der Dichteschichtung fir das
20- Schichtenmodell mit einer konstanten longitudinalen Dispersionslange von 20 m

durchgeflihrt werden.

Grundsatzlich zeigt sich bei der Wahl einer konstanten Dispersionslange eine sehr ahn-
liche Entwicklung der Dichteschichtung (hier dargestellt nach 50.000 Jahren (Abb. 7.5)
und 800.000 Jahren (Abb. 7.6)) im Vergleich zum Basisfall mit elementspezifischen Dis-
persionslangen (vgl. Kap. 6.3.1). In den genannten Abbildungen ist der Wertebereich fir
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die Dichte zwischen 1.000 kg/m3 und 1.250 kg/m? dargestellt. Dieser Wertebereich stellt
entsprechend der Anfangs- und Randbedingungen die Spanne zwischen einer vollstan-
dig mit SuBwasser geséttigten Losung (,AKON=0“) und einer vollstandig mit Salzlauge
gesattigten Losung (,AKON=1") dar. Konzentrationswerte grof3er eins (>1) kbnnen durch
eine Vermischung zwischen diesen beiden Zustéanden nicht entstehen, sodass die Lo-
sungsdichte 1.250 kg/m3 nicht Ubersteigen dirfte. Bei der Wahl einer konstanten, ein-
heitlichen Dispersionslange treten allerdings Lésungsdichten grof3er 1.250 kg/m3 auf
(s. weilRe Farbgebung in Abb. 7.5ff). Diese sind auf numerische Oszillationen und die
numerisch bedingte Dispersion zuriickzufiihren. Diese kénnen innerhalb bestimmter Git-
terelemente, wie am rechten Rand des Modells nach einer Simulationszeit von 800.000
Jahren, groRe Konzentrations- und somit Dichteschwankungen verursachen (Abb. 7.6).
Nach 2.400.000 Jahren haben sich diese Konzentrationsschwankungen am rechten
Rand zwar wieder ausgeglichen, dennoch existieren weiterhin Bereiche mit Losungs-

dichten oberhalb von 1.250 kg/m3 (Abb. 7.7).
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Abb. 7.5 Dichte p nach ca. 50.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell, D = 20 m)
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Abb. 7.6  Dichte p nach ca. 800.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell, D = 20 m)
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Abb. 7.7  Dichte p nach ca. 2.400.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell,
D=20m)

Mit zunehmendem Simulationszeitraum treten bei einer konstanten Dispersionslange
groRRere numerische Oszillationen auf, aufgrund dessen immer gréf3ere Losungsdichten
in einzelnen Gitterelementen entstehen. In der Berechnung des dichteabhéngigen
Stofftransportes kdnnen diese das Stromungsregime beeinflussen und verandern. Wei-
terhin erhoht sich aufgrund zusatzlicher Iterationsschritte die Rechenzeit der Modellsi-
mulation. Da die grundsatzliche Auspragung und zeitliche Entwicklung der Dichteschich-
tung flr eine konstante und eine elementspezifische Dispersionsléange ahnlich ist, wurde
fur den Basisfall eine elementspezifische Dispersionslange verwendet. Hierdurch wurde
die Rechenzeit der langzeitigen Stofftransportrechnungen verkirzt und die numerische
Genauigkeit der Modellrechnungen bzgl. der Berechnung einer Dichteschichtung ver-

bessert.

Wie in Kap. 6.4 bereits erlautert, beeinflusst die Wahl der Dispersionslange allerdings
den Transport eines idealen Tracers. Daher wird die Verwendung von numerisch ange-
passten, gitterelementspezifischen Dispersionslangen fur zukinftige Modellrechnungen
ausschlieB3lich zur Berechnung einer Dichteschichtung empfohlen. Der darauf aufbau-
ende dichteabhéngige Stofftransport mit idealen Tracern in SUR-/Salzwassersystemen
sollte mit unterschiedlichen Dispersionslangen in Variationsrechnungen durchgefiihrt
werden, um die mdgliche Bandbreite an Ausbreitungspfaden und -langen in Sif3-/Salz-

wassersystemen zu ermitteln.
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7.3 Hydraulische Randbedingung am oberen Rand

Stationares Festpotential (POTE) / reine instationére Versickerung (SICK)

Wie in Kap. 4.3.4 bereits beschrieben, wurde zur Beschleunigung der Rechenzeiten die
Sickerrandbedingung an der Modelloberflache durch eine Potentialrandbedingung er-
setzt. Auf Basis einer einheitlichen Versickerungsrate von 100 mm/a wurde eine instati-
ondre Stromungsrechnung durchgefuhrt und fir eine Reihe von Randknoten das Ergeb-
nispotential (stationar) als Festpotential an der Modelloberflache festgehalten. Eine
instationare Versickerung wird dann nur noch tber die Randknoten berechnet, an denen
der Grundwasserspiegel unterhalb der Gelandeoberkante liegt (s. Abb. 4.19). Diese Po-
tentialrandbedingung wurde fir die Berechnung der Dichteschichtung verwendet. Nach-
folgend zeigt Abb. 7.8 fir den Basisfall mit AKON=0 den Vergleich einer Berechnung der
Dichteschichtung Uber eine Simulationszeit von 10 Millionen Jahren unter Beibehaltung

der beschriebenen Grundwasserneubildung (oben) mit der in Kap. 4.3.4 festgesetzten

Potentialrandbedingung (unten).

Abb. 7.8 Dichteschichtung nach 10 Millionen Jahren, Basisfall AKON=0, Abstand
der Isopotentiallinien 5 m (Blau) bzw. 10 m (Turkis), Sickerwasserrandbe-
dingung (SICK, oben), Potentialrandbedingung (POTE, unten)

Wie in Abb. 7.8 zu erkennen ist, sind die Dichteschichtung und das Potentialfeld bei den

unterschiedlichen Randbedingungsarten weitgehend gleich. Daher wurde in den
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Dichterechnungen aufgrund der Rechenzeitersparnis (ca. 1/10 der urspringlichen Re-

chenzeit) die Vorgehensweise mit der Festlegung von Potentialen an der Modelloberfla-
che verwendet.

Erhdhte Grundwasserneubildungsrate (Recharge, RANX = 250 mm/a)

In einem weiteren Rechenfall wird die Grundwasserneubildungsrate am linken oberen
Rand im Bereich des Salzgitter-Hohenzuges (Recharge-Gebiet) von 100 mm/a auf
250 mm/a erhoht, um die Auswirkung eines erhdhten hydraulischen Drucks auf

Stofftransportrechnungen in SiRwassersystemen am Beispiel des 11-Schichtenmodells

zu analysieren (Abb. 7.9).

| YN I‘

Abb. 7.9 Grundwasserneubildungsrate (RANX) am oberen-linken

Modellrand
(250 mm/a in Orange, 100 mm/a in Gelb)
In Abb. 7.10 ist die Konzentrationsverteilung des Tracers nach 100.000 Jahren Simula-
tionszeit dargestellt. Sie entspricht den in Kap. 5.3 beschriebenen Ergebnissen. Im Ver-
gleich hierzu ist in Abb. 7.11 ebenfalls die Konzentrationsverteilung des Tracers nach
100.000 Jahren dargestellt, allerdings mit einer geanderten Grundwasserneubildungs-

rate am linken oberen Rand sowie einer Erh6hung des Durchlassigkeitsbeiwertes im
Oxford um einen Faktor 10 auf 107 m/s.

Die Auswirkung der Erhéhung des Durchlassigkeitsbeiwertes im Oxford ist erkennbar,
die Konzentrationsfahne ist deutlich fortgeschritten. Durch die erhéhte Grundwasserneu-
bildungsrate wird wie im Oxford auch der hydraulische Gradient innerhalb des Corn-
brash-Sandsteins gro3er, d. h. der Abstand der Isopotentiallinien kleiner und damit die

Strémungsgeschwindigkeit durch das aus dem Liegenden vermehrt zustromende
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Tiefenwasser hoher. Dies wirkt sich auf die Ausbreitung des idealen Tracers in einer
durchgefiihrten StBwasserrechnung aus. Die Tracerkonzentrationslinie von 10 er-
reicht im Rechenfall mit erhéhter Grundwasserneubildungsrate bereits die nordliche Sat-
telstruktur im Cornbrash-Sandstein (Abb. 7.11), wohingegen im Basisfall die Konzentra-

tionslinie nur ca. die halbe Streckendistanz erreicht (Abb. 7.10).

w22 2644m

Abb. 7.10 Konzentration des idealen Tracers nach 100.000 Jahren (StuRwasser-Basis-
fall, RANX = 100 mm/a, kiox = 108 m/s), Abstand der Isopotentiallinien 5 m

222 264am

Abb. 7.11 Konzentration des idealen Tracers nach 100.000 Jahren (SuRwasser-Basis-
fall, RANX bis zu 250 mm/a, Oxford mit Faktor 10 erhthten k-Wert), Ab-
stand der Isopotentiallinien 5 m

7.4 Hydraulische Randbedingung am rechten Rand

Wie in Kap. 4 beschrieben, wurde fir den rechten Rand beider Vertikalmodelle ein Tie-
fenwasserabstrom Uber den Modellrand definiert, damit ein hydraulisch erzwungenes
Aufsteigen der salinen Grundwasser und somit ein reiner Abtransport von Salzlésung
Uber die Modelloberflache verhindert wird. Im Folgenden wird die Auswirkung eines hyd-
raulisch geschlossenen Randes am Beispiel des 20-Schichtenmodells beschrieben.

In Abb. 7.12 wurden drei unterschiedliche StiRwasser — Modellrechnungen ausgewertet:
Im Szenario 1 ist der rechte Rand geschlossen, im Szenario 2 ist dort ein Abstromrand
entsprechend Kap. 4.2.2 definiert und im Szenario 3 wird die Wassermenge, die Uber
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den Rand das Modell verlasst, mit dem Faktor 10 multipliziert. Dargestellt ist im Hinter-
grund der ki-Werte (geringe Werte in Griin, hdhere in Beige) und im Uberlagernden Layer
die Stromlinien in Rot (s. auch Kap. 5.2). Eine Stromlinie beschreibt eine Grenze, tber
die kein Wasser transportiert wird, d. h. die Wassermenge zwischen zwei Stromlinien
bleibt konstant (solange keine Zusickerung erfolgt). Bei der Stromlinienberechnung wird
in jedem Gitterknoten die Massenbilanz aufgestellt. Durch Ldsung des entstehenden
Gleichungssystems werden die Stromlinien ermittelt. Die so berechneten Stromlinien ge-
ben neben den FlieBwegen des Grundwassers auch einen Uberblick tiber die flieRenden
Mengen. Nahe bei einander liegende Stromlinien bedeuten grof3e Wassermengen, in
Gebieten mit vereinzelten Stromlinien flie3t nur wenig Wasser.

e i oo oo e T Tmr

Abb. 7.12 Stromlinien fur drei unterschiedliche hydraulische Randbedingungen am
rechten Rand: Geschlossener Rand (oben), Abstromrand entsprechend

Kap. 4.2.2 (mittig) und 10fach erhdhte FlieBRmenge (unten)

Im Szenario mit geschlossenem Rand wird der gesamte Grundwasserabstrom tber die
Modelloberflache erzwungen. Dies ist an den Stromlinien (insbesondere in den unteren
Aquiferen wie dem oberen Keuper, (L-6)) ersichtlich, da diese in Richtung der Gelande-
oberflache verlaufen und nicht im tiefen geologischen Untergrund am rechten Rand en-
den. Gleichzeitig verhindert der geschlossene Rand eine hthere Durchstrémung des

untersten Geringleiters (GL-6). Fur den geodffneten Rand (Basisfall) sind mehr
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Stromlinien ersichtlich, insbesondere im unteren Grundwassergeringleiter (GL-6, untere
Muschelkalk / Buntsandstein-Wechselfolge). Die Stromlinien in den hangenden Aquife-
ren verlaufen nicht mehr in Richtung der Gelandeoberflache, sondern enden am rechten
Rand. Dies bedeutet, dass ein Grundwasserabstrom uber den rechten Rand erfolgt, ein
potentieller Tracer im Falle einer Stofftransportrechnung auch tber diesen transportiert
werden kann und der Abstrom nicht mehr Gber die Modelloberflache erzwungen wird. Im
Szenario mit einer 10fach erhohten FlieBmenge am rechten Rand verlaufen deutlich
mehr Stromlinien in den Aquiferen, aber insbesondere auch im unteren Grundwasser-
geringleiter (GL-6, untere Muschelkalk / Buntsandstein-Wechselfolge) in Richtung des
rechten Randes. Hier ist der Abstrom aus dem Modell stark erhoht. Die Ergebnisse zei-
gen, dass ein erhdhter Abstrom Uber den rechten Modellrand einen deutlichen Einfluss
auf das Strémungs- und Transportregime hat.

Daher wird im Folgenden die Dichteverteilung im tiefen geologischen Untergrund fir die
drei Szenarien betrachtet und miteinander verglichen. Hierfiir werden die Parameter des
Basisfalls des 20-Schichtenmodells verwendet (s. Kap. 4.2) und der rechte Rand ent-
sprechend der vorherig genannten hydraulischen Randbedingungen parametrisiert. Die
Dichteverteilung des Szenarios mit geschlossenem rechten Rand weist im Vergleich
zum Szenario mit gedffnetem rechten Rand (Basisfall) bzgl. der Dichteschichtung im
quasi-stationaren Zustand nach drei Millionen Jahren bis auf das Absinken des H6hen-
niveaus der gesattigten Losung am rechten Rand keine wesentlichen Unterschiede auf
(Abb. 7.13, Abb. 7.14).

[-2000

Abb. 7.13 Dichteverteilung nach ca. 3.000.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell,
rechter Rand geschlossen)
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Abb. 7.14 Dichteverteilung nach ca. 3.000.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell,

rechter Rand gedffnet entsprechend Basisfall-Parametrisierung)

Eine deutlich starkere Auswirkung des hydraulisch gedffneten rechten Randes ist im drit-
ten Szenario zu erkennen (FlieRmenge um Faktor 10 erhdht, Abb. 7.15). Eine Salzlau-
gen-Sattigung wird im Oxford (GL-5) nicht mehr erreicht, sondern die Dichte betragt ma-
ximal 1.200 kg/m3, in Hochlagen des Oxfords bis zu 1.150 kg/m3. Durch die erhéhte
Abflussrate am rechten Rand kann im Vergleich zum Basisfall im gleichen Zeitintervall
deutlich mehr Salz tUber den Modellrand aus dem Modell heraus transportiert werden.
Hierdurch befindet sich insgesamt weniger Salz im Modellgebiet. Weiterhin wird durch
die groRBere Druckdifferenz zwischen Zustrombereich und dem rechten Rand der
Salztransport in horizontaler Richtung beschleunigt und in vertikale Richtung gehemmit.
Zum Verdeutlichen dieses Effektes wird eine weitere Modellrechnung mit XTRA durch-
gefuihrt und eine Tracerquelle im Oxford des Konrad-Grabens in der Néhe des Sauinger

Sprungs definiert.
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Abb. 7.15 Dichteverteilung nach ca. 3.000.000 Jahren in kg/m3 (20-Schichtenmodell,
rechter Rand Abstrom Faktor 10 erhoht)

Der Tracer wird nach einer Simulationszeit von 430.000 Jahren ab Startpunkt im Oxford
(s. auch Abb. 6.3) fur die beiden Szenarien ,geschlossener Rand“ (Abb. 7.16) und
~FlieBmenge um Faktor 10 erhoht* (Abb. 7.17) dargestellt. Abb. 7.16 zeigt eine Ausbrei-
tung, die der Ausbreitung des dichteabhangigen Stofftransportes im Basisfall dhnelt
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(Salzlauge mit Tracer, s. Kap. 5.5). Die Ausbreitung verlauft entlang der noérdlichen Stor-
zone des Konrad-Grabens mit dem Hauptausbreitungspfad entlang des Oxford/Kimme-
ridge in die horizontale und vertikale Richtung. Fir das Szenario der 10fachen Erhdhung
des Abstroms am rechten Rand (Abb. 7.17) deutet sich eine deutlich pragnantere Aus-
breitung in horizontaler Richtung entlang des Oxford/Kimmeridge an. Die Hauptkonzent-
rationsfahne mit Konzentrationen gréRer als 10! verlauft innerhalb des Oxfords. Eben-
falls ist eine Ausbreitung durch den Cornbrash-Sandstein ersichtlich. Die deutlich
ausgepragtere Ausbreitung in horizontaler Richtung entlang der grundwasserleitenden
Schichten ist eine Folge der rechten hydraulischen Randbedingung. Durch den gréf3eren
hydraulischen Gradienten zwischen dem Zustrombereich am linken Rand und dem rech-
ten Rand wird der Transport in horizontaler Richtung beschleunigt. Die hydraulische
Randbedingung am rechten Rand stellt daher einen sensitiven Parameter dar, die in
zukUnftigen Forschungs- und Entwicklungsarbeiten - insbesondere unter Einbezug der
dritten Dimension - naher untersucht werden sollte.
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Abb. 7.16 Tracerwolke nach einer Simulationszeit von 430.000 Jahren auf der Basis
einer Dichteverteilung von 2.430.000 Jahren (20-Schichtenmodell, rechter

Rand ist geschlossen)
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Abb. 7.17 Tracerwolke nach einer Simulationszeit von 430.000 Jahren auf der Basis
einer Dichteverteilung von 2.430.000 Jahren (20-Schichtenmodell, rechter

Rand besitzt eine Erhéhung der Fliemenge um Faktor 10)
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7.5 Teufenlage des Salzgitter-HOhenzuges am linken Rand

Der Salzstock im Salzgitter-Hohenzug dient im Grundwassertransportmodell am Beispiel
des Standortes Konrad als linke Modellgrenze und als zusatzliches Salzreservoir der
Tiefenwasser. Die Teufenlage des Salzstocks unter Gelandeoberkante des Salzgitter-
Hoéhenzuges im Siden des Standortmodells variiert raumlich (dritte Dimension), sodass
je nach Wahl des Profilschnittes ein zweidimensionales Vertikalmodell die Teufenlage
ausschlieR3lich punktuell und exemplarisch erfassen kann. Daher werden Modellrech-
nungen mit unterschiedlichen Teufenlagen der Konzentrationsrandbedingung fir den
Salztransport am linken Rand durchgefuhrt, um die Auswirkung auf die Dichteverteilung

im geologischen Untergrund (und den quasi-stationaren Zustand) zu untersuchen.

Im Basisfall des 20-Schichtenmodells wurde die zeitliche Entwicklung der Dichteschich-
tung fur eine Konzentrationsrandbedingung am linken Rand in einer Teufe von
1.000 m u. NN (s. Kap. 6.3) dargestellt. Im Folgenden wird vergleichend hierzu die zeit-
liche Entwicklung der Dichteschichtung fiir eine Konzentrationsrandbedingung bei
0 m u. NN und bei 2.000 m u. NN berechnet (Abb. 7.18).

Abb. 7.18 Konzentrationsrandbedingung am linken Rand bei 0m (links),
1.000 m u. NN (mittig) und 2.000 mu. NN (rechts) (Detailbilder des
20- Schichtenmodells)

Eine hochliegende Konzentrationsrandbedingung am linken Rand (0O m) bewirkt eine be-

schleunigte Aufsattigung mit Salzlauge im tiefen Untergrund. Bereits nach 200.000
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Jahren betrédgt die Losungsdichte im Oxford (GL-5) im Konrad-Graben 1.250 kg/m3
(Abb. 7.19). Dies hangt mit der relativen Teufenlage zwischen der Konzentrationsrand-
bedingung und der Teufe des Hilssandsteins (L-3) bzw. sandigen Valangins (GL-2) zu-
sammen. Die Konzentrationsrandbedingung liegt oberhalb dieser beiden Schichten und
bewirkt durch den Durchfluss durch diese hydraulisch durchlassigeren Schichten einen
beschleunigten Salztransport bis hin in das Oxford des Konrad-Grabens. Eine verglei-
chende Dichteverteilung wird fir eine Konzentrationsrandbedingung bei 1.000 m u. NN
erst nach 450.000 Jahren erreicht (s. Abb. 7.23).
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Abb. 7.19 Dichteverteilung nach ca. 200.000 Jahren in kg/m3 (linke Konzentrations-
randbedingung O m u. NN im 20-Schichtenmodell)

Bei einer hochliegenden Konzentrationsrandbedingung (O m u. NN) tritt eine Salzsatti-
gung in den Tiefenwassern des Konrad-Grabens bereits nach 1.200.000 Jahren auf
(Abb. 7.20). Bei einer Konzentrationsrandbedingung in 1.000 m u. NN wird nach einer
Simulationszeit von 2.400.000 Jahren dieser Salzsattigungsgrad noch nicht erreicht
(vgl. Abb. 7.24). Eine Salzlaugen-Sattigung des Hilssandsteins (L-3) ist in dieser Varia-
tionsrechnung nach einer Simulationszeit von 1.200.000 Jahren in Teilen gegeben
(Abb. 7.20).
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Abb. 7.20 Dichteverteilung nach ca. 1.200.000 Jahren in kg/m3 (linke Konzentrations-
randbedingung 0 m u. NN im 20-Schichtenmodell)
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Nach 2.400.000 Jahren Simulationszeit ist der Hilssandstein (L-3) fast vollstandig mit
Salzlauge gesattigt (Abb. 7.21). Dies entspricht der Dichteverteilung nach einer Simula-
tionszeit von 2.400.000 Jahren im Basisfall fir eine Konzentrationsrandbedingung in ei-
ner Tiefenlage bei 270 m u. NN (vgl. Abb. 6.13 in Kap. 6.3.1 zum Basisfall).

15000 110000 115000 120000 125000 130000 135000 40000 45000
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Abb. 7.21 Dichteverteilung nach ca. 2.400.000 Jahren in kg/m? (linke Konzentrations-
randbedingung 0 m u. NN im 20-Schichtenmodell)

In einer Variationsrechnung mit einer tieferen Lage der Konzentrationsrandbedingung
(hier 2.000 m u. NN) erfolgt die Aufsattigung mit Salzlauge im tiefen geologischen Un-
tergrund langsamer. Die Losungsdichte im Oxford (GL-5) betragt im Konrad-Graben
nach 200.000 Jahren maximal 1.200 kg/m3 (Abb. 7.22). Dies ist vergleichbar mit der
Dichteschichtung des Basisfalls nach 200.000 Jahren mit einer Konzentrationsrandbe-
dingung bei 1.000 m u. NN (vgl. Abb. 6.10 in Kap. 6.3.1 zum Basisfall). Durch die sehr
tiefe Lage der Konzentrationsrandbedingung in dieser Modellrechnung préagt diese le-
diglich die Aufsattigung in der Buntsandstein-Wechselfolge (GL-6) in der N&he der Mo-
dellbasis und den Lésungsaufstieg entlang der Stérzonen Uber das Muschelkalksalinar.
Die wesentliche Aufsattigung der Wasser in den hangenden Schichten erfolgt in dieser
Modellrechnung durch das Muschelkalksalinar, welches einen Konzentrationsrand in ei-
ner Teufe von 1.000 m u. NN im Modell bildet und nicht variiert wird.
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Abb. 7.22 Dichteverteilung nach ca. 200.000 Jahren in kg/m3 (linke Konzentrations-
randbedingung 2.000 m u. NN im 20-Schichtenmodell)
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Nach 450.000 Jahren wird eine Salzlaugensattigung im Oxford des Konrad-Grabens er-
reicht (Abb. 7.23) und vergleichbar mit dem Basisfall (beschrieben in Kap. 6.3.1) besitzt
der Hilssandstein nach 2.400.000 Jahren noch immer keine vollstandige Salzlaugensat-
tigung (Abb. 7.24).
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Abb. 7.23 Dichteverteilung nach ca. 450.000 Jahren in kg/m3 (linke Konzentrations-
randbedingung 2.000 m u. NN im 20-Schichtenmodell)
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Abb. 7.24 Dichteverteilung nach ca. 2.400.000 Jahren in kg/m?3 (linke Konzentrations-
randbedingung 2.000 m u. NN im 20-Schichtenmodell)

Im Ergebnis zeigen die Variationsrechnungen zur Teufenlage der Konzentrationsrand-
bedingung am linken Modellrand, dass die relative Teufenlage der Konzentrationsrand-
bedingung zur Teufe des Hilssandsteins und die absolute fir den Salzwassereinstrom
der tieferen Grundwasserleiter und -hemmer in der zeitlichen Entwicklung einer Dichte-
schichtung relevant sind. Bei der Verwendung zweidimensionaler Vertikalmodelle zur
Bestimmung der zeitlichen Entwicklung der Dichteverteilung an einem konkreten Stand-
ort ist eine moglichst reprasentative Modellvorstellung zur Teufenlage eines Salzstockes
und somit zur Teufenlage der Konzentrationsrandbedingung notwendig.

Neben der Ermittlung einer reprasentativen Modellvorstellung zur Teufenlage eines
Salzstockes, kdnnten weiterhin zweidimensionale Vertikalmodelle zu einem 3D-Modell

erweitert werden. Hierdurch kann der Einfluss variierender Teufenlagen von Salzstdcken
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in einem komplexen Modellgebiet aufgezeigt werden. Dies wirde die Festlegung von
differenzierteren Konzentrationsrandbedingungen ermdéglichen, die in einem zweidimen-

sionalen Profilschnitt nur exemplarisch erfasst werden.

7.6 Lage des Cornbrash-Sandsteins (Modellnetzvariation)

Aufgrund der Lage des Profilschnittes reicht im 2D-Profil des 11-Schichten-Modells in
Abb. 4.2 die hydrogeologische Einheit des Cornbrash-Sandsteins nicht bis in den Kon-
rad-Graben hinein. Im Pumpensumpf des Schachtes Konrad 2 wurde dieser allerdings
bei Bohrungen angetroffen und in Abb. 3.9 bei der Darstellung des Gesamtlosungsinhal-
tes in einem Querschnitt durch den Konrad-Graben charakterisiert. Auf Basis des repra-
sentativen hydrogeologischen 2D-Profils, das die Grundwasserausbreitungspfade im
Modell aufzeigt (Pfad 1c in Abb. 3.7), wurde dieser vereinfacht, mit der im Konrad-Gra-
ben tieferliegenden hydrogeologischen Einheit des Oxfords hydraulisch verbunden, mo-
delliert (s. Abb. 4.4). Fur einen detaillierten Vergleich mit den im Konrad-Graben erho-
benen Messdaten zum Gesamtlésungsinhalt in Abb. 3.9 (EW-Schnitt durch den Konrad-
Graben aus /KLI 90/) ist aber die Teufenlagengenauigkeit relevant. Daher wurde die Ein-
heit des Cornbrash im nachfolgenden Modell in das Liegende des Oxfords verlagert.
Gleichzeitig wurde der Sauinger Sprung, der den Graben im Norden begrenzt (Abb. 3.8)
in das Modell mit einer entsprechenden Erhdhung des elementspezifischen Durchlas-
sigkeitsbeiwertes (Faktor 10) innerhalb der Stérzone einbezogen. Uber diese Stérzone
(Sauinger Sprung) ist eine indirekte Verbindung mit dem Oxford vorhanden
(s. Abb. 7.25). Das damit entstandene 2D-Modell spiegelt nun reprasentativer die drei-
dimensionale Lage der hydrogeologischen Einheiten wieder. Durch die Beriicksichtigung
beider Stérungen (Bleckenstedter und Sauinger Spring), die bis in die Unterkreide hin-
einreichen, entspricht der Modellaufbau eher einem Stérzonenmodell, wie es im
20- Schichtenmodell (Kap. 4.2) beschrieben ist.
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Abb. 7.25 Verandertes Modellnetz des 11-Schichtenmodells (Stérzonenmodell) mit
hydraulischen Durchlassigkeitsbeiwerten ki [m/s] im (Detailbild mit Start-
punkten der Tracer bzw. Konzentrationsbedingungen am Modellrand, wobei
Blau C=0, Orange C=1)

Die Simulationen und die Ergebnisse der Rechnungen anhand dieses Modellnetzes wer-

den in Kap. 8.4 beschrieben.

7.7 Verifizierungsvergleich der Module SITRA/XTRA

Im Kap. 2.2 wurde ein Verifizierungsvergleich zwischen den Modulen SITRA/XTRA mit
dem Ergebnis beschrieben, dass XTRA auch bei der dichteabhangigen Rechnung mit
mehreren Stoffen das gleiche Ergebnis wie SITRA liefert. Nachfolgend wurde in einer
Rechnung Uberprift, ob sich Ergebnisse einer Dichteverteilung, erstellt mit Programm-
modul SITRA, als Anfangsrandbedingung einer weiterfihrenden Mehrkomponenten-
rechnung in das XTRA-Modell Ubertragen lassen. Hierzu wurden die hydraulischen
Randbedingungen und die Konzentrationsrandbedingungen des Modellgitters in SITRA
auf das XTRA-Modellgitter tbertragen und die Ergebnisse der Salzkonzentration in den
Knotenpunkten als Anfangsbedingung (AKON) der Knoten in XTRA definiert. Im Ergeb-
nis zeigt Abb. 7.26, dass dies ohne weiteres mdglich ist. Damit konnen alle bisherigen
SITRA-Rechnungen mit XTRA weitergefuihrt werden. Hierdurch wird Rechenzeit einge-

spart, da die friheren mit SITRA durchgefuhrten Dichterechnungen nicht erneut bis zu
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den entsprechenden Simulationszeitpunkten fir die nachfolgenden Tracerrechnungen

mit XTRA wiederholt werden mussen.

SITRA nach 4,3 Mio. Jahren

XTRA nach weiteren 5000 Jahren

Dichte [kgim?]
I (00000 - 1025.00
- 102500 - 1050.00
[ 1050.00 - 1075.00
I 107500 - 110000
I 110000 - 1125.00
[ 112500 - 115000
[ 115000 - 117500
I 117500 - 1200.00
I 120000 - 122500
22500 - 1250.00

Abb. 7.26 Dichteverteilung nach einer Simulationszeit von 4,3 Millionen Jahren in
kg/m3 (11-Schichtenmodell, Basisfall AKON=0) im SITRA-Gitter (oben) und
im XTRA-Gitter nach Ubertragung der Ergebnisse aus SITRA und Weiter-

fuhrung der Simulation Uber 5.000 Jahren (unten)
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8 Weiterfihrende Modellrechnungen auf Basis des Erkennt-
nisgewinns mit Ausweisung von F&E-Bedarf

8.1 Stofftransport im 2,5D-Vertikalmodell

Um die Charakteristik einer zeitlichen Tracer-Freisetzung im Bereich der ndheren Um-
gebung des Endlagers zu untersuchen und zur Absicherung der Ad&aquatheit des
2D- Modells in diesem Bereich wird das Vertikalmodell unter Beibehaltung der Lagein-
formationen in die dritte Ebene erweitert (2,5D-Vertikalmodell). Hierzu wird auf Basis des
20-Schichtenmodells in einem Detailausschnitt unter Ausnutzung der Symmetrie im Be-
reich des Konrad-Grabens ein 2,5D-Modell erzeugt. Durch Erweiterung des 2D-Detail-
modellschnittes in die dritte Ebene entsteht somit ein Modell mit 14 Gitterebenen (iden-
tisches Modellgitter) aus 3D-Elementen, die in der dritten Ebene eine Machtigkeit
zwischen 10 m und 50 m besitzen (Abb. 8.1). Die Gesamtmachtigkeit des 2,5D-Modells
in der dritten Ebene betrégt insgesamt 750 m. Als Randbedingungen werden element-
spezifische Dispersionswerte und eine Diffusionskonstante flr den Salztransport von
10 "*2m?/s bzw. fur den Tracertransport eine Diffusionskonstante von 10° m%/s gewahilt.
Uber die Modelloberflache wird eine Grundwasserneubildung als Zufluss von 100 mm/a
wie im Basisfall definiert. Als weitere Randbedingung wird fir den oberen Modellrand
eine Randbedingung 1. Art aus dem 2D-Modell mit Anpassung auf Elementschicht-

Méachtigkeiten (Massentreue) mit einer Salzkonzentration C = 0 definiert (Abb. 8.3).

Als Anfangsrandbedingungen werden die Salzverteilung und das Potentialfeld aus den
Ergebnissen des 2D-Modells vorgegeben. Die linken, rechten und unteren Modellrdnder
besitzen jeweils eine konstante Randbedingung 1. Art (Druck), die aus den Ergebnispo-
tentialen des 2D-Modells an diesen Knoten Gbernommen werden. An den Randknoten
(Abb. 8.3) wird weiterhin eine feste Salzkonzentration aus den Ergebniskonzentrationen
des 2D-Modells nach 1,2 bzw. 60 Millionen Jahren definiert (Abb. 8.2), fiir alle anderen
Knoten wird die berechnete Salzkonzentration als Startwert vorgegeben. Als instationare
Tracerquelle dient ein Tracer-Eintrag tGber 10.000 Jahren in der ersten Elementebene in
einigen Knoten des Konrad-Grabens (in Abb. 8.3 rot eingezeichnet). Die Berechnung
endet nach einem Tracereintrag von 10.000 Jahren und einer zuséatzlichen Transportzeit

von 150.000 Jahren, also insgesamt nach einer Simulationszeit von 160.000 Jahren.
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Endlager
Modellschicht 1
(Ausnutzung der Symmetrie)

Abb. 8.1 2,5D-Vertikalmodell als Ausschnitt aus dem 11 Schichten 2D-Vertikalmodell

Dichte-Verteilung nach 1.200.000 Jahren P! M

1

Dichte [kg/m?]
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Abb. 8.2 Dichteverteilung im Detailausschnitt (Startwert), als Ergebnis des 2D-Mo-

dells nach einer Simulationszeit von 1,2 Millionen Jahren (oben) und

60 Millionen Jahren (unten)
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Abb. 8.3 Durchlassigkeitsbeiwerte und Randbedingungen des Detailausschnitts auf

Basis der Rechnung des 2D-Modells

Die folgenden Abbildungen (Abb. 8.4 bis Abb. 8.7) zeigen die Ergebnisse der Simulatio-
nen auf Basis einer Dichteverteilung nach einer Simulationszeit von 1,2 bzw. 60 Millionen
Jahren. Dabei zeigen Abb. 8.4 und Abb. 8.5 die zeitlichen Verlaufe der prozentualen
Konzentrationen der Tracer zu verschiedenen Zeitpunkten in einer Aufsicht (Draufsicht)
auf das 2,5D-Modell und in einem Querschnitt (Ansicht) in der ersten Elementschicht.
Aufgrund des zeitlich begrenzten Tracereintrages von 10.000 Jahren nimmt die Hochst-
konzentration in der Tracerwolke in der Nachfolgezeit (15.000 bis 60.000 Jahre in

Abb. 8.5) ab und das Zentrum der Wolke verlagert sich vertikal nach oben.

Tracer-Ausbreitung p.-,"?M (Diff.s=10-'? m?/s, Diff.;=10-¥ m?/s)

]

Draufsicht
| ' : cTrauer[‘%]
i i ! : I 150 - 200
__________ JI,._._..‘:....__.I: 200 - 500
Ansicht | ! I 500 - 10,00
! ! ! — [ 1000 - 2000
o : : . [ 2000 - 3000
| ! L [ 3000 - 4000
i i - [ 4000 - 5000
i ! ! A [ ls000 - 6000
) N " j :‘l [ 60.00 - 70.00
i ! v [ 7000 - B0.00
AN b= 4 I s000 - 9000
| e — = Il e000 - 10000

Abb. 8.4  Tracerverteilung zu Beginn der Ausbreitung auf Basis der Dichteverteilung

nach einer Simulationszeit von 1,2 Millionen Jahren
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Abb. 8.5 Tracerausbreitung nach 10.000 Jahren (links oben), 25.000 Jahren (rechts
oben), 40.000 Jahren (links unten) und 60.000 Jahren (rechts unten) in %

der Ausgangskonzentration

Die nachfolgenden Abbildungen stellen die Durchbruchskurven der Tracer als Ergeb-
nisse der Simulationen auf Basis einer Dichteverteilung nach einer Simulationszeit von
1,2 (Abb. 8.6) bzw. 60 Millionen Jahren (Abb. 8.7) dar.

Dargestellt werden die Durchbruchskurven der Tracer an markanten Aufpunkten, die in
den Abbildungen darunter sowohl in der ersten Ebene als auch in einer weiteren Ebene
100 m in die dritte Dimension hinein dargestellt sind. Die Farbe der Aufpunkte entspricht

der Farbe ihrer Durchbruchskurve.
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Abb. 8.6  Grafik der Tracer-Durchbruchskurven (oben) an den entsprechenden Auf-

punkten (Die Farben der Punkte entsprechen denen der Linienfarbe) ent-
lang der Symmetrieachse (unten links) bzw. in einer parallelen Entfernung

von 100 m (rechts) zur Dichteverteilung nach 1,2 Millionen Jahren®

Im Ergebnis zeigt Abb. 8.6, dass im Abstrom des Endlagers und senkrecht dazu die
Hochstkonzentration schnell auf Werte unter 10 % sinken und in weiterer Entfernung des
Traceraustrages (grtine Linien) die Unterschiede zwischen der Ausbreitung in Langs-
richtung und quer hierzu verschwinden. Hier treten vermehrt Mischungseffekte bzw. Ver-
dunnungseffekte durch zustromende Salzwésser auf. Nach einer Simulationszeit von
160.000 Jahren sind die Tracerkonzentrationen in den Aufpunkten auf weniger als 1 %
der Ursprungskonzentration (Startkonzentration) gesunken, da sich das Zentrum der
Wolke vertikal nach oben verschoben hat und die Tracerwolke von den Aufpunkten nicht
mehr erfasst wird. Ein Vergleich mit den Ergebnissen der Ausbreitung des Tracers in
einer Dichteverteilung nach einer Simulationszeit von 60 Millionen Jahren (Abb. 8.7)

zeigt, dass dieser Effekt mit zunehmender Simulationszeit sich weiter verstarkt.

6 Zu beachten ist, dass der hellrote Punkt in der Symmetrieachse (Endlager) durch die rechte Y-Achse (bis
100 %) beschrieben wird, alle anderen (inshesondere der dunkelrote Punkt auf dem 100 m Horizont)
durch linke y-Achsenbeschriftung.
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Abb. 8.7  Tracer-Durchbruchskurven (oben) an den entsprechenden Aufpunkten
(Die Farben der Punkte entsprechen denen der Linienfarbe) entlang der
Symmetrieachse (unten links) bzw. in einer parallelen Entfernung von

100 m (rechts) zur Dichteverteilung nach 60 Millionen Jahren”’

8.2 Erweiterung der Modellrechnungen um die dritte Dimension

Wie in Kap. 8.1 beschrieben, wurden dichteabhéngige 2,5D-Stromungs- und Transport-
modellierungen am Beispiel eines Teilgebietes des Modellgebietes Konrad auf Basis
geologischer Informationen durchgefiihrt. Hierbei handelt es sich um Testrechnungen
zur Simulation des dichteabhangigen Stofftransportes im 2,5D. Die Verwendbarkeit von
komplexen gro3rdumigen 3D-Modellgitterstrukturen hinsichtlich der Handhabbarkeit fur
langzeitige dichteabhangige Stofftransportrechnungen wurde in den bisherigen Vorha-
ben noch nicht hinreichend genau tberpruft. Die vollstdndige Einbeziehung der dritten
Dimension mit entsprechenden Randbedingungen wird die Komplexitat der Durchfih-

rung der numerischen Modellrechnungen erhéhen.

Im Rahmen dieses Vorhabens wurde mit der Erstellung eines dreidimensionalen geolo-
gischen Modells begonnen und es wurden geologische Karten von 15 unterschiedlichen

hydrogeologischen Einheiten digitalisiert, georeferenziert und aufbereitet, sodass die

7 Zu beachten ist, dass der hellrote Punkt in der Symmetrieachse (Endlager) durch die rechte Y-Achse (bis
100 %) beschrieben wird, alle anderen (inshesondere der dunkelrote Punkt auf dem 100 m Horizont)
durch linke y-Achsenbeschriftung.
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geologischen Informationen in das Programm SPRING ubertragen werden konnten. Zur
Bertcksichtigung der Hoéhen der Geldndeoberflache werden Daten eines digitalen Ge-
lAandemodells verwendet. Die Tiefeninformationen zu den hydrogeologischen Einheiten
wurden auf ein exemplarisches Modellgitter mittels Interpolationsverfahren Ubertragen
und groRRrdumige Storzonen mit wesentlichen Schichtversatzen berticksichtigt
(Abb. 8.10).

in'm u. GOK
0 -20 - -213
O -213; -166
[ -166 -~119
0O-1n9--»
8 -72--25 *,
0O-25-22
O22-69
O69-116
[ 116 - 163
163 - 210

Abb. 8.8 Interpolierte geologische Tiefeninformationen des Emscher Mergels mit De-
tailbild fur eine charakteristische Storzone mit deutlichem Schichtversatz
(Aufsicht)

Hierbei hat sich herausgestellt, dass nach Interpolation der Tiefeninformationen der hyd-
rogeologischen Einheiten auf das Modellgitter Unsicherheiten bzgl. der Genauigkeit der
Schichtbasisflachen bestehen. Zu den Unsicherheiten gehdrt, dass die Tiefenlinienplane
der einzelnen hydrogeologischen Einheiten trotz Georeferenzierung und moderner In-
terpolationsverfahren kein flachendeckendes fehlerfreies digitales geologisches Modell
ergeben. Bei direkter Anwendung der Tiefenlinien der hydrogeologischen Einheiten, ins-
besondere im Bereich von Stérungen, ergeben sich bislang unzulassige Schichtiber-
schneidungen. Daher sollte in kiinftigen Forschungs- und Entwicklungsarbeiten eine ite-
rative Anpassung der digitalisierten Strukturen mit Tiefeninformationen erfolgen, die eine
fehlerfreie Interpolation auf unterschiedlich fein diskretisierte Modellgitter mit verschie-

denen Geometrien der Elemente erlauben.
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Das diskretisierte dreidimensionale Gittermodell kann drei- und viereckige Elemente ent-
halten und sowohl mit als auch ohne Stérzonen erstellt werden. Zunachst konnte die
Interpolation der angepassten Strukturen mit Tiefeninformationen auf ein rechtwinkliges
dreidimensionales Modellgitter ohne Stdrzonen erfolgen. Es hat sich herausgestellt,
dass durch die Vernachlassigung von kleineren Stdérzonen mit geringen Schichtversat-
zen (Abb. 8.9) eine grof3e Anzahl an Gitterelementen eingespart werden. Der Einfluss
durch die Vernachlassigung von geringen Schichtversatzen wird als vernachlassigbar
auf das Stromungs- und Transportregime angesehen. Die Plausibilitat der Lokation und
Méachtigkeit der geologischen Schichten kann schichtweise Gberprift werden, indem das
digitale geologische Modell mit geologischen Profilschnitten im Modellgebiet verglichen
wird. Hierzu liegen aus Recherchen dieses Vorhabens West-Ost-Profilschnitte im Mo-

dellgebiet vor, um eine Plausibilitdtsprifung vorzunehmen.

-;';:_.I:~ =
F ;[ 15

o LIRS

Abb. 8.9 Beispiel eines Tiefenlinienplans mit markierten Interpolationsgebieten zwi-
schen charakteristischen Storzonen und exemplarisch die Vernachlassi-

gung einer Stérzone mit geringem Schichtversatz (Aufsicht)

Bei der Diskretisierung von Stérzonen in 3D-Modellen hat sich weiterhin herausgestellt,
dass bei einem 3D-Modell mit vielen unterschiedlichen Schichten unginstige Netzgeo-
metrien auftreten, insbesondere bei der nachtraglichen Verfeinerung des Modellgitters.
Diese ungunstigen Netzgeometrien wirken sich nachteilig auf die Parametrisierung der
Gitterelemente in Hinblick auf mehrdimensionale dichteabhangige Stofftransportrech-
nungen aus. Hierzu sollte in SPRING ein verbessertes Verfahren zur vertikalen Verfei-

nerung des Modellgitters an Stérungssystemen entwickelt werden.
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Die Ergebnisse der 2D-Rechnungen zeigen u. a. den Einfluss der Tiefenlage der Salz-
horizonte auf die zeitliche Einstellung der quasi-stationaren Dichteschichtung. In einem
3D-Modell kdénnte u. a. der mdgliche Einfluss benachbarter Salzhochlagen untersucht
werden, die bislang nicht vollstandig durch die zweidimensionalen Profilschnitte erfasst
werden. Dies ermdglicht die Festlegung von differenzierteren Konzentrationsrandbedin-
gungen, die in einem zweidimensionalen Profilschnitt nur exemplarisch erfasst werden.
Die Erstellung eines geeigneten rechenféhigen dreidimensionalen Gitters mit Bertick-
sichtigung eines grofRen Modellgebietes mit heterogenen geologischen Schichten birgt
Herausforderungen zur Durchfiihrung von langzeitigen dichteabhéngigen Stofftransport-
rechnungen. Zur Beurteilung der Gute eines dreidimensionalen Gitternetzes besteht Ent-
wicklungsbedarf fur Kriterien und Indikatoren. Beispielsweise konnte die Qualitat der Ele-
mentnetze (Formfaktor als Verhéaltnis zwischen der Innen- und Auf3enkugel eines
Elementes sowie dem Verhaltnis der minimalen zur maximalen Determinante der Jako-
bimatrix) und die Konditionszahl der Koeffizientenmatrix analysiert werden, um eine Ver-

besserung der Netzgeometrien in dreidimensionalen Modellgittern zu erreichen.

8.3 Verifizierung mit zusatzlichen Standortinformationen

8.3.1 Vergleich Ergebnisdaten zur Dichteverteilung mit Standortdaten

Zur Verifizierung der Ergebnisse zur Dichteverteilung in einzelnen Simulationen werden
die in Kap. 3.4 beschrieben Messdaten zum Gesamtlésungsinhalt der Wasser am Stand-

ort Konrad (Abb. 3.9) aus /KLI 90/ exemplarisch herangezogen.

Im Ergebnis der Berechnungen werden zum quasi-stationaren Zustand der Dichtever-
teilung in beiden Modellen unterschiedliche Dichtegradienten erzeugt (s. Abb. 5.25,
Abb. 6.15, Abb. 6.19). Sie zeigen in der Mehrzahl einen scharfen Ubergang von Salz-
und SuRwasserregime (steile Gradienten). Gleichzeitig bendtigte das Einstellen dieser
quasi-stationaren Dichtzustande in beiden Modellen unterschiedliche Simulationszeit-
raume. Als Fazit konnte trotz der vielen durchgefiihrten Variationen der Modellgitter,
Randbedingungen und Parameter in den Ergebnissen der quasi-stationaren Dichtezu-
sténde kein Gradient &hnlich dem in Abb. 3.9 erzielt werden. Jedoch werden in den Zwi-
schenergebnissen der Modellrechnungen Dichteverteilungen (sog. ,instationare Salini-
tatszustande®) berechnet, deren Gradienten dem in Abb. 3.9 sehr &hnlich sind. So zeigt
Abb. 8.10 anhand des 11-Schichtenmodells das Ergebnis einer Berechnung der Salini-
tatsverteilung zum Zeitpunkt 12 Millionen nach Beginn der Salzwasserverdrangung
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durch infiltrierendes SuRRwasser (AKON=1), die weitgehend der Dichteverteilung in
Abb. 3.9 entsprechen. Dies lasst den Schluss zu, dass mit den im Modell vorgegebenen
Rand- und Parameterbedingungen der derzeit gemessene Gradient einen instationaren
Zustand der Dichteentwicklung widerspiegelt. Das heif3t, dass die Befunde am Standort
(linearer Dichtegradient) sich in Zukunft noch &ndern kénnen. Eine die Zukunft prognos-
tizierender Transport sollte diesem Umstand Rechnung tragen und entsprechende Tra-
certransportrechnungen zu diesem instationdren Zustand untersucht werden. Der An-
fangszustand der Dichteverteilung in einer Modellrechnung wéare somit der derzeitig
gemessene Dichtegradient (Abb. 8.10) am Standort. Erste Ergebnisse, die diesem Um-
stand Rechnung tragen, werden im Kap.8.4 dargestellt.

Konzentrationsverteilung
nach 12 MA Modellrechnung
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Abb. 8.10 Salinitatsverteilung im Basisfall (links) zu einem Zeitpunkt zwischen 10 Mil-
lionen (vgl. Abb. 5.23) und 20 Millionen (vgl. Abb. 5.24) im Vergleich zu den
gemessenen Werten aus /KLI 90/ (rechts, vgl. Abb. 3.9), rote Linie ent-
spricht dem Teufenprofil der Salinitéat aus der Berechnung am Ende der Si-

mulationszeit von 12 Millionen Jahren

Der Vergleich zwischen Messwerten und Modellergebnissen zur Dichteschichtung
(Abb. 8.10) zeigt, dass im Gifhorner Trog (Standort Konrad) als Teilgebiet des Norddeut-
schen Beckens grundsatzlich ein linearer Zusammenhang zwischen der Teufe und der
Salzkonzentration besteht. Dabei ist zu beachten, dass der gemessene lineare Dichte-
gradient in Abb. 8.11 rechts (entspricht Abb. 3.9 aus /KLI 90/) auf Basis von wenigen
teufenabhangigen Messpunkten konstruiert wurde, die die Geringleiter (insbesondere
das Alb zwischen Hilssandstein und Kimmeridge) nicht erfassen (s. hierzu auch das

nachfolgende Kap. 8.4). Dieser lineare Zusammenhang gilt insbesondere fir den
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ungestorten tiefen geologischen Untergrund. In der N&he zur Geldndeoberflache, zu
Stdrzonen, Salzlager und Recharge-Gebieten hingegen ist die Salzkonzentration nicht
zwingend linear zur Teufe abhangig. Die Dichteschichtung in Randgebieten ist im Detail
von der rAdumlichen Auspragung der geologischen Schichtenfolge abhangig und der
Dichtegradient in Abh&ngigkeit der geologischen Strukturen lokal steiler oder flacher
ausgebildet. Eine solche Verteilung der Salzkonzentration kann am Standort immer nur
unter erhéhtem Aufwand lokal gemessen werden. Auf Basis von wenigen Messpunkten
interpolierte Salzverteilung im tiefen geologischen Untergrund kann durch numerische
Modelle bestatigt werden, wie die hier beschriebenen Modellrechnungen mit exemplari-
schen Standortdaten zeigen. Die Annahme einer durchgehenden linearen Dichteschich-
tung, unabhangig von der geologischen Struktur, wirde zu einer Modellvorstellung wie
in Abb. 8.11 dargestellt fihren. Eine solche lineare Verteilung der Dichteschichtung
wurde z. B. als Ausgangszustand in /LAR 10/ fir ein tiefes Becken verwendet. In zukinf-
tigen Arbeiten konnte eine solche Annahme ebenfalls als Startbedingung zur initialen
Salzkonzentrationsverteilung verwendet werden, auf deren Basis anschlieend der

Salztransport unter Einbezug der geologischen Schichtauspragungen und den vorlie-

genden Randbedingungen berechnet werden kann.

Abb. 8.11 Messwerte zur teufenabhangigen Salzkonzentration von /KLI 90/ (rechts)
mit linearer tiefenabhangiger Interpolation auf das 10-Schichtenmodell
ohne Durchflihrung einer dichteabhéngigen Modellrechnung auf Basis der

Randbedingungen
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8.3.2 Herkunft und Alter der Grundwasser im Konrad-Graben nach den
Modellrechnungen

Nach den Ausfuihrungen im Kap. 3.4 existieren zwei Theorien, welche die Entwicklung
der Salinitatsverteilung im Norddeutschen Becken am Standort Konrad beschreiben.
Diese bilden die Basis der beiden Herangehensweisen zur Berechnung der Salinitats-
und Dichteverteilung im geologischen Untergrund, die in den vorhergehenden Kapiteln
beschrieben wird. Im Ergebnis der Analysen zeigt sich, dass rechnerisch beide Heran-
gehensweisen in Abhéngigkeit der Modellparameter zu einem quasi-stationdren Zustand
fihren. Dies bedeutet, dass keine der Thesen durch die Analysen widerlegt werden
kann. Auch fur das Modell der Infiltration meteorischer Wasser tber Millionen von Jahren
in einen gesattigten Salzkorper sind Grundwasseralter von mehr als einige Millionen
Jahre anzusetzen. Ein direkter Vergleich der rein physikalisch berechneten Laufzeiten
der Tracer vom Recharge-Gebiet bis in den Konrad-Graben hinein mit den Altersbestim-
mungen der Tiefengrundwasser kann nicht durchgefiihrt werden, da weder die genaue
chemische bzw. isotopen-chemische Zusammensetzung der Niederschldge zum Zeit-
punkt der Versickerung bekannt sind, noch jegliche chemische Gesteins-Wasserwech-

selwirkungen betrachtet werden.

Dennoch deuten geringe Grundwasserlaufzeiten vom Grundwasserwiederergdnzungs-
gebiet am Salzgitter-H6henzug zum Konrad-Graben erhdhte Grundwasserstrémungen
an, die nicht mit Angaben zum Grundwasseralter annahernd verifiziert werden kénnen.
Daher wird in den nachfolgenden Rechnungen zur Ermittlung der Herkunft der Grund-
wasser in der Teufe der Oxford-Formation im Konrad-Graben zu Beginn des Simulati-
onszeitraums ein idealer Tracer im Zustrom des tiefsten Aquifers (L-5) am linken Modell-
rand freigesetzt (s. Abb. 7.25). Der modelltiefste Aquifer am linken Modellrand besitzt in
beiden Modellen das héchste Grundwasserpotential (s. Kap. 5.1) und stellt somit das
Recharge-Gebiet der Aquifere im tiefen geologischen Untergrund dar. Zur Modellverifi-
zierung werden in der nachfolgenden Rechnung mit instationarem Dichtezustand die Er-
gebnisse der Transportwege und -zeiten von Tracern aus dem Zustromgebiet mit den

Herkunftsanalysen von Tiefenwéassern am Standort (Kap. 3.4) verglichen.

8.4 Tracertransport wahrend eines instationaren Salinitatszustands

Wie im Kap. 8.3.1 dargelegt, sind die quasi-stationéren Zustéande der Salinitatsverteilung
als Ergebnis der durchgefuihrten Dichterechnungen nicht mit den in der Grube ermittelten

Befunde der Gesamtlésungsinhalte der Wasser in Ubereinstimmung. Daher werden
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nachfolgend Vergleichsanalysen zur Grundwasserstromung bei instationaren Salinitats-

gradienten beschrieben. Die Modellrechnungen erfolgen an einem modifizierten Modell.

Die Basis der Rechnungen bildet das in (Kap. 7.5) beschriebene Stérzonenmodell. Hin-
sichtlich der Rechnungen in Kap. 5.5 wird der k--Wert des tiefsten Aquifers im Einstrom
am Salzgitter-HOhenzug unterhalb der oberflichennahen Auflockerungszone auf
10 m/s gesenkt. Die Durchlassigkeitsbeiwerte der Unterkreide werden mit 1012 m/s,
des Hilssandsteins mit 10° m/s, des Oxfords mit 107 m/s und des Cornbrash-Sandsteins
mit 10 m/s definiert. Die Hohenlage der Konzentrationsrandbedingung an der Basis des
Modells wird im Bereich des Salzgitter-Hohenzuges auf 513 m u. NN gesetzt. Der Aus-
strom Uber den rechten Rand des Modells wird im Bereich des Quartars mit 0,15 m3/m,
des Cornbrashs mit 0,1 m3*m und der Unterkreide- bzw. Jura-Tonsteine mit 0,001 m3/m
angesetzt. In einem ersten Schritt werden die Ergebnisse der vertikalen Dichteverteilung
zu verschiedenen Simulationszeitrdumen der instationdren Dichterechnung in einem
vertikalen Profil innerhalb des Konrad-Grabens dargestellt (s. Abb. 8.12). Die farbigen
Kurvenverlaufe der Abbildung geben die Salzkonzentrationen in ausgewahlten Teufen-
lagen mit zunehmender Simulationszeit (Salzkonzentration zum Zeitpunkt t) von links

nach rechts wieder.
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Salzkonzentration lber Teufe zu verschiedenen Simulationszeiten
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Abb. 8.12 Vertikale Salzkonzentrationsprofile (Gradienten) als Ergebnisse der Berech-
nung der Salinitatsverteilung zu verschiedenen Zeitpunkten nach Beginn der

SuRwasserinfiltration und Salzlésung (AKON=0)

In Abb. 8.12 ist erkenntlich, dass das Konzentrations-Tiefenprofil auch zum letzten Si-
mulationszeitpunkt (ca. 7,4 Millionen Jahre nach Beginn der StRwasserinfiltration und
gleichzeitigen Salzauflésung) sich noch nicht den am Standort beobachteten linearen
Salzkonzentrationsgradienten angeglichen hat. Insbesondere sind zu diesem Zeitpunkt
die Salzkonzentrationen im Hilssandstein geringer und zeigen Uber den dargestellten

Zeitverlauf die hochsten Konzentrationsveranderungen.

In den nachfolgend beschriebenen Rechnungen werden Tracertransporte zu einer Dich-
teverteilung durchgefiihrt, die noch keinen linearen vertikalen Dichtegradienten im Kon-
rad-Graben haben, also einen instationdren Salinitatszustand darstellen bezogen auf
mehrere Millionen Jahre. Um diesen instationaren Zustand und seine Rickwirkung auf
den Tracertransport im Vergleich mit Tracerverlaufen im quasi-stationdren Zustand der
Dichteverteilung darzustellen, wird in einem nédchsten Schritt am Modell eine dichteab-
hangige Modellrechnung bis zum quasi-stationédren Zustand (ca. 30 Millionen Jahre nach
Beginn der SiRwasserinfiltration und Salzldsung (AKON=0) mit anschlieBenden Start
von Tracern) durchgefuhrt. Die Grundwasserneubildung an der Oberflache des Einzugs-
gebietes (homogene Gebirgskeils mit ki= 10°m/s) im Salzgitter-Hohenzug betragt
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250 mm/a und die Konzentrationsrandbedingung C=1 liegt hier bei 510 m u. NN. Die
Durchlassigkeitsbeiwerte des Oxfords (kiox) liegen bei 107 m/s, die des Cornbrashs
(kf(Comb)) bei 10'6 m/s.

Als Vergleich erfolgt auf Basis dieser Modellparameter eine Rechnung zur Einstellung
des quasi-stationaren Zustandes der Dichteverteilung. Nach einer Simulationszeit von
100.000 Jahren starten an den in Abb. 7.25 gekennzeichneten Startpunkten Tracer. Da-
bei charakterisiert der erste Startpunktraum Tracer (Gruppe 1), die innerhalb des Kon-
rad-Grabens und der zweite Raum (Gruppe 2), Tracer die nordlich auf3erhalb des Kon-
rad-Grabens gestartet sind. In diesen beiden Raumen werden die Tracer Uber einen
Zeitraum von 10.000 Jahren freigesetzt. Der dritte Startraum (Gruppe 3) liegt im An-
stromgebiet des untersten Aquifers (L-5) im Grundwasserwiedererganzungsgebiet des
Salzgitter-Hohenzuges oberhalb des Salzhanges (Konzentrationsrandbedingung). Hier
werden die Tracer Uber einen Zeitraum von 100.000 Jahren freigesetzt. Diese Tra-
cergruppe soll zur Bewertung der Realitatsnahe der durchgefiihrten Analyse und der ihr
zugrunde liegenden Modellparameter (ki-Verteilung, GW-Neubildung etc.) dienen. Ein
Vergleich mit den Standortinformationen, wie Altersdatierungen und Herkunftsanalysen
der Wasser im Konrad-Graben, kdnnen Hinweise zur Adaquatheit der verwendeten Pa-
rameterwerte geben. So deuten z. B. kurze Laufzeitenzeiten der Tracer von der Modell-
oberflache in den Konrad-Graben auf zu hohe Stromungsbedingungen hin, die durch die

entsprechende Parameterwahl hervorgerufen werden.
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Abb. 8.13 Konzentrationsverteilung der Tracer (Gruppe 1) in einer quasi-stationéren
Dichteverteilung (150.000 Jahren nach Freisetzung) im veréanderten Mo-
dellnetz nach Abb. 7.25

Im Ergebnis der Modellrechnung zeigt Abb. 8.13 die in einer Dichteverteilung nach ca.
30 Millionen Jahren eine Tracerverteilung (anthrazit bis weil3) der Gruppe 1 150.000
Jahre nach Freisetzung. Der Tracertransport aus dem Konrad-Graben (Tracergruppe 1)
verteilt sich tiber die hydrogeologischen Einheiten Oxford (kiox = 107 m/s, n = 0,02) und
Cornbrash (kicomb)= 10®m/s, n = 0,05). Aufgrund der Freisetzungsdauer von 10.000
Jahren hat sich das Maximum der Konzentrationswolke vom Startpunkt (graues Viereck
im Konrad-Graben) auf einen Wert unter 0,1 erniedrigt und zu den beiden Ausbreitungs-
pfaden verschoben. Die 0,001 Einheitskonzentrationslinie hat in diesem Simulationszeit-
raum die grof3te Entfernung vom Startpunkt Uber den Ausbreitungspfad Cornbrash
(GL- 3, St6z., L-4) von 6.300 m (Transportgeschwindigkeit des Tracers va= 0,04 m/a auf
Basis der Isokonzentrationslinie von 0,001) erreicht. Uber den Ausbreitungspfad Oxford
(GL-3) erreicht die entsprechende Konzentrationslinie im selben Zeitraum eine Distanz

von 2.650 m (Transportgeschwindigkeit des Tracers va= 0,018 m/a).

Einen Vergleich der Tracertransport-Distanzen in einer SiRwasserrechnung mit identi-

schen Modellparametern zeigt Abb. 8.14.
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Abb. 8.14 Konzentrationsverteilung der Tracer (Gruppe 1) im StuRwassermodell
(150.000 Jahre nach Freisetzung) im veranderten Modellnetz nach
Abb. 7.25 berechnet mit dem Modul XTRA

In der reinen SuRwasserrechnung verteilt sich der Tracer aus dem Konrad-Graben (Tra-
cergruppe 1) ebenfalls Uber die hydrogeologischen Einheiten Oxford (kiox = 10" m/s,
n = 0,02) und Cornbrash (kicomt)) = 10®m/s, n = 0,05). Aufgrund der Freisetzungsdauer
von 10.000 Jahren hat sich auch das Maximum der Konzentrationswolke vom Startpunkt
auf Werte unter 0,001 erniedrigt und in die beiden Ausbreitungspfade verschoben. Die
Einheitskonzentrationslinie mit dem Wert 0,001 hat in diesem Zeitraum Uber den Aus-
breitungspfad Cornbrash (GL-3, Stdz., L-4) die Modelloberflache uUber eine Transport-
strecke von 35.717 m (Transportgeschwindigkeit des Tracers va= 0,238 m/a auf Basis
der Isokonzentrationslinie von 0,001) fast erreicht. Uber den Ausbreitungspfad Oxford
(GL-3) betragt die gro3te Entfernung im selben Zeitraum 14.480 m (Transportgeschwin-
digkeit des Tracers va = 0,097 m/a).

Nachfolgend wird die mit diesem Modell durchgefihrte instationére Tracerrechnung in
einem instationdren Salinitatszustand dargestellt. Basis des Anfangszustandes des ver-
tikalen Dichteprofils in dieser Modellrechnung ist ein Dichtegradient, der sich ca. 5,3 Mil-
lionen Jahre nach Beginn der StiRwasserinfiltration und Salzlésung eingestellt hat (blaue
Kurve mit Raute in Abb. 8.12). Zu diesem Simulationszeitpunkt zeigt der Dichtegradient
prinzipiell bereits einen ahnlichen Verlauf wie in Abb. 8.108. Dieser Dichtegradient befin-
det sich mit den derzeitigen Modellrandbedingungen nicht in einem stationaren Zustand
(s. Abb. 8.12), so dass die Rechnung instationar sowohl fir die Dichte als auch fur die

Tracer erfolgt. Nach einer Simulationszeit von 1 Million Jahren starten an den in

8 Der gemessene lineare Dichtegradient in Abb. 8.11 (rechts) wurde auf Basis von wenigen teufenabhéan-
gigen Messpunkten konstruiert, die insbesondere das Alb zwischen Hilssandstein und Kimmeridge nicht
erfassen. Somit stellt die in Abb. 8.15 dargestellte Dichteverteilung mit der geringen Lésungskonzentra-
tion unterhalb des Hilssandsteins eine mégliche Realisation der Dichteverteilung dar.
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Abb. 7.25 gekennzeichneten Startpunkten Tracer Uber die oben beschriebenen Freiset-
zungszeiten. Die Tracergruppe 1 und 2 (10.000 Jahre) bzw. die Tracergruppe 3 (100.000
Jahre) mit einer Einheitskonzentration von 1. Die Konzentration zeigt in drei Intervallen
von 1 bis 10 die Verteilung der Tracer im Modell (Anthrazit bis Weil3 fur Tracergruppe
1 bzw. Rot bis Hellrot fur Tracergruppe 2). Die Konzentration der Tracer der Gruppe 3

wird in griinen Farben dargestellt.

Abb. 8.15 Konzentrationsverteilung der Tracer (Gruppe 1) in einer instationéren Dich-
teverteilung zum Zeitpunkt 6,3 Millionen Jahren bzw. 150.000 Jahre nach
Freisetzung der Tracer

In Abb. 8.15 zeigt sich, dass der Transport der im Konrad-Graben gestarteten Tracer
sehr langsam Uber die beiden Transportpfade Oxford bzw. Cornbrash erfolgt. Gleichzei-
tig macht sich die begrenzte Freisetzungsdauer von 10.000 Jahren dadurch bemerkbar,
dass die maximale Konzentration nach 150.000 Jahren durch Verdunnung und Disper-
sion schon auf 1/10 der Ursprungskonzentration abgenommen hat. Der Uberwiegend
diffusive Charakter des Transports wird in dem hohen vertikalen Anteil der Traceraus-

breitung (Ausbreitung in den weniger durchlassigen Kimmeridge) deutlich.
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Abb. 8.16 Konzentrationsverteilung der Tracer (Gruppe 2) in einer instationaren Dich-
teverteilung zum Zeitpunkt 6,3 Millionen Jahren bzw. 150.000 Jahren nach
Freisetzung der Tracer

Ahnlich wie in Abb. 8.14 verlauft in Abb. 8.16 der Transport der nordostlich des Konrad-
Grabens gestarteten Tracer langsamer ab. Hier charakterisiert sich ein Transport Uber
den Oxfordpfad, wobei ein Teil der Tracerwolke sich tber den Sauinger Sprung nach
unten in den Cornbrash ausbreitet. Wiederum macht sich die begrenzte Freisetzungs-
dauer von 10.000 Jahren dadurch bemerkbar, dass die maximale Konzentration nach
150.000 Jahren durch Verdinnung und Dispersion schon auf 1/10 der Ursprungskon-
zentration abgenommen hat. Der tberwiegend diffusive Charakter des Transports wird
durch die senkrecht nach oben und unten gerichtete Ausbreitung deutlich, wobei zusétz-

lich ein advektiver Transport im Sauinger Sprung stattfindet.
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Abb. 8.17 Konzentrationsverteilung der Tracer (Gruppe 3) in einer instationaren Dich-
teverteilung zum Zeitpunkt 6,3 Millionen Jahren bzw. 150.000 Jahre nach
Freisetzung der Tracer

In Abb. 8.17 ist deutlich zu erkennen, wie die Tracer die den Zustrom aus dem Grund-
wasserwiedererganzungsgebiet des Salzgitter-Héhenzuges charakterisieren sollen und
Uber die beiden Stérungen in den Konrad-Graben gelangen. Die relativ kurze Zeit bis
zum Erreichen des Konrad-Grabens legen die Vermutung nahe, dass der Durchlassig-
keitsbeiwert des Keils (s. Abb. 7.25) als Ergebnis der vereinfachten Parametrisierung zu
hoch ist, so dass die Grundwassertransportzeit nicht mit dem in Kap. 3.4 diskutierten
Grundwasseralter von mehreren Millionen Jahren der entsprechenden Tiefenwasser

Ubereinstimmt. In zukunftigen Simulationen ist diesem Umstand Rechnung zu tragen.
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Abb. 8.18 Konzentrationsverteilung der Tracer (Gruppe 1) in einer instationaren Dich-
teverteilung zum Zeitpunkt 7,5 Millionen Jahren bzw.1 Million Jahre nach

Freisetzung der Tracer

Abb. 8.18 zeigt exemplarisch die Tracerausbreitung zum Zeitpunkt von 1 Million Jahre
nach Freisetzung. Wie insbesondere unterhalb des Hilssandsteins zu erkennen, hat sich
die Dichteverteilung weiter verandert. Innerhalb des Zeitraums hat sich das Konzentra-
tionsmaximum auf 1/100 der Ausgangskonzentration vermindert und im Konrad-Graben
vertikal nach oben verschoben. Die Isokonzentrationslinie von 0,001 hat sich vom Start-
punkt im Oxford ca. 5.400 m entfernt. Die Transportgeschwindigkeit des Tracers va be-
tragt auf Basis der Isokonzentrationslinie von 0,001 ungefahr 0,005 m/a. Die Konzentra-
tion innerhalb des Cornbrashs ist durch Verdinnungs- und Dispersions-/Diffusions-
effekte unterhalb der 0,001 Marke gefallen.

Im Endergebnis des Vergleichs von Transportgeschwindigkeiten von Tracern und ihren
Ausbreitungswegen auf Basis der im 11-Schichtenmodell durchgefiuihrten Sul3wasser-
rechnungen Uber Rechnungen im quasi-stationdren Dichtezustand, hin zu Rechnungen
in einem instationaren Dichtezustand zeigt sich, dass auf Basis gleicher Modellparame-
ter an einem reprasentativen 2D-Modell die Ausbreitungspfade sich nicht wesentlich &n-
dern. Die Transportzeiten der Tracer in StRwasserrechnungen unter Verwendung der
Modellparameter sind bei einem zeitlich begrenzten Traceraustrag erheblich kirzer als
im instationaren Dichtezustand. Damit deuten diese Rechnungen im instationdren
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Dichtezustand darauf hin, dass im Ergebnis der SufRwasserrechnungen fir dieses
11- Schichtenmodell auch fir grof3e Bandbreiten und Variationen der Modellparameter
die Transportgeschwindigkeiten der Tracer erheblich tberschatzt werden und somit be-
deutende Sicherheitsreserven besitzen. Diese Aussage ist insbesondere in Hinsicht wei-
terer Modellvariationen mit verdnderten Randbedingungen und einer rdumlichen Aus-

breitung von Tracern in einem folgenden Forschungsvorhaben zu untermauern.

8.5 Forschungs- und Entwicklungsbedarf zu dichteabhangigen Model-
rechnungen am Beispiel zweidimensionaler Vertikalmodelle

8.5.1 Historische Entwicklung der Dichteverteilung im geologischen Unter-
grund

Die Ergebnisse der langzeitigen dichteabhangigen Stofftransportrechnungen am Bei-
spiel des Modellgebietes Konrad bilden die vorliegenden Messwerte fiir eine Dichtever-
teilung fur ausgewahlte Teilgebiete in akzeptablem Mal3e ab. Jedoch zeigen die Ergeb-
nisse, dass die gemessene Dichteverteilung nicht ohne weiteres auf die rezente
hydrogeologische Modellvorstellung Ubertragen werden kann, ohne die Historie der Ent-
wicklung der Salzschichtung zu betrachten. Grund dafur ist der instationére Zustand der
Dichteverteilung im Modellgebiet Uber sehr lange Zeitraume. Die durchgefuhrten instati-
onadren Modellrechnungen zeigen, dass die Dichteverteilung deutlich von den Modell-
randbedingungen und den Modellbetrachtungszeitrdumen abhéangig ist. Daher sollte
eine weitergehende Analyse der Einflussfaktoren in 2D-Profilschnitten (Parameter und

Randbedingungen) bezuglich der Historie der Entwicklung der Dichteverteilung erfolgen.

Uber instationére Dichterechnungen kann die Historie der rezenten Dichteverteilung am
Standort Konrad nachvollzogen werden, um prognostisch die zukiinftige Entwicklung der
Dichteverteilung aufzuzeigen. Dabei sollte in zuklnftigen Arbeiten untersucht werden,
inwiefern dies einen Einfluss auf langzeitige Stofftransportprozesse hat. Hierzu kann der
Transport von mehreren zeitlich gestaffelten idealen Tracern innerhalb von instationaren
dichteabhangigen Stofftransportrechnungen zu unterschiedlichen Entwicklungen der
Dichteverteilung berechnet werden. Untersuchungsschwerpunkt von Variations-
rechnungen sollte die Sensitivitat eines dichteabhangigen Grundwassersystems bzw.
des Transportes von Tracer in diesem System gegenlber Unsicherheiten einer initialen

Dichteverteilung z. B. als Anfangsbedingungen zum Startzeitpunkt der Tracer sein.
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8.5.2 Stofftransport auf Basis instationarer Salinitatszustande

Es wurden dichteabhangige 2D-Strémungs- und Transportmodellierungen am Beispiel
des Modellgebietes Konrad durchgeflihrt. Hierzu wurden zwei unterschiedliche zweidi-
mensionale Vertikalmodelle (11- und 20-Schichtenmodell) erstellt, welche jeweils eine
Modellvorstellung zur Dichteschichtung und zum Stofftransport abbilden. Diese hatten
das Ziel, eine Dichteschichtung des Grundwassers im tiefen Untergrund zu berechnen,
die der derzeitigen hydrochemischen und hydrogeologischen Situation am exemplari-
schen Standort Konrad entspricht. Fur die derzeitige hydrochemische und hydrogeolo-
gische Situation wurde zu Beginn des Vorhabens angenommen, dass sich die gemes-
sene Salinitatsverteilung im tiefen geologischen Untergrund Uber die geologische
Historie stationar eingestellt hat und keine Ausgleichsbewegungen zwischen gesattigter
Salzlauge und SuRwasser mehr stattfinden. Daher wurde mittels langzeitiger instationa-
rer Dichterechnungen eine quasi-stationdre Dichteverteilung fir das Modellgebiet be-
rechnet (s. Kap. 5.4 und Kap. 6.3). Auf Basis dieser stationdren Dichteverteilung wurden
Stofftransportrechnungen mit idealen Tracern durchgefihrt, welche die Ausbreitungs-
charakteristik der Ergebnisse von SiBwasserrechnungen bei héheren Laufzeiten grund-

satzlich widerspiegeln (s. Kap. 5.5 und Kap. 6.4).

Durch einen Vergleich zwischen dem numerisch berechneten quasi-stationaren Zustand
mit in-situ Messdaten einer gemessenen Dichteschichtung werden Unterschiede in der
Auspragung der Dichteschichtung im tiefen geologischen Untergrund festgestellt
(s. Kap. 8.3). Durch eine Reihe von Modell- und Parametervariationen wurde festge-
stellt, dass die zeitliche Auspragung der quasi-stationaren Dichteschichtung sowohl pa-
rameterabhangig (z. B. Durchlassigkeitsbeiwerte der hydrogeologischen Einheiten) als
auch abhéngig von den gewahlten Randbedingungen (u. a. Tiefenlage der Salzhori-
zonte) ist, aber i. d. R. zu &hnlichen Endzustanden mit steilen Salinitatsgradienten® fihrt.
Es wurde weiterhin untersucht, inwiefern die Ergebnisse der gewahlten Parameterkom-
bination im Einklang mit den derzeitigen Messungen und Annahmen der hydrochemi-
schen Verhéltnisse (Herkunftsanalyse der Wasser) stehen. Ein durchgefiihrter Vergleich
zwischen dem numerisch berechneten quasi-stationdren Zustand als Ergebnis von Sa-
linitdtsrechnungen der zwei verschiedenen Vertikalmodelle mit den am Standort erhobe-

nen in-situ Salinitdtsmessungen deutet daraufhin, dass die rezente hydrogeologische

9 Eine Ausnahme zu dieser Aussage stellen die Ergebnisse der Modellrechnungen mit hohen Grundwas-
serabfliissen der tieferen Aquifere Uber den rechten Rand dar (siehe Abb. 7.15 in Kap 7.4).
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Situation nicht den quasi-stationdren Zustand der Modellrechnungen abbildet. Vielmehr
scheinen die in-situ Messdaten einen instationaren Zwischenzustand der berechneten
Salinitats- und Dichteverteilung im Untergrund darzustellen. Zur Absicherung der Ergeb-
nisse aus dem quasi-stationaren Zustand sind daher die instationaren Zustande detail-

lierter zu untersuchen.

Unterschiedliche Ausbildungen von instationdren Salinitdtszustanden kénnen sich auf
potentielle Migrationspfade von Schadstoffen und deren Transportgeschwindigkeiten
auswirken. Daher ist es notwendig, die Historie der Bildung einer Salinitatsverteilung zu
kennen. Zur Absicherung der ersten Ergebnisse der Transportrechnungen im instation&-
ren Salinitatszustand wird empfohlen, weitere Transportrechnungen unter Einsatz von
idealen Tracern durchzufiihren. Weiterhin sollte untersucht werden, ob die Lange der
zeitlich begrenzten Freisetzung von Schadstoffen (Quellterm) innerhalb der Modellzeit
einen Einfluss auf die Konzentrationshohe der Tracer im Modellgebiet hat. Hierdurch
kann die Robustheit von salzteilgesattigten hydrogeologischen Systemen bzgl. potenzi-
eller Migrationspfade und deren Transportgeschwindigkeiten und -l&ngen detaillierter

untersucht werden.

Die Testrechnungen unter instationaren Salinitatszustanden haben gezeigt, dass die
Genauigkeit und Stabilitdt der numerischen Modellrechnungen insbesondere von den
gewahlten Zeitschrittweiten abhangig sind. Die Strémungs- und Transportmodule SITRA
und XTRA beriicksichtigen hierfir bislang ausschlie3lich eine vom Benutzer vorfestge-
legte Zeitschrittweitensteuerung. Zur Verbesserung der numerischen Stabilitat und Ge-
nauigkeit der Rechenergebnisse kdnnte eine automatisch gesteuerte Zeitschrittweiten-

regulierung beitragen.
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9 Zusammenfassung

Auf Basis einer Zusammenstellung wird der derzeitige Stand von W&T bezuglich der
nationalen und internationalen Erfahrungen zum Transportverhalten von Schadstoffen
in SUR-/ Salzwassersystemen und zu Langzeitsicherheitsanalysen bei der Endlagerung
radioaktiver Stoffe und die hierzu entwickelten Modellanséatze hinsichtlich dichteabhén-
giger Grundwasserstromungsvorgange beschrieben und analysiert. Eine Ubersicht zu
den verschiedenen numerischen Ansatzen der Berechnung der Dichte und Viskositat in
den implementierten Gleichungen des Grundwasser- und Schadstofftransports der

Codes wird bereits in /LAR 16/ aufgezeigt.

Die Codes benétigen jedoch weiterhin in Abh&ngigkeit der Dimension bzw. der Gréi3e
des Modellgitters und des Simulationszeitraumes trotz verbesserter Soft- und Hardware
sehr lange Rechenzeiten. Im Ergebnis bedeutet dies ein wesentliches Anwachsen des
Rechenaufwandes und damit die Notwendigkeit die in der GRS verwendeten Rechen-

programme weiterhin erheblich zu beschleunigen.

Im Rahmen dieses Vorhabens werden Empfehlungen zur Weiterentwicklung des GRS-
Instrumentariums gegeben. Fur den in der GRS verwendeten Programmcode SPRING
sind die Weiterentwicklungen bereits umgesetzt bzw. implementiert und Programman-

passungen durchgefihrt.

Die Rechnungen erfolgten am Beispiel des Standorts Endlager Konrad tber zwei ver-
schiedene konzeptionelle Modellvorstellungen bzw. zweidimensionalen reprasentativen
Modellen u. a. zur Berechnung einer quasi-stationaren Dichteverteilung und linearen Ab-
hangigkeit zwischen Salzkonzentration und Teufe. Diese lasst sich am Beispiel des
11- Schichtenmodells in Simulationszeitraumen von 30 Millionen Jahren zum einen
durch Einstrom von Suf3wasser in einem salzgesattigten Grundwasserkorper und zum
anderen durch Salzaufsattigung eines SuRwassereinstroms ber eine Konzentrations-
randbedingung annahernd erreichen. Im Ergebnis dieser Analysen zeigt sich, dass rech-
nerisch beide Herangehensweisen zur Berechnung der Dichteverteilung in Abh&ngigkeit
der Modellparameter zu einem quasi-stationéren Zustand fuihren. Dies bedeutet, dass
keine der diskutierten Thesen zur Herkunft und Entstehung des linearen Dichtegradien-

ten am Standort Konrad durch die Analysen widerlegt werden kann.

Zur Ermittlung des Einflusses von Dichteeffekten auf die Grundwasserbewegung wurden

Parameterdatensatze generiert und Modellvariationen und Parametervariationen an
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beiden Modellen durchgeftihrt. Die Ergebnisse der Simulationen des hydraulischen Sys-
tems unter Berticksichtigung der Dichteeffekte sind anwendungsbezogen plausibel. Ein
durchgefuhrter Vergleich zwischen dem numerisch berechneten quasi-stationéren Zu-
stand als Ergebnis von Salinitdtsrechnungen der zwei verschiedenen Vertikalmodelle
und den am Standort erhobenen in-situ Salinititsmessungen deutet vielmehr daraufhin,
dass der gemessene rezente lineare Salinitatsgradient nicht den quasi-stationaren Zu-

stand der Modellrechnungen abbildet.

Es wurde damit begonnen instationare Mehrkomponententransporte (Salz und ideale
Tracer) in komplexen, feinen Gitterstrukturen (Dreieck- und Viereckelemente) im
11- Schichtenmodell unter Berticksichtigung von Stérzonen zu simulieren. Dabei zeigen
die ersten Ergebnisse, dass die Ausbreitungsmuster und -pfade in den instationaren
Salzwasserrechnungen denen von Si3wasserrechnungen ahneln, jedoch eine deutliche
Reduzierung der Stromungs- und Transportgeschwindigkeiten aufzeigen. Ein Vergleich
zwischen realen Standort-Messdaten und Modellrechnungen zeigt, dass die Stulwasser-
Salzwasser-Ausgleichsbewegungen im tiefen Untergrund noch nicht vollstandig abge-
schlossen sind (,instationarer Salinitatszustand®). Eine Bewertung der Robustheit bzgl.
instationarer Zustéande konnte noch nicht vollstandig erfasst werden, da die Analyse der
Kenntnisse und die Simulationen zur zeitlichen Entwicklung der Dichtehistorie sich als
notwendiger erweisen, als zu Beginn des Vorhabens angenommen. Weiterhin sind die
Abflussbedingungen der tieferen Aquifere tber den rechten Modellrand weiter zu unter-
suchen, da diese die Dichteverteilung im geologischen Untergrund sowie die Ausbrei-

tung idealer Tracer beeinflussen.

Die erfolgreichen Anwendungsrechnungen zeigen, dass die Weiterentwicklung des
Codes SPRING zu einer Beschleunigung um das ca. 10-fache bei der Analyse auch von
komplexen Problemen mit notwendigen langen Simulationszeitraumen fihrt. Die Neue-
rungen in den Auswerteroutinen z. B. die on time - Auswertung wéahrend des Rechen-
laufes verhindern lange Rechenzeiten durch friihzeitiges Erkennen von Modell- bzw. Pa-

rametereingabefehlern.

Die GRS wird mit den Ergebnissen in diesem Vorhaben in die Lage versetzt, langzeitige
zweidimensionale dichteabhéngige Stofftransportrechnungen auf komplexen Gittern

Uber groRe Simulationszeitraume (bis 60 MA) durchzufthren.
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