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Kurzfassung

Im Rahmen eines Forschungsvorhabens des BMUB erfolgt in diesem Bericht eine Zusam-
menstellung von nationalen und internationalen Erfahrungen zum Aspekt des Transportver-
haltens von Schadstoffen in StUR-/Salzwassersystemen unter Berlicksichtigung von Dichte-
und Viskositatsunterschieden. Es werden die Grundlagen zur Modellierung dichteabhangiger
Stromungen dargestellt und eine Reihe von Anwendungsbeispielen von unterschiedlichen
Programmcodes in ihrer Verwendung auf reale Standorte beschrieben. Neben einer Uber-
sicht von Testfallen zur Verifizierung dieser Codes wird die Weiterentwicklung des GRS-

Instrumentariums und Testrechnungen zur ihrer Implementierung dargestellit.

Abstract

This report contains a compilation of national and international experience gathered as part
of a research project sponsored by the BMUB concerning the aspect of the transport behav-
iour of contaminants in freshwater/brine systems with consideration of density and viscosity
differences. The fundamentals of modelling density-dependent flows are presented and a se-
ries of examples of the application with different codes and their uses with reference to real
sites is described. Besides an overview of test cases for the verification of these codes, the
further development of the instruments available to GRS and test calculations regarding their

implementation are presented.
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1 Einleitung

Die Anforderungen an Langzeitsicherheitsanalysen und an das Recheninstrumentari-
um haben sich in den letzten Jahren erheblich weiterentwickelt. Einerseits wurde der
Zeitraum zum Nachweis der Sicherheit eines Endlagers fir warmeentwickelnde, radio-
aktive Abfalle auf eine Million Jahre /BMU 10/ ausgedehnt, andererseits werden die
Modelle aufgrund der Anforderung an eine héhere Realitdtsndhe immer komplexer.
Zusatzlich steigen die Anspriuche an die Genauigkeit und Zuverlassigkeit von Modell-
aussagen. Im Ergebnis bedeutet dies ein wesentliches Anwachsen des Rechenauf-
wandes und damit die Notwendigkeit die verwendeten Rechenprogramme erheblich zu
beschleunigen. Im Rahmen des Forschungsvorhabens ,Forschung und Entwicklung zu
Methoden und Instrumenten des Langzeitsicherheitsnachweises (EMIL)“ (Férderkenn-
zeichen 3614R03200) entwickelt und qualifiziert die GRS ihr Recheninstrumentarium.
Die Weiterentwicklung und Qualifizierung des Instrumentariums dient der Verfligbarkeit
fortschrittlicher Methoden zur Bewertung von Langzeitsicherheitsnachweisen bei der
GRS. Damit erhalt und erweitert die GRS ihre Kompetenz, um Langzeitsicherheits-

nachweise beurteilen und nachvollziehen zu konnen.

Die Berucksichtigung der Dichte bei Grundwassermodellierungen ist nicht nur im Falle
einer Endlagerung radioaktiver Abfalle in Salzformationen bzw. in unmittelbarer Nahe
zu solchen von Bedeutung /HER 88/, /LEI 92/, /SCH 04a/, sondern auch fir die Trink-
wassergewinnung in Kistennahe, bei Grundwasserschadensfallen und bei geothermi-
schen Fragestellungen. Dichteunterschiede, hervorgerufen durch Konzentrationsdiffe-
renzen oder thermische Gradienten, koénnen einen signifikanten Einfluss auf
Strdmungs- und Transportprozesse ausiben /HER 88/, /[JAV 00a/. Da sowohl in einem
Endlager fur warmeentwickelnde, radioaktive Abfalle als auch im umgebenden Wirts-
und Deckgebirge Konzentrationsdifferenzen und thermische Gradienten auftreten, soll-
ten Dichteunterschiede in den Modellierungen zur Langzeitsicherheit berucksichtigt
werden, falls hochsalinare Lésungen im Endlager bzw. im umgebenden Gebirge zu
erwarten sind. Nur so kdnnen mdgliche Transporte und Migrationspfade fir Schadstof-
fe in dichteabhangigen Grundwasserstromungssystemen verlasslich bewertet werden
/FEI 99/, /JAV 00b/.

Die Viskositat stellt aufgrund ihrer Temperatur- und Konzentrationsabhangigkeit eine
weitere wichtige EinflussgroRe zur Quantifizierung von Strémungs- und Transportpro-
zessen dar. Bei hochsalinaren Losungen sind zusatzlich ionenspezifische Wechselwir-

kungen von Bedeutung. So kdnnen beispielsweise Salzlésungen gleicher Dichte auf-



grund unterschiedlicher chemischer Zusammensetzungen eine abweichende Viskositat
aufweisen /ABD 05/, /LEI 92/, IWEI 16/. Wahrend die Viskositatsanderung Instabilitaten
im Stromungsfeld und in der Salzkonzentrationsverteilung hervorrufen kann, kénnen
die Dichteunterschiede sowohl zu Instabilititen als auch zu rotativen Strémungen
(Ausbildung von Konvektionszellen) fuhren. Stromungen, die dabei allein durch die
Dichteunterschiede angefacht werden, werden allgemein als dichtegetriebene Stro-

mungen bezeichnet /SCH 99/.

In dem vorliegenden Bericht werden die Grundlagen der Modellierung dichtegetriebe-
ner Stromung (Kap. 2) dargestellt und auf der Basis einer Zusammenstellung nationa-
ler und internationaler Erfahrungen zu Aspekten des Transportverhaltens von Schad-
stoffen in SiR/Salzwassersystemen und den dort verwendeten Programmcodes
(Kap. 3) eine Ubersicht zu den numerischen Ansatzen mit der Berechnung von Dichte
und Viskositat aufgezeigt (Kap. 4). Fur eine Auswahl von Programmcodes werden fur
die vorliegende Aufgabenstellung die notwendigen Qualifizierungsanforderungen und
Ansatze zur Verifizierung dargestellt (Kap. 4.2). Verifikationsmodelle wie das ,Henry-
Problem’, das ,Elder-Problem’, das ,Salt Dome-Problem‘ und das ,Saltpool-Problem’
zur Uberpriifung neuer Anséatze werden beschrieben sowie Verifikationsbeispiele u. a.
mit den Programmcodes d3f, TOUGHZ2, und SPRING dargestellt.

Im Kapitel 5 werden Empfehlungen zur Weiterentwicklung des GRS Instrumentariums
gegeben, die im Rahmen des Vorhabens fir den Programmcode SPRING umgesetzt
bzw. implementiert wurden. Fur durchgefiihrte Testrechnungen wurde ein reprasentati-
ves, zweidimensionales Vertikalmodell (Prinzipmodell) erstellt und die von der ,delta h
Ingenieurgesellschaft mbH* im Rahmen des Unterauftrages UA 3235 implementierten

Modellansatze auf ihre Eignung Gberprift.

Ebenfalls werden im Kapitel 5 die Ergebnisse der von der GRS durchgefihrten Test-
rechnungen am Prinzipmodell dargestellt, in denen die implementierten Weiterentwick-
lungen im Code auf ihre Eignung Uberprift wurden. Die Testrechnungen zum Prin-
zipmodell erfolgten u. a. zur Erstellung einer stationdren Dichteverteilung durch
Einstrom von SiiRwasser Uber die Modelloberflache in ein NaCl-gesattigtes Grundwas-
ser bzw. durch Salzaufsattigung eines SuRwassereinstroms Uber eine konstante Kon-
zentrationsrandbedingung an der Basis des Modells. Zur Ermittlung des Einflusses von
Dichteeffekten auf die Grundwasserbewegung wurden Modell- und Parametervariatio-
nen fir das Prinzipmodell durchgefiihrt und die Simulationsergebnisse unter Berlick-

sichtigung der Dichteeffekte dargestellt.



2 Grundlagen

21 Auftreten von Dichtestromungen

Im Grundwasser treten Dichte-induzierte Strémungen auf, wenn z. B. Salz-
/SulRwassermischprozesse vorliegen oder geologische Temperaturgradienten vorhan-

den sind. Relevante Dichtestromungsphanomene werden vor allem beobachtet:
¢ in Kustengebieten oder auf Meeresinseln,
¢ bei anthropogenen Eintragen von salzhaltigem Wasser in das Grundwasser,

e bei Endlagern in tiefengeologischen Formationen nach ihrem Verschluss.

In oberflachennahen Grundwasserleitern von Kistengebieten oder auf Meeresinseln
dringt Meerwasser mit einer héheren Dichte in Form eines Salzwasserkeils in den
Grundwasserbereich mit StiRwasser ein. Eine Grundwasserentnahme aus SilRwasser-
korper fuhrt zum Absinken des Grundwasserspiegels und durch den hydraulischen Po-
tentialunterschied zwischen Meeres- und Grundwasserspiegel dringt verstarkt Meer-
wasser in das Grundwasservorkommen ein. Auch erzeugt dies einen Salzwasser-
aufstieg (,Upconing") unter dem Entnahmebrunnen. Hierdurch kann der Salzgehalt des
Grundwassers bis hin zur Unbrauchbarkeit ansteigen. Solche Probleme treten zuneh-
mend in Entwicklungslandern, aber auch in Kistengebieten im dichtbesiedelten Europa
und in Nordamerika auf /ARS 13/, /GOR 15/, /KOU 09/, /SMI 03/. In den Forschungs-
arbeiten vieler Universitaten spielt weltweit die Thematik der Meerwasserintrusion auf-
grund des Meereswasseranstieges als Ergebnis eines Klimawandels eine immer gro-
Rer werdende Rolle /EGU 13/. In Deutschland wird u. a. im INIS-Verbundprojekt
NAWAK eine Entwicklung nachhaltiger Anpassungsstrategien fiir die Infrastrukturen
der Wasserwirtschaft unter den Bedingungen des klimatischen und demographischen
Wandels durchgefiihrt /BMBF 14/, /TUB 14/. Weiterhin wurde auch die Interaktion des

Klimawandels mit der Endlagerung radioaktiver Abfalle untersucht /NOS 08/.

Dichteeffekte kdnnen beim Austreten von Sickerwassern mit hohen Schadstoffkonzent-
rationen aus Deponien und Halden auftreten. Die kontaminierten Sickerwasser kénnen
u. a. aufgrund ihrer héheren Dichte im Grundwasser absinken. Entlang von Stralen
kann das Streuen von Salz im Winter zu einem Salzeintrag ins Grundwasser fihren
/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 mit-

tels dichteabhangiger Strémungs- und Transportmodellierungen bewertet werden.

Die dichteabhangige Berechnung von Strdmungs- und Transportprozessen hat eine
besondere Bedeutung bei Untersuchungen zu Endlagersystemen in tiefen geologi-
schen Schichten. In Sicherheitsnachweisen fir die Endlagerung von radioaktiven Ab-
fallen wird bei Langzeitsicherheitsanalysen z. T. eine Dichteschichtung aufgrund zu-
nehmender Salinitdt des Grundwassers mit der Teufe als ein qualitatives Argument flr
geringe Transportgeschwindigkeiten bzw. fir Gberwiegend diffusionsdominante Trans-

portprozesse von freigesetzten Radionukliden verwendet.

Im Allgemeinen sind SuR- / Salzwasserbewegungen im tieferen Untergrund durch die
Grundwasserneubildung an der Oberflache, die hydraulischen Potentiale, die Morpho-
logie und die Salinitatsgradienten, aber auch von der geologischen Historie gepragt.
Zudem stellen historische Verhaltnisse (z. B. eiszeitliche Einflisse) und rezente tran-
siente Prozesse (z. B. Salzablaugungen an Salzstdcken) beeinflussende Faktoren dar.
Die numerische Modellierung von dichteabhangigen Strdomungen in porésen Medien
fuhrt bei ihrer Anwendung auf realistische Geosysteme zu umfangreichen Gleichungs-
systemen. Die in einem solchen System auftretenden Transportgeschwindigkeiten fir
moglicherweise vorliegende Radionuklide sind sehr gering, da sie meist durch diffusive
Prozesse dominiert werden und dichtegetriebene Konvektionszellen den Transport

verzdgern kdnnen /VOG 96/.

Im Grundwasserbereich oberhalb von Salzstécken findet darlber hinaus ein direkter
Kontakt des Grundwassers mit der Salzformation statt und flihrt zum Auftreten von
hochgesattigten Salzlésungen, die sich mit darlber stromendem SuRwasser mischen
kénnen. Neben chemischen und biologischen Umsetzungsprozessen, die das Trans-
portverhalten eines im Grundwasser geldsten Stoffes (z. B. Radionuklid) beeinflussen
kdnnen, treten bei hohen Salzkonzentrationen in Grundwassern auch physikalische
Ruckkopplungen auf die Tiefenwasserstromung auf, die den Schadstofftransport ver-
andern. Zwei dieser Rickkopplungsmechanismen sind Viskositats- und Dichtednde-

rungen des Fluids in Abhangigkeit von der Konzentration geléster Salze.



2.2 Grundlegende Gleichungen von Stromung und Transport im Grund-
wasser unter Dichteeinfluss

Eine raumliche und zeitliche Diskretisierung Uber partielle Differenzialgleichungen er-
mdglicht die Darstellung physikalischer Vorgange wie einer dichteabhangigen Grund-
wasserstromung. Die folgenden mathematischen Gleichungen zu Strémung und
Transport gelten fir bindre Mischungen aus SuR- und Salzwasser, die sich in einem
thermodynamischen Gleichgewicht befinden /OSW 98/, /HER 88/.

Dichtegetriebene Strémungen werden tber gekoppelte Differenzialgleichungen, beste-
hend aus der Strémungsgleichung des Fluids berechnet (Formel (2.1)) und der Trans-
portgleichung fur die Wasserinhaltsstoffe (Formel (2.4)) berechnet. Es wird zwischen
massen- und volumengewichteten Formeln unterschieden /HER 88/. Je nach Anforde-
rung des Anwenders an die Codes werden codespezifische Anpassungen der Formeln
vorgenommen /HAS 88b/. Die hier aufgefiuihrten Darstellungen dienen lediglich dem

grundsatzlichen Verstandnis dichtegetriebener Stromungen.

Die erste Kontinuitatsgleichung fur das Fluid in Formel (2.1) beschreibt den advektiven
Anteil des Fluidtransportes mit der Quellstarke Q [I/s] fUr die Fluidmasse, n fur die ef-
fektive Porositéat [-] im porésen Medium und der Filtergeschwindigkeit g [kg/m - s] sowie
der Dichte p [kg/m?]. Die Stoffmengenkonzentration ¢ [mol/I] wird als prozentualer Ge-
wichtsanteil der Fluidmasse m [g] angegeben. Diese wird in der Regel als relativer
Massenbruch c,.,; fur Salz angegeben und berechnet sich aus der absoluten Konzen-
tration c,,s und dem maximalen Massenbruch des Rechenfalls bzw. der gesattigten
Salzlésung Cypsmax (Formel (2.2)) /FEI 99/, /JJAV 00b/, /IOSW 98/, ISCH 13/.

9:(np(©)) + V- (p(©)q) = Qr -
Crel = %Z‘:ﬁ mit cgps = % -

Die molekulare Diffusion wird tiber das 1. Fick’'sche Gesetz /FIC 55/ beschrieben, wo-
nach sich der Massenfluss j[kg/s] aus der molekularen Diffusionskonstanten
D, [Mm?/s] und dem Konzentrationsgradienten ergibt (Formel (2.3)). Das Gesetz ist fiir
eine konstante Temperatur gultig und ist fur die zweite Kontinuitatsgleichung notwendig
/OSW 98/. Die zweite Kontinuitatsgleichung der Salzmasse und das temperaturbezo-

gene 0 partielle Differenzial 0 [-] ermdglichen die hydrodynamische Dispersion und Dif-



fusion zu bertcksichtigen (Formel (2.4)). Dabei berechnet sich die Quellstarke der
Salzmasse Qs neben dem Dispersionstensor D aus dem effektiven, molekularen Diffu-
sionskoeffizienten D,,,;, der gegenuber dem freien Fluid im porésen Medium deutlich
geringer ist. Hierfir muss D,,,; (errechnet aus Formel (2.3)) unter Bertcksichtigung der
effektiven Porositdt mit dem Tortuositatstensor multipliziert werden (s. Formel 3.2)
/SCH 13/, /ISCH 04a/, /OSW 98/.

J = —Dmo Ve 23)
95 (np(c)e) +V - (p()ge = np(e)(D + Do)V €) = Qs (2.4)
Dij =M-vivj+6ﬁaﬂﬁ| (25)

vl

Um den Dispersionstensor zu bestimmen, sind die Stromungsgeschwindigkeitv, die
Kronecker delta Funktion §;;, die longitudinale Dispersivitata; und die transversale
Dispersivitat ar [m] erforderlich (Formel (2.5)). Es wird in der Regel dieser Scheideg-
ger-Ansatz gewahlt /OSW 98/, /SCH 04a/, /SCH 13/.

Darlber hinaus stellt das Darcy-Gesetz /DAR 56/ mit der Berticksichtigung von Filter-
geschwindigkeit g [m/s], Erdbeschleunigung g [m/s?], dynamischer Viskosi-
tat u [kg/(m - s], Druck p [Pa] sowie Permeabilitat k [m?], eine erforderliche Formel fir
die Stromungsberechnung dar (Formel (2.6)). Das Darcy-Gesetz kann ebenfalls Gber

Formel (2.7) beschrieben werden, wobei der Durchlassigkeitsbeiwert K [m/s] anstatt

der Permeabilitat k verwendet wird /OSW 98/, /SCH 04a/, /[SCH 13/.

ko ) .
q=—;(Vp—p(C)g) (26)
=28, 2.7)

Die Abhangigkeit der Dichte, wie auch der Viskositat, von der Salzkonzentration ¢ wird
berlcksichtigt. Die Temperatur kann Uber eine zusatzliche Gleichung miteinbezogen
werden. Die Druckabhangigkeit der Dichte hingegen wird in der Regel vernachlassigt,
da der Einfluss des Drucks deutlich geringer als der Einfluss der Temperatur ist. Es

wird zwischen einem konstanten (Formel (2.8)), linearen (Formel (2.9)), realistischen



(Formel (2.10)) oder idealen Ansatz (Formel (2.11)) unterschieden werden. Hierbei
wird oftmals der lineare Ansatz flir geringe bis gemaRigte Salzkonzentrationen gewahlt,
wahrend flr hdher konzentrierte Salzlésungen der realistische Ansatz erforderlich wird.
Der ideale Ansatz bedingt die Volumenadditivitdt bei Mischprozessen /HAS 88a/,
/HAS 88b/, /LEI 92/, IOSW 98/, /FEI 99/.

pe(c) =1 2.8)
pi(©) =1+7, cmity, = (M) (2.9)
Po
c
p2(C) = (pm“x) = e’ mity'p = 07 (2.10)
Po
- (2.11)
¢ Po
01252
pc Cmax pmax
ey =1 (2.12)
= . H — Hmax—Ho 213
u(e) =14y, cmity, === (2.13)
p1(c) = uo (1 + 1,85¢caps — 4,1c25 + 44,5¢3,;) (2.14)

Die Viskositat stellt eine wichtige Einflussgréfte zur Quantifizierung von Strémungs-
und Transportprozessen dar. Ihre Berechnung erfolgt nach dem konstanten und linea-
ren Ansatz (Formel (2.12) und (2.13)) bei konstanter Temperatur. Fir den linearen An-
satz wird dabei der Koeffizienty, bendtigt, der sich aus der dynamischen Viskositat
Umax D€I Sattigung (mit einem spezifischen Salz) und der dynamischen Viskositat von
SuRwasser u, ergibt. Bei hoheren Konzentrationsdifferenzen bzw. hohen Konzentrati-
onsgehalten bietet ein Polynom dritten Grades aus Formel (2.14) einen geeigneten
realistischen Ansatz zur Berechnung der Viskositat mit einer Ubereinstimmung von
0,5 % gegeniiber experimentellen Daten. Diese Ubereinstimmung wird mithilfe der Vis-
kositat des SuRwassers, empirischer Werte und des Salzmassenbruchs erreicht. Un-
bekannt ist hierbei jedoch der exakte Gliltigkeitsbereich fir welche Zusammensetzun-
gen und Konzentrationen von salinaren Ldsungen dieser Ansatz geeignet ist
/HAS 88al/, /[HAS 88b/, /LEI 92/, IOSW 98/.



23 Qualifizierung von Programmen und Modellen

Die Grundanforderung an Rechencodes und Modellen, die im Rahmen von Genehmi-
gungsverfahren angewendet werden, ist der Nachweis auf deren Einsatzfahigkeit, das
gestellte Problem zu erfassen bzw. zu |6sen. Der Nachweis wird allgemein als Verifika-
tion bezeichnet /IAEA 14/. Bei Langzeitsicherheitsanalysen zur Endlagerung radioakti-
ver Abfalle dirfen daher nur entsprechend qualifizierte Rechenprogramme zum Einsatz
kommen, wobei der Qualifizierungsnachweis dieser Programme und der implementier-
ten Modelle als Teil der Analyse anzusehen ist. Das Instrumentarium der verwendeten
Methoden (Modelle und Programme) muss speziellen Anforderungen gendgen, um im
Rahmen einer quantitativen Sicherheitsanalyse den Nachweis zur Sicherheit des End-

lagers zu erbringen /IAEA 08/.

Im Zuge einer Verifikation werden die im Programm implementierten Gleichungen auf
ihre mathematische Richtigkeit und die adaquate Wiedergabe der physikalischen Pro-
zesse hin Uberprift. Das heildt, es ist zu Uberprifen, ob das gewahlte Modell (Pro-
gramm) und das implementierte Rechenverfahren (Finite-Elemente, Finite-Differenzen,
Random-Walk) unter Einhaltung der jeweiligen Stabilitdtskriterien im mathematischen

Sinn korrekte Losungen liefern oder ob Programmfehler vorliegen.

Es lassen sich folgende Methoden zur Modellverifizierung von Grundwasser- und

Transportprogrammen anwenden:
e Vergleich numerischer Analysen mit geschlossenen (analytischen) Losungen

o Vergleich der Ergebnisse unterschiedlicher numerischer Verfahren (z. B.: Finite-
Elemente-Verfahren mit Finite-Differenzen-Verfahren oder Random-Walk-
Verfahren),

o Vergleich der Ergebnisse unterschiedlicher Codes (benchmark tests)
e Orts- und Zeitschrittweitenvariation (Konvergenzbetrachtungen)
Bei der Programmverifikation wird i. d. R. zunachst eine Problemstellung gerechnet, zu

der auch eine analytische Lésung existiert. Bei weiterer Verfeinerung des Gitters mus-

sen die numerischen Resultate gegen die analytischen Lésungen konvergieren.

In den 80-iger Jahren wurden auf internationaler Ebene auf Anregung von Genehmi-

gungsbehérden zur Endlagerung radioaktiver Abfalle Verifikationsstudien durchgefihrt.



Diese Verifizierungsrechnungen wurden anhand einer Reihe von Beispielen vorge-
nommen und die Ergebnisse der numerischen Berechnungen mit analytischen Lésun-
gen oder den numerischen Ergebnissen anderer Programme verglichen. An den inter-
nationalen Projekten (Benchmark-Tests) zur Verifikation von Grundwassermodellen
(HYDROCOIN, /SKI92/) und Radionuklidtransportmodellen (INTRACOIN, /SKI 84/,
/SKI 86/) nahmen verschiedene Entwickler mit diversen Codes teil. Eine Zusammen-
fassung aller Testbeispiele und die Ergebnisse der einzelnen beteiligten Programme
und Institutionen findet sich in /SKI 92/. Die erfolgreiche Teilnahme an diesen Verifika-
tions-Tests bzw. das dokumentierte Nachrechnen der Testfalle bietet auch heute noch

den Grundstock eines Qualifizierungsnachweises von Rechencodes.

Ein wichtiger Schritt in der Qualifizierung des Modells ist die Kalibrierung (der Begriff
wird synonym mit dem Begriff ,Eichung“ verwendet). Durch eine Kalibrierung wird die
Schnittstelle zwischen dem mathematischen Modell und den Feldmessungen geschaf-
fen. Die Eichung oder Kalibrierung eines hydrogeologischen Modells bildet eine we-
sentliche Grundlage flir eine sichere prognostische Modellaussage. Zu beachten ist
dabei, dass bei Modellen mit vielen hydrogeologischen Einheiten eine Eichung oft nicht
eindeutig durchfihrbar ist, denn sowohl die Kombination einer geringen Durchlassigkeit
mit einer angepassten Grundwasserneubildung, als auch hohe Durchlassigkeiten mit
einer entsprechend angepassten Grundwasserneubildung erbringen theoretisch die-
selben Wasserstande. Welcher dieser Parameter letztlich variiert werden kann, hangt
vom Kenntnisstand (ber die Hydrogeologie des zu untersuchenden Standortes ab

(Plausibilitatskontrolle).

Ein groRer Teil der fur die Simulation notwendigen Parameter sowie Anfangs- und
Randbedingungen stehen einer direkten Bestimmung durch Messungen nicht zur Ver-
fugung (beispielsweise die Dispersionslangen). Ein Vergleich der simulierten Grdlien
mit den Beobachtungsdaten eréffnet aber einen Weg, der zur indirekten Bestimmung
der Modellparameter flhrt. Variationen der Modellparameter liefern wahrend der Eich-
phase Informationen Uber die Sensitivitat einzelner KenngrofRen und erhohen die Ein-

sicht in die spezielle Problematik.

Als Validierung wird die Uberpriifung eines numerischen Modells auf seine Fahigkeit
natlrliche Prozesse zu reproduzieren verstanden. Sie sollte mittels eines bereits kalib-
rierten Modells an Daten, die nicht zur Kalibrierung verwendet wurden, erfolgen. Im
Gegensatz zur Verifikation, die sich auf die physikalische Korrektheit der Gleichungs-

systeme im Programm bezieht, wird eine Validierung an einem bestehenden Modell
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durchgefihrt und z. T. als Prifung der Korrektheit von Modellprognosen verstanden. In
den letzten Jahren hat sich die Definition dieses Begriffs in Richtung eines notwendi-
gen Prozesses zur Vertrauensbildung in ein Modell, in den verwendeten Daten und

den entsprechenden Analysenergebnissen verschoben /NEA 99/, /IAEA 16/.

In Deutschland liegen keine gesetzlichen Vorschriften vor, die explizit eine Validierung
von verwendeten Modellen verlangen. Hingegen ist gefordert, dass das in Langzeitsi-
cherheitsanalysen verwendete Recheninstrumentarium dem Stand von Wissenschaft
und Technik entspricht. Die wissenschaftliche Herausforderung derartiger Analysen

liegt in den langen zu prognostizierenden Zeitrdumen.

Der erste Schritt der Validierung ist eine vollstdndige Beschreibung der transport-
relevanten Prozesse, die im jeweiligen Fall zu modellieren sind. Aus dieser Gesamtheit
der Prozesse sind die relevanten Prozesse zu identifizieren. Dies kann durch nachvoll-
ziehbare Plausibilitatsbetrachtungen oder auch mit Hilfe von Sensitivitatsanalysen er-
folgen. Eine Validierung im strengen Sinne ist in der Praxis nicht moglich /NEA 91/,
INEA 95/. Hierzu ware es u. a. notwendig, alle ablaufenden Prozesse abzubilden und
eine genugend groRe Datenmenge Uber einen langen Zeitraum zu sammeln, um bei-

spielsweise eine Vorhersage zu Uberprifen.

Um festzustellen, ob ein Modell fur Langzeitprognosen beim Vorliegen dichteabhangi-
ger Transportbedingungen geeignet ist, sind verschiedene Standardprobleme (Verifi-
kationstestfalle) entwickelt worden, welche die Qualitat der dichteabhangigen Berech-
nung eines Programms testen. Dazu gehoren die bekannten Henry- und Elder-
Problemstellungen sowie das HYDROCOIN-Problem 1.5. Weitere Vergleichsrechnun-
gen werden mit dem aus HYDROCOIN abgeleiteten Rechenfallen durchgefiihrt. Dabei
wird neben dem Transport von Salz zusatzlich der Radionuklidtransport betrachtet.
Neuere Untersuchungen wie das Saltpool Experiment /OSW 98/ machen es mdglich,
die Ergebnisse der dichteabhangigen Berechnungen direkt mit Beobachtungen aus

dem Experiment zu vergleichen.

Zur speziellen Verifikation von Modellierprogrammen fiir dichtegetriebene Strémung
stehen verschiedene Testfalle zur Verfiigung. Uber den Vergleich mit unterschiedlichen
Programmen bzw. mit Laborversuchen ist so eine Bewertung der vom Programm ver-
wendeten Methoden moglich. Die Testfalle bertcksichtigen Dichtedifferenzen und ihre
Wechselwirkungen in natirlichen SuR-/Salzwassersystemen. Grundlage des Henry-

Testfalls bildet eine seitliche Salzwasserintrusion in einen SiRwasseraquifer. Elder
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/ELD 67/ fuhrte urspringlich Laboruntersuchungen zu dichtegetriebenen thermischen
Konvektionsbewegungen durch (Elder-Problem), diese wurden jedoch ausgeweitet
auf Simulationen aufgrund von Konzentrationsvariationen. Eine Salzlésung liegt dabei
Uber einem SiuRwasser und es kommt aufgrund von Dichteunterschieden zum Absin-
ken der Salzlésung und dabei zur Fingerbildung. Fir das Salt Dome-Problem fliel3t
ein SURwasser Uber einem Salzstock entlang. Aufgrund fehlender Laborversuche und
einer abstrahierten Modellannahme kann ausschlief3lich ein Vergleich von verschiede-
nen Simulationsergebnissen unterschiedlicher Codes untereinander stattfinden
/HOL 98/. Das Saltpool-Problem wurde von /OSW 98/ entwickelt und in einem Labor-
versuch erfasst. Eine Salzwasserschicht wird von einer SuRwasserschicht, in der
Strdomungsbewegungen induziert werden, Uberlagert. Eine genaue Beschreibung der
Verifikationsmodelle und ihre Anwendung im Vergleich verschiedener ausgewahlter

Rechencodes erfolgt in Kapitel 4.2.

Zur Strukturierung der Grundanforderung an Rechencodes und Modellen werden im
nachfolgenden Kapitel 3 reale Anwendungsbeispiele fur dichteabhangige Grundwas-
serstromungsmodellierungen beschrieben und die verwendeten Modelle fur dichtege-
triebene Strdmung den genannten Verifikationstestfallen zugeordnet. Die verwendeten
Ansatze in den verschiedenen Modellierprogrammen zur Berechnung der Dichte und

Viskositat werden in Kapitel 4.1 beschrieben.

11






3 Zusammenstellung nationaler und internationaler Untersu-
chungen zu dichteabhangigen Stromungen

In diesem Kapitel erfolgt zur Darstellung des Standes von Wissenschaft und Technik
eine Zusammenstellung relevanter nationaler und internationaler Untersuchungen und
Ergebnisse zu dichteabhangigen Strémungen in homogenen und heterogenen porésen
Medien.

3.1 Anwendungsbeispiele zur Dichtemodellierung im konventionellen
Bereich
311 Grundwassermodellierung in Kiistenndhe

Dichteabhangige Strdmungsberechnungen werden fur den Schutz von zu Trinkwas-
serzwecken genutzten Grundwasserleitern in Kistennahe bereits seit Jahrzehnten an-
gewendet. So wurden z. B. vom amerikanischen geologischen Bundesamt (U.S. Geo-
logical Survey, USGS) umfangreiche Rechnungen zur Verteilung von salzhaltigem
Meerwasser in einen oberflachennahen SiRwasseraquifer in Virginia (USA) mit dem
Programm MODFOW /SMI 03/ durchgefihrt (Abb. 3.1).

13



WEST AFTER 10,000 YEARS EAST

Back Bay

L L L L L L
0 4000 8,000 12,000 16,000 20,000 24000 22,000 32,000

AFTER 20,000 YEARS

Bk By

16,000 20,000 24,000 28,000 32,000

AFTER 30,000 YEARS

k! -

Bk Bay

L L L L L
0 4000 8,000 12,000 16,000 20,000

ALTITUDE, IN METERS ABOVE AND BELOW SEA LEVEL

AFTER 40,000 YEARS

IH North Landin -_#;.r- —

5,000

L L L L L [ L | ) /
1} 4000 8,000 12,000 16,000 20,000 24,000 28,000 32,000
DISTANCE, IN METERS VERTICAL EXAGSERATION x 20

EXPLANATION

SALINE WATER—Chloride cancentration greatar CONSTANT CHLORIDE CONCENTRATION
than 500 and lass than 19,000 milligrams per liter OF 10,000 MILLIGRAMS PER LITER

— 25— LINE OF EQUAL CHLORIDE CONCENTRATION—
Interval, in milligrams per liter, is variable

Figure 18. Simulated freshwater displacement of saline water, as indicated by chloride concentrations, in the shallow aquifer system of the southern watersheds of
Virginia Beach, Virginia.

Abb. 3.1  Ergebnis von Modellrechnungen zum Einfluss der Grundwasserneubildung
und der Grundwasserentnahme in einem oberflachennahen Aquifer auf

das Salz-SuRRwasserinterface in Kistennahe /SMI 03/

In Deutschland werden mit dem Verbundvorhaben zur Entwicklung nachhaltiger An-
passungsstrategien fir die Infrastrukturen der Wasserwirtschaft unter den Bedingun-
gen des klimatischen und demographischen Wandels (NAWAK) von der GRS dreidi-
mensionale Grundwassermodelle unter Berlcksichtigung des Dichteeinflusses auf
Basis der Strdomungs- und Transportprogramme d3f und r3t zur Bewertung von ressour-
censeitigen Auswirkungen des Klimawandels in den Kistenregionen Niedersachsens
entwickelt. Sie dienen als wesentliche Grundlage fur die Analyse der mdglichen Aus-
wirkungen und Konsequenzen einer globalen Erderwarmung mit gleichzeitigem Meer-
wasseraufstieg und die damit verbundene Problematik einer drohenden Versalzung der
kistennahen Grundwasserleiter. Im Vorhaben NAWAK werden bereits eingetretene
und in der Zukunft zu erwartende Beeintrachtigungen auf der Angebots- und Nachfra-
geseite der Wasserversorgung aufgezeigt und durch die Ableitung von verschiedenen
Szenarien der Einfluss des Klimawandels sowie der demographischen Entwicklung
und den daraus resultierenden Veranderungen der dkonomischen Randbedingungen
auf die Wasserversorgung untersucht /BMBF 14/, /TUB 14/.
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3.1.2 Grundwassermodellierung der Salzabwasser im Werra-Gebiet

Bis zur Mitte des 19. Jahrhunderts wurden hochsalinare Prozesswasser aus der Ka-
lirohsalzaufbereitung von verschiedenen Produktionsstandorten in die Werra geleitet,
wodurch das Flusswasser sehr hoch belastet wurde. Aus diesem Grund wurde bereits
1925 begonnen, einen Teil der Prozesswasser unterirdisch in den Plattendolomit zu
verpressen. Es wurden Modellrechnungen durchgefihrt, um die Auswirkungen des
Verpressens der salinaren Abwasser auf die StiBwasseraquifere und das Flusssystem
zu quantifizieren und langfristig zu prognostizieren /K+S 09/. Das Grundwassermodell
Werra 2008 bzw. ,Werra-Kali 40“ aus dem Jahr 2011, erstellt von K+S und DHI-
WASY mit FEFLOW Version 6.2, wurde von verschiedenen Ingenieurbiros, darunter
HG Biiro fir Hydrogeologie und Umwelt GmbH und delta h (/SCH 04a/, /KON 15¢/),
bewertet. Nach /SCH 04a/ wendet der C-Code von FEFLOW ein Galerkin-Finite-
Elemente-Lésungsverfahren an und berechnet dreidimensionale Dichtestromungen in
heterogenen porésen Medien auf Basis von ORTOMIN-, GMRES-, CGS- und
BiCGSTAB-Algorithmen. Auf Grundlage umfangreicher Monitoring-Programme und
elektromagnetischer Vermessungen aus der Luft wird angenommen, dass ca. 40 % der
Salzwasser im Plattendolomit verbleiben, wahrend weitere 30 % im daruber liegenden
Buntsandstein zirkulieren. Die verbleibenden 30 % werden Uber komplexe FlieRwege
innerhalb eines Zeitraumes von 30 bis 40 Jahren dem Vorfluter Werra zugeflihrt. Das
Modell soll anhand dieser Grundlagen kalibriert werden und zukiinftige Entwicklungs-
prognosen ermdglichen, anhand derer MaRnahmenkonzepte zur Verringerung der Ein-

leitung von Salzabwassern in die Vorfluter erstellt werden /SCH 04a/, /KON 15c¢/.

3.2 Anwendungsbeispiele zur Dichtemodellierung in Langzeitsicherheits-
analysen der Endlagerung radioaktiver Abfille

International wird in Langzeitsicherheitsanalysen zur Endlagerung radioaktiver Abfalle
das Gesamtsystem ,Endlager” meist in die drei Teilsysteme Nahfeld, Geosphare und
Biosphare gegliedert, zu deren Analyse entsprechende Rechencodes entwickelt wur-
den. Nahfeldmodelle beschreiben das Verhalten des Barrierensystems im Bergwerk
bestehend aus der eingelagerten Abfallmatrix, den Abfallbehaltern, dem Versatz, Stre-
cken- und Schachtverschlissen und einem Teilbereich des angrenzenden Wirtsge-
steins. Sie mussen die Anforderungen erfiillen, die aus der Wahl des Wirtsgesteins
(z. B. gekliftetes Medium, homogenes Medium mit Heterogenitaten) und dem adaptier-

ten Endlagerkonzept, wie der Art der Lagerung (Strecken, Bohrlécher, Kammern), der
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Lagerform der Abfalle (verglast, zementiert, bituminiert) und der Art des Versatzes
(Salzgrus, Beton, Bentonit), resultieren. Geospharenmodelle beschreiben das Trans-
portverhalten des Grundwassers und der Radionuklide in der weiteren Umgebung des
Endlagers unter Berlicksichtigung von Retardation und Dispersion. Die Anforderungen,
die diese Modelle beim Langzeitsicherheitsnachweis erflllen missen, resultieren u. a.
aus den Standortbedingungen, wie der hydrogeologischen Standortinterpretation, den
geochemischen Verhaltnissen mit den daraus resultierenden Konsequenzen oder der
spezifischen Retardation von Radionukliden. Ergebnisse der Transportanalysen sind
meist rdumliche und =zeitliche Konzentrationsverteilungen von Radionukliden im

Grundwasser.

3.21 Waste Isolation Pilot Plant (WIPP), USA

Im Jahr 1989 wurden erste Berechnungen thermohaliner dichtegetriebener Stromun-
gen unter der Berlcksichtigung eines Radionuklidtransports in einer groRraumigen
komplexen Region um die WIPP durchgefihrt /DAV 89/, /ICOR 97/, ISCH 04b/. Diese
Analysen wurden in der heutigen Zeit mit dem Simulationsprogramm d3f nachgerech-
net, wobei sowohl der gegenwartige und vergangene Zustand des Beckens als auch
eine Prognose modelliert wurden /SCH 04b/, /BLU 16/. Aufgrund einer hohen Anisotro-
pie der hydrogeologischen Parameter ist die numerische Berechnung erschwert. Auf-
grund einer geringen Machtigkeit des Grundwasserleiters sowie seiner grof¥flachigen
Ausdehnung bzw. seiner grof3en Grundwasseroberflache, ist das Modell numerisch
anspruchsvoll. Ein Vergleich mit gemessenen Daten in /BLU 16/ zeigt ausschlie3lich
geringfligige Abweichungen. In den in /BLU 16/ vorgestellten Rechnungen wurde von
einer gesattigten NaCl-Lésung ausgegangen, die sich mit reinem Wasser mischt. Liegt
ein Aquifer Uber einen Salzstock, kann dieser wie ein geschlossener Rand betrachtet
oder der Ablaugungsprozess Uber die Randbedingung modelliert werden. Einstrombe-
reiche werden mit einem Gesamtmassenfluss oder der Geschwindigkeit und der
Neumann-Bedingung fur Salzfluss berechnet /SCH 04b/, /BLU 16/.

3.2.2 Endlager fir radioaktive Abféille Morsleben (ERAM)

Im Rahmen der Entwicklung des Schlielungskonzepts des Endlagers fiir schwach- bis
mittelradioaktive Abfalle Schacht Bartensleben bei Morsleben (ERAM) erfolgten Uber
die Jahre verschiedene 3D-Modellierungen des Untersuchungsgebietes, die zu Beginn
auf der konservativen Annahme eines reinen SufRwasseraquifers beruhten /SIE 02/.

Die hdhere Dichte der aus dem Grubengebdude in das Deckgebirge eingepressten Lo-
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sung im Vergleich zur Dichte des Porenwassers des Hutgesteins wurde in diesen

Rechnungen nicht bertcksichtigt.

In den in /KLE 02/ durchgefiihrten Analysen’ wurde der Einfluss dieses Dichteunter-
schiedes bei einem langfristigen Einpressen von gesattigter Salzlésung aus dem End-
lager in das Hut- und Deckgebirge simuliert. Diese basieren auf einer von der BGR er-
stellten Datengrundlage und 2D-vertikalen Grundwassertransportmodellen. Aufbauend
auf das 3D-Modell von /SIE 02/ wurde ein 2D-Modell erstellt, das den variablen Dich-
testrom berucksichtigt. Dafur wurde ein Vertikalschnitt aus dem vorangegangenen 3D-
Modell enthommen und u. a. Gitterverfeinerungen durchgefihrt. Die Modellrechnungen
unter Berucksichtigung einer variablen Grundwasserdichte erfolgten mit den Program-
men SoTraCoF /GEN 99/ und NAMMU /HAR 98/, /KLE 02/. Mit dem Code NAMMU
wurden verschiedene Szenarien untersucht. Ziel der durchgefiihrten Modellrechnungen
war es, den Einfluss von Dichteeinwirkungen auf die Grundwasserbewegung im Hut-
gestein und Deckgebirge sowie auf die Ausbreitung von gesattigter NaCl-LOsung aus

dem Grubengebaude zu untersuchen /KLE 02/.

In einem ersten Schritt wurde in einer instationaren Berechnung auf Basis einer vorge-
gebenen Anfangsbedingung der Salzkonzentrationsverteilung in einem Rechenfall ein
quasi-stationaren Zustand der Dichteverteilung im Deckgebirge mit dem Programm
SoTraCoF ermittelt (Abb. 3.2). Dieser quasi-stationare Zustand der Konzentrationsver-
teilung bildete die Basis weiterer Rechnungen mit dem Programm NAMMU, die eine
Auspressung kontaminierter Salzlésung aufgrund eines konvergierenden Grubenge-
baudes, u. a. in ein vertikal zerklUftetes Hutgestein simulierten und den Stoffeintrag an
der Basis des Deckgebirges berechneten. Als Ergebnis der Salzwasserrechnungen
wurde die Salzverteilung als relative Konzentration im Deckgebirge des ERAMs darge-

stellt, wobei die gesattigte Salzlésung eine Konzentration c=1 (lila) besitzt.

T In neuerer Zeit werden im Rahmen der SchlieRung des Endlagers neue Rechnungen u. a. mit alternati-
ven Programmen und hydrogeologischen Modellvorstellungen initiiert.
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Abb. 3.2 Ergebnis einer instationaren Salzwasserrechnung zum Deckgebirge
ERAM (SoTraCoF, Rechenfall R5-02), Anfangsbedingung der Konzentrati-
onsverteilung (oben), Konzentrationsverteilung im quasi-stationaren Zu-

stand (nach 3 Mio. Jahren Simulationszeit, unten) aus /KLE 02/

Ziel der Rechnungen war eine Charakterisierung mdglicher Radionuklidtransportwege
im Deckgebirge unter Berlcksichtigung des Dichteeinflusses von Salzwasser und eine
Quantifizierung der Barrierewirksamkeit des Deckgebirges gegen eine Auspressung

von Salzlésung aus dem konvergierenden Grubengebaude.

Im Ergebnis des NAMMU-Rechenfalls R5-05 konnte eine direkte stationare Losung er-
reicht werden, die die heutigen Verhaltnisse der Dichteverteilung im Deckgebirge des
Salzstockes wiederspiegeln. In weiteren stationaren Rechnungen zu den Auspress-
szenarien mit dem Programm NAMMU zeigten sich ein aufwartsgerichteter Druckgra-
dient, vertikale Darcy-Geschwindigkeiten und eine entsprechende Ausbreitung der
ausgepressten gesattigten Salzldsung im Hutgestein (Abb. 3.3). Die relative Konzent-
ration entspricht dabei dem Quotient aus der errechneten Konzentration zur Aus-

gangskonzentration der ausgepressten Salzlésung.
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Abb. 3.3  Ergebnis einer stationaren Salzwasserrechnung (Rechenfall R5-06) mit
dem Code NAMMU zum ERAM-Deckgebirge, Konzentrationsverteilung
nach Auspressen der gesattigten Salzlauge aus der Grube mit einer Ein-
pressrate 0,02 m®*m a, aus /KLE 02/

In beiden Programmen wurde die Wasserdichte als Funktion des Salzgehaltes pro
Masseneinheit Lésung berechnet. Der Zusammenhang zwischen Salzgehalt und Was-
serdichte wurden in SoTraCoF linear, in NAMMU annahernd linear behandelt. Die Er-

gebnisse wurden als relative Konzentration (s. Abb. 3.3) dargestellt /KLE 02/.

Zur Beschreibung der dichtegetriebenen Grundwasserstromung wurden nachfolgende
Differenzialgleichungen angewendet. Die Gleichung (3.1) beschreibt den ortsabhangi-
gen Quellterm des Tracers f [mol/(mol? - s)] in einem pordsen Medium Uber die Ande-
rung der Konzentration € [mol/m?] nach der Zeit t aufgrund des advektiven und diffusiv-
dispersiven Transports. Hierfir werden die Gesteinsporositat ¢ [-], die Darcygeschwin-

digkeit g [m/s] und der Dispersionstensor D [m?/s] benétigt (Gleichung (3.2)).

0
2 (60) +V+ (€)= V- (9DVC) = o e

Der Dispersionstensor D berechnet sich gemafl Formel (3.2) mithilfe des molekularen

Diffusionskoeffizienten D,,, [m?/s], der Tortuositat r des Porenraums [-] sowie der lon-
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gitudinalen «; und transversalen a; Dispersionslangen [m] und der Abstandsge-

schwindigkeit v [m/s].

D V; Vj
D =Tm6ij+aTv6ij+(aL—aT)# (32)

Die Darcy-Geschwindigkeit ¢ wird aufgrund der hohen Salzkonzentrationen in Bezie-
hung mit der Fluiddichte p; [kg/m® und der Dichte des Referenzfluides p, [kg/m?] ge-
setzt. Mithilfe der Permeabilitat k [m?], Viskositat u [Pa - s], des residualen Drucks PR

[N/m?] und der Erdbeschleunigung g [m/s?] wird diese gemaf Formel (3.3) bestimmt.

k .
9=-7 [VPR + (p1 — po)g] (3:3)

Der Massenfluss F [mol/(m? - s)] des Tracers aus Formel (3.4) wird gebildet durch ei-
nen advektiven und einen diffusiv-dispersiven Anteil sowie einer nach aul3en gerichte-

ten Flachennormalen n [-].
F =(qC — ¢DVC) -n (3.4)
3.23 Schachtanlage Asse Il

3.2.3.1 Grubengebdude

Im Zuge der Herleitung eines SchlieBungskonzepts fur die Schachtanlage Asse Il wur-
den mogliche zukinftige Entwicklungen des Gesamtsystems am Standort ohne zusatz-
liche MalRnahmen und auf Basis eines Schutzfluidkonzepts skizziert /TEI 06/. Unter
Anderem wurden im Rahmen eines iterativen Prozesses zur Herleitung des Konzepts
fur das Abbaufeld in der Sudflanke numerische 2D-Modellrechnungen mit dem FE-
Programm NAMMU durchgefuhrt. Damit sollten die Auswirkungen von aus dem Deck-
gebirge eindringenden NaCl- und CaSO4- gesattigten Salzlésungen in die Grube dar-
gelegt werden. Weiterhin wurde der Einfluss von Umlésungen des in Teilen der Grube
anstehenden Carnallitits auf die Dichteverteilung der Grubenlésungen und eine even-
tuell hieraus induzierte Losungsbewegung in der Grube identifiziert. Es wurden Analy-
sen hinsichtlich der Tragfahigkeit der Grube und des Einflusses auf mdgliche Radio-
nuklidtransportprozesse durchgefihrt /TEI06/. Am Sudsto3 der Abbaue der

Schachtanlage Asse Il erfolgt ein Losungszutritt aus dem Deckgebirge in die Grube,
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welcher sich durch Umlésung von aufgeschlossenem Carnallitit in den Abbaubegleit-
strecken in der Lésungsdichte andert. Durch diese Umldsung treten Dichteunterschie-
de in der Grubenlésung auf, welche konvektive Lésungsbewegungen im Abbaufeld
verursachen und damit den Prozess einer moglichen Radionuklidausbreitung beein-
flussen /EIK 06/. Durch die Modellierung der Lésungsbewegungen, die auf Dichteun-
terschieden in den Modellbereichen basieren, wurde der Einfluss der raumlichen An-
ordnung des Carnallitits auf mdgliche konvektive Lésungsbewegungen im Abbaufeld
und die Auswirkungen der Dichteverteilung auf den Stofftransport im Modell unter-
sucht. Die modellierten unterschiedlichen Dichten des Schutzfluides spiegelten die
mdgliche Entwicklung dieses Parameterwertes im Rahmen der verschiedenen Stillle-

gungskonzepte fur die Schachtanlage Asse Il wieder /EIK 06/, /TEI 06/.

Variiert wurden in den Rechenfallen die Schutzfluiddichten von 1.296 kg/m? bis zu ei-
ner Dichte firr einer R-Losung p,q von 1.310 kg/m3. Zur Modellierung des Dichteein-
flusses durch Aufldsung des Carnallits auf die Strémung in der Grube wurde ein fiktiver
Lésungsinhaltsstoff, der die Anderung der Lésungsdichte zwischen dem Schutzfluid bei

¢=0 und einer R-Losung bei c=1 mol/m? beschreibt, verwendet.

Pmax — Po
Po=pt|c ol (3.5)
m3
Do Dichte der zutretenden Lésung (Schutzfluid)
DPmax Dichte der R-Lésung

Im Ergebnis der Analysen ergaben sich Konvektionsstromungen, wenn durch die Um-
I6sung des Carnallits das Schutzfluid im oberen Bereich der Grube an Dichte zunahm
und die Lésung mit héherer Dichte am Nordstold der Grubenkammern gegen die Mo-
dellbasis absank. Dies flihrte im Ergebnis zu einer gegenlaufigen Ausgleichsbewegung
am SudstoR in der stdlichen Halfte des Modellgebietes und damit verbunden zu einer
Kanalisierung einer moglichen Radionuklidausbreitung. Der durch Dichteunterschiede
getriebene Fluss wurde deutlich starker je hoher die Dichteunterschiede zwischen
Schutzfluid und R-Lésung waren /EIK 06/.
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3.2.3.2 Deckgebirge

Mit einem 3D-Deckgebirgsmodell flir den Standort der Schachtanlage ASSE I
(Abb. 3.4) wurde im Rahmen von Analysen zur Stilllegung der Grube das Auspressen
von MgCl.-gesattigten Losungen (Schutzfluid als Teil des SchlieBungskonzepts) aus
der gefluteten Grube in das umgebende Gebirge mittels Salzwasserrechnungen mit
dem Programm NAMMU analysiert /POL 06/.
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Abb. 3.4 NAMMU-3D Modellgitter mit farblicher Unterscheidung der hydrogeologi-
schen Einheiten, aus /POL 06/

Durchgefiihrte Tracer-Rechnungen, welche die Ausbreitung von Schadstoffen durch
Advektion, Dispersion und Diffusion (ohne Sorption) darstellen, beruhten auf einem
Stréomungsfeld mit unterschiedlichen Lésungsdichten. Dabei beschrieben die Dispersi-
on und Diffusion eines fiktiven Losungsinhaltsstoffes Mischungsprozesse, die bei einer
linearen Beziehung zwischen Lésungsdichte und volumetrischer Konzentration des fik-
tiven Losungsinhaltsstoffes sowohl massen- als auch volumenerhaltend bleiben. Die
Parametrisierung der Lésungsdichten von SulRwasser, Salz-gesattigter Deckgebirgslo-
sung, Grubenlésung und ihrer Mischungen erfolgte mit einem einzigen Parameter: der
Konzentration des fiktiven Lésungsinhaltsstoffes, der eine Vereinfachung eines an sich
quinaren oder sogar hexaren Systems darstellt. Um die Ausbreitung der Grubenlésung

und der in ihr gelésten Inhaltsstoffe im Deckgebirge zu verfolgen, wurde der unver-
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dinnten Grubenlésung zusatzlich zum dichtebestimmenden Lésungsinhaltsstoff eine

normierte Tracer-Konzentration zugewiesen.

Da die dynamischen Viskositdten von SuRwasser, NaCl-gesattigter Deckgebirgslo-
sung, Grubenlésung und ihren Mischungen unterschiedlich sind, wurden weiterhin Mo-
dellrechnungen mit variabler Viskositat als Funktion des dichtebestimmenden Lésungs-
inhaltsstoffes parametrisiert. Der Unterschied der Viskositat zwischen Sufdwasser und
gesattigter Deckgebirgsldsung betrug ungefahr einen Faktor 2, jener zwischen gesat-
tigter Deckgebirgslésung und Grubenldsung ungefahr einen Faktor 4 bis 5. Bei der
Auspressung von Grubenldsung in das Deckgebirge anderte sich die Viskositat der L6-
sung im Nahbereich der Auspressstelle erheblich (maximal um den Faktor 5) und mit
zunehmendem Abstand deutlicher weniger /POL 06/. Abb. 3.5 beschreibt das Ergebnis
einer Ausbreitung von Grubenlésung in einer Modellrechnung mit dem Programm
NAMMU zum Zeitpunkt 16.000 Jahre nach Beginn der Auspressung in das Deck- und
Nebengebirge.
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Abb. 3.5 Verbreitung von Grubenlésung (reine MgClz-Lésung mit c=1 in rot darge-
stellt) im Deckgebirge der Schachtanlage Asse Il als Ergebnis einer dich-
teabhangigen Modellierung mit dem Programm NAMMU fir die Modell-
schnitte senkrecht (oben) und parallel (unten) zum Streichen des Asse-
Sattels nach 16.000 Jahren /POL 06/
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Im Rahmen von Rechnungen zu einem dreidimensionalen Grundwassermodell
(Abb. 3.6) am Standort der Schachtanlage Asse wurden von der GRS mit dem Pro-
gramm SPRING dichteabhangige Transportprozesse der Stoffe MgCl, und NaCl unter-
sucht. Da die jeweiligen Konzentrationen dieser Stoffe Auswirkungen, sowohl auf die
Dichte, als auch auf die Viskositat des Fluides und damit auf die Transportgeschwin-
digkeit haben, wurde vom Entwickler delta h eine Erweiterung des SPRING-Moduls
XTRA zur Bericksichtigung dieser Effekte implementiert und eine Zuordnung von Wer-
ten entsprechend der Dichte bzw. der Viskositat fur die jeweilige Kombination aus den
Konzentrationen des ersten und des zweiten Stoffes ermdglicht. In /BOR 08/ wurde
dariiber hinaus ein Vergleich der Ergebnisse bei der Transportberechnung mittels
XTRA und von SITRA (Abb. 3.8) durchgeflhrt.

Schnitt 7

Schnitt 1
Schnitt 3 * Schnitt 8

Abb. 3.6  Aufsicht auf das 3D-Deckgebirgsmodell am Standort der Schachtanlage

Asse Il mit Lokalnetz und Lage der Schnitte
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Abb. 3.7 Modellschnitt 2 mit Belegung der hydrogeologischen Einheiten im 3D-
Modell (Schnittlage s. Abb. 3.6, Basis der Rechnungen in /BOR 08/)

¥tra - 10 Jahre Salz

sitra - 10 Jahre Salz

Abb. 3.8 Vergleichsrechnungen in SPRING mit den SITRA- (unten) und XTRA-
(oben) Berechnungsmodulen am 3D-Modell zum Asse Deckgebirge
/BOR 08/
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Am Modellschnitt 2 (s. Abb. 3.7 mit Belegung der hydrogeologischen Modelleinheiten)
des 3D-Detailmodells des Asse-Sattels (Lage und Ausdehnung s. Abb. 3.6) wurden
deshalb die Erweiterungen des SPRING-Moduls XTRA getestet und mit Rechnungen
des SPRING-Moduls SITRA (ohne Erweiterung) verglichen (Abb. 3.8). Beide Bilder in
Abb. 3.8 zeigen das Ergebnis einer instationdren Rechnung zur NaCl-Konzentrations-
verteilung im Deckgebirge in einem frihen Zeitpunkt der Simulation. Erkenntlich ist,
dass mit Beriicksichtigung der Viskositat der Dichtegradient am Ubergang von SiiR-

wasser (magenta) zu NaCl-gesattigten Tiefenwasser (hellbraun) steiler verlauft.

Insgesamt sind Ergebnisse unter Berlcksichtigung dessen, dass durch die Konzentra-
tionen 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
dichteabhangigen Rechnung mit mehreren Stoffen das gleiche Ergebnis wie SITRA lie-
fert.

Mit dem erweiterten Programmmodul XTRA des Programms SPRING wurden Simula-
tionen zum Einpressen einer MgCl,-gesattigten Grubenlésung (Schutzfluid) aus der
Grube in das Deckgebirge nach Ende der Stilllegungsphase der Schachtanlage Asse li
durchgefuhrt. Hierzu wurde sowohl SiRwasser mit einer Dichte von 1.000 g/I, NaCl-
Lésung mit einer Dichte von 1.200 g/l und MgClz-Lésung mit einer Dichte von 1.300 g/l
verwendet. In Tab. 3.1 sind die durch die Verdrangung von NaCl durch MgCl, entste-
henden Dichten der Losung dargestellt. Die erste Zeile gibt die Konzentration des
Magnesiumchlorids in kg/kg an, die erste Spalte die Konzentration von Natriumchlorid
in kg/kg. Ausgehend von dem eindringenden MgCl;, dessen Konzentration vorliegt,
wird der Anteil der verbleibenden NaCl-Lésung mit seiner Dichte bestimmt. Die Werte
zwischen den angegebenen Konzentrationen in Tab 3.1 werden linear interpoliert
/BOR 08/.
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Tab. 3.1 Dichtetabelle zur Bestimmung der Dichte [kg/m?®] der Lésung aus Magne-

siumchlorid [kg/kg] (erste Zeile) und Natriumchlorid [kg/kg] (erste Spalte)

/BOR 08/
0 0,052 0,095 0,134 0,169 0,201 0,228 0,253 0,274 0,292 0,306
0 1000 1058,0 | 1106,0 | 1149,7 | 1189,0 | 1224,1 | 1255,0 | 1282,1 | 1305,8 | 1326,5 | 1341,3

0,013 | 1010,1 1068,4 | 1116,6 | 1160,5 | 1200,1 | 1235,1 | 1265,8 | 1292,0 | 1313,7 | 1330,9 | 1341,3

0,017 | 1013,4 1071,7 | 1120,1 | 1164,0 | 1203,6 | 1238,7 | 1269,3 | 1295,1 | 1316,2 | 1332,3 | 1341,3

0,024 | 1019, 1077,6 | 1126,1 | 1170,2 | 1209,9 | 1245,0 | 1275,3 | 1300,7 | 1320,7 | 1332,3 | 1341,3

0,034 | 1027,5 1086,1 | 1134,7 | 1179,0 | 1218,8 | 1254,0 | 1284,1 | 1308,7 | 1320,7 | 1332,3 | 1341,3

0,048 | 1039,1 1098,0 | 1146,9 | 11914 | 1231,5 | 1266,6 | 1296,4 | 1308,7 | 1320,7 | 1332,3 | 1341,3

0,068 | 1054,9 1114,2 | 1163,4 | 1208,3 | 1248,6 | 1283,8 | 1296,4 | 1308,7 | 1320,7 | 1332,3 | 1341,3

0,093 | 1075,6 1135,2 | 1185,0 | 1230,3 | 1271,0 | 1283,8 | 1296,4 | 1308,7 | 1320,7 | 1332,3 | 1341,3

0,125 | 1101,4 1161,6 | 1211,9 | 1257,9 | 1271,0 | 1283,8 | 1296,4 | 1308,7 | 1320,7 | 1332,3 | 1341,3

0,163 | 1132,4 1193,3 | 1244,3 | 1257,9 | 1271,0 | 1283,8 | 1296,4 | 1308,7 | 1320,7 | 1332,3 | 1341,3

0,207 | 1168,5 1230,2 | 1244,3 | 1257,9 | 1271,0 | 1283,8 | 1296,4 | 1308,7 | 1320,7 | 1332,3 | 1341,3

0,263 | 1213,8 1230,2 | 1244,3 | 1257,9 | 1271,0 | 1283,8 | 1296,4 | 1308,7 | 1320,7 | 1332,3 | 1341,3

Fur die dichteabhangigen Strémungsberechnungen wurde aus Vereinfachungsgriinden
ein zweidimensionaler Schnitt mit den aquivalenten Durchlassigkeitswerten des grof3-
raumigen Modells erstellt. Erste Testrechnungen wurden mit einem 2D-Modell durch-
gefuhrt, das einen Vertikalschnitt durch das urspringliche realitdtsnahe Regionalmodell
entlang des Profils 2 darstellt. Der wesentliche Vorteil dieser Vereinfachung lag in der
Rechenzeit und in der Diskretisierung. Ziel der Berechnungen zu diesem Schnitt war
die Darstellung der Suf3-Salzwassergrenze im Nahbereich der Gelandeoberflache mit
gleichzeitiger Einspeisung des MgCl,-Lésung an zwei Punkten der Grubenkontur
(Abb. 3.9 und Abb. 3.10). An der Basis des Modells wurde eine Dirichlet-
Randbedingung mit c=1 fir das NaCl gesetzt. An der Oberflache des Modells wird die
der Machtigkeit entsprechende Neubildung als Zuflussrandbedingung mit StRwasser

mit gleichzeitiger Sickerrandbedingung angegeben.

Die Knotenabstande im Modellgitter betragen 2,5 m im Oberflachennahbereich (bis ca.
70 m unter GOK) und maximal 15 m im Restbereich. Aus dieser Diskretisierung erga-
ben sich ca. 87.000 Knoten. Die Abb. 3.9 zeigt die angesetzte Durchlassigkeitsvertei-
lung in den hydrogeologischen Einheiten des Modellgebietes. Die Zeitschrittweite wur-
de mit 1 Monat vorgegeben /BOR 08/.
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Abb. 3.9 Durchlassigkeitsverteilung im Modellschnitt 2 (gelb=GWL,
grun=Geringleiter), die beiden schwarzen Punkte markieren die beiden Git-
terknoten der Einspeisung der MgCl.-Grubenlésung

Die MgCl,-Lésung wurde an jeweils 2 Gitterknoten (DG 574, DG 500), entsprechend
der Teufenlage der prognostizierten Deckgebirgsubertritte der Grubenlésung in 500 m
bzw. 574 m, Ubereinander Uber einen Zeitraum von 1000 Jahren aus der Grube in das
Nebengebirge eingepresst (Abb. 3.10).

Abb. 3.10 Elementgitter im Bereich der MgCl>-Lésung (Aus-/Eintrittsknoten sind gelb
gekennzeichnet)

Abb. 3.11 zeigt die MgCl.-Lésungsverteilung nach 1000 Jahren. Im Hintergrund ist die
NaCl-Verteilung zu sehen. An der oberen Ubertrittsstelle wird mehr eingepresst als an
der unteren. Unterhalb der tieferen Ubertrittsstelle ist das Absinken der ausgepressten
MgCl,-Lésung zu erkennen.
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Abb. 3.11 MgCl>-Lésungsverteilung nach 1000 Jahren

Fur dreidimensionale Rechnungen zur Ausbreitung der MgCl>-Lésung wurde ein loka-
les vereinfachtes 3D-Modell auf Basis des 2D-Schnittes entwickelt. Der 2D-Schnitt
wurde auf der Sudflanke zwischen oberem Muschelkalk und der Schicht des mittleren
und unteren Keupers abgeschnitten, auf der Nordflanke oberhalb des unteren Bunt-
sandsteins. Dieser Schnitt wurde mehrfach hintereinandergestellt und zu einem 3D-
Modell verbunden. Dieses Modell besitzt eine Lange von 1.800 m und bildet in seinen
mittleren Bereich von 600 m einen bergbaubedingt aufgelockerten Bereich des Rétan-
hydrits ab. An beiden Seiten schliel3t sich ein anthropogen unbeeinflusster Bereich mit
jeweils 600 m Lange an. Die Einpressphase der MgCl.-Lésung (Schutzfluid) wurde
Uber 10.000 Jahre gerechnet. Der Quellterm wurde als Volumenstrom an den beiden
Aus- und Eintrittspunkten zur Grube d. h. an den entsprechenden Knoten als instatio-

nare Randbedingung vorgegeben (Abb. 3.12).
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Abb. 3.12 Quellterme der beiden Aus/Eintrittspunkte zur Grube

Das Ergebnis einer instationdaren Rechnung Uber einen Simulationszeitraum von
10.000 Jahren ist in Abb. 3.13 dargestellt.

MgCl (kg/m3) nach 10000.00 Jahren
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I 36.40 - 370.00

Abb. 3.13 MgCl-Lésungsverteilung nach 10.000 Jahren Einpressphase im verein-
fachten 3D-Modell (im Hintergrund die NaCl-Verteilung)

Im Ergebnis der Rechnungen zeigte sich, dass die Erweiterungen des SPRING-Moduls
XTRA geeignet sind die MgCl.-Lésungsverteilung in der Anfangsphase des Einpres-
sens und in Abhangigkeit des Volumenstromes am Ubergang der Grube zum Deckge-
birge zu berechnen. Das Ausbreitungs- und Mischungsverhalten der beiden Lésungen
in der ndheren Umgebung des bergbaubedingt aufgelockerten Bereichs konnte somit

erfolgreich simuliert werden.
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3.24 Endlagerprojekt Gorleben

3.24.1 Modellierung des Nuklidtransports bei variabler Salinitat in einer stark
heterogenen Geosphare (Gorleben Deckgebirge)

Im Rahmen von Analysen zur Langzeitsicherheit eines Endlagers fir radioaktive Abfal-
le im Salinar am Beispiel des Endlagerprojekts Gorleben wurde postuliert, dass Salzlo-
sung in das Endlager eindringt. Geldste radioaktive Substanzen kdénnen in der Salzl6-
sung im Endlager transportiert, umverteilt und anschlielend in die Geosphare
freigesetzt werden. Der Nuklidtransport kann u. a. durch die Salinitat bzw. Salzkonzent-
ration im Grundwasser erheblich beeinflusst werden, da die Dichte und die Zahigkeit
(Viskositat) eines SuR-/Salzwasser-Gemisches merklich von der Salzwasserkonzentra-

tion abhangen.

In friheren Analysen wurde der Nuklidtransport bei salinitdtsabhangiger Flissigkeits-
dichte in der Geosphare oberhalb des Salzstocks in der Gorlebener Rinne mit dem
weiterentwickelten Rechenprogramm TOUGH2/EOS7R behandelt, wobei ein relativ
einfaches zweidimensionales Modell mit nur zwei Gesteinsarten (Ton und Nicht-Ton)
herangezogen wurde und deren Verteilungen mit geostatischen Methoden ermittelt
wurden. In Erganzung dazu wurde der Nuklidtransport bei variabler Flussigkeitsdichte
und nichtlinearer Nuklidadsorption in Abhangigkeit von der Salinitat in der Geosphare
oberhalb des Salzstocks in der Gorlebener Rinne untersucht. Dazu wurde jedoch ein
verfeinertes zweidimensionales Modell mit einer stark ortsabhangigen Verteilung von
mehreren hydrogeologischen Einheiten zur Berucksichtigung der heterogenen Eigen-
schaften der geologischen Schichten aus der geostatistischen Analyse verwendet
(Abb. 3.14). Die Abb. 3.15 zeigt beispielhaft eine Verteilung der Salzwasserkonzentra-
tion in der stark heterogenen Geosphare oberhalb des Salzstocks in der Gorlebener
Rinne (Fall GH1 in /JAV 02a/).
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Abb. 3.14 Verteilung der horizontalen Permeabilitat in einer zweidimensionalen hete-
rogenen Geosphare (Fall GH1 in /JAV 03a/)
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Abb. 3.15 Beispiel einer Salzwasserverteilung in der heterogenen Geosphare (Fall
GH1 in /JAV 03a/)

Weitere Analysen zur Anwendung geostatistischer Methoden bei dichteabhangigen

Stromungen am Beispiel des Deckgebirges Gorleben wurden bereits im Rahmen der

33



Vorhaben SR 2220, SR 2337 und SR 2451 durchgefihrt /JAV 02b/, /JAV 03a/,
/JAV 03d/, /JAV 03c/, /JAV 03b/, /ROH 01a/, /ROH 03a/, /ROH 03b/, /ROH 03c/,
/ROH 04/, /IROH 01b/, /ROH 01c/, /ROH 02/. Anhand der verschiedenen Analysen
konnte festgestellt werden, dass das Rechenprogramm TOUGH2/EOS7R mit den ei-
genen Modellerweiterungen zur nichtlinearen Adsorption zu Analysen des Nuklidtrans-
ports bei salinitatsabhangiger Flissigkeitsdichte in einer komplexen zwei- oder dreidi-
mensionalen heterogenen Konfiguration mit stark ortsabhangigen hydrogeologischen

Eigenschaften herangezogen werden kann.

3.24.2 2D-Modellierung von Stromung und Schadstofftransport

In Forschungsarbeiten zu Langzeitsicherheit von Endlagern in Salz- und Granitformati-
onen /NOS 05/, /ISCH 10/ wurde fur ein hypothetisches Endlager in einer Salzformation
das Verhalten von Radionukliden im Fall einer Freisetzung in ein heterogenes Deckge-
birge modelliert. Das Modell basierte auf hydrogeologischen Analysen der BGR zum
Salzstock Gorleben und baute auf vorangegangenen Arbeiten auf /NOS 08/, /BIR 00/,
/ISCH 10/. Die Untersuchung sollte darlegen, inwiefern sich fir die einzelnen Radionuk-
lide, aufgrund ihrer spezifischen Sorptionseigenschaften, unterschiedliche Transport-
pfade entwickeln /BIR 00/, /SCH 10/.

0.0

Abb. 3.16 Konzentrations- und Geschwindigkeitsfeld nach 250.000 Jahren Uber ei-

nem hypothetischen Endlager in einem Salzstock, aus /SCH 10/

Mit dem Programm d*f wurde dafiir das dichtebeeinflusste Stromungsfeld modelliert
und mit r’ der Radionuklidtransport bestimmt /FEI 99/. Die Riickhaltung wurde mithilfe
einer linearen Gleichgewichtssorption (Henry-Isotherme) miteinbezogen /NOS 05/. Als
Ausgangsbedingung wird von einem reinen Siflwassergebiet ausgegangen, welches
sich aufgrund der Salzwasser Randbedingung am unteren Modellrand mit der Zeit ver-
andert. Abb.3.16 zeigt das Konzentrations- und Geschwindigkeitsfeld nach

250.000 Jahren in einem 10-fach Uberhdhten 2D-Modell. Die Konzentrationsverteilung
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ist farblich hervorgehoben, wobei eine Konzentration von c=1 eine gesattigte Salzlo-
sung (dies entspricht hier einer Dichte von 1.197,2 kg/m?®) reprasentiert (rot). Das Ge-
schwindigkeitsfeld wird mit Vektoren angedeutet. Im unteren und mittleren Modellab-
schnitt ist die diffusive Ausbreitung des Salzes im Grundwasserstauer festzustellen,
wahrend im oberen Abschnitt aufgrund der héheren Stromungsgeschwindigkeiten nur
geringe Salzkonzentrationen vorliegen /SCH 10/. Es konnte gezeigt werden, dass sich
die Ausbreitungsgeschwindigkeit sowie der Ausbreitungspfad aufgrund der unter-
schiedlichen Sorptionsraten fir die verschiedenen Radionuklide unterscheidet. Bei-
spielsweise bewegt sich 1-129 aufgrund seiner geringen Sorptionswerte sowohl fir
Sand als auch fur Schluff und Ton anteilig vertikal, wahrend andere Radionuklide wie
beispielsweise Np-237 aufgrund ihrer Sorptionseigenschaften bestimmte Schichten,

wie in diesem Beispiel Ton, langsamer passieren /SCH 10/.

3.25 Vergleichende Sicherheitsanalyse (VERSI)

Im Rahmen des Vorhabens SR 2538 wurden zur Charakterisierung eines alternativen
Tonsteinstandortes fur ein Endlager fir warmeentwickelnde Abfalle, der mit einem
Salzstandort verglichen werden sollte, numerische Analysen auf Basis von Salz-/ SUf3-
wasserrechnungen durchgefiihrt. Sie fanden als Grundlage der Arbeiten in den ande-
ren Vorhaben im Projekt VerSi Verwendung /LAR 10/. Fur den generischen Tonstein-
standort wurde auf Grundlage nationaler und internationaler Erfahrungen und von
Analogieschlussen eine hydrogeologische Modellvorstellung entwickelt. Dabei wurden
soweit wie mdglich, reale Standortdaten aus bestehenden Datensatzen herangezogen
(Modellgebiet siehe Abb. 3.17).
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Abb. 3.17 Schematische Darstellung des Modellgebiets eines generischen Tonstein-
standortes, aus /LAR 10/
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Zur Definition der hydraulischen Randbedingungen an der Grenze eines im Vorhaben
zu bewertenden einschlusswirksamen Gebirgsbereiches (ewG) um das Endlager wur-
den auf Basis des Schnitts in Abb. 3.17 zweidimensionale Modellrechnungen mit dem
Programmsystem SPRING durchgeflihrt. Fir die Salzrechnung wurde eine Anfangs-
schichtung entsprechend einem mit der Teufe zunehmenden Salzgehalt (Salinitatsgra-
dienten) angenommen (Abb. 3.18). Die vertikalen Modellrander und die Modellbasis
werden fur die Standard-Rechenlaufe als abflusslose Rander definiert (no flow Rand-
bedingung), Uber die kein Grundwassereinstrom oder -ausstrom stattfindet. In diesem
Fall findet ein Wasseraustausch im Modellgebiet nur Uber die Modelloberflache statt
und demzufolge existieren keine Verdinnungspotentiale durch Ein- oder Ausstrom

uber die vertikalen Modellrander.

Fur zwei Rechenmodelle (mit / ohne Kohleflézaquifer an der Modellbasis) wurde zuerst
in einer transienten Rechnung Uber einen Zeitraum von 10.000 a die Salzverteilung in
den Modellen berechnet (Abb. 3.18, rechts). Die Anfangsbedingung der Dichteschich-
tung in kg/m? ist farblich hervorgehoben, wobei die Dichte linear mit der Teufe von
1000 kg/m? auf 1.180 kg/m? zunimmt. Die rote Schicht charakterisiert den Endlagerho-
rizont. Die Rechenergebnisse (rechts) zeigen die Salzverteilung nach 10.000 Jahren

fir einen Rechenfall mit bzw. ohne Kohlefloz.

Antangsbedngung der Duchieschichiung (kgim™Y) 100

Salzverteilung nach 10000 Jahren

- ohne Kohlefloz

N

(

L G

. mit Kohlefloz
' —
1180 10001 F
= T

o

Abb. 3.18 Anfangsrandbedingung eines linearen Dichtegradienten im 2D-Modell fir

das Programm SPRING als Beispiel einer Salzwasserverteilung /LAR 10/

Im Ergebnis der durchgefiihrten Modellrechnungen zeigt Abb. 3.19, dass aufgrund der
geringen Durchlassigkeiten der hydrogeologischen Einheiten am generischen Standort
eines Endlagers im Ton die als Anfangsrandbedingung vorgegebene Salzvorlage nur
sehr langsam durch das SuRwasser der Wiedererganzung an der Modelloberflache

verdrangt wird.
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Konzentrationen nach 1.e6 Jahren

2.e6 Jahre

3 e6 Jahre

5.6 Jahre

Abb. 3.19 Ergebnisse der 2D-Modellrechnungen des generischen Tonsteinstandortes
/LAR 10/

Konzentration- und Potentialverteilung der Salzrechnungen mit Kohleflézaquifer k=104 m/s
an der Modellbasis (Rechenzeitraum von 1.000.000 a, oben, bis 5.000.000 a, unten)

Da hinsichtlich des dichtegetriebenen Salztransports die Rechnung noch keinen quasi-
stationdren Zustand erreicht hatte, wurden die Rechnungen Uber langere Zeitrdume
weitergeflihrt. In Abb. 3.19 werden im Ergebnis einer dichteabhangigen Grundwas-
serstromungsmodellierung die hydraulischen Zustdande des Systems und die Dichte-
verteilungen im Bereich 1.000 kg/m?® (magenta) bis 1.250 kg/m? (rot) zu den Zeitpunk-
ten von 1.000.000 bis 5.000.000 Jahren bei unveranderten Randbedingungen
dargestellt.

Die Ergebnisse in Abb. 3.19 zeigen, dass auch nach flnf Millionen Jahren weiter ver-
mehrt StlRwasser im Wiedererganzungsgebiet in die Tiefe dringt und eine VersiRung
der tiefen Schichtglieder stattfindet. Gleichzeitig bauen sich die Druckpotentiale im Lie-
genden des Endlagers langsam ab und es entstehen Konvektionszellen. Aufgrund der
geringen Transportgeschwindigkeiten wird ein quasi-stationarer Zustand auch nach
5 Millionen Jahren noch nicht erreicht.
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3.2.6 Zusammenfassende Zuordnung der Anwendungsbeispiele zu den Veri-
fikationstestfallen

Die beschriebenen Stromungsmuster und Dichte- bzw. Salinitatsverteilungen in den
Anwendungsbeispielen lassen sich in folgende Einzelphdnomene untergliedern, die
durch jeweils einen Verifikationstestfall (siehe auch Kap. 2.3) beschrieben werden kon-

nen.

¢ Dichte induzierte (getriebene) Stromung: Typ ,Elder—Problem*
Die Charakteristik dieses Aspekts sind die durch Dichteunterschiede erzeugte
Konvektionzellen, die sich durch rotative Strémungen und ,Fingering” auszeich-
nen (Abb. 4.6 in Kap. 4.2.2).

¢ Dichteabhangige Stromung: Typ ,Henry—Problem*
lhre Charakteristik zeichnet sich u. a. durch eine ,Salzwasserintrusion” aus, bei
der eine Verdrangung und Mischung zweier unterschiedlicher Lésungen (z. B.
SluRwasser mit Meerwasser) stattfindet. Spezielle Falle treten hier bei der Aus-
pressung von Lauge ins Gebirge auf. In diesem Fall kann der Hydrocoin Testfall
,Salt Dome-Problem (Hydrocoin, Level 1, Fallstudie 5)“ zusatzlich als Verifikati-
onstestfall genannt werden (Abb. 4.3 in Kap 4.2.1). Er ist charakterisiert durch

Interface Probleme an der Mischungsfront zweier Losungen.

¢ Dichte abhangige Strémung: Typ ,Saltpool*
Charakteristisch fur diese ,Sulwasserintrusionen” sind Ungleichgewichte (real
oder numerisch) im Rechenmodell aufgrund der Anfangsbedingungen. Weiter-
hin treten wechselnde Konvektionsstromungen (Abb. 4.20 in Kap. 4.2.4) auf.
Die starke Nichtlinearitat des physikalischen FlieRprozesses verhindert das
schnelle Erreichen eines annahernd stationaren Zustandes und fuhrt zum Prob-

lem langer Simulationszeiten.

Nach der Beschreibung der Anwendungsbeispiele erfolgt nachfolgend eine Zuordnung
der Modellierungsbeispiele zu den o. a. Testfallen einer Programmverifikation und in

Kap. 4.2 die Darstellung von durchgeflihrten Verifikationsrechnungen hierzu.

Die dichteabhangige Stromung in der Grundwassermodellierung in Kustennahe (Kap.
3.1.1) war Beweggrund zur Definition des Verifikationstestfalls Typ ,Henry—Problem®.
Programme, die in diesem Arbeitsfeld verwendet werden, missen daher diesen Verifi-

kationstestfall positiv durchlaufen. Von der Problemstellung her kann die in Kap. 3.1.2
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dargestellte Dichtemodellierung unter Beriicksichtigung eines Einpressens von Salz-
lauge im Werragebiet der Modellvorstellung “Einpressen salinarer Losung in ein sali-
nares Tiefenwassermilieu” und damit dem Hydrocoin Testfall ,Salt Dome-Problem

(Hydrocoin, Level 1, Fallstudie 5)¢ zugeordnet werden. Er kann weiterhin Modellen zur
Analyse des langzeitigen konvergenzbedingten Einpressens von salinaren Ldsungen
aus Salzbergwerken, wie sie in den Anwendungsbeispielen zu den Endlagern WIPP
(Kap. 2.2.1), ERAM (Kap. 3.2.2) und dem ehemaligen Endlagerprojekt Gorleben (Kap.
3.2.4) auftreten, zugeordnet werden. Programmcodes die hier zur Anwendung kom-
men sollen mussen daher als Anforderung diesen Testfall als zusatzliche Verifizierung

bertcksichtigen.

Dem Typ ,Saltpool“ kénnen die Anwendungsbeispiele Endlager Konrad und das gene-
rische Endlager im Ton des Projekts VERSI zugeordnet werden. Charakteristisch hier-
bei ist, dass in beiden Fallen salinare Tiefenwasseraquifere von SiiRwasseraquiferen
Uberlagert werden, deren Einflisse auf die Tiefengrundwasserstromung schwer er-
fassbar sind. Um realistische Transportmodellierungen von Schadstoffen durchfiihren
zu kénnen, muss man erst zu einem Verstandnis zur Grundwasserdynamik in der Tiefe
gelangen. Dabei spielen der Simulationszeitraum und die Erkenntnis, ob ein quasi-

stationarer Dichteverteilungs- und Strdmungszustand vorliegt, eine gro3e Rolle.

39






4 Auswahl geeigneter Modelle und Codes

4.1 Ansatze zur Berechnung der Dichte und Viskositat in verschiedenen
Codes

Im nachstehenden Kapitel erfolgt eine Zusammenfassung der im Zusammenhang mit
Langzeitsicherheitsanalysen von Endlagern fir radioaktive Abfélle in tiefengeologi-
schen Formationen entwickelten Modellansatze zu dichteabhangigen Stréomungsvor-
gangen. Fur die vorliegende Aufgabenstellung erfolgt auf Basis der in den vorherigen
Kapiteln beschriebenen Modellen und Rechencodes eine Auswahl von geeigneten
Modellen und Rechencodes (u. a. d*f, TOUGH2, und SPRING, als Beispiel einer Reihe
von kommerziellen FE-Programmen wie FEFLOW, MODFLW etc. Die verschiedenen
Herangehensweisen und die unterschiedlichen mathematischen Gleichungen zur Be-
rechnung der Dichte in diesen Codes werden vorgestellt. Weiterhin werden die Verifi-
kationstestfalle im Detail beschrieben, die erfolgreich von den einzelnen Codes behan-
delt werden mussen. Eine erfolgreiche Simulation der Testfalle qilt als
Grundanforderung zum Nachweis der Einsatzfahigkeit bei der Grundwasserstro-
mungsberechnung unter variabler Salinitat. Die Ergebnisse der Verifikationsrechnun-

gen bzw. Vergleichsanalysen werden dargestellt.

41.1 D3f

Das Programm d3f (,distributed density-driven flow*) ermdglicht ein Modellieren der
dichtegetriebenen Grundwasserbewegungen fir komplexe, dreidimensionale Gitter
und Uber grofie Zeitrdume. Dabei werden Drei- und Viereck- bzw. Tetraeder- und He-
xaeder-Gitterstrukturen fiir die Modellgebiete generiert /SCH 04b/. Die Diskretisierung
erfolgt Uber das Finite-Volumen-Verfahren, auch bekannt als Finite-Volumen-
Elemente-Methode /FEI 99/, /ISCH 12/. Eine Anwendung der diskontinuierlichen Galer-
kin-Methode ist zukinftig vorgesehen /SCH 13/.

Zur Berechnung der dichtegetriebenen Strémung werden Differenzialgleichungen fir
die Strémungsgleichung des Fluids und die Transportgleichung fiir das Salz, wie in
Kapitel 2.2 beschrieben, gekoppelt. Dabei erfolgt die Dichteberechnung konzentrati-
ons- und temperaturabhangig Uber zwei Erhaltungsgleichungen fir die Gesamtflissig-

keits- sowie die Salzmasse. Die Dichteverteilung wird Uber den sogenannten Separati-
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onssatz abgeschatzt (Formel (4.1)). Die Konzentration wird dabei in d*f als relativer
Massenbruch flr das Salz angegeben (Formel (2.2) in Kapitel 2.2) /FEI 99/, /JAV 00b/.

p(e,Te) = po - pE(€) - P (TC) (4.1)
o x _ (p(cT=Ty)
mit pi(c) = (5 =2)

und pi (Te) = (=%r))

Cc
i@ = () = e (42)
0
mity’ = 0,7

und p, = p(c = 0; T, = 20°C) = 998,2 kg - m3
und ppax = p(c = 1; T, = 20°C) = 1197,2 kg - m3

Zur Beschreibung der Konzentrationsabhangigkeit der relativen Dichtefunktion
pe(c) wird zwischen den konstanten, linearen, realen und idealen Ansatzen unter-
schieden (Kapitel 2.2). Die Funktion fiir den Ansatz einer realen Dichte (Formel (4.2))
erzielt dabei die beste Ubereinstimmung mit experimentellen Daten fiir hohe Salzkon-
zentrationen /FEI 99/.

pr(Te) =1 “3)
999,79 |
P =Goa5 |1+ Tc =2+ (6562107 +2,166 - 107° - (T — )] (4.4)

Analog wird die Temperaturabhangigkeit der relativen Dichte p7(T;) mit einbezogen,
die fur den Temperaturbereich von 0 bis 100 °C guiltig ist. Aufgrund eines geringen Ein-
flusses auf die Dichte wurden nur Funktionen fir eine konstante (Formel (4.3)) und rea-
le Dichte (Formel (4.4)) implementiert /FEI 99/. Durch die Kopplung von r (,radionucli-
des, reaction, retardation, and transport*) mit d*f kann durch die dort zusatzlich
implementierten Gleichungen neben der dichtegetriebenen Stréomung auch der Trans-
port von Radionukliden berechnet werden. Hierdurch eignen sich die Programme zur

Bewertung der Langzeitsicherheit in der Endlagerung /SCH 12/.
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4.1.2 TOUGH2

TOUGH2 ist ein Programm fiir die ein- oder mehrdimensionale Simulation von Mehr-
phasenflissen in verschiedenen Temperaturbereichen und eignet sich deshalb unter
anderem fur Fragestellungen der Geothermie sowie der Endlagerforschung, auch fir
warmeentwickelnde Abfalle. Eine Diskretisierung erfolgt Uber die integrale Finite-
Differenzen Methode. Zur Bericksichtigung der dichtegetriebenen Stréomungen findet
das Darcy-Gesetz Anwendung (s. Formel (2.7)). Die Wahl zwischen verschiedenen
Equation-of-state-Modulen (EOS-Modulen), welche die im System auftretenden Kom-
ponenten und thermodynamische Prozesse einfliihren, ermdglicht das Abdecken eines

grolien Anwendungsgebietes /PRU 99/.

Starke Dichtedifferenzen werden unter anderem in solchen EOS-Modulen erzeugt, die
variable Laugensattigungen beschreiben kénnen. Hier zu nennen ist vor allem das Mo-
dul EOS7 fur Wasser, Lauge und Luft sowie das Modul EOS7R fir Wasser, Lauge,
Mutter- und Tochternuklid und Luft /PRU 99/.

In den Modulen EOS7 und EOS7R wird die Dichteanderung der aquatischen Phase
Uber die Annahme berechnet, dass entionisiertes Wasser mit einer Referenzlauge ge-
mischt wird. Die Salinitédt der aquatischen Phase ergibt sich aus dem Massenanteil w
der Referenzlauge in der Flissigphase. Die Dichte der Mischphase wird durch die
Dichte des reinen Wassers (1.000 kg/m?) und der Referenzlauge interpoliert. Die Tem-
peratur- und Druckabhangigkeit wird nur fir die Dichte des reinen Wassers und nicht
fur die Dichte der Referenzlauge mit einberechnet. Variieren Druck- und Temperatur-
bedingungen, muss postuliert werden, dass Lauge und reines Wasser ein identisches
Kompressibilitats- und Ausdehnungsvermdégen besitzen /OLD 95b/, /PRU 99/.

Da die Dichte der Mischung nicht aus Wasser mit Salz, sondern aus der Dichte von
Wasser und der Dichte von Lauge berechnet wird, missen die folgenden Einschran-
kungen berlcksichtigt werden. Ldslichkeitsgrenzen und Ausféallungen z. B. bei fortlau-
fender Evaporation, die rechnerisch zu einem w > 1 fuhren wirde, kénnen nicht mehr
physikalisch sinnvoll abgebildet werden, da die Dichte der gemischten Lésung nach
Formel (4.5) negativ wirde /PRU 99/.

1 1-w o (4.5)
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Unter der Annahme, dass das Volumen bei Mischung zwischen Lauge und entionisier-
tem Wasser erhalten bleibt, berechnet sich die Dichte nach Formel (4.5) /PRU 99/. Im
Gegensatz zum Ansatz von d* werden hier keine zwei Erhaltungsgleichungen fiir
Temperatur und Konzentration gebildet, sondern nur eine konzentrationsabhangige

Gleichung angewendet.

Die in TOUGH2 verwendete Standarddichte der Lauge betragt 1185,1 kg/m?® bei
T,=25 °C und P,=1 bar. Als Standard ist NaCl angegeben mit 5,08 mol/kg. Diese Aus-

gangswerte kdbnnen verandert werden /PRU 99/.

Die im Darcy-Gesetz (Formel (2.6)) enthaltene Viskositat einer wassrigen Lésung be-
rechnet sich gemaf Formel (4.6) nach einem erweiterten Ansatz durch den Massenan-
teil w und empirisch ermittelten Werten /VAN 84/. Die von /VAN 84/ beschriebene Me-
thode gibt experimentelle Werte innerhalb einer Abweichung von 1 % wieder, wobei

eine Spezifizierung des Giltigkeitsbereiches fehlt /HER 88/.

n =1,002-1073(1 + 0,4819w — 0,2774w? + 0,7814w3) (4.6)

41.3 PHREEQC

PHREEQC berechnet numerisch auf Basis von Gleichgewichtskonstanten aquatische
Systeme und ermittelt auf Basis des Gleichgewichts-Verfahrens den thermodynamisch
stabilsten Zustand Uber alle vorgegebenen Reaktionen im System. Mit PHREEQC
kann auch eindimensionaler Transport in Losung (Advektion, Dispersion, Diffusion) be-
rechnet werden /PAR 13/. Transportmodellierungen basieren hierbei auf dem finite Dif-
ferenzenverfahren. Zur Berechnung der Aktivitat konnen unterschiedliche Ansatze (lo-
nendissoziations- und loneninteraktionstheorien) entsprechend der spezifischen
Fragestellung eingesetzt werden. Z. B. wird flr hochsalinare Ldsungen der Pitzer-
Ansatz /PIT 91/ verwendet, fir den PHREEQC die thermodynamische Datenbasis ,pit-
zer.dat® zur Verfugung stellt /PAR 13/. Eine weitere thermodynamische Datenbasis mit
dem Pitzer-Ansatz ist THEREDA (Thermodynamische Referenzdatenbasis), die fur
hochsalinare Lésungen geeignet ist und speziell fir geochemische Fragestellungen in
der Endlagerung im Salzgestein entwickelt wurde /ALT 11/, /IMOO 15/. THEREDA stellt
vorgefertigte Parameterdateien fur spezifische geochemische Systeme zur Verfigung,

die nach einer Registrierung frei unter www.thereda.de heruntergeladen werden kon-

nen. Die Parameterdateien enthalten alle zur Berechnung des thermodynamisch

stabilsten Zustandes erforderlichen chemisch-physikalischen Parameter fir unter-
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schiedliche Elemente, aquatische Spezies, Gas- und Festphasen. Koeffizienten zur
Berechnung der Dichte sind in der Datenbasis ,pitzer.dat® von PHREEQC, aber nicht

fur alle spezifischen geochemischen Systeme von THEREDA vorhanden.

1000 + Po Z miVm,i

P = Po

0 S by . (48
Vini = Vm,i + A,0,5z; WB),IO'S + bl,i + m + b3’i(T — 228) | P4
100a2i as i (49)
V0. =4184(01a,; + : '
mi < T 2600 + Pygy | (T — 228)
10%a, ; et
+ 4L — W Y
(2600 + Py, ) (T — 228) dPpqr

2 3dIng, (4.10)
Av = RT Ay§2,303 T— KO
2
= - .zq_e< _l)z_ qbs( _i) (4.11)
AG NAvogadroZz 87T£0Tl- 1 &, w; 1 &

Die Dichte p einer Lésung ergibt sich gemaly Formel (4.7) aus der Summe aller mola-
ren Volumina V,,,; [cm®mol], der Molalitdten m; [mol/kg] und der molekularen Masse
MW; des Salzes [g/mol] aller Komponenten sowie der Dichte p, des reinen Wassers
[g/cm?®]. Dabei berechnet sich das molare Volumen aus dem spezifischen Volu-
men Vn‘ili bei unendlicher Verdiinnung, dem Debye-Hickel Term A,,, der Ladungsnum-
mer z, der lonenstarke I und dem Debye-Langenparameter B, mit dem lonengroRRen-
Parameter 4. Des Weiteren werden die empirischen Koeffizienten b, ; bis b,; verwen-
det (Formel (4.8)). Der Debye-Hiickel Term berechnet sich gemal Formel (4.10), wo-
bei A, den Debye-Huckel Parameter mit dem Wert 0,51 mol/kg®® darstellt. Weiterhin
werden die relative dielektrische Konstante ¢, und die Kompressibilitat K, des reinen
Wassers [1/atm] bendétigt. Das spezifische Volumen ergibt sich mithilfe der Parameter
a, ; bis a,; und w; sowie der relativen dielektrischen Konstante. Die Druckabhangigkeit
P, 4 [bar] wird berticksichtigt (Formel (4.9)). Uber die Avogadro’sche Zahl Navogadro Mit
6,022:10% 1/mol, die Ladungsnummer und das Quadrat der Elektronenladung gZ mit
1,602 -10"°C, die dielektrische Permittivitat des Vakuums g, mit 3,704 -10-"" C?/cal/m
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und dem Radius r; [m] kann der Born-Koeffizient w#"S [cal/mol] (iber die Lésungsener-

gie AG [cal/mol] der Born-Gleichung berechnet werden (Formel (4.11)).

1300 1
o 99 [
o A 49°C
- aE O
-S 1200k $© 25°C ]
a O 5°C
B
(O]
C
e
O
(0]
o 1100} ]
0
100900 1100 1200 1300

(Na +Ca)Cl—solutions / (g/L)

Abb. 4.1 Berechnete zu tatsachlicher Dichte einer Na-Ca-Cl-Ldsung fir verschiede-

ne Temperaturen bei konstantem Druck (1 atm), aus /APP 14/

Abb. 4.1 zeigt am Beispiel einiger Na-Ca-Cl-Lésungen unterschiedlicher Dichten dass
fur den Temperaturbereich von 5 bis 99 °C die Ubereinstimmung der berechneten
Dichte mit der tatsachlichen Dichte sehr gut ist /APP 14/.

Unterscheidungsmerkmale zu den anderen hier vorgestellten Programmen sind das
Einbeziehen der chemischen Zusammensetzung zur Berechnung der Dichte und das
ausschliellich eindimensionale und einphasige Berechnen der Transportprozesse.
Nach /APP 14/ ist auch die Abweichung der Dichteberechnung quinarer Na-K-Mg-Ca-
Cl-Lésungen zur gemessenen Dichte unter verschiedenen Temperaturberechnungen

und bei hohen Dichten sehr gering.

41.4 SPRING

SPRING (,Simulation of Processes in Groundwater®) ermdglicht die dreidimensionale
Grundwassermodellierung unter der Berucksichtigung von Energietransporten und
Schadstofftransporten. Es ist somit zur Modellierung geothermischer Prozesse oder
Schadstofftransporte geeignet, wobei der radioaktive Zerfall beriicksichtigt werden

kann. Eine Diskretisierung erfolgt nach dem Ansatz fur finite Elemente /KON 12/,
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/KON 15b/. Das Modul SITRA erméglicht hierbei die Transportberechnung eines Stof-
fes in zwei- bzw. dreidimensionalen Horizontal- und Vertikalmodellen /KON 12/,
/KON 15b/.

Unter der Annahme einer linearen Abhangigkeit der Dichte p(c) zur Konzentration wer-
den diese in die Strémungs- und Transportgleichungen miteingebunden. Uber a (For-
mel (4.12)) flie3t die konstante Dichtesteigung zur Beschreibung der Dichte mit ein. Die
Anfangsdichte p,, bezogen auf die Referenzkonzentration c,, betragt bei ¢, = 0 vor-
eingestellt den Wert 1.000 kg/m3.

p(c) = po +alc—co) (4.12)

Eine Berechnung der Dichte erfolgt bei hochsalinaren Lésungen gemaf Formel (4.13),
wobei eine Beziehung von ag zu a entsprechend Formel (4.14) aufgestellt wird. Dieser

Ansatz approximiert die nichtlineare Natur von Dichteanderungen /KON 15b/.
p(c)=po-1+as-c)=pyg+a-c=9985-(1+0,000765-c¢) (4.13)
a=ag-p, (4.14)

Die dynamische Viskositat, die in der Berechnung des normierten Grundwasserflusses
(Darcy-Gesetz, s. Formel (2.6)) eingeht, wird tber die nachstehende empirische For-
mel (4.15) berechnet.

Tt 4.15
n(T¢) = (2394 - 1077) - 10Tc+13315 ( )

4.2 Verifikationsmodelle und Vergleichsanalysen zur Grundwasserstro-
mung bei variabler Salinitdt mit ausgewahlten Programmen

Im Kapitel 2.3 wurde als Grundanforderung an Rechencodes und Modellen, die im
Rahmen von Genehmigungsverfahren angewendet werden, die Verifikation als ein
Nachweis der Einsatzfahigkeit festgelegt. Die folgenden Testfélle dienen speziell der
Verifikation der dichtegetriebenen Strdomung eines Modellierprogrammes, die aufgrund
der nicht-linearen Eigenschaften von Dichteanderungen erforderlich ist. Die Ergebnisse
werden mit Berechnungen anderer Codes (s. Kap. 4.1) verglichen, da fiur die abstra-

hierten Testfélle i. d. R. keine ausreichenden Laborergebnisse zur Verfugung stehen.
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Zur Fragestellung der Salzwasserintrusion in Kustengebieten (vgl. hierzu die Anwen-
dungsbeispiele im Kapitel 3.1.1) wurde das in Kapitel 4.2.1 dargestellte Henry-
Problem entwickelt. Weiterhin behandelt das Elder-Problem die freie Konvektion und
das sogenannte Salt Dome-Problem (von Hydrocoin, Level 1, Case 5) stellt einen
Testfall zur Berechnung der Grundwasserstrdomung oberhalb eines Salzstockes dar
(Kapitel 4.2.2 und 4.2.3). Von diesen zweidimensionalen Ansatzen wurde ausschlief3-
lich das Elder-Problem in einem Laborversuch nachgestellt. Im Kapitel 4.2.4 wird das
Saltpool-Problem vorgestellt, welches das FlieRverhalten bei Dichteschichtung von
SuR- Uber Salzwasser betrachtet, indem der Gberlagernden SiRwasserschicht weite-
res Wasser zugefihrt wird. Das Saltpool-Problem basiert auf Laborversuchen und ist
damit der einzige hier vorgestellte dreidimensionale Testfall. Neuere numerische Ana-
lysen insbesondere zur Entstehung von Konvektionszellen wurden von /VOS 10/ am
benchmark-Testfall Konvektionsbewegungen in einer geneigten Box (Kapitel 4.2.5)

beschrieben.

421 Henry-Problem

Das zweidimensionale Vertikalmodell (Abb. 4.2) mit den Malen 2 - 1 m reprasentiert
einen gespannten SuRwasseraquifer mit einer Salzwasserintrusion am rechten unteren
Modellrand (Dirichlet-Randbedingung). Vom gegenilberliegenden Rand strédmt dabei
kontinuierlich StiRwasser mit 6,6 - 10° m?/s zu. Die obere und untere Modellgrenze
sind undurchlassig (Neumann-(Fluss-)Randbedingung) und das durchstromte Medium
wird als homogen, isotrop und wassergesattigt angenommen. Eine Auflistung der ver-

schiedenen Parameter kann Tab. 4.1 entnommen werden.
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Abb. 4.2 Schema des Henry-Modells, aus /OSW 98/
Tab. 4.1 Eingabeparameter fiir das Henry-Problem /HOL 98/, /ABA 04/
Symbol | GroRe Wert Einheit
D, effektiver 1,9-10° m? - s
Diffusionskoeffizient
g Schwerkraftbeschleunigung | 9,81 m - s
k Permeabilitat des porésen | 1,336 - 10° m?
Mediums
q Spezifischer Abstrom links | 6,6 - 10 m3 - s
Ap Dichteverhaltnis 0,25 -
(Ausdehnungsvermoégen)
7 Kinematische Porositat 0,35 -
U Dynamische Viskositat 1,334 - 10* kg -m'-s’t
Pwasser | Dichte des StiBwassers 1.000 kg - m3
Psalz Dichte des Meerwassers 1.025 kg - m3
4.21.1 SPRING-Berechnungen

Der Testfall

wurde

in  SPRING mit

20 Gitterelementen

horizontal

und

10 Gitterelementen vertikal sowie 231 Knoten simuliert. Uber eine Zeitspanne von
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100 Minuten wurde das FlieRverhalten der Intrusion betrachtet. Abb. 4.3 zeigt die be-
rechneten Konzentrationsisolinien nach einer Zeitspanne von 100 Minuten /KON 16/.
Hierbei ist eine gute Ubereinstimmung mit den analytischen Lésungen und den Ergeb-

nissen von Berechnungen anderer Codes festzustellen (Abb. 4.3).
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Abb. 4.3  Berechnete Konzentrationsisolinien (0,25, 0,5 und 0,75) nach 100 Minuten

mit verschiedenen Programmen (aus /KON 16/)

4.2.1.2 SALTFLOW-, FEFLOW- MARCEAU- und d*-Berechnungen

Abb. 4.4 zeigt die Ergebnisse numerischer Berechnungen des Henry-Problems ver-
schiedener Programme im Vergleich zur veranderten originalen semi-analytischen
Henry-Losung. Eine Meer- und SiRwasserrandbedingung wird nun berucksichtigt
/SIM 03/. Es konnte eine Sensitivitat bezlglich der Gitterstruktur festgestellt werden.
Fur diese sollte eine Gitter-Peclet-Zahl geringer als 1 angewendet werden bzw. Gitter-

weiten sollten geringer als 0,05 Langeneinheiten sein, um gréRere Abweichungen zu

vermeiden /OSW 98/.
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Abb. 4.4  Vergleich der Ergebnisse von Berechnungen des Henry-Problems (aus
/OSW 98/)

Die verbesserte, korrigierte Berechnung der Lésung von Henry wird verglichen mit ver-
schiedenen weiteren Programmen. Zu sehen sind von links beginnend die 20, 50 und 80 %

Konzentrationsisolinien.

Aufgrund des im Modell angesetzten Druckgradienten am rechten Modellrand
(Abb. 4.2) ist ein Abflielen des Wassers im oberen Bereich mdglich. /OSW 98/ ver-
weist auf den nicht physikalischen Charakter dieser Annahme und empfiehlt stattdes-
sen die Anwendung einer Transmissionsrandbedingung. Weiterhin wird eine unnatir-
lich starke Diffusion statt der Dispersion verwendet, um das System lenkbarer zu
gestalten /OSW 98/. In /OSW 98/ wird darauf hingewiesen, dass sich der Testfall auf-
grund einer induzierten Stromungsdynamik aufgrund der Randbedingungen nicht als
ideales Verifikationsmodell eignet. Fir /OSW 98/ ist das Henry Problem kein sensitiver
Testfall, um die qualitative Leistungsfahigkeit von numerischen Programmen beurteilen
zu kénnen, sondern stellt lediglich eine Art Mindestanforderung dar. Deshalb sollte das
Geschwindigkeitsfeld des Testfalls betrachtet werden sowie die Konzentrationsisolinien
mit Ergebnissen anderer Codes verglichen und die Sensitivitdt des Programmes unter-
sucht werden, indem beispielsweise gekoppelte und nicht gekoppelte Bedingungen un-
tersucht werden. Auferdem ist eine Berechnung zusatzlicher Testfalle empfehlenswert
/SIM 03/.
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4.2.2 Elder-Problem

Das Elder- bzw. Fingering-Problem basierte urspriinglich auf thermisch bedingten Kon-
vektionsprozessen von /ELD 67/ und wurde auf die Betrachtung von Salzwasser-
schichtungen erweitert. In einem gespannten Aquifer mit den Maflen 600 m - 150 m
wird am oberen mittleren Rand Uber eine Lange von 300 m eine Dirichlet Randbedin-
gung fur die Salzkonzentration angesetzt (Abb. 4.5). Weitere Parameter zur Modeller-
stellung sind Tab. 4.2 zu entnehmen /FEI 99/.
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Abb. 4.5 Modellstruktur des Elder-Testfalls (aus /FEI 99/)

Hervorgerufen durch den konzentrationsbedingten Dichteunterschied des Wassers
entsteht eine Fingerbildung, die mit zunehmender Zeit eine Durchmischung beider
Schichten zur Folge hat. Es wurden von /VOS 87/ Modellierungen mit SUTRA vorge-
nommen. Durch viele Autoren, unter anderem mit TOUGH2 sowie FEFLOW wurden
Simulationen des Elder-Problems durchgefiihrt /OLD 95a/, /[FRO 00/, /DIE 02/. Teilwei-
se entsprechen die Ergebnisse den Laborergebnissen von /ELD 67/ zu den thermisch
bedingten Konvektionsprozessen /PAR 07/. Es konnten nicht nur Lésungen erzeugt
werden, in denen es zur Ausbildung eines Fingers kommt, sondern ebenso existieren
Lésungen mit zwei oder drei Fingern, die begleitet werden von aufsteigenden SiiRwas-
serfingern. Hierbei ist der betrachtete Simulationszeitpunkt genauso wie die Diskretisie-
rung des Gitters zu beriicksichtigen. Eine einheitliche Lésung steht derzeit noch nicht
zur Verfugung. /VOS 10/ weisen darauf hin, dass Instabilitdten und Finger initial einge-
baut werden missen, damit nicht numerische Fehler den Ausgangspunkt der Stro-
mungsbewegungen bilden. Allein /OSW 98/ unternahm Laboruntersuchungen. Auf Ba-
sis der hierbei gemessenen Parameter, Simulationen mit verschiedenen Programmen,
war jedoch eine exakte Reproduktion der Rechenergebnisse mit den gemessenen Pa-

rametern nicht moglich (Kapitel 4.2.2.5).
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Tab. 4.2 Parameter fir das Elder-Problem /FEI 99/, /[HOL 98/, /PAR 07/

Symbol | GroRe Wert Einheit

D, effektiver 3,565-10% |m?-s™
Diffusionskoeffizient

g Schwerkraftbeschleunigung | 9,81 m - s2

k Permeabilitat des porésen | 4,845 - 10" | m?
Mediums

Ap Dichteverhaltnis 0,2 -
(Ausdehnungsvermogen)

7 Kinematische Porositat 0,1 -

U Dynamische Viskositéat 103 kg-m'-st

Pwasser | Dichte des SURwassers 1.000 kg - m3

Psalz Dichte des Salzwassers 1.200 kg - m3

D, effektiver 3,565-10% |m?-s
Diffusionskoeffizient

4221 TOUGH2-Berechnungen

Das Elder-Problem mit einer Dichtedifferenz von 20 %, wie sie auch in nattrlichen sali-
naren Formationswassern auftreten kann, wurde mit TOUGH2 modelliert. Eine tran-
siente integrale Differenzen Methode wurde angewendet und dabei eine Empfindlich-
keit des Programmes gegenuber den Parametern festgestellt. Weiterhin wurde
vermerkt, dass das Simulationsverhalten bei diffusionssensitiven Programmen genau
betrachtet werden sollte. Wie in Abb. 4.6 (Detailbild s. Abb. 4.7) zu sehen ist, zeigen
die Ergebnisse der Simulation mithilfe von TOUGH2 eine hohe Ubereinstimmung mit
den Modellierungen durch /ELD 67/. Sie weichen hingegen von den konzentrationsba-
sierten Modellierungen von /VOS 87/ ab /OLD 95a/.
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Ergebnisse des Elder-Problems mit TOUGH2, aus /OLD 95a/

Abb. 4.6

Modellierergebnisse nach 2, 10 und 20 Jahren. In den Bildern links zeigen die gestrichelten

Linien die Ergebnisse der semi-analytischen Losung von /ELD 67/, die durchgezogenen

von /VOS 87/ . Auf der rechten Seite sind die Modellierungen mit TOUGH2 abgebildet.

(T w gl

600 m

Problems nach 10 Jahren, aus

Detailbild der Ergebnisse des Elder-

/DIE 02/

Abb. 4.7

-Berechnungen

TechFlow

4.2.2.2

Der Einfluss verschiedener Variationen physikalischer und numerischer Parameter auf

den Elder-

Testfall wurde durch /PAR 07/ anhand des Modellierprogrammes TechFlow
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untersucht. Ziel von /PAR 07/ war eine Bewertung der Sensitivitdt der numerischen L6-
sung des Elder-Problems von der Dichtedifferenz der beiden Lésungen, dem Ge-
schwindigkeitsfeld und der numerischen Instabilitdten. Neben den physikalischen Pa-
rametern wurde der Einfluss der Anwendung der kontinuierlichen und
diskontinuierlichen Methode auf das Geschwindigkeitsfeld untersucht (Abb. 4.8). Hier-
fur wird die Peclet-Nummer, die das Verhaltnis der numerischen zur natirlichen Dis-
persion darstellt, verwendet. Um die Ergebnisse von /FRO 00/ nachzubilden, ist es zu-

dem erforderlich, die kontinuierliche Geschwindigkeitsmethode anzuwenden /PAR 07/.

(a) (b)
15yrs 15yrs

X
)

20yrs 20yrs

~
/N

Abb. 4.8 Simulation des Elder-Problems mit TechFlow mit einem gleichmaRigen Git-
ter, aus /PAR 07/

(a) Anwendung der kontinuierlichen Geschwindigkeitsmethode und (b) der diskontinuierli-

chen Geschwindigkeitsmethode

Im Ergebnis stellte /PAR 07/ fest, dass hohe Dichteunterschiede (> 20%) zu physikali-
schen Instabilitaten in der Rechnung fuhren, bei kleineren Dichteunterschieden (<20%)

wird die Losung dagegen stabil und unabhangig von der Modellgitterdichte.
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42.2.3 FEFLOW-Berechnungen

Die Berechnungen mit FEFLOW durch /DIE 02/ verdeutlichen die Abhangigkeit der
raumlichen Diskretisierung fur die Vergleichbarkeit mit Simulationen anderer Program-
me. Als Ergebnis der Berechnungen werden in Abb. 4.9 die Isochloren (Linien gleicher
Cl-Konzentration) bei 20 bzw. 60 % nach 4, 10, 15 und 20 Jahren dargestellt. Es wur-
den zwei unterschiedliche Modellgitter verwendet (grob und fein). Das grobe Modellgit-
ter besteht aus 1.170 Knoten und 1.100 viereckige Elemente und ist damit ahnlich dis-
kretisiert wie das Modellgitter von /ELD 67/ und /VOS 87/. Das feine Modellgitter besitzt
10.108 Knoten und 9.900 Elemente /DIE 02/.
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Abb. 4.9 FEFLOW-Simulationen mit einem groben (a) und einem feinen (b) Modell-
gitter fur die Zeitpunkte 4, 10, 15 und 20 Jahre (aus /DIE 02/)

/DIE 02/ untersuchte auch das Verhalten der Flief3richtung nach einem Modellierungs-
zeitraum von 20 Jahren in Abhangigkeit des Modellgitters und Anwenders (Tab. 4.3).
/DIE 02/ machte deutlich, dass die Lé6sungen des Elder-Problems, die von vielen Auto-
ren mit unterschiedlichen Rechencodes analysiert wurden, u. a. von der Gute der Dis-

kretisierung des Modellgitters abhangen.
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Tab. 4.3 zeigt, dass auch bei gleichen Diskretisierungsaufwand (Anzahle der Git-
terelemente) unterschiedliche Flierichtungen berechnet werden und bestatigt damit
die Aussagen von /PAR 07/ und /FEI 99/.

Tab. 4.3  Flieldrichtung im zentralen Bereich des Elder-Problems bezogen auf die
Diskretisierung des Gitters (aus /DIE 02/)

Table 2
Flow direction in the central section with respect to the mesh discretization (modified from [161])

Discretization Very coarse Coarse Fine Very fine Extremely fine
Number of unknowns* <800 1000-2000 3500-5000 6000-10,000 15,000-1,000.000
Diersch [37] 1
Voss and Souza [230] -
Oldenburg and Pruess [158] -
Kolditz et al. [123] -
Ackerer et al. [I]
Mazzia et al. [141] -
Oltean and Bués [161] Ti
Frolkovic and De -
Schepper [72]°
Present® -

Tu=6d1u=7

-«
3 9
[

C EE
I
K-

5 99 999

[
-

(1=5) - L(1=6,7,8,9)

 Related to the whole domain.
" Unperturbed solutions, uniform mesh.
“No upwind, AB/TR time stepping, uniform quadrilaterals, unperturbed solutions.

4224 d*-Berechnungen

Von /FEI 99/ wurde das Elder-Problem mit der d3f Version 1.11 simuliert. Aufgrund in-
konsistenter Randbedingungen mussten die im Folgenden beschriebenen Anpassun-
gen vorgenommen werden. Statt einer no flow Randbedingung fur die Gesamtmasse
wird ein verschwindend geringer Massenstrom zugelassen und die lineare Abhangig-
keit der inversen Dichte vom Salzmassenbruch ersetzt die lineare Abhangigkeit der
Dichten. Das Absinken des Salzfingers und die dabei entstehenden Konvektionszellen,
induzieren das Absinken weiterer Salzlésung, die sich mit dem ersten Finger verbin-
den. Aus diesem Grund reagiert das System empfindlich auf die Gitterdiskretisierung
oder Anderungen der Anfangsrandbedingungen (Abb. 4.10) /FEI 99/.
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Abb. 410 Entwicklung der Salzfinger des Elder-Problems in einem ungestorten Sys-
tem und unter schwach veranderten Anfangsbedingungen im gestoérten
System (aus /FEI 99/)

4.2.2.5 SPRING-Berechnungen

Mithilfe von 1.066 Knoten und 1.000 Elementen wurde das Elder-Problem in SPRING
Uber einen Zeitraum von 20 Jahren berechnet. Als Eingabeparameter wurden die Refe-
renztemperatur von 20 °C, ein spezifischer Speicherkoeffizient von 3,36 - 10¢[1 - m™],
eine Matrixkompressibilitat von 2,4 - 10'° [m - s? - kg'], eine Dichte der Matrix von
2.650 [kg - m3], ein Durchlassigkeitsbeiwert von 4,753 - 10° [m - s'] und eine Fluid-
kompressibilitat von 4,4 - 10° [m - s? - kg'] verwendet. Abb. 4.11 zeigt die Konzentra-
tionsverteilung und das Stromungsfeld des Testfalles nach einer Simulationszeit von

vier Jahren.
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Abb. 4.11 Ergebnis der Elder-Berechnung mit SPRING nach vier Jahren
(aus /SEI 15/)

Links sind die Ergebnisse der Berechnungen in SPRING mit SITRA dargestellt, rechts mit
XTRA.

4226 SALTFLOW-, FEFLOW- und d*f-Berechnungen durch /OSW 98/

Das Elder-Problem wurde durch /OSW 98/ im Rahmen von Laboruntersuchungen ex-
perimentell nachgestellt. Im ersten Versuchsaufbau wurde mithilfe einer Trennschicht
eine horizontale Dichteschichtung erzeugt. Beginnend im Zentrum entwickelten sich
sowohl Sul- als auch Salzwasserfinger. Bereiche mit geringerer Permeabilitat wiesen
im Versuch Fing2 ein deutlich langsameres Wachstum auf (Abb. 4.12). Da die Erzeu-
gung von Turbulenzen im Zuge der Entfernung der Trennschicht als mdgliche Fehler-
quelle nicht auszuschlieRen war, wurde in einem zweiten Ansatz das Salzwasser durch
den Gefallboden eingeleitet. Dieses wurde anschlielliend gedreht, sodass eine gewdlb-
te Grenzschicht entsteht (Versuch Fing3). Die Fingerbildung erfolgte dabei dominie-
rend im Zentrum und wurde in den duf3eren Bereichen durch Konvektionsbewegungen
gehemmt /OSW 98/ (s. Abb. 4.13).
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Abb. 4.12 Vertikalschnitt der Konzentrationsverteilung des Versuchs Fing2 durch
/OSW 98/ nach 176 Minuten (aus /OSW 98/)

Abb. 4.13 Vertikalschnitt der Salzwasserverteilung des Versuchs Fing3 (aus
/OSW 98/)

Der initiale Zustand kann oben links betrachtet werden; oben rechts zeigt den Versuch

nach 46 Minuten; unten links nach 85 Minuten und dann nach 2 Stunden.
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Zu diesen Laborexperimenten und ihren spezifischen Parametern wurden Simulationen
mit SALTFLOW, d3 und FEFLOW durchgefiihrt. Fir die Berechnungen mit
SALTFLOW wurden die Anfangsbedingungen der Versuchsreihe Fing1 und Fing2 (die
beiden Versuche unterscheiden sich in ihrer Permeabilitatsverteilung) angewendet und
eine horizontale Schichtung angenommen, um diese mdglichst exakt nachzubilden. Im
ersten Rechenfall wurden keine Stérungen eingebaut, wodurch die Fingerbildung allein
durch numerische Variationen, wie beispielsweise Rundungsfehler, initiiert wird. Auf

diese Weise kann das naturliche System nicht reprasentiert werden.

Im zweiten Rechenfall wurde eine Berechnung mit vorgegebenen Konzentrations-
schwankungen an der Grenzschicht flr eine Lange von 1 cm betrachtet. Die erzeugte
Instabilitdt erzwingt dabei eine initiale Fingerbildung im gestérten Bereich. In beiden
Rechenfallen setzt die Fingerbildung im Vergleich zum Laborversuch verzdgert ein. Bei
vorgegebener Anfangsstorung ist diese Differenz schwacher, der Rechenfall weist da-

fur jedoch eine geringere Wachstumsgeschwindigkeit auf (Abb. 4.14).

Messdaten (MRI), Fing2
Gitter 1 (140.000 Knoten) B
Gitter 2 (verfeinert, 240.000 Knoten )
Gitter 1, mit Anfangsstorung

100 —

80—

> OO X

Lange (mm)

0 50 100 150 200

Zeit (min)

Abb. 4.14 Vergleich simulierter und experimentell bestimmter Fingerwachstumsge-
schwindigkeiten mit SALTFLOW (aus /OSW 98/)

Fir Berechnungen mit FEFLOW wurden die gleichen Parameter ohne Anfangsstérung
auf ein dreidimensionales Dreiecksnetz angewendet und der Versuch Fing2 berechnet.
Die hierbei entstandenen Instabilitdten entwickelten aufgrund des Netzes eine walzen-
artige Struktur und konnten die beobachtete Fingerbildung nicht abbilden /OSW 98/.
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Mit dem Programm d*f Version 1.11 wurde der Versuch Fing1 mit Anfangsstérung
nachgerechnet. Im zentralen Bereich setzt die Fingerbildung zlgig ein, wahrend sie in
den auleren Abschnitten mit geringerer Permeabilitat nur im Ansatz erkenntlich wird.
Zur Reduktion von numerischen Oszillationen wurde erst nach 6 Minuten mit einem
Upwind-Verfahren weitergerechnet. Dennoch betrug die Oszillation etwa 70 % der Ma-
ximalkonzentration und erschwert somit die Bewertung des Modellierergebnisses. Der
numerische Effekt kann die wirklichkeitsnahen Simulationsergebnisse Uberlagern
/OSW 98/.

Bei der Analyse des Versuchs Fing3 mit der Version 1.15 wurde gemaf der Anfangssi-
tuation des Experiments eine gewolbte Grenzschicht simuliert und zudem ohne Up-
wind-Verfahren gerechnet. Die Ergebnisse entsprechen den Beobachtungen im Labor,
unterscheiden sich jedoch in der Geschwindigkeit der Fingerbildung, die durch die nu-

merische Oszillation von 20 % hervorgerufen sein kdnnte /OSW 98/.

4.2.3 Salt Dome-Problem (Hydrocoin, Level 1, Fallstudie 5)

Zwischen 1984 und 1987 wurden auf Hydrocoin-Treffen weitere Testfalle zur Verifizie-
rung von Programmcodes entwickelt, darunter auch das Salt Dome-Problem (Level 1,
Fallstudie 5) fur dichtegetriebene Grundwasserbewegungen im zweidimensionalen
Modellgebiet /SKI 92/. Grundlage des Testfalls bildet ein StlRwasseraquifer Gber einem
Salzstock. Es wird vorausgesetzt, dass das Salzgestein unterhalb des modellierten
SuRwasseraquifers nahezu impermeabel ist und eine Vermischung mit dem umgeben-
den Grundwasserkorper ausschliefdlich Gber diffusive und dispersive Prozesse, ange-

trieben durch einen Konzentrationsgradienten, ablaufen kann /KON 97/, /SKI 92/.
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Abb. 415 Schema des Salt Dome-Problem, Hydrocoin, Level 1, Case 5, aus
/KON 97/

Das zweidimensionale Vertikalmodell besitzt am oberen Rand einen SuRwasserzufluss
mit einem linearen Druckgefalle von 10° Pa auf 0 Pa vom linken zum rechten oberen
Rand hin, wodurch ein Ausstromen an diesem Randbereich moglich ist (Abb. 4.15).
Durch die Einfiihrung von no flow Randbedingungen an den verbleibenden Randern
des Modellgebiets ist ein Zu- oder Ausstrémen unterbunden. Uber eine Distanz von
300 m wird eine Dirichlet-(Konzentrations)-Randbedingung am unteren Rand ange-
setzt. In der Beschreibung des Orginaltestfalles wurde eine reine Dispersion definiert.
Von verschiedenen Autoren wurde dagegen ihren Testfallberechnungen ausschlief3lich
oder zusatzlich eine Diffusion mit unterschiedlichen Werten angenommen. Weitere Pa-
rameter sind der Tab. 4.4 zu entnehmen. Das durchstrémte Medium wird als homogen
und isotrop angenommen. Es handelt sich bei diesem Testfall um eine vereinfachte
Annahme orientiert an endlagerrelevanten Fragestellungen, ohne eine experimentelle
Vergleichsgrundlage /OSW 98/, /[HOL 98/, /KON 97/, /JAV 00b/.

Das Fehlen von ausreichend genauen Laborversuchen erschwert eine Bewertung der
Plausibilitdt der hier dargestellten Testfalle. So wurde beispielsweise der Einfluss des
Salzgradienten auf die Strdmungsbewegungen zur Zeit der Testfallentwicklung histo-
risch erstmals Uberprift und dabei anfangs falschlicherweise numerischen Fehlern zu-
geschrieben, weil die Simulationen nur untereinander zu vergleichen oder anhand the-
oretischer Vorstellungen der Realitatsgrad eines Ergebnisses zu bewerten waren
/HOL 98/. Dies lag unter anderem an der starken Vereinfachung der Testfalle und der

bertcksichtigten Stromungs- und Transportprozesse, u. a. die ausschlieRliche Bertick-
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sichtigung der Dispersion und die Definition eines homogenen, isotropen Aquifers
/HOL 98/, /IOSW 98/.

Tab. 4.4 Parameterwerte fiir das Salt Dome-Problem, aus /HOL 98/

Symbol | GroRe Wert Einheit

D, effektiver 0;1,39-10% |m?-s"’
Diffusionskoeffizient u.a.

g Schwerkraftbeschleunigung | 9,80665 m - s

k Permeabilitat des porésen | 10712 m?
Mediums

Ap Druckdifferenz oben 10° Pa

ap, Longitudinale 20 m

Dispersionslange

ar Transversale 2 m

Dispersionslange

Ap Dichteverhaltnis 0,203618 -

(Ausdehnungsvermogen)

7 Kinematische Porositat 0,2 -

U Dynamische Viskositéat 1-103 kg-m'-st
Pwasser | Dichte des SURwassers 1.000 kg - m3
Psalz Dichte des Salzwassers 1.200 kg - m3

4.2.31 TOUGH2-Berechnungen

Mit dem Programm TOUGH2 wurde das Salt Dome Problem, entsprechend den origi-
nalen Vorgaben, ohne die molekulare Diffusion miteinzubinden, berechnet. Ein vor-
warts gerichtetes FlieRverhalten ist statt dem zu erwarteten rotativen, aufgrund der
konkurrierenden Einflisse der Gravitationskraft mit der Dispersion, festzustellen.
Nachdem entlang der Salzquelle am unteren Rand die transversale Dispersion domi-
niert, findet eine aufwartsgerichtete Strémung aufgrund von advektiver und dispersiver
Prozesse statt und die Losung wird im unteren Bereich an die Modellgrenze gedriickt.

Ein stationarer Zustand kann bei gro3en Zeitschrittweiten erreicht werden. Im Vergleich
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zu anderen Programmen wurden die transienten Gleichungen mit einer Residuen-
basierten Methode geldst, die bei Kopplung des Transports mit der Strdomung flir hoch-
salinare Lésungen geeignet ist und deshalb fir diese Fragestellungen empfohlen wird
/OLD 95a/. Im Vergleich dazu 16st /HER 88/ die Problematik mit einer schrittweisen Pa-
rameteranpassung. CFEST arbeitet mit einem iterativen Prozess, den /HER 88/ flr
hochsalinare Systeme nicht empfiehlt. Fir SUTRA und SWIFT werden absolute und
relative Anderungen in Variablen verwendet, um Konvergenzen in jedem Schritt zu in-
dizieren. Dies kann unter Umstanden zu falschen Konvergenzen fihren /OLD 95a/. Ei-
ne weitere Variation des Testfalls wird in Kapitel 4.2.3.3 naher erldutert und bezieht
den Nuklidtransport bei der Berechnung mit TOUGH2 mit ein /JAV 00a/.

4.2.3.2 TOUGH2- und d*f-Berechnungen

Uber einen Zeitraum von 2.000 Jahren wird die Salzwasserverteilung des Salt Dome-
Problems in einem 2D-Modell betrachtet. Abb. 4.16 bildet die Ergebnisse der Berech-
nung von TOUGH2 und df ab. Im Gesamten befinden sich die Ergebnisse in Uberein-
stimmung miteinander. Die Ursache des unregelmaBigen Verlaufs der d*-Ergebnisse
konnte nicht sicher herausgefunden werden und hangt vermutlich mit Zeitschrittweiten-

anderungen zusammen /JAV 00b/.

Die Programme verwenden aufgrund unterschiedlicher Erhaltungsgleichungen und
Randbedingungen verschiedene Modellansatze. Beispielsweise verwendet TOUGH2
die Finite-Differenzen-Methode, wahrend d*f (wie auch NAMMU) die Finite-Elemente-
Methode anwendet, wobei Advektionen bei einer Dirichlet-Randbedingung am unteren
Rand mdglich sind /JAV 00b/. Randbedingungen werden bei TOUGH2 mittels passiver
Elemente auBerhalb des Modellgebietes positioniert, wohingegen diese bei d*f an den
unteren Randknoten definiert werden. Skalare GréRen, wie Druck und Konzentration,
werden bei TOUGH2 am Mittelpunkt eines Volumenelements bestimmt. Im Gegensatz
dazu erfolgt bei d*f eine Angabe Uber die Knoten eines Elements. Vektorielle GroRen
werden bei TOUGH2 an der Schnittflache zwischen den benachbarten Volumenele-
menten definiert, anstatt Gber die Interpolationsfunktionen flir Druck und Temperatur
/JAV 00b/.
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Grundwasserstromung mit variabler Salinitat
(Salzwasser-Abfluss am oberen Rand)
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Abb. 4.16 Der Abfluss des Salzwassers am oberen Modellrand fir die Simulation
SN1 (aus /JAV 00b/)

D3, TOUGH2 und NAMMU beziehen sich bei der Anwendung des Darcy-Gesetzes auf
die Masse, wahrend sich das Darcy-Gesetz selbst eigentlich auf das Volumen bezieht.
Untersuchungen von /JAV 00b/ ergaben, dass die Unterschiede, hervorgerufen durch
die unterschiedlichen Formulierungen der Erhaltungssatze zwischen TOUGH2 und d?f,

weniger als 5 % flr einfache Beispiele ausmachen.

4.2.3.3 SPRING- und TOUGH2-Berechnungen

Die Berechnung firr das aus 900 Elementen aufgebaute Modell erfolgte bis zu dem Er-
reichen eines annahernd stationaren Zustandes nach 500 Jahren. Abb. 4.17 vergleicht
die Konzentrationsisolinien mit Ergebnissen von /KOL 96/, wie sie in /RUB 01/ darge-

stellt wurden. Hierbei sind gute Ubereinstimmungen festzustellen.
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Abb. 4.17 Konzentrationsisolinien des Salt Dome-Problems nach 500 Jahren mithilfe
von TOUGH?2 (oben) und SPRING (unten), aus /RUB 01/. Dargestellt sind
die Salzkonzentrationsisolinien von 0,05-0,1-0,2-0,3-0,4-0,5-0,6 -
0,7-0,8-0,9-1,0.

In Abb. 4.18 werden die Ergebnisse der Simulationen des Salt-Dome-Testfalls mit den
Codes SPRING und TOUGH2 anhand von berechneten Salzkonzentrationslinien ver-
glichen. Sie zeigen eine gute Ubereinstimmung. /JAV 00a/ bindet den Radionuklid-
transport unter veranderten Randbedingungen in diesen Testfall mit ein. Der untere
Modellrand wird dabei als undurchlassig postuliert. Dabei wird ein heterogenes por6-
ses Medium betrachtet und abweichende Parameter fir das Modell verwendet. Ein
Eintrag von Radionukliden (Mutter- und Tochternuklid) erfolgt zusammen mit dem
Salzwassereintrag im unteren Modellbereich. /JAV 00a/ weist darauf hin, dass bei der
Verwendung von Programmen mit einer Finite Elemente-Diskretisierung in dieser Vari-

ation unnaturliche Advektionen auftreten konnen. Es werden verschiedene Variationen
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mit den Bezeichnungen SN1 bis SN5 mit TOUGH2 simuliert. Die Ubereinstimmungen
zwischen SPRING- und TOUGH2-Berechnungen fir den Testfall SN1 ohne Berlck-

sichtigung eines Radionuklidtransportes kénnen in Abb. 4.18 eingesehen werden.

—t 1 A Il 1 1 1

-100 r

-1 5%

200

-250—j

-30

Abb. 4.18 Konzentrationsisolinien von TOUGH2 (oben) /JAV 00a/ und SPRING (un-

ten) fir eine Variation des Salt Dome-Problems (aus /RUB 01/)

Durch die Untersuchungen von /JAV 00a/ konnte belegt werden, dass die Heterogeni-
tat des porésen Mediums, genauso wie die durch die Salzkonzentration bedingte Ad-
sorption, den Radionuklidtransport behindern kann. Auch kénnen Zirkulationsstrémun-
gen, hervorgerufen durch die vorliegenden Salzwasser-SulRwasser-Verhaltnisse, den

Transport verlangsamen.
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4234 NAMMU

Die Parameter wurden, aufgrund der starken nichtlinearen Eigenschaften des Testfalls,
schrittweise angepasst bis zufriedenstellende Diffusions- und Dispersionswerte erreicht
werden konnten, da der iterative Prozess zur schrittweisen Anpassung der Parameter
nicht ausreichte /HER 88/. Die Wichtigkeit der raumlichen Auflésung fur Rechenfalle
mit konvergierenden Ldsungen wurde betont. Die molekulare Diffusion musste aus
Stabilitdtsgrinden mit einem Wert angesetzt werden, der etwa eine Gréf3enordnung

Uber dem ursprunglichen Parameterwert des Testfalls in Tab. 4.1 lag /OLD 95a/.

4.2.4 Saltpool-Problem

Fir das sogenannte Saltpool-Problem, das durch /OSW 98/ entwickelt und im Rahmen
eines Laborversuches durchgefuhrt wurde, wird in einem Behalter eine stabile Dichte-
schichtung von sufRem Uber salzhaltigem Wasser erzeugt. Diese Schichtung wirde in
einem stationaren, ungestérten System nur durch Diffusionsvorgange beeinflusst wer-
den /OSW 98/. Hier erfolgt jedoch in einer weiteren Versuchsphase ein kontinuierlicher
Zu- und Abfluss von SiiRwasser durch Offnungen im oberen GefaRbereich, um ein dy-
namisches Strdmungsverhalten zu untersuchen (Abb. 4.19) /JOSW 98/, /KON 15a/.

Ansstrom
04 33 J;
Finstrom
41 G2
—*Siisswasser
14 ¢m
—t Salmwvasser
/ -
s r 4
il s 20 e
N |
20 cm

Abb. 4.19 Versuchsaufbau des Saltpool-Problems (aus /KON 15a/)

Das Versuchsgefal® wurde in einem ersten Schritt mit Glaskugeln gleichen Durchmes-
sers verflllt, um ein homogenes, poréses Medium nachzuahmen, und danach mit

SiRwasser aufgefillt. Uber einen Zeitraum von 12 Minuten wurde durch die untere
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Offnung (O 5) unter Druckerhaltung Salzwasser zugefiihrt, bis dieses ein Drittel des
Gesamtvolumens des Gefalles einnimmt. Das Uberschiissige Stiflwasser konnte dabei
tber die Offnungen O 1 bis O 4 entweichen. Alle Offnungen wurden daraufhin in einer

zweiten Versuchsphase fir 30 Minuten geschlossen.

In der letzten Phase des Versuchs wurde SiiBwasser durch die Offnung O 1 eingeleitet
und ein Ausstrémen durch O 3 innerhalb eines Zeitfensters von 140 bis 160 Minuten
ermoglicht. Abb. 4.20 zeigt die gemessene Konzentrationsverteilung in einem vertika-
len Diagonalschnitt vor Beginn der letzten Phase, nach 6 min, 20 min und 140 Minuten

in der 3. Phase (von links oben nach rechts unten, rechts).

| .4

Abb. 4.20 Darstellung der Messergebnisse zu bestimmten Zeitpunkten in einem ver-
tikalen Schnitten zu Abb. 4.19 (Versuch Saltp_| aus /OSW 98/).
In der Farbskala rechtsgekennzeichnet ist die Salzkonzentration, Stif3was-

ser (blau), Salzwasser (rot)

Der Versuch wurde mit einer Salzkonzentration von 1 Gew.-% (Saltp_I) durchgeflihrt
und mit einer Salzkonzentration von 10 Gew.-% (Saltp_d) wiederholt. Verschiedene
zusatzliche Versuche erfolgten, sodass weitere Beurteilungen der FlieBbewegungen
moglich sind. Beispielsweise wurde an verschiedenen Stellen ein CuSOs-Tracer in ei-
nen analogen Versuchsbehéalter eingespeist, um den Verlauf einzelner Bahnlinien
sichtbar zu machen /FEI 99/, /OSW 98/.
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Da Lufteinschlisse aufgrund der Verfillmethode auszuschlielen waren und der Ein-
fluss des Haftwassers aufgrund der GréRRe der Glaskugeln nur von untergeordneter
Bedeutung war, entsprach die hier bestimmte totale Porositat n in etwa der effektiven
(kinematischen) Porositat ¢, die im Rahmen des Versuchs im Labor nicht bestimmt
werden konnte. Ferner konnte die transversale Dispersivitat nicht erfasst werden und
wurde um eine 10-er Potenz niedriger als die longitudinale abgeschéatzt. Im Tracerver-
such konnte eine Adsorption von geringen Anteilen des verwendeten Tracers im Medi-
um nicht vollstdndig ausgeschlossen werden /OSW 98/. Die Dichteuberhéhung wurde
bei der Modellierung berticksichtigt, da bereits geringe Schwankungen einen Einfluss
auf die Ergebnisse haben kdnnen /FEI 99/. Tab. 4.5 listet die im Labor bestimmten Pa-

rameter auf.
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Tab. 4.5 Parameterwerte fiir das Saltpool-Problem /OSW 98/, /KON 15a/

Symbol | GroRe Wert Einheit

D, effektiver 8,7 -107° m? - s
Diffusionskoeffizient

n Porositat 0,372 -

Kr Durchlassigkeitsbeiwert 9,325 - 103 m - s
(intrinsische Permeabilitat)

ap, Longitudinale Dispersivitat | 1,2 - 1073 m

ar Transversale Dispersivitat | 1,2 - 10* m

p Gemessene 1.004,8 kg - m3
Salzwasserdichte 1 Gew.-
%

14 (P/,,) Dichteliberhdhung | 1,0062 - -
1 Gew.-% 1,0076

p Theoretische 1.071,6 kg - m3
Salzwasserdichte 10 Gew.-
%

14 (P/,,) Dichteiberhdhung | 1,0735 £ 0,001 | -
10 Gew.-%

Po SiBwasserdichte 997,2 kg - m3

4.2.41 SPRING- und d3f-Berechnungen

Mit den Codes SPRING- und d3f wurde das Ausstrémen durch O 3 (im Versuch inner-
halb eines Zeitfensters von 140 bis 160 Minuten /OSW 98/) nachgerechnet. Die ge-
messenen Durchbruchskurven an O 3 firr den Versuch mit einer Salzkonzentration von

1 Gew.-% (Saltp_I) bzw. 10 Gew.-% (Saltp_d) im Vergleich mit den Ergebnissen der

Simulation der beiden Codes sind Abb. 4.21 und Abb. 4.22 zu entnehmen.

Abb. 4.21 zeigt die gemessenen und berechneten Durchbruchskurven der Salzkon-
zentrationen am Ausstrombereich (O 3) aufgetragen gegen die Zeit im Vergleich der

Ergebnisse des Laborexperiments sowie der Rechnungen mit d*f und SPRING. Hierbei
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wurde eine Salzkonzentration von 1 Gew.-% fur das Wasser im unteren Drittel des Ge-
falRes gewahlt /KON 15a/, /FEI 99/. Zu Beginn der Frischwasserzugabe gelangt salz-
haltiges Wasser zum Ausstrombereich, da sich dieses aufgrund der geringen Konzent-
ration zlgig mit dem SuRwasser durch die dynamischen FlieRbewegungen vermischt.
Der grundsatzliche Konzentrationsverlauf konnte mit d*f und SPRING abgebildet wer-
den. Allerdings berechnen beide Programme deutliche héhere Konzentrationen als in
der Messung nachgewiesen. d*f liefert hier bis zum Zeitpunkt 40 min leicht bessere
Werte als SPRING.

C [%]
0,10

Messung
= === d3f
0,08 A — - - SPRING

0,08

0,07 1

0,06

0,05

0.04 4

0,03 1

0,02

0,01 4

D,ED T T T T T T
1] 20 40 B0 a0 100 120 140

t [min]
Abb. 4.21 Gemessene und simulierte (SPRING, df) Durchbruchskurven an der Off-
nung O3 des Versuchsaufbau Saltp_| (aus /KON 15a/)

Im zweiten Teil der Versuchsreihe wurde der Salzgehalt der Salzldsung auf 10 Gew.-%
erhdht und erneut die Durchbruchskurve betrachtet (Abb. 4.22). Aufgrund des héheren
Salzgehaltes fand eine starkere Schichtung statt, sodass bei den Durchbruchskurven
geringere Konzentrationen an O 3 gemessen wurden, als im ersten Versuch. Das
SuRwasser stromte im oberen Bereich entlang zum Ausflussbereich, der Salzkonzent-
rationsanteil wurde dabei lediglich durch Diffusions- und Dispersionsvorgange hervor-
gerufen /KON 15a/, /FEI 99/. Wie Abb. 4.22 zeigt, ist eine Abweichung von gemesse-
nen und berechneten Ergebnissen im Verlauf des Untersuchungszeitraumes in diesem

Fall nach 20 Minuten deutlich zu erkennen.
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Abb. 4.22 Gemessene und simulierte (SPRING, df) Durchbruchskurven an der Off-
nung O3 des Versuchsaufbau Saltp_d (aus /KON 15a/)

4.24.2 SALTFLOW-, FEFLOW- und D3f-Berechnungen durch /OSW 98/

Mit den Programmen SALTFLOW Version 2.0, FEFLOW Version 4.5 und d3 Version
1.15 wurde der SALTFLOW-Testfall durch /OSW 98/ nachgerechnet. Dabei wurden
jeweils nichtadaptive Gitter gewahlt mit 299.975 Knoten fir SALTFLOW,
50.978 Knoten fur FEFLOW und 70.785 Knoten fiir d*f. Die Gitterelementweiten waren
fur alle Modelle an den Eckpunkten verfeinert. Dabei konnte in FEFLOW ein Netz ge-
neriert werden, das in zwei Dimensionen unstrukturiert war. Auf das d*f-Modell wurde

das Galerkin-Verfahren angewendet, sodass ein Upwind unterbunden werden konnte.

Die Durchbruchskurven der Salzkonzentration an der Offnung O3 des Versuchsauf-
baus Saltp_| und Salp_d unterscheiden sich gemaf Abb. 4.23 und Abb. 4.24. Die Be-
rechnungen in FEFLOW zeigten fiir Saltp_| bessere Ubereinstimmungen im Vergleich
zu den anderen Modellen, jedoch weisen sie deutlich zu hohe Vermischungen der
Wasser fiur den Versuch Saltp_d auf. SALTFLOW bildete den Kurvenverlauf mit der
geringsten Abweichung ab. Im Allgemeinen ergaben sich flr den zweiten Versuch bei

allen Modellen deutliche Unterschiede zu den Laborversuchen.
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Abb. 4.23 Vergleich der Simulationsergebnisse mit der Labormessung anhand der
Durchbruchskurve der Entwicklung der Salzkonzentration mit der Zeit fur
den Versuch Saltp_| (aus /OSW 98/)
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Abb. 4.24 Vergleich der Simulationsergebnisse mit der Labormessung anhand der
Durchbruchskurve der Entwicklung der Salzkonzentration mit der Zeit fur
den Versuch Saltp_d (aus /OSW 98/)
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4.2.4.3 D3f-Berechnungen durch /JOH 02/

Weitere D*-Berechnungen des Saltpool-Problems wurden durch /JOH 02/ durchge-
fuhrt. Abb. 4.25 zeigt die Ergebnisse der modifizierten Berechnungen des Saltpool-
Problems mithilfe des Programms d3f durch /JOH 02/. Es wurde festgestellt, dass ein
Raster mit 108 bis 5 107 Rasterpunkten erforderlich war, um den Testfall mit 10 %-iger
Salzlésung adaquat nachzubilden. Weiterhin war es notwendig, die experimentell be-
stimmten Parameter anzupassen, da aufgrund der Messfehler eine gute Wiedergabe
der gemessenen Ergebnisse des Versuchs mit den vorgegebenen Werten nicht mog-

lich war. Nach /JOH 02/ zeigten die berechneten Ergebnisse eine hohe Ubereinstim-

mung mit den experimentellen Werten.
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Abb. 4.25 Mit d*f berechnete Durchbruchskurven des Saltpool-Problems mit Fehler-
balken flr die 1 %(g?7) und 10 %(g®®)-ige Salzlésung (aus /JOH 02/)

4244 MODCALIF-Berechnungen

Auch /HAF 04/ berechnete den Saltpool-Testfall mit verschiedenen Parametern mithilfe
des Programms MODCALIF und erreichte unter Verwendung modifizierter Parameter
eine gute Ubereinstimmung der Simulationen mit den gemessenen Ergebnissen.

Abb. 4.26 zeigt die verschiedenen Berechnungsergebnisse.
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Abb. 4.26
4.2.5 Konvektionsbewegungen in einer geneigten Box

Ein weiteres Verifikationsmodell stellte /VOS 10/ am Testfall ,Konvektionsbewegungen
in einer geneigten Box® vor. In einer geneigten Box mit den Maflen 20 x 20 x 2 m
(Abb. 4.27) befindet sich eine Salzlésung mit einer Dichte von 1200 kg/m*® am oberen
Modellrand. Am Modelluntergrund ist eine StiRwasserlésung vorzufinden. Die Neigung
verursacht Instabilitdten, die Konvektionsbewegungen im betrachteten porésen Medi-
um hervorrufen. Hierbei ist eine Rayleighzahl <200 anzunehmen. Entsprechend der

Annahme dieser Rayleigh-Zahl werden einzellige oder schraubenférmige Konvektions-

bewegungen erzeugt /VOS 10/, /SEI 15/.
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Abb. 4.27 Schematische Darstellung des Verifikationsmodells flir eine geneigte Box
(aus /VOS 10/)

Wird im Ergebnis der Simulationen nur eine Konvektionszelle erzeugt, ist eine aufwarts
gerichtete FlieRbewegung entlang des unteren Modellrandes zu erwarten. Dabei flief3t
die schwerere Salzlésung am oberen Rand nach unten. Bei schraubenférmigen Stro-
mungsbildern wird die Entwicklung einer wellenférmigen Konzentrationsverteilung ge-
fordert. Eine abwarts gerichtete Konvektionszelle ist dabei seitlich von zwei aufwarts
gerichteten umrahmt. Eine gleichmaRige genauso wie eine ungleichmalige Verteilung

von Konvektionszellen im dreidimensionalen Raum ist denkbar /VOS 10/.
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Tab. 4.6  Parameterwerte fir die Analyse der geneigten Box, verwendet in /VOS 10/

Symbol | GroRe Wert Einheit

D, effektiver 3,565 - 10© m? - s
Diffusionskoeffizient

g Schwerkraftbeschleunigung | 9,80665 m - s2

k Permeabilitat des porésen | 9,09 - 102 m?
Mediums

a, Longitudinale 0 m
Dispersionslange

ar Transversale 0 m
Dispersionslange

7 Kinematische Porositat 0,1 -

Pwasser | Dichte des StiBwassers 1.000 kg - m3

Psalz Dichte des Salzwassers 1.200 kg - m3

Brm Matrixkompressibilitat 4,47 - 1010 kg -m’-s?

Bw Wasserkompressibilitat 1,0 - 108 kg -m’-s?

4.2.5.1 SUTRA Berechnungen

In /VOS 10/ wurde zur Analyse dieses Testfalles der Code SUTRA verwendet. Das Fi-
nite-Elemente-Modellgitter umfasste 25.000 Elemente mit 28.611 Knoten. Es wurden
Rayleigh-Zahlen zwischen 20 und 200 sowie Winkel zwischen 0 und 72,5 Grad be-
trachtet. Tab. 4.7 listet die Ubereinstimmung der erwarteten und berechneten Ergeb-
nisse des Testfalls auf. Abb. 4.28 zeigt diese grafisch. Die Ubereinstimmung ist hoch,

allerdings wird die mehrzellige Lésung seltener als erwartet bestatigt.

79



240 ; }
- l

220 :

200 . u~'10
180 ——— :

100 POLYHEDRIC HELICOIDAL

140 : JL,
© 120
100 ¥ H
80 |
T

°o o o | s
e [

Ry AR R

- 4

[

- 4
|

+T1—x
T

20

0+
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90

¢

Abb. 4.28 Ubereinstimmung der simulierten und theoretischen Konvektionszustande
in der geneigten Box mit A=10 (aus /VOS 10/)

S steht fiir einen stabilen Zustand, U steht flir das Vorhandensein einer Zelle, P fiir eine
mehrzellige Lésung, T transversale FlieBbewegungen und H schraubenférmige Konvekti-

onszellen. A beschreibt das laterale-vertikale Verhaltnis der Box.
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Tab. 4.7  Ergebnisse des Testfalls mit SUTRA /VOS 10/

Gezeigt sind die erwarteten und beobachteten Zustadnde im Modell. S steht flr einen stabi-

len Zustand, U steht fur das Vorhandensein einer Zelle, P fir eine mehrzellige Lésung, T

transversale FlieRbewegungen und H schraubenférmige Konvektionszellen.

Angle ¢ (degrees) Ra State expected State observed
0 20 S S
3 35 u U
10 35 U U
15 37 U 8]
20 38 U U
25 40 u 8]
30 40 U U
3 45 P T
10 45 P T
20 45 H H
15 48 P T
25 50 H H
30 50 H H
40 50 u U
20 52 H H
40 60 H H
3 70 P T
10 70 P T
15 70 P T
20 70 H H
49 70 H H
55 70 u U
55 85 H H
60 85 U U
0 100 P P
10 100 P H
20 100 P H
30 100 P H
33 100 H H
50 100 H H
55 100 H H
60 100 H H
65 100 U U
65 150 H H
70 150 U U
67.5 200 H H
725 200 U u

4.2.51 SPRING Berechnungen

In /SEI 15/ wurde im Rahmen der Verifizierung der im Kap. 5 beschriebenen Erweite-
rungen im Code SPRING der Testfall von /VOS 10/ nachgerechnet. Das SPRING-
Modellgitter besteht aus 25.000 Elementen und 28.611 Knoten. Betrachtet wurden
Neigungen von 0, 10, 40, 55 und 60 Grad, die Rayleigh-Zahlen wurden mit 20 bis 100

angesetzt. Auch hier werden statt der erwarteten mehrzelligen Lésungen transversale

Lésungen beobachtet. Beobachtete und erwartete Losungen kénnen /SEI 15/ ent-

nommen werden.
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Abb. 4.29 Ubereinstimmung der simulierten und theoretischen Konvektionszustande

in der geneigten Box mit A=10 (aus /SEI 15/)

Die farblichen Punkte entsprechen denen der Legende in Abb. 4.28. Die Farbe Rot
steht fUr einen stabilen Zustand, grun fur das Vorhandensein einer Konvektionszelle,

violett fir eine mehrzellige L6ésung und blau fur schraubenférmige Konvektionszellen.
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4.3 Ergebnis des Vergleichs

Zur Verifizierung von Programmen fir dichtegetriebene Strémung stehen verschiedene
Testfalle zur Verfiigung. Uber den Vergleich mit verschiedenen Programmen bzw. mit
Laborversuchen ist so eine Bewertung der vom Programm verwendeten Methoden
moglich. In naturlichen aquatischen Systemen sind Dichtedifferenzen von 20 % Uber
Salzformationen mdglich. Zwei der Testfalle bericksichtigen Differenzen dieser Gro-
Renordnung (Elder, Salt Dome Problem). Die starke Kopplung von Strémung und
Transport und das resultierende nichtlineare FlieRverhalten bei hohen Dichtedifferen-

zen stellen eine Herausforderung an numerische Simulationen /OLD 95a/.

Grundlage des Henry-Testfalls bildet eine seitliche Salzwasserintrusion in einen Suf-
wasseraquifer. In den numerischen Analysen war eine hohe Ubereinstimmung der
Programme SALTFLOW, FEFLOW, MARCEAU und d3f mit der urspriinglichen Henry-
Lésung zu verzeichnen. Eine geringe Gitterweite war erforderlich, um die Abweichung
zur originalen semi-analytischen Lésung zu minimieren. Nachteile des Testfalls sind
neben der unnatirlich starken Diffusion bei gleichzeitigem Vernachlassigen der Dis-

persion, der nicht physikalische Charakter des Modellaufbaus /OSW 98/.

/ELD 67/ flhrte urspringlich Laboruntersuchungen zu dichtegetriebenen thermischen
Konvektionsbewegungen durch (Elder-Problem), diese wurden jedoch ausgeweitet
auf Simulationen von FlieBbewegungen aufgrund von Konzentrations- bzw. Dichtediffe-
renzen in den beiden Lésungen. Eine Salzlésung liegt dabei Uber einem SiRwasser
und es kommt aufgrund von Dichteunterschieden zum Absinken der Salzlésung und
zur Fingerbildung. Das Elder-Problem stellt derzeit den einzigen Testfall dar, der keine
eindeutige semi-analytische Lésung besitzt. Deshalb ist es erforderlich die Randbedin-
gungen, auch bezlglich des Geschwindigkeitsfeldes, genau zu definieren /PAR 07/.
Der in /OSW 98/ durchgefihrte Laborversuch ermdglicht hierbei erstmals einen Ver-
gleich mit experimentellen Daten, wobei jedoch mdgliche Fehlerquellen kritisch be-
ricksichtigt werden mussen, da ein exaktes Reproduzieren anhand der gemessenen
Randbedingungen nicht moglich ist. Der Versuch wurde mit d3, SALTFLOW und
FEFLOW nachgerechnet und verglichen. Die Schwierigkeit bei der numerischen Ana-
lyse des Elder-Problems besteht in der Anfangsstérung, die eine Fingerbildung initiie-
ren soll. Kann diese Anfangsstérung entsprechend des Laborversuchs simuliert wer-
den, war es nach /OSW 98/ mdoglich, die Versuchsergebnisse mit dem Code
SALTFLOW zu reproduzieren. Eine Nachbildung gemafR der Laborergebnisse konnte

mit den Codes FEFLOW und d3 aufgrund von numerischen Oszillationen bzw. Emp-
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findlichkeiten gegentiber dem Netzaufbau nicht erfolgen. Wird keine Stérung induziert,

basiert die Fingerbildung allein auf numerischen Oszillationen /OSW 98/.

Beim Testfall Salt Dome-Problem fliel3t SliRwasser Uber einem Salzstock entlang.
Aufgrund fehlender Laborversuche und einer abstrahierten Modellannahme kann aus-
schliellich ein Vergleich mit verschiedenen Simulationen untereinander stattfinden
/HOL 98/. In TOUGH2 wurden die Gleichungen mit einer flr hochsalinare Lésungen
geeigneten Residuen-basierten Methode gel6st, wahrend in NAMMU eine schrittweise
Anpassung der Parameter erfolgte. Andere Programme arbeiten mit einem iterativen
Prozess oder den absoluten und relativen Anderungen in Variablen zur Induktion von
Konvergenzen. Diese Methoden wurden von /HER 88/, /OLD 95a/ nicht fir hohe Dich-
teunterschiede empfohlen. Es wurde darauf hingewiesen, dass die verschiedenen Pro-
gramme nicht in jeder Hinsicht vergleichbare Ergebnisse zeigten, da in diesen Erhal-
tungsgleichungen und Randbedingungen unterschiedlich verwendet wurden.
Beispielsweise wurden in den Modellrechnungen mit d*f Randbedingungen an Rand-
knoten definiert, in TOUGHZ2 dagegen aul3erhalb des eigentlichen Modells /JAV 00b/.
WeiterfUhrende Berechnungen auf Basis des Testfalls bestatigten ein Verlangsamen
des Radionuklidtransports durch Salzwasser-SiiRwasser-Verhaltnisse sowie durch die

Annahme eines heterogenen porésen Mediums /JAV 00a/.

Das Saltpool-Problem wurde von /OSW 98/ entwickelt und in einem Laborversuch er-
fasst. In der Testfalldefinition wird eine Salzwasserschicht von einer StiBwasserschicht,
in der Strdomungsbewegungen induziert werden, Uberlagert. In den numerischen Analy-
sen konnten die Ergebnisse der Laborversuche aufgrund von Messfehlern, Fehlern
beim Versuchsverlauf, aber auch wegen zu grober Diskretisierung des Modells und
Modellunsicherheiten nicht problemfrei wiedergegeben werden. Werden die gemesse-
nen Parameter modifiziert und ein entsprechend feines Raster erstellt, war eine Repro-
duzierung der Ergebnisse des Saltpool-Testfalls mit einer sehr hohen Ubereinstim-
mung maglich /JJOH 02/.

Die Feinheit des Modellgitters Ubte einen erheblichen Einfluss auf das modellierte Er-
gebnis aus /KOL 98/. Auch war die Wahl des Ansatzes zur Dichteberechnung beein-
flussend. Beim Nachrechnen des Testfalls mit SPRING wurde von /KOL 98/ ein linea-
rer Ansatz zur Berechnung der Dichte bei hochsalinaren Lésungen mit hohen
Dichtenunterschieden verwendet. Wie bereits in Kapitel 2.2 beschrieben wird fur hoher

konzentrierte Salzlésungen jedoch der realistische Ansatz empfohlen /LEI 92/, da diese
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exponentielle Gleichung die héheren Dichteunterschiede in salinaren Systemen besser

abbilden kann.

Nach /KOL 98/ ist insgesamt die Tatsache kritisch zu betrachten, dass fur die Mehrheit
der zur Verifizierung verwendeten Testfalle keine eindeutige Lésung zur Verfligung
steht. Somit bleibt ein Vergleich verschiedener Programme untereinander unvollstandig
und eine abschlieBende Bewertung ist nicht mdglich. Zu einer weitergehenden Verifi-
zierung (im Sinne einer Validierung) eines Modells ware, neben den Berechnungen der
Testfalle, zukunftig der Vergleich mit Feldmessungen und -versuchen zu empfehlen.
Die Sensitivitat des Modells sollte weiterhin mithilfe der Variation verschiedener Para-
meter oder Diskretisierungsgrade Uberprift und die Ergebnisse diskutiert werden
/KON 16/.

4.4 Vergleichsrechnungen mit TOUGH 2 und SPRING

Im Rahmen von Vergleichsrechnungen (benchmark tests) zum Prozessverstandnis des
dichtegetriebenen Transports an einem realen Standort wurde von der GRS das in
Kap. 3.2.3.2 beschriebene Grundwassermodell zum Deckgebirge der Asse aus
/POL 06/ als Testbeispiel zu Vergleichsrechnungen mit den GRS-Programmen
SPRING und TOUGH2 verwendet. Nach Aufbau von programmspezifischen Modellgit-
tern und der angepassten Verwendung der Parameterdatensatze aus Kap. 3.2.3.2
wurde auf Basis der gleichen Anfangsbedingungen wie in /POL 06/ das Auspressen

einer MgCl,-Lésung und damit der Transport der Stoffe MgCl, und NaCl modelliert.

Das TOUGH2-Modell des Deckgebirges der Schachtanlage ASSE Il entspricht im Auf-
bau der Parametrisierung der hydrogeologischen Einheiten dem in Kap. 3.2.3.2 be-

schriebenen NAMMU-Grundwassermodell.
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Abb. 4.30 Querschnitt durch das TOUGH 2 Modell der Sudflanke des Asse Deckge-

birges mit hydrogeologischen Einheiten

Zur dichteabhangigen Modellierung wurden im TOUGH2-Modell des Deckgebirges der
Schachtanlage ASSE Il (Abb. 4.30) von der GRS verschiedene sich einstellende Fluid-
typen durch eine Mischung von reinem Wasser mit einer Dichte von 1.000 kg/m?
(SuRwasser) mit einer Losung der Dichte 1.300 kg/m?*® (,Grubenlauge“ entsprechend
dem Schutzfluid) hergestellt. Die NaCl-Lésung mit einer Dichte von 1.200 kg/m? wurde
durch eine Mischung aus 67 % Lauge und 33 % SiURwasser dargestellt. Die Salzkon-
zentrationen wurden als Laugen(massen)anteile im Porenwasser angegeben (Suf-
wasser, Massenanteil=0; gesattigte NaCl-Lésung, Massenanteil=0,67; Schutzfluid,

Massenanteil=1).

Als Ergebnis der Simulation stellt Abb. 4.31 die relativen Tracerkonzentrationen in ei-
nem Querschnitt 1 des Asse Deckgebirgsmodells in TOUGH2 nach 18.000 Jahren dar.
Zu erkennen ist wie in /POL 06/ (vgl. hierzu die Ergebnisse in Kap 3.2.3.2) die vertikal
nach unten gerichtete Ausbreitung der schwereren MgCl>-Grubenlésung in das NaCl-
gesattigte Tiefenwasser des Deckgebirges. Die Grubenlésung wurde auch hier an je-
weils 2 Gitterknoten (DG 574, DG 500), entsprechend der Teufenlage der prognosti-
zierten Deckgebirgsibertritte von 500 m bzw. 574 m, Uber einen Zeitraum von 1.000

Jahren in das Nebengebirge eingepresst.
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Abb. 4.31 Darstellung relativer Tracer-Konzentrationen in einem Querschnitt des
Asse Deckgebirgsmodells in TOUGH2 nach 18.000 Jahren

Zum phanomenologischen Vergleich der Prozesse wurde mit dem Programm SPRING
ein aquivalentes 3D-Modell aufgebaut und die entsprechenden hydrogeologischen

Einheiten parametrisiert (Abb. 4.32).
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K-Werte (m/s)
[ 1.00 *10-16 - 1.00 *10 15
[ 1.00 *10-15 - 1.00 *10 -4
I 1.00 *10-14 - 1.00 *10-13
[ 1.00 *10-13 - 1.00 *10 -12
I 1.00 *10-12 - 1.00 *10 -11
[ 1.00 *10-11 - 1.00 *10 -10
[ 1.00 *10-1° - 1.00 *10 ©
[ 1.00 10 - 1.00 *10 8
[ 1.00 108 - 1.00 *10 7
[ 1.00 107 - 1.00 *10 6
[ 1.00 106 - 1.00 *10 5
[ 1.00 105 - 1.00 *10 4

Abb. 4.32 SPRING-Gitternetz des Asse Deckgebirges mit Belegung der hydrogeolo-
gischen Einheiten (Farbskala s. oben) und Ergebnisse der hydraulischen
Berechnung (unten), d. h. Druck (blaue Isolinien) und Geschwindigkeiten
(Vektorpfeile) flr eine StRwasserrechnung ohne Grubenzufluss in drei

Querschnitten des Modells (Schnitt 2 in der Mitte)

Mit einer Eingabedatei fiir die instationaren Massenstréme aus der Grube an den Uber-
trittsstellen, die mit einem 1D-Grubenmodell ermittelt wurden, wurde Uber einen Zeit-
raum von 10.000 Jahren das Einpressen von MgCl,-Losung ins Deckgebirge berech-
net. Die unterschiedlichen Dichten und Viskositaten von gesattigter NaCl- und MgCl.-
Schutzfluidiésung wurden berlicksichtigt. Als Anfangsrandbedingung diente eine quasi-
stationare NaCl- und Druckverteilung aus einer vorher gegangenen instationaren
Stofftransportrechnung. Mit Beginn des Einpressens der MgCl.-Grubenlésung bildet
sich ein Konzentrationsgradient aus. Die Abb. 4.33 zeigt flr den Schnitt 2, er entspricht
von der Lage her dem Schnitt 1 des TOUGH 2-Modells, das Ergebnis der SPRING-
Rechnung (SITRA) zum Zeitpunkt 10.000 Jahre nach Beginn des Einpressens des
MgClz-Schutzfluides in das Deckgebirge.
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In Abb. 4.33 dargestellt ist die Dichteverteilung (Dichtegradient bzw. Dichtezunahme)
der MgCl,-Grubenlésung im Deck- und Nebengebirge der Sidflanke des Asse-
Gebirgszuges. Die ausgepresste MgCl.-Losung (rote Farben) breitet sich horizontal
und vertikal in den NaCl-haltigen Tiefenwéassern in den unterschiedlichen hydrogeolo-
gischen Einheiten des Deckgebirges (dargestellt ist die Verteilung der Durchlassig-
keitsbeiwerte in den Farben blau bis griin) aus. Aufgrund der hdheren Dichte bewegt
sich die MgCl,-Wolke hauptsachlich in vertikaler Richtung zur Basis des Modells, wah-
rend sie sich horizontal aufgrund der dort zirkulierenden Tiefenwasser starker ver-

dunnt.

MgCl (kg/m3)

[ ]o13 - 130
_ [ ]130 - 1300
[ |
g | ] [ ] 13.00 - 130.00
IRiA

I 130.00 - 1300.00

Abb. 4.33 Ausbreitung des MgCl,-Schutzfluids im Nebengebirge im hydrogeologi-

scher Schnitt 2 senkrecht des Streichens des Asse-Sattels

Bewertung

Im Ergebnis der Vergleichsrechnungen der Codes NAMMU (s. Kap. 3.2.3.2), TOUGH2,
und SPRING zeigt sich, dass alle drei Rechencodes phanomenologisch das Einpres-
sen des schweren MgCl,-Schutzfluids in das Neben- und Deckgebirge der Asse und
das Absinken der Lauge bzw. seine weitere Ausbreitung im NaCl-gesattigten Tiefeng-
rundwasser senkrecht zum Streichen des Asse-Sattels trotz unterschiedlicher Ansatze
bei der Berechnung der Dichte (vgl. Kap. 4.1) ahnlich beschreiben. Die Programme
sind somit in der Lage, die Ausbreitung der schwereren Losung MgClz in einem Modell

eines realen Standortes zu simulieren.
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5 Weiterentwicklung des GRS-Instrumentariums

Fur die in den vorherigen Kapiteln dargestellten Anwendungsbeispiele war wegen des
notwendigen hohen Rechenaufwands zur Erfiillung der Anspriiche an Genauigkeit und
Zuverlassigkeit der Modellaussagen in einem vertretbaren Zeitrahmen bisher keine
umfangreiche Parametervariation bezlglich der Heterogenitat, der nichtlinearen Salz-
verteilungen durchfuhrbar. Hierfir wurden in den letzten Jahren Weiterentwicklungen
fur das Programmpaket d3f/r3t durchgefiinrt /SCH 16/.

Die Berechnung der Dichte einer Losung stellt nach der Mischung von aufeinander tref-
fenden verschiedenen Lésungen ein rechenintensives Problem bei der Modellierung
des dichteabhangigen Schadstofftransports dar. Wie die Verifizierungsbeispiele und
die vergleichenden Analysen (Kapitel 4) zeigen, kdnnen auch unterschiedliche Model-
lansatze in den Programmcodes dichtegetriebene Transportprozesse erfolgreich mo-
dellieren. Sie bendtigen jedoch weiterhin in Abhangigkeit der Dimension bzw. der Gro-
Re des Modellgitters und des Simulationszeitraumes trotz verbesserter Soft- und
Hardware sehr lange Rechenzeiten. Im Ergebnis bedeutet dies ein wesentliches An-
wachsen des Rechenaufwandes und damit die Notwendigkeit die in der GRS verwen-

deten Rechenprogramme erheblich zu beschleunigen.

5.1 Weiterentwicklung des Rechencodes SPRING und Implementierung der
Programmmodule

Im Rahmen dieser notwendigen Weiterentwicklung des GRS-Instrumentariums wurde
eine Programmerweiterung und -verifizierung von SPRING im Hinblick auf eine be-
schleunigte numerische Stofftransportberechnung unter Bertcksichtigung von Dichte-
und Viskositatsunterschieden an die Programmentwickler delta h (Vertrag 3614R03200
— 855850 - UA 3235) in Auftrag gegeben. Zur Beschleunigung der Software wurden

folgende Arbeitspositionen definiert:

o Parallelisierung des Matrixaufbaus fur XTRA, Programmzeitoptimierung durch

Parallelisierung (OpenMP) und geeignete Berechnungsroutinen.

e Einbau eines iterativen Gleichungsldsers in XTRA bzw. Einbau paralleler Glei-
chungsléser (direkt) zum schnellen Erreichen stabiler Losungen und zur Mini-

mierung numerischer Oszillationen.

91



o Programmgestltzte Dichtekorrektur der Startpotentiale und Umrechnung von

Anfangsbedingungen der Strdomungsberechnung.

e Auswertung der Maximalwerte, Auswertung einer abgeschlossenen instationa-
ren Berechnung, Ermittlung errechneter Maximalwerte an jedem Knoten unter

Angabe des zugehdrigen Zeitschritts.

Auf Basis der Leistungsbeschreibung der GRS zur Weiterentwicklung von Programm-
routinen und -bausteinen wurden von der Firma delta h im Unterauftrag folgende Arbei-

ten durchgefunhrt.

Position 1: Parallelisierung des Matrixaufbaus fur XTRA

Im Rahmen der Rechenzeitoptimierung wurden die Programmschleifen des Matrixauf-
baus hinsichtlich der Effizienz einer Parallelisierung geprift. Eine Verteilung und Abar-
beitung geeigneter Routinen mit paralleler Struktur verkirzte die Rechenzeiten um
ca. 15 %.

Position 2: Einbau eines iterativen Gleichungslésers in XTRA

Der Berechnungsbaustein XTRA wurde zur Effizienzsteigerung um einen parallelen di-
rekten Gleichungsléser (SuperLU MT) erweitert. Mit diesem wird eine Geschwindig-
keitssteigerung um einen Faktor 10 erreicht. Der direkte Gleichungsldser bietet aul3er-
dem den Vorteil, dass er zu stabilen Ergebnissen fihrt, indem numerische
Oszillationen weitestgehend vermieden werden konnen. Die Effizienz weiterer (iterati-
ver) Gleichungsléser wurde getestet, sie erbrachten aber keine nennenswerten Ver-

besserungen.

Position 3: Programmgestutzte Dichtekorrektur der Startpotentiale

Die Anfangsbedingungen der Strémungsberechnung (EICH, POTE und VORF) in den
Modelldateien, bzw. die in der instationaren Eingabedatei eingegebenen Potentialho-
hen h [m] werden von XTRA programmintern in Driicke p umgerechnet. Dies geschieht
bei den Modelldaten (EICH, POTE, VORF) mit der aus AKxx von XTRA berechneten
Dichte. Im instationaren Fall wird flr die Umrechnung von POTE und VORF die Dichte

fur die Konzentration=C0 bzw. Temperatur=T0 verwendet.
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Position 4: Auswertung der Maximalwerte einer instationaren Berechnung

Nach Abschluss einer Simulationsrechnung lassen sich fur jeden Netzknoten die ma-
ximal errechneten Werte und die dazugehérige Zeit ermitteln. Da es sich um abgeleite-
te Grélken handelt, werden die Werte erst beim Import als Ergebnisdatensatz sowie bei

der Ploterstellung programmgestiitzt generiert.

Position 5: Beobachtung der Berechnungsergebnisse wahrend einer insta-

tionaren Berechnung mit dem Programmbaustein XTRA

Wahrend eines Rechenlaufes kdnnen Zwischenergebnisse zu definierten Zeitpunkten
(Berechnungszeitschritten) sowohl graphisch fiir das ganze Modell als auch an einzel-
nen Gitterknoten dargestellt werden. Weiterhin kdnnen an jeden freiwahlbaren Knoten
Verlaufsgrafiken (Zeitreihen) am Bildschirm dargestellt werden. Weiterhin kénnen z. B.
Ganglinien bestimmter Ergebnisparameter dargestellt und als Bild abgespeichert wer-
den. Dies hat den Vorteil Rechenldufe z. B. aufgrund eventueller Modell- bzw. Parame-
terfehler frihzeitig zu beenden und nach Behebung der Fehler den Rechenlauf erneut

zu starten.

Position 6: Abspeichern eines abgebrochenen oder gestoppten instationa-

ren Rechenlaufs mit dem Programmbaustein XTRA

Zur Vermeidung des Verlustes von Ergebnisdaten nach einem (gewollten oder unge-
wollten) Programmabbruch werden die Daten des letzten Berechnungszeitschrittes

kontinuierlich abgespeichert und stehen einer Auswertung zur Verfigung.

5.2 Qualitatssicherung und Verifizierung

Im Anschluss an die Implementierung der Programmbausteine wurden von der Firma
delta h umfangreiche Verifizierungsrechnungen durchgefiihrt. Sie sind in /SEI 15/ bzw.

in der Anlage A dokumentiert und wurden z. T. bereits im Kapitel 4 beschrieben.
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5.3 Uberpriifung der in SPRING implementierten Modellansitze auf Basis
eines Prinzipmodells (VerSi)

Zur Uberpriifung der neuen Programmroutinen in SPRING wurden eine Reihe von
Rechnungen auf Basis des im Kapitel 3.2.5 beschriebenen VerSi-Modells /LAR 10/
durchgeflhrt (Prinzipmodell).

5.31 Modellaufbau und Datengrundlage

Da ein quasi-stationarer Zustand der Salinitatsverteilung in Salzrechnungen aufgrund
der geringen Durchlassigkeiten der Schichten im Modell eines generischen Tonstein-
standortes auch nach langen Simulationszeiten nicht erreicht wird (s. Kap. 3.2.5), wur-
de das Prinzipmodell modifiziert. Im Vergleich zum VerSi-Modell /LAR 10/ wurden ho-
her durchlassige hydrogeologische Einheiten (z. B. der Tiefengrundwasserleiter,
TGWL) modelliert (gelb, s. Abb. 5.1). Somit besitzt das angewendete Prinzipmodell 4
Grundwasserstockwerke mit insgesamt 4 Grundwasserleitern (GWL in Abb. 5.1, rot
und gelb) und 2 Grundwassergeringleiter bzw. einen Grundwasserstauer (in Abb. 5.1,
grin und blau). An der Modellbasis, im Hangenden einer nicht modellierten salinaren
Schicht, befindet sich ein geringmachtiger Grundwasserleiter (Durchlassigkeitsbeiwert
von k=10 m/s, effektive Porositat von n=0,05). Dartiber folgt ein machtiger Geringleiter
(k=10""m/s, n=0,05), gefolgt von einem machtigen Tiefengrundwasserleiter (TGWL,
ki=108m/s [in der Parametervariation k=10°m/s]), n=0,05). Dariber liegt ein Grund-
wasserstauer (k=10"2m/s, n=0,05) gefolgt von einem Grundwasserleiter (k=108m/s,
n=0,1) und einem Geringleiter (k+=10"'"m/s, n=0,05). Die Modelloberflache bildet wiede-
rum ein Grundwasserleiter (k=10°m/s, n=0,15).

Grundwasserneubildungsgebiet Vorfluter mit Festpotential
10°m/s (0,15) ‘-l‘

1019m/s (0,05)

10%2m/s 10m/s
(0,1)
{0,05) No flow

10%m/s (0,05)
10®m/s (0,05) ’

Abb. 5.1  Durchlassigkeitsbeiwerte und effektive Porositat (in Klammern) der hydro-

geologischen Einheiten des Prinzipmodells (abgeandert nach /LAR 10/)

Das Modellgitternetz (Abb. 5.2) besteht aus 6.076 Elementen. Das Modellgebiet hat ei-
ne Lange von 16,2 km und eine maximale Teufe von 2,9 km. Vom Grundwasserneubil-

dungsgebiet am linken Modellrand steigt die Gelandetopographie von ca. 322 m (i NN
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auf maximal 430 m G NN an und fallt von dort auf ca. 80 m G NN. Hier befindet sich ein

Vorfluter mit einem Festpotential von ca. 78 m U NN.

Als Randbedingung fur die instationaren Rechnungen wurde an der Modelloberflache
eine Konzentrationsrandbedingung 1. Art (Dirichlet) von ¢=0 und eine Zuflussrate von
0,15 m*m?a SuRwasser (Dichte 1.000 kg/m?®) definiert, was einer Grundwasserneubil-
dungsrate von 150 mm/a entspricht. Zur Verhinderung anormaler Druckzustinde an
der Modelloberflache (z. B. beim Ausstrich von Grundwasserstauern, die aufgrund ihrer
geringen Durchlassigkeit die angesetzte Grundwasserneubildung nicht versickern kén-
nen und daher Dricke oberhalb der Gelandeoberflache produzieren) wurde Uber die
gesamte Modelloberflache ein quartarer Grundwasserleiter eingefugt, der einen Durch-

lassigkeitsbeiwert von 10° m/s und eine effektiven Porositat von 15 % besitzt.

Fur die Modellbasis sind eine Randbedingung 2. Art (Neumann) und eine Konzentrati-
onsrandbedingung 1. Art eingesetzt worden, wobei die Konzentration in den Gitterkno-
ten auf c=1 bei einer Dichte von 1.250 kg/m?® gesetzt wird. Fiir die Basisrechnung wur-
de fur alle hydrogeologischen Einheiten eine effektive Diffusionskonstante von
10" m?/s und fir die longitudinale Dispersion eine Dispersionslange von 35 m (fur die
transversale Dispersion wird 1/10 dieses Wertes verwendet) angenommen. Am rech-
ten Modellrand wurden als no flow Randbedingung Potentiale, die mit der Teufe zu-
nehmen, vorgegeben. Uber diesen vertikalen Rand an der rechten Seite des Modells
kann kein Grundwasser in das Modell einflieRen und ausstrémen. Die Lage und Para-

metrisierung der hydrogeologischen Einheiten ist der Abb. 5.1 zu entnehmen.

Abb. 5.2  Gitter des Prinzipmodells in SPRING (6.076 Elemente)
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5.3.2 Rechenfille

5.3.2.1 Rechenfille zur Einstellung einer quasistationdren Dichteverteilung

Zur Einstellung einer quasistationaren Dichteverteilung im Modell als Basis flir spatere
Transportrechnungen wurden mehrere Vorgehensweisen gewahlt und die Ergebnisse
anschlieRend miteinander verglichen. In den VerSi-Rechnungen von /LAR 10/ wurde
eine lineare Dichteverteilung mit der Teufe als Startwert der transienten dichteabhangi-
gen Stofftransportrechnungen vorgegeben. Fir das Prinzipmodell (s. Abb. 5.1) wurden
im Rahmen des Vorhabens zwei weitere Moglichkeiten zum Erreichen einer parame-

terspezifischen, teufenabhangigen quasi-stationaren Dichteverteilung getestet.

Im ersten Fall wird allen Knoten im Modellgitter mit zwei Ausnahmen als Anfangskon-
zentration (AKON) eine gesattigte NaCl-Losung von c(AKON)=1 bei einer Dichte von
1.250 kg/m?3 als Startwert definiert. An den Knoten der Modelloberflache wird eine kon-
stante feste Konzentrationsrandbedingung mit c=0 bei einer Dichte von 1.000 kg/m3
fest vorgegeben und an der Modellbasis als zuséatzliche Salzrandbedingung die Knoten
mit c=1 belegt. Im zweiten Fall wird eine Startkonzentration von null vorgegeben
(c(AKON)=0) und nur die festen Konzentrationsrandbedingungen an der Modellober-
flache und Modellbasis verwendet. In beiden Fallen wurde an der Modelloberflache
Uber eine Grundwasserneubildungsrate von 150 mm/a und mit der festen Konzentrati-
onsrandbedingung ein konstanter SilRwasserwassereinstrom definiert. Durch die Kon-
zentrationsrandbedingungen an der Modellbasis kommt es durch den Grundwasser-

fluss im untersten Grundwasser zu einer NaCl-Aufsattigung der tiefen Grundwasser.

In den nachfolgenden Abbildungen werden die Druckverteilung als Linienplot und die
Dichteverteilung als Flachenplot mit einer Farbgebung entsprechend der nachfolgen-
den Legende dargestellt (Abb. 5.3).
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I 1000.00 - 1013.00

B 1013.00 - 1026.00

I 102600 - 1039.00

I 1039.00 - 1052.00

I 1052.00 - 1065.00

I 1065.00 - 1078.00

I 1078.00 - 1091.00

I 1091.00 - 1104.00

I 1104.00 - 1117.00

B 1117.00 - 1130.00

I 113000 - 1143.00

I 1143.00 - 1156.00

[ 1156.00 - 1169.00

[ 1169.00 - 1182.00

[ 1182.00 - 1195.00

1 1195.00 - 1208.00

[ 1208.00 - 1221.00

I 1221.00 - 1234.00 LEGENDE
[ 1234.00 - 1247.00

[11247.00 - 1260.00 Dichte (kg/m3)

Abb. 5.3 Legende der Farbgebung der Dichteverteilung (in kg/m?®) fiir nachfolgende
Abbildungen (Abb. 5.4 bis Abb. 5.21)

Abb. 5.4 zeigt im Ergebnis einer transienten Rechnung die Dichteverteilung im Modell
mit AKON=1 und einer effektiven Diffusionskonstanten von 10" m?/s nach einer Simu-

lationszeit von 8.000 Jahren (Momentaufnahme zu Beginn der Salzumverteilung).

Abb. 5.5 stellt das Ergebnis zu einem quasi-stationdren Zustand der Salzverteilung
nach 5 Millionen Jahren dar. Die Farbgebung von Magenta bis Griin beschreibt eine
Zunahme der Dichte von 1.000 kg/m? auf 1.250 kg/m®. Uber die feste Konzentrations-
randbedingung (c=0) an der Modelloberflache und den Zufluss Uber die Grundwasser-
neubildung findet eine AussufRung insbesondere der oberflachennahen Grundwasser-
leiter statt. Die Dichte der Tiefengrundwasser in den tiefen Grundwasserleitern und

Geringleitern andert sich nicht.

Abb. 5.4  Dichteverteilung nach 8.000 Jahren (mit AKON=1)
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Abb. 5.5 Dichteverteilung nach 5 Mio. Jahren (mit AKON=1)

Im Grundwasserneubildungsgebiet (links in Abb. 5.4, Abb. 5.5) zeigt sich ein flacher
Dichtegradient mit tiefreichenden SifRwasser im Grundwasserleiter gegentber dem
etwas steileren im Grundwasserstauer, in dem das hdher salinare Grundwasser bis
fast an die Modelloberflache reicht. Rechts folgt wiederum ein tieferes Eindringen des
SuRwassers im Ausstrich des 2. Grundwasserleiters bzw. auch horizontal in dem dar-
Uber liegenden Geringleiter. Deutlich zu erkennen ist, dass sich in der Modellmitte
oberhalb des Grundwasserstauers (zu erkennen an der dichten Schar von Drucklinien)
in den tieferen Bereichen der Mulde des 2. Grundwasserleiters die gesattigte Salzlo-
sung auch nach 5 Millionen Jahren nicht ausgetauscht wird. Die aufsteigenden héher
mineralisierten Tiefenwasser in diesem Bereich werden dem Vorfluter (Festpotential)
zugefuhrt und Uber diesen abgefuhrt. In diesem Bereich des Muldentiefesten bildet sich
eine ortliche Potentialsenke aus. Das Druckgefélle an der Modelloberflache ist in die-

sem Bereich gering.

Die nachfolgende Abb. 5.6 zeigt im Modell die entsprechenden FlieRbewegungen (pa-
rallel zu den Schlieren) anhand einer Vielzahl von Partikeln in einem Schlierenbild auf
Basis der ortlichen Grundwasserdruckgradienten zu einer Simulationszeit von
5 Millionen Jahren. Das Druckfeld und der hydraulische Gradient werden durch die

Farbgebung gekennzeichnet von Magenta (hoch), tber Blau, Grin, Gelb nach Rot

(niedrig).

Abb. 5.6  Schlierenbild auf Basis der Druckverteilung in Abb. 5.5
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Im geringméachtigen Grundwasserleiter an der Basis verlaufen die FlieRbewegungen
schichtparallel, im Grundwassergeringleiter im Hangenden senkrecht, im Tiefengrund-
wasserleiter (TGWL) verlaufen sie in Abhangigkeit des ortlichen Druckgradienten
schrag auf den darlber liegenden Grundwasserstauer. Im Grundwasserstauer verlau-
fen sie wieder senkrecht zur Schichtung. Im Hangenden des Grundwasserstauers sind
im 2ten, unteren Grundwasserleiter kleine Ausgleichsbewegungen (Rotationszellen) zu
beobachten, die die Verdrangung des Grundwassers hoéhere Dichte durch StilRwasser
charakterisieren und die aufsteigenden Grundwasser mit erhdhter Dichte zur Vorflut

(6rtliches Potentialminimum) an der Modelloberflache beférdern.

Die nachfolgenden Abbildungen (Abb. 5.7 bis Abb. 5.9) zeigen zur gleichen Simulati-
onszeit die Ergebnisse der Rechnungen ohne Startkonzentration (AKON=0), wobei die
Salzaufsattigung der tiefen Grundwasserleiter und Geringleiter durch die Diffusion und
Dispersion aufgrund der festen Salzrandbedingung (c=1) an der Modellbasis hervorge-

rufen wird. Die Diffusionskonstante betragt wiederum 10" m?/s.

Abb. 5.7 Dichteverteilung nach 8.000 Jahren (mit AKON=0)

Abb. 5.8 Dichteverteilung nach 5 Mio. Jahren (mit AKON=0)

Abb. 5.9  Schlierenbild auf Basis der Druckverteilung in Abb. 5.8
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Wie im Vergleich der Dichteverteilungen in den Abb. 5.5 und Abb. 5.8 zum Zeitpunkt
von 5 Millionen Jahren zu erkennen ist, liegen im Ergebnis beider Vorgehensweisen
nahezu gleiche Dichte- und Druckverteilungen vor. Im ersten Fall (Abb. 5.5) wurde das
Salzwasser mit einer Dichte von 1.250 kg/m?® durch das eindringende Sif3wasser von
1.000 kg/m? verdrangt. Im zweiten Fall (Abb. 5.8) wurde durch Grundwasserstréomung
und Diffusion das Salz an der Basis des Modells aufgeldst und die Salzlésung im Mo-
dell breitet sich aus. Sowohl in den tieferliegenden Grundwasserleitern als auch in den
geringleitenden Einheiten wird das salinare Tiefengrundwasser nicht verdrangt. Die
Schlierenbilder zeigen geringe Grundwasserbewegungen aufgrund kleiner Druckunter-
schiede an. In den geringdurchlassigen Einheiten bilden sich dariber hinaus Konvekti-
onszellen aus. Da die diffusiven Prozesse sehr langsam ablaufen wurde zur Kontrolle
des Erreichens der quasi-stationaren Dichteverteilung die Simulationszeit erhdht. Auch
bei einer Verlangerung der Simulationszeit auf 8,2 Millionen Jahren bleibt dieser Zu-
stand weitgehend erhalten (Abb. 5.10).

Abb. 5.10 Dichteverteilung nach 8,2 Mio. Jahren mit AKON=0

5.3.2.2 Parametervariationen zur Diffusivitat

In weiteren Rechenféllen wurde durch Parametervariationen Uberpriift inwieweit die
AusslfRung (mit AKON=1) bzw. die Versalzung der Tiefengrundwasser (mit AKON=0)

von der gewahlten effektiven Diffusionskonstante abhangt.

Die effektive Diffusivitat D, setzt sich zusammen aus der Diffusionsporositat n; und der

Porendiffusivitat D,,:
De = nde (51)
Dabei ist die Porendiffusivitat gleich der Diffusivitat im freien Wasser D, mal dem Geo-

metriefaktor y /T2

100



_X (5.2)
D, = T_zDO
Fur die obige Basisrechnung zur Erstellung einer Dichteschichtung wurden im gesam-

ten Modellgebiet eine konstante Porendiffusivitat von 10" m?/s angesetzt, die der Dif-

fusivitat im freien Wasser mit einem Geometriefaktor )(/TZ von 0,01 entspricht. Eine

Variation des Geometriefaktors )(/Tzzwischen 0,1 und 0,001 flr alle Einheiten erge-

ben somit eine Variation der effektiven Porendiffusivitaten zwischen 1x10"® m%/s und

1x107'2 m?/s.

Die nachfolgenden Abb. 5.11 bis Abb. 5.14 zeigen die Ergebnisse einer Parameterva-
riation der Diffusionskonstante. Dargestellt sind die jeweiligen Dichteverteilungen im
Modellgebiet nach einer Simulationszeit von 5 Millionen Jahren unter Verwendung der

beiden Salzrand- bzw. Anfangsbedingungen.

Abb. 5.11 Dichteverteilung nach 5 Mio. Jahren (mit AKON=1, Diffusionskonstante
10° m?/s)

Abb. 5.12 Dichteverteilung nach 5 Mio. Jahren (mit AKON=0, Diffusionskonstante
10 m3/s)
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Abb. 5.13 Dichteverteilung nach 5 Mio. Jahren (mit AKON=1, Diffusionskonstante
102 m?/s)

Abb. 5.14 Dichteverteilung nach 5 Mio. Jahren (mit AKON=0, Diffusionskonstante
102 m?/s)

Im Vergleich der Abbildungen mit den unterschiedlichen Diffusionskonstanten und den
unterschiedlichen Salzrand- bzw. Anfangsbedingungen ist erkennbar, dass sich nach
einer Simulationszeit von 5 Millionen Jahren nahezu gleiche Dichteverteilungen im Mo-
dell einstellen. Dieser quasi-stationare Zustand verandert sich auch durch Verwendung
unterschiedlicher Diffusionskonstanten nur sehr geringfiigig. Um eventuelle Abhangig-
keiten des quasi-stationaren Zustands von der Durchlassigkeit der hydrogeologischen
Einheiten zu untersuchen, wird im nachsten Kapitel eine Parametervariation zum

Durchlassigkeitsbeiwert des Tiefengrundwasserleiters (TGWL) beschrieben.

5.3.2.3 Parametervariationen zur Durchlassigkeit des tieferen Grundwasser-
leiters

In der folgenden Modellsimulation wurde der Durchlassigkeitsbeiwert des Tiefen-
grundwasserleiters von k=102 m/s auf ki=10° m/s erhoht (Abb. 5.15) um zu testen, ob
bei einer erhdhten Durchlassigkeit des TGWL die SifRwasserfahne tiefer in den Mo-
dellschnitt hineinreicht und sich damit die hydraulische Situation in den tieferen Berei-
chen des Modells verandert. Wie in Abb. 5.11 betragt die Diffusionskonstante

10-'° m?/s. Das Ergebnis zum Zeitpunkt 5 Millionen Jahren ist in Abb. 5.16 dargestellt.
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Grundwasserneubildungsgebiet Vorfluter mit Festpotential
10°m/s (0,15) i

10-10m/5 (0;05)

-12 -
10 m/5{005) RN RG]

i

No flow

10°m/s  (0,05)

6
10m/s (0, 10°°m/<}(0,05)

Abb. 5.15 Modell mit erhdhter Durchlassigkeit des Tiefengrundwasserleiters (TGWL)
(6.076 Gitterelemente)

Ein Vergleich der Abb. 5.16 mit Abb. 5.11 zeigt bei denselben Randbedingungen und
denselben anderen Parameterwerten wie zu erwarten eine deutlich tieferliegende
SiuRwasserfahne (Abb. 5.16) bei etwas hoéheren Dichten im oberen Bereich. Ein Grund
hier kdnnte in den sich im TGWL bildenden Konvektionszellen liegen, die in Abb. 5.17
deutlich zu erkennen sind. Diese am linken oberen Bildrand zu beobachtenen Konvek-
tionszellen kennzeichnen eine starkere Durchmischung der Grundwasser unterschied-
licher Dichte. Eine grundlegende Veranderung des hydraulischen Systems in der Teufe

ist nicht erkennbar.

E. -

ey e ——

Abb. 5.16 Dichteverteilung nach 5 Mio. Jahren (mit AKON=1, Diffusionskonstan-
te=10"9 m?s, ks =: 10® m/s, 6.076 Elemente)

Abb. 5.17 Schlierenbild auf Basis der Druckverteilung in Abb. 5.16 (5 Mio. Jahren)

Im nachfolgenden Testfall wurde Uberprift, wie eine Gitterverfeinerung das Ergebnis

beeinflusst und ob die Konvektionszellen erhalten bleiben.
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5.3.2.4 Modellvariation Gitterverfeinerung

In dieser Modellsimulation wurde im Modellgitter die Anzahl der Finiten Elemente von
6.076 auf 11.795 Elemente nahezu verdoppelt. Unter Verwendung desselben vorheri-
gen Datensatzes wurde die Rechnung wiederholt. Ein Vergleich der Abb. 5.16 mit
Abb. 5.18 zeigt eine etwas veranderte Form der Dichteverteilung im Abstrom des
Grundwasserneubildungsgebiets. Ein Vergleich der Schlierenbilder der beiden Falle
(Abb. 5.17 mit Abb. 5.19) zeigt, dass im verfeinerten Modell eine Trennung des Fliel3-
schemas etwa in der Halfte des Modells von der Modellbasis ausgehend, auftritt. Dabei
ist zu bedenken, dass auch kleine Anderungen im lokalen Potentialfeld, die durch eine
Verfeinerung des Gitters hervorgerufen werden, die Flierichtungen (Schlieren) veran-
dern. Die am linken oberen Bildrand in Abb. 5.17 zusehenden Konvektionszellen sind

auch hier erhalten.

Abb. 5.18 Dichteverteilung nach 5 Mio. Jahren (mit AKON=1, Diffusionskonstante =
1019 m¥/s, kf (TGWL) = 10 m/s, Gitterverfeinerung auf 11.795 Elemente)

Abb. 5.19 Schlierenbild auf Basis der Druckverteilung in Abb. 5.18 (5 Mio. Jahren)

5.3.2.5 Modellvariationen zum Einfluss von Grubenwasser einer geringeren
Dichte auf das Transportverhalten in tiefen salinaren Grundwasser-
leitern

In dieser Modellvariation wird untersucht, wie sich eine StiRwasserblase (c=0) in einer
gesattigten Salzwasserumgebung verhalt. Dieser Zustand kdnnte z. B. auftreten, wenn
ein bereits verflillter unterirdischer Hohlraum (z. B. Grube) mit Grundwasser geringer

Dichte geflutet ist und verschlossen wird. Dieser Fall ist unrealistisch, da schon wah-
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rend der Flutung salinare Wasser in die Grube eindringen. Weiterhin wurde in vorher-
gehenden Rechnungen erkennbar, dass bei einer hdheren Porositat des aufgelocker-
ten Gebirgsbereiches der Grube gegeniber dem unbeeinflussten Gebirge in diesem
Bereich, das Flutungswasser mit geringer Dichte schnell durch das schwere NaCl-
gesattigte Tiefengrundwasser verdrangt und durchmischt werden. Da es sich aber in
diesem Fall um eine Modellprozessprufung der Konvektionsstrémung handelt, wird der
Grubenbereich mit derselben effektiven Porositat wie das umgebende Gebirge para-
metrisiert. Im Modell wird das Flutungswasser Uber einen Bereich definiert, in dem be-
stimmte Gitterknoten mit der Anfangskonzentration (AKON=0) entsprechend einer
Dichte von 1.000 kg/m?® belegt werden. In der Umgebung der Grube wurde das Gitter
des Modells in Abb. 5.2 auf 7.188 Finite Elemente verfeinert (s. Abb. 5.20). Als weitere
Anfangsbedingungen wurden die quasi-stationdre Dichte- und Potentialverteilung als
Ergebnis der instationdren Rechnung in Abb. 5.21 verwendet (s. Abb. 5.11 in Kap.
5.3.2.2).

Abb. 5.20 Verfeinertes Modellgitter und Lage der Grube mit der Anfangskonzentra-
tion (AKON=0) entsprechend einer Dichte von 1.000 kg/m?3 an den Knoten

Abb. 5.21 Dichte- und Druckverteilung auf Basis der Rechnung von Abb. 5.11 als

Randbedingung der Modellvariante ,geflutete Grube*

Die nachfolgenden Abb. 5.23 und Abb. 5.24 zeigen Momentaufnahmen der konvekti-
ven Stréomung und die Zunahme der Dichte des Grundwassers aus der gefluteten Gru-
be. Zur Anschaulichkeit, um die geringfligigen Dichteunterschiede im Bereich der
SiRwasserblase deutlich zu machen, wurden die Dichteintervalle enger gewahlt und
Abb. 5.22 zeigt die verfeinerte Legende der Dichteverteilung fir die nachfolgenden Ab-
bildungen.
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Abb. 5.22 Legende der Farbgebung der Dichteverteilung in den nachfolgenden Ab-

bildungen

Zu den Zeitpunkten 5.000 Jahre und 13.500 Jahre (Abb. 5.23 und Abb. 5.24) hat sich

das Grubenwasser schon deutlich konvektiv nach oben bewegt und nimmt durch Mi-

schungsprozesse mit dem an NaCl-gesattigtem Tiefengrundwasser an Dichte zu. Die-

se Blase von Grundwasser geringer Dichte wird im Ubergang zu dem Geringleiter an

der weiteren Aufwartsbewegung gehindert und verbreitert sich horizontal. Die Verbrei-

terung und Dichteabnahme der Blase wird durch rotative Strdmungen bewirkt, wie sie

deutlich an den beiden Rotationszellen im Schlierenbild der Abb. 5.25 zu erkennen

sind.
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Abb. 5.23 Dichteverteilung und Potentialverteilung nach 5.000 Jahren
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Abb. 5.24 Dichteverteilung und Potentialverteilung nach 13.500 Jahren

Abb. 5.25 Schlierenbild auf Basis der Druckverteilung in Abb. 5.24 (13.500 Jahren)

Um sicherzustellen, dass Diffusionsprozesse die Konvektion nicht Gberlagern, wurde in
einem weiteren Rechenfall die Diffusionskonstante mit dem Wert 10'* m?/s definiert,
d. h. um zwei Grélenordnungen gesenkt. Weiterhin wurde der Durchlassigkeitsbeiwert
des Tiefengrundwasserleiters von k=10% m/s auf ki=10®m/s erhoht, um einen maogli-
chen zusatzlichen advektiven (horizontalen) Transport hervorzuheben. Bei einer effek-
tiven Porendiffusivitat von 10"'* m?/s findet eine Unterschatzung der Diffusion statt, um

mogliche advektive Transportprozesse deutlicher hervorzuheben /KON 13/.
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Abb. 5.26 Dichteverteilung und Druckverteilung nach 13.500 Jahren

Im Vergleich zeigen Abb. 5.24 und Abb. 5.26 eine ahnliche Potentialverteilung mit ge-
ringen hydraulischen Gradienten im Tiefengrundwasserleiter im Bereich der gefluteten

generischen Grube. Die gleiche Lage und Ausbildung der Blase mit Grundwasser ge-
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ringer Dichte zeigt, dass trotz einer Erhéhung der Durchlassigkeit des Tiefengrundwas-
serleiters die konvektiven Krafte Uberwiegen, was sich auch in der Ausbildung von
Konvektionszellen (rotative Stromungen) sowohl in Abb. 5.25 als auch in Abb. 5.27

deutlich abzeichnet.

Abb. 5.27 Schlierenbild auf Basis der Druckverteilung in Abb. 5.26 (13.500 Jahren)

5.3.2.6 Trajektorien und Tracerrechnung

Auf Basis der quasi-stationaren Dichteverteilung des im Abschnitt 5.3.2.3 dargestellten
Modells (mit AKON=1, Diffusionskonstante=10"" m?s, ki = 10® m/s des TGWL) und
einer Simulationszeit von 8,2 Millionen von Jahren (s. Abb. 5.28) wurden Trajektorien
und Tracerberechnungen durchgefihrt. In einem ersten Schritt wurde die Dichte- und
Druckverteilung der Abb. 5.28 als stationar angenommen. Mit dieser Druckverteilung
wurde eine stationdre Grundwasserrechnung mit gleichzeitiger Bahnlinienberechnung
durchgeflihrt. Diese Vorgehensweise ist berechtigt, da in dem zu betrachtenden Gebiet
salzgesattigtes Tiefengrundwasser vorliegt und eine nennenswerte Veranderung der

Dichte und der Druckverteilung innerhalb des Betrachtungszeitraumes nicht auftritt.

Im Ergebnis zeigen Abb. 5.29 und Abb. 5.30 die Bahnlinien aus einer generischen
Grube (Position und Ausmalf} der Grube siehe Abb. 5.31.)

Abb. 5.28 Ergebnis einer quasi-stationaren Dichteverteilung zum Zeitpunkt 8,2 Millio-
nen Jahre (mit AKON=1, Diffusionskonstante=10"" m#s, kf =: 10 m/s des

TGWL) als Basis der nachfolgenden Strdomungsberechnungen

108



~1000 o 1000 2000 3000 4000 5000 16000 7000 8000 9000 10000 11000 12000 13000 14000 15000

-2500 -2000 |-1500 -1000 |-500 |0
2500 -2000 [-1500 -1000 |-500 [0

-1000 o 1000 2000 3000 14000 5000 6000 7000 /8000 8000 10000 11000 12000 13000 14000 15000

SRR VERT AL NOUF Rttty CRONES

Abb. 5.29 Bahnlinien aus der Grube als Ergebnis der stationdren Grundwasserrech-

nung

Abb. 5.30 Detailbild von den Bahnlinien gestartet in der Grube als Ergebnis der stati-

onaren Grundwasserrechnung

Die Bahnlinien folgen dem aus den vorherigen Bildern bekannten FlieRschema hori-
zontal im TWGL und dann senkrecht in den Grundwasserstauer. Betrachtet wurde ein
Simulationszeitraum fir die Bahnlinien von 3,2 Millionen Jahren. In diesem Simulati-

onszeitraum enden die Trajektorien alle im Grundwasserstauer.
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Abb. 5.31 Lage und Ausmal} der Grube im Modellergebnis der quasi-stationaren
Dichteverteilung und Druckverteilung (Isolinien). Der Abstand der Isolinien
des Druckes betragt unterhalb der dichten Scharung der blauen Druckli-

nien 1 m. Die rote Farbflache entspricht einer Dichte von 1.250 kg/m?)
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Nachfolgend wurde auf Basis des Ergebnisses dieser stationaren Rechnung Uber eine
instationare Stromungsberechnung die Ausbreitung eines Tracers analysiert. Hierzu
wurden die Gitterknoten Uber einen Simulationszeitraum (ca. 12.500 Jahren) mit einem
Tracer der Einheitskonzentration von c=1 belegt. In Abb. 5.31 sind die Position der
Grube und die quasi-stationare Dichteverteilung und Druckfeld dargestellt. In einer in-
stationaren Stofftransportrechnung wurde die Ausbreitung der Tracerwolke berechnet.
Die Abb. 5.32 und Abb. 5.33 zeigen die relative Konzentration des Tracers (Farbskala
in Abb. 5.33), dargestellt auf der quasi-stationaren Dichteverteilung.

1000 0 71000 [2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 19000 70000 11000 112000 [13000 [14000 115000

-2500-2000[-1500 -1000 -500 [0 |
-2500 -2000 |-1500 [-1000 -500 |0
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Abb. 5.32 Tracerverteilung nach einem Simulationszeitraum von 12.500 Jahren
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Abb. 5.33 Detail von Abb. 5.32 mit Verfeinerung der Isolinien des Drucks unterhalb

der Scharung der blauen Linien

Innerhalb des Simulationszeitraums bewegt sich der Tracer im TGWL und beginnt in
den Grundwasserstauer (erkennbar am steilen Druckgradienten in Abb. 5.32) einzutre-
ten. Aufgrund der geringen Durchlassigkeit geschieht dies sehr langsam durch Diffusi-

on.

Auf Basis der in Abb. 5.33 dargestellten Isolinen gleichen Druckes lasst sich fur den
TGWL ein hydraulischer Gradient von 1m / 1413m, d. h. 0,0007 berechnen. Mit dem

fir den TWGL verwendeten Durchlassigkeitsbeiwert von 10 m/s errechnet sich eine
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Darcygeschwindigkeit (spezifischer Durchfluss) von 7x10"® m/s = 0,022 m/a und mit
der entsprechenden effektiven Porositat von 0,01 eine Strémungsgeschwindigkeit von
2,2 m/a im Grundwasseranstrom auf die Grube. Wie aus der Abb. 5.31 zu erkennen ist
verflacht der Druckgradient in Richtung des rechten Modellrandes weiter, so dass im

Abstrom der Grube sich die Strdomungsgeschwindigkeit verringert.
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6 Zusammenfassung

Auf Basis einer Zusammenstellung von nationalen und internationalen Erfahrungen
zum Transportverhalten von Schadstoffen in SuR- / Salzwassersystemen und zu Lang-
zeitsicherheitsanalysen bei der Endlagerung radioaktiver Stoffe wurden die hierzu ent-
wickelten Modellansatze hinsichtlich dichteabhangiger Grundwasserstrémungsvorgan-
ge beschrieben und analysiert. Es wurden die Grundlagen zur Modellierung
dichteabhangiger Stromungen dargestellt und eine Reihe von Anwendungsbeispielen
von unterschiedlichen Programmcodes in ihrer Verwendung auf reale Standorte be-

schrieben.

Eine Ubersicht zu den verschiedenen numerischen Anséatzen der Berechnung der
Dichte und Viskositat in den implementierten Gleichungen des Grundwasser- und

Schadstofftransports der Codes wurde aufgezeigt.

Den Anwendungsbeispielen wurden als Qualitatsanforderung, welche die verwendeten
Programmcodes in ihrer speziellen Anwendung erfullen miussen, spezifische Verifizie-
rungsmodelle zugeordnet (u. a. dem Henry-, Elder-, Salt Dome-, Saltpool- Problemen).
Beispielhaft wurde die Verifizierung der Programmcodes d3f, TOUGH2, PHREEQC und
SPRING auf Basis dieser Modelle gezeigt. Wie die Verifizierungsbeispiele und verglei-
chende Analysen zeigen, erfillen die unterschiedlichen Modellansatze in den Pro-
grammcodes die entsprechenden Anforderungen zur Modellierung dichtegetriebener

Transportprozesse.

Die Codes bendtigen jedoch weiterhin in Abhangigkeit der Dimension bzw. der Grol3e
des Modellgitters und des Simulationszeitraumes trotz verbesserter Soft- und Hard-
ware sehr lange Rechenzeiten. Im Ergebnis bedeutet dies ein wesentliches Anwach-
sen des Rechenaufwandes und damit die Notwendigkeit die in der GRS verwendeten

Rechenprogramme weiterhin erheblich zu beschleunigen.

In der Folge wurden Empfehlungen zur Weiterentwicklung des GRS-Instrumentariums
gegeben. Fur den in der GRS verwendeten Programmcode SPRING wurden die Wei-
terentwicklungen im Rahmen dieses Vorhabens bereits umgesetzt bzw. implementiert.
Danach wurden die Programmentwicklungen einer Verifizierung unterzogen. Neben
der Verwendung der klassischen Verifizierungsmodellen /SEI 15/ wurden hierzu von

der GRS in der Folge Testrechnungen an einem von ihr erstellten reprasentativen Ver-
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tikalmodell (Prinzipmodell) durchgeflihrt und die implementierten Modellansatze auf ih-

re Eignung erfolgreich tberpruft.

Die Testrechnungen zum zweidimensionalen Prinzipmodell erfolgten u. a. zur Erstel-
lung einer quasi-stationaren Dichteverteilung. Diese liell sich am Beispiel des Prin-
zipmodells in Simulationszeitraumen von 5.000.000 Jahren zum Einem durch Einstrom
von SufRwasser in einem salzgesattigten Grundwasserkérper und zum anderem durch
Salzaufsattigung eines SuRwassereinstroms Uber eine Konzentrationsrandbedingung,

erreichen.

Zur Ermittlung des Einflusses von Dichteeffekten auf die Grundwasserbewegung wur-
den Parameterdatenséatze fir das Prinzipmodell generiert. Auf Basis dieses Modells er-
folgten Modellvariationen und Parametervariationen. Die Ergebnisse der Simulationen
des hydraulischen Systems unter Berlcksichtigung der Dichteeffekte waren anwen-

dungsbezogen plausibel.

Die erfolgreichen Test- und Verifikationsrechnungen zeigen, dass die Weiterentwick-
lung des Codes SPRING zu einer Beschleunigung um das ca. 10-fache bei der Analy-
se auch von komplexen Problemen mit notwendigen langen Simulationszeitraumen
fuhrt. Die Neuerungen in den Auswerteroutinen z. B. die on time — Auswertung wah-
rend des Rechenlaufes verhindern lange Rechenzeiten durch friihzeitiges Erkennen

von Modell- bzw. Parametereingabefehler.
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7 Ausblick

Die Berechnung der Viskositat nach der Mischung von aufeinander treffenden ver-
schiedenen Ldésungen stellt ein weiteres Problem bei der Modellierung des Schad-
stofftransports dar. Bisher wurde die Viskositat eines Mischsystems z. B. NaCl-MgCl,
Uber empirische lineare oder exponentielle Beziehungen, die an experimentelle Daten
angepasst wurden, berechnet. Diese bericksichtigen bisher im NaCIl-MgCl, System ei-
ne konzentrationsabhéngige Anderung der Dichte und Viskositat des Mischungsmedi-
ums. Dies fuhrt bei der Modellierung von Flielbewegungen an Schichtgrenzen von L6-
sungen unterschiedlicher Dichte (steiler Dichtegradient) bei unzureichender
Gitterverfeinerung beim Stofftransport Uber diese Schichtgrenzen zu numerischen

Problemen (Beispiel: I16sungserfillte Schachte).

Um ebenfalls Transportrechnungen in Anwesenheit von weiteren Salzlésungen durch-
fuhren zu koénnen, sollte die Berechnung der Viskositat auf mehrere Komponenten und
Zusammensetzungen anwendbar sein. Im Ergebnis bedeutet dies ein weiteres An-
wachsen des Rechenaufwandes und damit ebenfalls die Notwendigkeit die verwende-

ten Rechenprogramme in einer Weiterentwicklung erheblich weiter zu beschleunigen.
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1 Veranlassung

Zur Verifizierung des Mehrkomponenten-Ldsers Xtra ist es notwendig zu zeigen, dass
dieser die gleichen Ergebnisse wie Sitra erzeugt. Dazu werden zunachst Elder und die
Konvektion in einer geneigten pordsen Box, welche die salzkonzentrationsabhangigen
gekoppelten Stromungsberechnungen verifizieren, durchgefiihrt. Anschlie3end wird ein
Warmespeicher berechnet. Dies dient der Verifizierung von temperaturabhdngigen ge-

koppelten Stromungsberechnungen.

Es ist auRerdem als Kombination einer temperatur- und salzkonzentrationsabh&angigen
Stromungsberechnung durchgefiihrt worden. Die Ergebnisse sind auf ihre Plausibilitat
hin gepruft worden. Dazu wurde das Elder-Problem um eine Temperaturvariable erganzt

und dem Warmespeicher ein Salzeintrag hinzugefigt.
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2 Theoretische Grundlagen
2.1 Stromungsgleichung

Grundlage einer jeden Transportberechnung ist die Stromungsberechnung. Das verall-
gemeinerte Gesetz von Darcy beschreibt die Abhangigkeit der Geschwindigkeit ¥ vom
Druckgradienten Vp, der Permeabilitat K, der Viskositat n, dem relativen k-Wert und von

der in Richtung der Gravitation g wirkenden Dichte p.

rel

- K(Vp —pg)

.
V=

Zusammen mit der Kontinuitatsgleichung

a (nS, p)

3¢ +V(pp) =q

erhalt man die allgemeine Strémungsgleichung

dSr ap ap pkkrel
(5008w +n0 )57 - v

N\
<
=
|
©
«Q,
N——
Il

q

Die Gleichung besteht aus den folgenden Teilen:

Speicherterm + Dichtespeicherterm - Massenfluss = Quellterm

2.2 Transportgleichung fur einen geldsten Stoff

Die allgemeine Transportgleichung fur einen geldsten Stoff C berlcksichtigt die folgen-

den Komponenten:

die Advektion

die hydromechanische Dispersion
fm,c = —-D,VC
die molekulare Diffusion nach dem ersten Fickschen Gesetz
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fd,c =dn,VC
Das Gesetz der Massenerhaltung liefert die allgemeine Transportgleichung.

d(npS, C) I R
—— =+ V(00 S:(ec +ime +ac)) = a(Cin =€) + R + 4,
Die Gleichung besteht aus den folgenden Teilen:

Speicherterm + Massenfluss = Quellterm + Sorption, Zerfall, Produktion, Abbau, Chem.

Reaktionen

2.3 Energietransportgleichung
Zur Berechnung des Warmetransports werden folgende Komponenten bertcksichtigt:

die Advektion

die hydromechanische Dispersion
fm,T = -DVT

Vergleichbar mit der molekularen Diffusion beim Stofftransport ist beim Energietransport

die Warmeleitung sowohl im Fluid, als auch in der Matrix zu beriicksichtigen:
Warmeleitung im Fluid

Jmrw = —A, VT
Warmeleitung in der Matrix

jm,T,s = A VT

Allgemeine Energietransportgleichung

a(n Pw Sr Cw T) a((l B n)ps Cs T)
+
ot ot

=q(T;n —=T) + Ry

+ V(n pw Sr Cw (]_)k,T +7d,T +jm,T,w) + (1 - n)ps Cs jm,s)
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Die Gleichung besteht aus den folgenden Teilen:

Speicherterm im Fluid + Speicherterm in der Matrix + Energiefluss im Fluid + Energief-

luss in der Matrix = Quellterme

2.4 Kopplung zwischen Stromungsgleichung und Transportgleichung

Bei reinem Salztransport sind die Gleichung fur den Transport und die Stromung uber

die variable Dichte gekoppelt. Die Dichte wird durch die Funktion p(c;) = po + a,; (¢; —

¢,) beschrieben siehe Abbildung 2-1. Die Dichtefunktion ist in beiden Gleichungen ent-

halten.

1250

1200

1150

1100

Dichte [kg/m"3 ]

1050

1000 T T T
0 0.25 0.5 0.75

Konzentration

Abbildung 2-1 Dichtefunktion konzentrationsbedingt

Beim Energietransport sind die Strémungs- und Transportgleichung ebenfalls tber die

temperaturabhangige Dichtednderung gekoppelt. Hier gilt die Funktion
p(T) = 1000 — 7 * 1073(T — 4)?

Diese Funktion ist in Abbildung 2-2 dargestellt.

Seite 12/65



Verifizierungsrechnung XTRA d e | -t a h .

1000

990

980

970

Dichte [kg/m”"3 ]

960

950

niedfgesellsch

Temperatur [°C]

Abbildung 2-2 Dichtefunktion temperaturbedingt

AulRerdem andert sich die Viskositat des Wassers mit der Temperatur. Dabei gilt der fol-

gende Zusammenhang, dargestellt in Abbildung 2-3.

248,7

n (T) = 239,4 + 1077 — 10T+13315

Da die Viskositat sowohl in der Stromungsgleichung als auch in der Transportgleichung

enthalten ist, sind die beiden Berechnungen auch tber die Viskositat gekoppelt.

0.002
0.0018
0.0016
0.0014
0.0012

0.001
0.0008
0.0006

Viskositat [kg/(m s)]

0.0004
0.0002

Temperatur [°C]

Abbildung 2-3 Viskositatsfunktion temperaturbedingt
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Die Stromungsgleichung fir eine dichte- und temperaturabhangige Berechnung lautet:

dS\0p dp\oT dp\oC pkk, R
(5o +n0)5e + "ST(<ﬁ>E+<ﬁ>E V(= @r=rd)

=q

Hier ist die Transportgleichung fir temperatur- und dichteabhangige Berechnungen auf-

geflhrt:

a(npsrC) O pwSrewT) , 0((1-n)pscsT) - - - > >
57 T 3t + Py +V (n Pw Sr ((]k,C +Jme +Jac) + cw(ir +Jar +

jm,T,w)) + (1 - n)ps Cs jm,s) = CI(Tin - T) + CI(Cin - C) + RT + Rc + qc

2.5 Sitra-Besonderheiten

Dichtekorrektur der Eichpotentiale:

In Spring gibt es eine Funktion, die Startpotentiale an Knoten, deren Anfangskonzentra-
tion ungleich der Referenzkonzentration ist, automatisch anpasst. Dies geschieht, da
Sitra die Eichpotentiale nicht mit der Dichte, welche abhangig von der Anfangskonzentra-

tion ist, umrechnet, sondern immer die Referenzdichte benutzt.

Daher ist folgende Korrektur notwendig:

_ (hEingabe - Z) * (Po + (C - CO) * ap)
Pot+z

hK orrigiert

Diese Funktion steht unter ,Attribute>Berechnen->Dichtekorrigierte Startpotentiale® zur

Verfigung. Es werden die Parameter p,, «,, ¢, eingegeben und dadurch die POTE- und

EICH-Werte durch AKON-Werte korrigiert. In 3D Modellen, in denen eine Schicht korri-
giert wird, setzt die Korrektur automatisch den nicht korrigierten Wert in der darunter lie-
genden Schicht an.

2.6 Xtra-Besonderheiten

Die Steuerungsdateien:

Zum jetzigen Zeitpunkt ist noch keine grafische Oberflache fur die Eingabe der Berech-
nungsparameter vorhanden. Diese werden mittels Editor an Xtra Gbergeben. Das Pro-

gramm Xtra benétigt die Steuerungsdateien xtra.bxt, xtra.ini, xtra.konz, xtra.para und
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gegebenenfalls die instationédre Eingabedatei. Die bxt-Datei besteht aus folgenden Pa-

rametern:

out.x Name der Ausgabedatei

xtra.para Name der allgemeinen Parameterdatei

xtra.konz Name der stoffoezogenen Parameterdatei

11 Ausfuhrliche Protokollierung (1=Ja, 0=Nein) | instationares Proto-
koll alle Zeitschritte (1=Ja, 0=Nein)

00 Gleichungsloser Stromung | Transport (O=direkt, 1=iterativ)

00 Kontrolllinien (1=Ja, 0=Nein) | Geschwindigkeiten speichern (1=Ja,
0=Nein)

0 Ubernahme der k-Werte nach Eichen (1=Ja, 0=Nein)

0 Iteration der Méachtigkeiten (Horizontalmodell)

Ges./unges. Rechnung (Vertikalmodell/3D-Modell) (1=Ja, 0=Nein)

111 Gleiche Konzentration bei gleiche Potentialen (1=Ja, O=Nein) |
Druck oder Wasserstand (1=Ja, O=Nein)|dichteabh&angig rech-
nen(1=Ja, 0O=Nein)

105 Anzahl der Iterationen und Dampfungsfaktor fur:lteration der Mach-
tigkeiten bzw. ges./unges. Iteration, Nichtlineare Adsorptionsmodel-
le, Dichteabhangige Berechnung

11 Stromung|Transport (O=Stationar, 1=instationér, 2=inst. Strémung
ges./unges. jedoch nur bei Horizontalmodellen)

11 Anfangswerte fur Potentiale|Konzentrationen (O=keine Anfangs-
werte, 1=Anfangswerte aus Modelldaten, 2 = Werte aus null-Datei
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Inst Name der instationaren Eingabedatei oder NONE wenn nicht vor-
handen

0 Warmstart (1=Ja, 0O=Nein)

00,241 Zeitschritteinteilung (O=selbst defi-

niert|Schrittweite|Zeiteinheit|Skalierungsfaktor, 1=aus Datei Uber-

nehmen|Skalierungsfaktor)

480 Anzahl der Zeitschritte

00000000 Faktoren zur Behandlung von instationaren Veranderungen.

0 Mit instation&ren Bergsenkungen (1=Ja, 0=Nein)

0 Abspeichern fir eine eventuelle Fortsetzung der instationaren
Rechnung (1=Ja, 0=Nein)

01 Zwischenspeichern der Ergebnisse (0O=jeden n-ten Zeitschritt kom-

plette|Bestimmten Zeitpunkt speichern

Tabelle 2-1 xtra.bxt Erklarungen

In der konz-Datei werden die Temperaturparameter und die spezifischen Parameter der

beteiligten Stoffe eingegeben. Sie ist wie folgt definiert:

Die erste Zeile bestimmt, welche Art der Berechnung durchgefuhrt wird. Zur Wahl stehen
der NUKLID-TRANSPORT, der NUKLID-PLUS-ENERGIE-TRANSPORT und der
STOFF-PLUS-ENERGIE-TRANSPORT.

STOFF-PLUS- Typ | Stoffnummer fir Temperaturparameter
ENERGIE-
TRANSPORT 1

1 Anzahl der Stoffe (kann bei reinen Energierechnungen O

sein)
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1 Nummer des Stoffes, der definiert wird, jetzt Temperaturpa-
rameter

4182,0 850,0 Spezifische Warmekapizitat Fluid | Matrix

0,6 3,5 Warmeleitfahigkeit Fluid | Matrix

0,0 0,0 Energieproduktionsraten

-0,375 Dichtesteigungsfaktor

2 Nummer des Stoffes, der definiert wird, jetzt Stoff 1
3,565e-6 200 Diffusionskoeffizient | Dichtesteigungsfaktor
LINEAR +2 Adsorptionsmodell: Henry
1 0.00015 Zone | Adsorption
2 0.00002 Zone | Adsorption
1 Anzahl Tochternuklide
51.0 Stoffnummer Tochternuklid | Zerfallsanteil

Tabelle 2-2 xtra.konz Erklarungen

Die para-Datei definiert sich wie folgt:

4,4e-10 1000 0,001 3,3e- | Matrixkompressibilitéat | Referenzdichte Fluid |Viskositat

6

|Speicherkoeffizient

2,4e-10 2650 0,0

Fluidkompressibilitat| Dichte der Matrix | allgemeine Poro-
sitat

Anzahl der Zonenabh&ngige Matrixparameter (Dichte der

Matrix / allgemeine Porositat)
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1 2200 0,001 Zonen-Nr. | Dichte der Matrix | allgemeine Porositét
2 2650 0,006 Zonen-Nr. | Dichte der Matrix | allgemeine Porositéat
1111 Skalierungsfaktoren fir Knotendaten

1111111 Skalierungsfaktoren fir Elementdaten

0,001 0 Iterationsschranken

Tabelle 2-3 xtra.para Erklarungen

Die ini-Datei ist folgendermal3en aufgebaut:

1 Temp CE Stoffnummer wie in para [Name | Einheit

2Salz KG Stoffnummer wie in para [Name | Einheit

Folgende Einheiten sind definiert:

KG Kilogramm

GR Gramm

MG Milligramm

BQ Becquerel

Cl Curie

PP Prozent oder undefiniert
CE Grad Celsius

<keine Eingabe> undefiniert

Tabelle 2-4 xtra.ini Erklarungen
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Um Modelldaten fir Xtra anzupassen, mussen einige Attribute umbenannt werden. In

Tabelle 2-5 sind die in diesem Bericht relevanten Attribute aufgelistet.

Beschreibung Attribut (nr steht fir die jeweilige Stoff-
nummer)

Anfangskonzentrationen AMnr

Feste Konzentrationen IMnr

Massen Zu-/Abfliisse QMnr

Quellkonzentrationen KMnr

Tabelle 2-5 Xtra Attributbezeichnungen

Diverses:

AM und 1M muissen mit dem Faktor 1000 verrechnet werden, wenn mit Stoffkonzentrati-

onen gerechnet wird. Bei Temperaturen ist keine Anpassung notwendig.

Um eine Pathlet-Darstellung der Stromungsverhaltnisse mit STRING zu ermdéglichen,
missen die Geschwindigkeitsfelder aller Zeitschritte abgespeichert werden. Dies ge-

schieht durch die Erweiterung des Konsolenbefehls ,xtra“ um den Zusatz ,, -vall“.

2.7 Visualisierung

Um die berechneten Ergebnisse tbersichtlich und einheitlich darstellen zu kénnen, wur-
den das Programm Tecplot 360 EX 2014 R1, zur Erstellung von 3D-Bildern und das von
delta h mitentwickelte String 2 zur Darstellung vom Stromungsfeldern, genutzt. Bei der
Darstellung der gekoppelten Berechnungen, musste auf die Spring eigenen Werkzeuge
zuriickgegriffen werden, da sie im Gegensatz zu String in der Lage sind, Ergebnisdaten

von Xtra einzulesen.
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3 Verifizierungen
3.1 Das Elder-Problem
3.1.1 Beschreibung

Das Elder-Problem wurde urspriinglich entwickelt, um Warmekonvektionen zu beschrei-
ben. Spater wurde es zur Verifizierung von dichteabh&ngigen Transport- und Stromungs-
berechnungen geloster Stoffe angepasst. Es dient heute als etabliertes Modell zur Soft-

wareverifizierung.

Das Modell simuliert den Eintrag von Salz in einen mit Sul3wasser gefillten porésen,
gesattigten, homogenen und isotropen Grundwasserleiter. Es ist in Abbildung 3-1 darge-
stellt. Die berechneten Stromungsverhéltnisse und die Konzentrationsverteilung werden

miteinander verglichen und dadurch verifiziert.

Cc=1

Abbildung 3-1 Modellgebiet Elder

Da das Modell symmetrisch ist, kann auch nur eine Seite simulieren werden. Oder uber-
pruft werden, ob die Berechnungsergebnisse zur Mittellinie symmetrisch sind Daraus
kann auf die Korrektheit der Ergebnisse geschlossen werden. Hier wurde das gesamte
Modellgebiet Modelliert.

Das Modellgebiet beschreibt ein 600 m x 150 m x 1 m grof3es Gebiet. Daraus ergibt sich
ein Vertikalmodell bestehend aus 1066 Knoten und 1000 Elementen. Der Ursprung des
Koordinatensystems liegt in der unteren linken Ecke. Der am weitesten vom Ursprung
entfernte Punkt liegt bei P,,q (Xmax Ymax) = (600,150) und beschreibt die obere rechte
Ecke des Modells. Die Tiefe wird durch die Elementmachtigkeit vorgeben.
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Als Berechnungsrandbedingung 1. Art wird Uber den oberen Rand Salz mit einer Kon-

. k
zentration von O,Zk“qi

p Uber eine Strecke von 300 m mittig in das Modellgebiet einge-
Wasser

leitet. Um dies abzubilden, haben die Knoten am oberen Modellrand eine festgelegte

Konzentration von
c=1.

Da das Modellgebiet zu Beginn mit SuRwasser gefllt ist, wird die Anfangskonzentration
auf null gesetzt. Um den Grundwasserleiter als gefullt zu definieren, wird das Anfangs-

potential auf den Wert der Modellhthe gesetzt. Dadurch erhalten wir eine

dreieckige Druckverteilung (p = (h —2z)pg). Der Modellrand gilt als undurchlassig
(Neumann-Randbedingung). In der oberen rechten und linken Ecke wird der Wasser-
stand bei 150 m festgehalten. Dies ist physikalisch nicht notwendig, wird jedoch von
SPRING zur Berechnung bendétigt.

Nachdem das Gebiet in Spring modelliert und gepruft wurde, kann die Berechnung erfol-

gen. Die bei der Berechnung verwendeten Parameter sind in Tabelle 3-1 aufgefihrt.

. . k
Dichte der Matrix ps = 2650 [—93]

m
Dichte bei Referenzkon- kg
. po = 1000 -
zentration [m3]
Dichtesteigerung stoffkon- ka
elgering @ys, = 200 kg
zentrationsbedingt [ m3]
2]
Dispersivitat longitudinal a,=0 [m]
Dispersivitat transversal ar=20 [m]
Durchlassigkeitsbeiwert k= 4,753 107° [?]
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ms?
Fluidkompressibilitat B = 4,4 % 10710 [ kg ]
Méchtigkeit 1 [m]
ms?
Matrixkompressibilitat a; = 2,4%10710 [ kg ]
Porositat n=20,1 [—]
Referenztemperatur T, =20 [°C]
Spezifischer Speicherkoef- 1
N Sy = 3,36 % 1076 [_
fizient m
, , k
Viskositat v =0,001 &9
ms

Tabelle 3-1 Berechnungsparameter Elder [4]

Die Dauer der Rechnung betragt 4 Jahre. Dabei wurde eine Schrittweite von
0,2 Monaten gewahlt und demnach 240 Zeitschritte berechnet. Man kann die Berech-
nung auch beliebig weiter fihren, jedoch ist der Zeitpunkt nach 48 Monaten als Refe-
renzzeitpunkt etabliert.

3.1.2 Ergebnisse

Die Ergebnisse von Sitra im Vergleich zu Xtra haben eine maximale Abweichung bei den
Konzentrationen von 5,15 = 1071%, Diese verschwindend geringe Abweichung kann als
gegen Null gehend vernachlassigt werden. Da auch alle anderen Berechnungsergebnis-
se wie Druck, Reaktionsmenge und die Dichte Gbereinstimmen, ist gezeigt, dass Xtra mit

der gleichen Prazision rechnet wie Sitra.

Das typische Stromungsfeld und die Konzentrationsverteilung nach 4 Jahren ist in Abbil-
dung 3-2 und Abbildung 3-3 dargestellt.
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Abbildung 3-2 Konzentrationsverteilung und Strémungsfeld nach 4 Jahren (Sitra links,
Xtra rechts)

Abbildung 3-3 Stromungsfeld mit String dargestellt

3.2 Konvektionszellen in einer geneigten, porésen Box
3.2.1 Beschreibung

Diese Verifizierung beschreibt die sich einstellenden stationédren Stromungsverhaltnisse
in einer pordsen, quaderférmigen, vollstandig mit Wasser gefilliten Box, abhangig von
deren GroR3e, Neigung und der vorherrschenden Rayleighzahl. Das Szenario ist in Abbil-
dung 3-4 dargestellt. Im Deckel der Box wird eine Konzentrationsrandbedingung 1. Art

angesetzt. Dort betragt die Dichte des Fluids 1200 %. Im Boden wird die Konzentration
auf null gesetzt, was einer Dichte von 1000% entspricht. Dieser Dichteunterschied ist

ausschlaggebend fur die in diesem Modell entstehenden Stromungen.

Die quaderférmigen Boxen haben die Seitenldngen A und B und eine Hohe von H. All-
gemein gilt H = 1, hier gilt A = B, im Folgenden werden die verschiedenen Boxen daher
durch A Beschrieben. [2]
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Abbildung 3-4 Konzeptbild der geneigten pordsen Box

Grundlage dieser Verifizierung bildet ein Diagramm, welches in Abbildung 3-5 dargestellt
ist. In diesem Diagramm werden durch die GroRRe der Box unterschiedliche Funktionen
beschrieben, die den zu erwartenden Stréomungszustand in Abhangigkeit der Rayleigh-
Zahl und den jeweiligen Neigungswinkel der Box angeben. Das Diagramm ist in drei Ge-
biete unterteilt. Das erste Gebiet befindet sich zwischen der R,-Achse und der gestrichel-
ten Linie. Es beschreibt den Bereich, in dem mehrzellige Stromungsbilder entstehen.
Das zweite Gebiet liegt zwischen der Grenze zu mehrzelligen Strémungsbildern und der
jeweiligen von der Grol3e (A) der Boxen abhangigen Funktion. In diesem Bereich mus-
sen schraubenférmige Strémungsbilder entstehen. Im darunter liegenden dritten Gebiet
durfen nur einzellige Stromungsbilder auftreten.
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Abbildung 3-5 Stromungszustande Grafen fir R, (4, @)

Im Diagramm in Abbildung 3-5 sind die zu erwartenden Strémungszustande abzulesen.

Die dargestellten Funktionen lauten [2]:

4 12

R (A, b) =
ar (4, @) L g 512 Af2 4D, [ B2 AP E D)
cos & 9t (A7 —1)F Ao 9t (AZ—1)F Ao
512 A%(A2+ 1) .,
2[1+49ﬂ4 (A2 =1) tan“ ¢

Diese Funktionen sind die Losung der Differentialgleichung zur analytischen Losung. Sie
beschreiben die kritische Rayleighzahl, welche die Grenze zwischen einzelligen und

schraubenféormigen Stromungszustdnden beschreibt. Die gestrichelte Linie trennt den
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mehrzelligen vom schraubenférmigen Zustand. Sie ist unscharf und ihre Darstellung nur

skizziert.

Einzellige Strémungsbilder:

Bei einzelligen Stréomungsbildern stellt sich eine Konvektionszelle in der Box ein. Im
Schnitt durch die x-z-Ebene in der Mitte der Box bekommt man ein zweigeteiltes Bild, in
dem zwei gleich groRe Bereiche entstehen. In einem Bereich herrscht Zu-, im anderen
Abstrom. Betrachtet man den Schnitt durch die y-z-Ebene in der Mitte der Box, so be-
kommt man als Bild eine grof3e sich Uber sie gesamte Box erstreckende Stromungszelle
und eine Konzentrationsverteilung, die auf der linken und rechten Seite gegensétzlich
verteilt ist. In Abbildung 3-6 ist der Schnitt durch die y-z-Ebene dargestellt.
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Abbildung 3-6 Schnitt durch die y-z-Ebene des ¢ = 40° Modells.

Es wird das Geschwindigkeitsfeld als Pathlets dargestellt und die Konzentrationsvertei-

lung als Farbverlauf.

Schraubenférmige Stromungsbilder:

Die fur diesen Zustand namensgebenden, schraubenférmigen Geschwindigkeitsfelder
sind nur in einer dreidimensionalen Stromungsdarstellung zu sehen. In der x-z-Ebene
geschnitten entstehen strudelartige Stromungsbilder, wie in Abbildung 3-7 zu sehen ist.

Hier fallt auf, dass die Konzentrationsverteilung wellenférmig ist. Im Bereich einer Wel-
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lenlange entstehen zwei gegenlaufige Stromungszellen. Es ist wichtig, dass die Wellen-
lange 2H entspricht. Eine Wellenldnge mit zwei Konvektionszellen ist in Abbildung 3-8
dargestellt. Es missen also Uber den gesamten Schnitt genau 10 Konvektionszellen ent-
stehen. Die 50%-Konzentrationsgrenze ist die Grenze zwischen dem oben liegenden
Einstromgebiets und dem unteren Ausstromgebiets. Diese, in der 2D-Ebene kreisformi-
gen Geschwindigkeitsfelder, ergeben durch das einzellige Stromungsfeld in transversaler

Richtung ein 3D-Strémungsbild, das an die Form eines Schraubengewindes erinnert.

Abbildung 3-7 Schnitt durch die x-z-Ebene des ¢ = 40° Modells.

Es wird das Geschwindigkeitsfeld als Pathlets dargestellt und die Konzentrationsvertei-

lung als Farbverlauf.

Im Schnitt durch die y-z-Ebene stellt sich, nach je einer viertel und dreiviertel Wellenlan-
ge der Konzentrationskurve in der x-z-Ebene, ein einzelliges Stromungsbild ein. Wird
dieses Bild ohne Ein- und Ausstrom betrachtet, gleicht es dem Geschwindigkeitsfeld des
Schnitts des vorherigen Zustands. Der Schnitt durch die x-y-Ebene ist in Abbildung 3-9
dargestellt.
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Abbildung 3-9 Schnitt durch die x-y-Ebene des ¢ = 40° Modells.

Es wird das Geschwindigkeitsfeld als Pathlets dargestellt und die Konzentrationsvertei-

lung als Farbverlauf.

Mehrzellige Stromungsbilder:
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In diesem Bereich gibt es keine klaren Rahmenbedingungen fiir die sich einstellenden
Stréomungsbilder. Es ist lediglich wichtig, dass keine einzelligen Strémungsbilder entste-
hen. Also ist auch jedes Ergebnis, das im schraubenférmigen Bereich erlaubt ist, im
Mehrzelligen gestattet. Es kdnnen jedoch auch andere Bilder entstehen. Wichtig ist, dass
die Stromungsbilder klar als mehrzellig zu erkennen sind. [2]

3.2.2 Modell

Bei dieser Verifizierung wird ein quaderformiges Gebiet simuliert, welches man um die X-
Achse mit dem Winkel ¢ drehen kann und in Abbildung 3-10 dargestellt ist. Das simulier-
te Gebiet entspricht einer Box A = 10 und hat die MaRRe A = 20[m],B = 20[m],H =

2 [m]. Ist also mit dem Faktor 2 skaliert.

x <

Abbildung 3-10 3D-Ansicht Box-Modellgebiet mit Koordinatensystem
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Es wurden unterschiedliche Neigungswinkel untersucht. Die zu erwartenden Ergebnisse
konnen in Abbildung 3-11 abgelesen werden. Die folgenden Neigungswinkel sind simu-

liert worden: ¢ = 0°, @ = 10°,¢ = 40° ¢ = 55°und ¢ = 60°.

Als Koordinatenursprung wurde die linke obere Ecke in der y-z-Ebene und die untere

linke Ecke in der x-y-Ebene des Koérpers gewahlt.

Die Strukturdaten, die von Spring eingelesen wurden, definierten alle Koordinaten in der
x-y-Ebene und die z-Koordinaten der obersten und untersten Knotenschicht. Dazwischen
hat Spring nach Vorgabe der Teilungselemente die Schichten automatisch generiert. Es
entstand ein Netz mit 51x51 Knoten auf 11 Ebenen und 2500 Elementen in 10 Element-
ebenen. Insgesamt gibt es 25000 Elementen und 28611 Knoten.

240

220

200

180 Mehrzellig
160

140

Schraubenartig

120

Ra

100

80

Einzellig

60 7/

40

20

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90

Abbildung 3-11 Vorhergesagte Strémungszustande fur A=10

Nach Erstellung des 3D-Modells wurden allen Elementen und Knoten die folgenden At-

tribute zugewiesen:
DISP =0
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KWER = 8,9125 * 1075 [sz]

PORO = 0,1

Randbedingungen:

e Deckel hat eine Konzentration von 1KON =1

e Boden hat eine Konzentration von 1KON = 0

e Knotenreihe POTE (Ymaxs Zmax» X) = Zmax

o Box geflllt durch: EICH = z,,,, fur alle Knoten

e AKON =1 im Deckel alle Gibrigen Knoten AKON =0
Xtra spezifische Parameter:

e 1MO1 = 1000 fur alle Knoten im Deckel

e 1MO1 = 0O Fur alle Knoten im Boden

e AMO1 = 1000 fur alle Knoten im Deckel alle sonstigen Knoten AM01 =0

Da in Spring nicht ohne weiteres eine quaderférmige Box mit einem Winkel ¢ # 0° dar-
gestellt werden kann, wird stattdessen die in Spring Ubliche Koordinatenanordnung ver-
wendet. Bei dieser wird, wie es bei realitatsabbildenden Modellen dblich ist, davon aus-
gegangen, dass die Knoten der unterschiedlichen Schichten genau in Fallrichtung unter-
einander liegen. Es entsteht eine Box, deren Innenwinkel zwischen Deckel und den in
der x-z-Ebene liegenden Seitenwande an der oberen Kante spitzer und an der unteren
Kante stumpfer werden (siehe Abbildung 3-12). Die Winkel zwischen dem Boden der

Box und diesen Seitenwande veradndern sich dementsprechend gegensatzlich.
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Abbildung 3-12 Ansicht y-z-Ebene Rot Springbox Schwarz Originalbox

Durch diese Modifizierung des Modellgebiets ist die Box immer noch genau so grof3 und
hat auch die gleiche Hohe. Jedoch wurde ein prismaférmiges Stiick am oberen Rand
abgeschnitten und unten angefugt.

Die Eichpotentiale mussen fur die Berechnung mit Sitra dichtekorrigiert werden.

3.2.3 Berechnung
Die fur die Berechnung verwendeten Parameter sind in Tabelle 3-1 dargestellt.

Die Rayleighzahl berechnet sich nach:

a,¢ A
Pos1 9 k 70'51 3 (Cmax - Cmin)H

0,s1
R, =
vnD,

In diesem Bericht wurde nur der molekulare Diffusionskoeffizient variiert, um die ge-

wiinschte Rayleighzahl zu erhalten.

. . m
Durchlassigkeit kp =8,9125 %1075 [5—2]
Skalierungsfaktor vertikale =1 (-]
Durchlassigkeit v
longitudinale Dispersivitéat a,=0 [m]

Seite 33/65



Verifizierungsrechnung XTRA d

elta h —

niedfrges

Porositat n=0,1 [-]
Dichte der Refenrenzkon- kg
. Pos, = 1000 <
zentration [m3)
. . (kg
Dichtesteigerung s, = 200 9
' [m3]
.
ms
Matrixkompressibilitat a; = 4,47 10710 kg
o
ms
Fluidkompressibilitat By =1,0%1078 kg
. : k
Viskositét v = 0,001 X9
ms
Permeabilitat k =9,851172 = 10712 [m?]
.k -
maximale Konzentration Corax =1 é
.k -
minimale Konzentration Conin =0 é
Molekularer Diffu- Posi g k ps1 Bc A; H m?
. .. D (R ) — ’ pO,S]. T
sionskoeffizient mUia nVR,

Tabelle 3-2 Berechnungsparameter der geneigten pordse Box [2]

Die Dauer der Berechnungen ist abhangig von der Neigung und der vorherrschenden
Rayleighzahl. Je kleiner der Winkel und je kleiner die Rayleighzahl sind, umso langer
dauern die Berechnungen. AulRerdem brauchen einige Simulationen nahe der Grenze
zwischen einzelligem und schraubenformigem Bereich lange, bis sich die gewtinschten
Ergebnisse einstellen. Eine feinere Diskretisierung fuhrt zu deutlich langeren Berech-

nungsdauern. Als Schrittweite wurde 1 Monat gewabhlt. [2]

Die K-Werte werden standardmaf3ig mit dem Faktor 0,1 in vertikaler Richtung korrigiert.
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3.2.4 Ergebnisse

In diesem Abschnitt werden die Ergebnisse dargestellt und beschrieben. Zur Verifizie-

rung der Ergebnisse missen verschiedene Kriterien erfillt sein.

Die Grenze zwischen dem mehrzelligen und dem schraubenférmigen Bereich ist un-

scharf. Sie eignet sich daher nicht als Verifizierungskriterium.

Zur Programmverifizierung soll laut Clifford 1. Voss [2] gezeigt werden:

1. Die Grenzlinie zwischen einzelligen und schraubenférmigen Stromungsverhaltnissen
ist am Aussagekraftigsten. Bei der Berechnung entscheidet diese Grenze Uber die
Qualitat des Simulators. Es muss gezeigt werden, dass die simulierten Strémungsver-
haltnisse, die im Grenzbereich dieser Ganglinie liegen, mit den berechneten Stro-
mungsverhaltnissen tbereinstimmen.

2. Injedem Bereich des Diagramms muss eine Probeberechnung durchgefiihrt werden.

3. Bei schraubenformigen Stromungsverhaltnissen miissen die Léngen der transversalen
Wellen Uberprift werden und mit der vorhergesagten Wellenldnge abglichen wer-
den.

4. Fiar horizontale Boxen muss der Simulator Ruhestrom fiir den Bereich Ra < Ra, und
mehrzellige Stromung fiir den Bereich Ra > Ra_ erzeugen.

Diese Verifizierungen sollten einige Male wiederholt werden und auch die Seitenlénge

der Box sollte variiert werden. [2]

Die Ergebnisse der fir diesem Bericht durchgefiihrten Berechnungen sind in Abbildung
3-13 dargestellt und in Tabelle 3-3 wird zusatzlich zwischen den Sitra und Xtra Laufen

differenziert.
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10 20 30 40 50 60 70 80 90
Abbildung 3-13 Ergebnisse fur A=10
Winkel Rayleighzahl Erwartet Beobachtet Beobachtet
Sitra Xtra

0 20 Stabil Stabil Stabil
0 100 Mehrzellig Mehrzellig Mehrzellig
10 35 Einzellig Einzellig Einzellig
10 45 Mehrzellig Schraubenartig | Schraubenartig
10 70 Mehrzellig Schraubenartig | Schraubenartig
10 100 Mehrzellig Schraubenartig | Schraubenartig
40 50 Einzellig Einzellig Einzellig
40 60 Schraubenartig | Schraubenartig | Schraubenartig

Seite 36/65



Verifizierungsrechnung XTRA d e | t a h
ngeniedpgesellschaft

55 70 Einzellig Einzellig Einzellig
55 85 Schraubenartig | Schraubenartig | Schraubenartig
55 100 Schraubenartig | Schraubenartig | Schraubenartig
60 85 Einzellig Einzellig Einzellig
60 100 Schraubenartig | Schraubenartig | Schraubenartig

Tabelle 3-3 Gegenuberstellung der modellierten mit den vorhergesagten Zustanden.

Im mehrzelligen Bereich fallt auf, dass flir Boxen, bei denen mehrzellige Zustédnde erwar-
tet wurden, schraubenartige Ergebnisse beobachtet wurden. Das ist jedoch kein Wider-
spruch, da auch schraubenartige Ergebnisse mehrzellig und in diesem Bereich gultig
sind. In Abbildung 3-16 ist die Konzentrationsverteilung fur den mehrzelligen Strémungs-
zustand dargestellt. Als Beispiel fur den einzelligen Bereich wurde in Abbildung 3-14 das
Ergebnis der Box mit dem Winkel 55° und einer Rayleighzahl von 70 dargestellt. Fur den
schraubenformigen Bereich wurde in Abbildung 3-15 das Ergebnis der Box mit dem

Winkel 40 Grad und einer Rayleighzahl von 60 abgebildet.
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Abbildung 3-14 Ergebnis Phi=55° Ra=70.

Hier ist Konzentrationsverteilung dargestellt. Braun bedeutet 75 Prozent, griin 50 Pro-
zent und die blaue Ebene grenzt den 25 Prozent-Bereich ab.
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Abbildung 3-15 Ergebnis Phi=40 Ra=60.

Hier ist Konzentrationsverteilung dargestellt. Braun bedeutet 75 Prozent, griin 50 Pro-

zent und die blaue Ebene grenzt den 25 Prozent-Bereich ab.

Abbildung 3-16 Ergebnis Phi=0 Ra=100.

Hier ist Konzentrationsverteilung dargestellt. Blau bedeutet 75 Prozent, grin 50 Prozent
und die gelbe Ebene grenzt den 25 Prozent-Bereich ab.
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3.3 Warmespeicher
3.3.1 Beschreibung

Dieses Beispiel beschreibt die Speicherung von Wéarme im Grundwasser. Das zu be-
schreibende Gebiet ist als Zylinder mit 500m Durchmesser und 30m Hoéhe definiert. In
der Mitte befindet sich ein idealer Brunnen, der zur Injektion bzw. Extraktion der Ver-

suchsmengen genutzt wird. Das Modellgebiet ist in Abbildung 3-17 dargestellt.

| ———— - — — — —
L L i 1 1 J - 1 1 __J

(1 rrrrrrrri
I N Y Y I

(111 rrrErrg

(T T T TTTY T
EEEEEEEEANE

\

—_—
—_—
t———————————e e —

Abbildung 3-17 Warmespeicher 3D-Modell

Das radialsymetrische 2D-Koordinatensystem hat die Grenzen (0/0) bis (250/30). der
MalRstab wurde in X-Richtung mit 1:1000 und in Y-Richtung mit 1:200 gewahlt.

Die horizontalen Koordinaten der Knoten wurden nach der Formel
X; =% +C71 ,xg=0

berechnet, wobei C = 1,1593 ist. Daraus ergeben sich im Modellgebiet 286 Knoten, die

am linken Rand einen Abstand von Ar,,,;, = 1 [m], am rechten Rand einen Abstand von

Aty = 30 [m] und einen maximalen Radius von x, = 246,46 [m] haben. Das erzeugte
Modellnetzt ist in Abbildung 3-18 dargestellt.
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Abbildung 3-18 SPRING Modellgebiet Warmespeicher

In vertikaler Richtung wurde ein Abstand von 3m zwischen den Knoten gewahlt.

Um das 3D-Gebiet in einem 2D-Modell abbilden zu kénnen, wird die Machtigkeit der

Elemente uber die Formel
MAEC =2nr
berechnet. Dabei entspricht r der x-Koordinate des jeweiligen Elementmittelpunktes.

Die Systemskizze ist in Abbildung 3-20 dargestellt. Es werden in 90 Tagen 1,5552 Mio.t
Wasser mit einer Temperatur von 60°C Uber den linken Modellrand in das Gebiet inji-

ziert. AnschlieRend wird Uber 90 Tage die gleiche Menge extrahiert.
Die zur Berechnung verwendeten Parameter sind in Tabelle 3-4 aufgelistet.

Die Funktion der Dichtesteigerung nach der Temperatur wird von SPRING linear appro-

ximiert und ist in Abbildung 3-19 dargestellt.
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Abbildung 3-19 Approximierung der Dichtefunktion fir 20°C bis 60°C

m
Durchlassigkeitsbeiwert ks = 0,001 [?]
Machtigkeit 3,14 <m, < 1439,48 [m]
Referenztemperatur T, =20 [°C]
Dichte der Referenztem- kg
por = 1000 [_]
peratur m3
. . kg
Dichtesteigerung a,r = —0,485 .
m3 °C
. . ms?
Matrixkompressibilitat a, = 2,4%1072° [ kg ]
. . kg
Dichte der Matrix ps = 2650 [—3]
m
Spezifische Warmekapa- Ji
_ _ cs = 840 [ o ]
zitat der Matrix kg °C
Warmeleitfahigkeit der Ma- w
. A =35 [ ]
trix m°C
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. .. m s?
Fluidkompressibilitat B = 4,4 % 10720 kg
Skalierungsfaktor Vis-

. 1,0 (-]
kositat
Spezifische Warmekapa- Ji

. . ¢, = 4182,0 [ _
zitat des Fluids kg °C
Warmeleitfahigkeit des w

. A, =06 [ .
Fluids m°C
Dispersivitat longitudinal a, =4 [m]
Dispersivitat transversal ar =1 [m]

kg
Massenfluss q = 200 —
S

Tabelle 3-4 Berechnungsparameter Warmespeicher [4]

Der obere und untere Modellrand ist undurchlassig. Am rechten Rand ist Ein-/ und Aus-
flieBen moglich. Die Temperatur ist dort bei 20°C (KONZ=20) und das Potential bei 30
(POTE=30) festgehalten. Am linken Rand geben wir Ein-/ Ausflisse vor (KNOT) und die
Temperatur der Einflisse ist hier bei 60°C festgehalten (KONZ=60).
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Wasserdruck

=60°C.

)
30m

Zustrom 90 Tage 200 kg/s mit T
Danach 90 Tage Entnahme 200 kg/s

250 m

Abbildung 3-20 Systemskizze Warmespeicher

Zum Anfangszeitpunkt ist die Temperatur im Modellgebiet konstant bei 20°C
(AKON=20). Der Druck am oberen Modellrand liegt bei 0 und am unteren Rand

bei 300 [%] Das Modell ist daher vollstandig mit Wasser gefullt (EICH=30).

Um den Einfluss von 200 [ks—g] Wasser korrekt auf die Knoten zu verteilen, ist eine An-

passung erforderlich. Da an diesem Rand eine Temperatur ungleich der Referenztempe-

ratur vorgegeben ist, gilt:

a_ 200 _ o, ]
N

QEingabe - g - 1000[%] -

Diese Menge muss auf alle 11 Knoten verteilt werden. Der oberste und unterste Knoten
bekommt jeweils den Wert KNOT=0,01. Die 9 Ubrigen Knoten erhalten jeweils den Wert

KNOT=0,02. Nach 90 Tagen wechselt das Vorzeichen, um den Ausfluss zu simulieren.

Als Schrittweite wurde 1 Tag gewahlt und die Losung der Gleichungen fir die Stromung

und den Transport erfolgten mit dem direkten Loser SuperLU.
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3.3.2 Ergebnisse

Time: 30
Unit: Days

Vector Field Multiplier. 0.1 _
Variable: Konzentrationen - -

Color Mapping: Linear

Time: 60

Unit: Days

Vector Field Muttiplier: 0.1
Variable: Konzentrationen
Color Mapping: Linear

Time: 90
Unit: Days

Vector Field Muttiplier: 0.1
Variable: Konzenirationen
Color Mapping: Linear

Abbildung 3-21 Geschwindigkeitsfeld und Temperaturverteilung im Injektionszeitraum

Time: 120

Unit: Days

Vector Field Multiplier: 0.1
Variable: Konzentrationen
Color Mapping: Linear

Time: 150

Unit: Days

Vector Field Multiplier: 0.1
Variable: Konzentrationen
Color Mapping: Linear

Time: 179

Unit: Days

Vector Field Multiplier: 0.1
Variable: Konzentrationen
Color Mapping' Linear

Abbildung 3-22 Geschwindigkeitsfeld und Temperaturverteilung im Extraktionszeitraum
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Sitra und Xtra im Vergleich:

Wie in den Abbildungen (Abbildung 3-23, Abbildung 3-24 und Abbildung 3-25) ersicht-
lich, rechnen die beiden Module annahernd gleich. Es gibt fast keine Abweichungen bei
der Uberlagerung der Temperaturen als Isolinien. Die vorhandenen Unterschiede sind
darauf zurtuckzufuhren, dass die beiden Module an unterschiedlichen Stellen wéahrend
der Berechnung runden. Sie sind jedoch so gering, dass gesagt werden kann, dass Xtra
mit der gleichen Prazision wie Sitra rechnet. Damit ist auch die temperaturabhangige
gekoppelte Stromungs- und Transportberechnung verifiziert.

5
#
—
T —5-fp

1]

Abbildung 3-23 Vergleich der Temperaturen nach 30 Tagen zwischen Sitra (schwarz)
und Xtra (rot)

Seite 46/65



Verifizierungsrechnung XTRA

T T T 1T T 1
i '.r; if |
i/ 7 1 Jr / J
Iy, -',-"l f i i
s / 7o / {
! -.-"lf / .':-'lf / / i
P W & y i /
! / y .-"’lf ?:;r"r i r/ y / r}
// & _:j?' (_f,; / . ;'I
7 7 F // ; f
/ . ?l-,r'"’ / I)," ?,j fr" .l
/ / SR Y f J
i \_‘_..»’ i s f_y' i Y
r;f; .-(\‘! & / _\.:"If -"f § / g:? J
£ ¢ f 4 7 3
7 / f ’/ & _fi'f il
y ’]i ?{ J ' I
[ / /
| f’
[ |
! ] |

d

elta h —

eniedfgesellschaft

Abbildung 3-24 Vergleich der Temperaturen nach 90 Tagen zwischen Sitra (schwarz)

und Xtra (rot)
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Abbildung 3-25 Vergleich der Temperaturen nach 120 Tagen zwischen Sitra (schwarz)

und Xtra (rot)

4 Xtra-Berechnungen
4.1 Nuklidtransport

4.1.1 Beschreibung

Als Beispiel fur einen Transportprozess mit mehreren Komponenten wird die Schadstoff-

ausbreitung unter einer undichten Deponie mit radioaktiven Inhalten modelliert. Das Mo-
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dellgebiet hat von oben betrachtet die MaRe 1000 min x-Richtung und 500m in y-
Richtung. Es ist 26 m tief und die Halde liegt oberhalb der Gelandeoberflache und ragt 8
Meter in die Hohe. Eine 3D-Ansicht des Modellgebiets ist in Abbildung 4-1 dargestellt.
Die pyramidenstumpfférmige Deponie hat in der Draufsicht die Aul3enpunkte der quadra-
tischen Grundflache P;(175,175,0) und P,(325,325,0). Die AuRenpunkte des quardati-
schen Deckels liegen bei P;(225,225,8) und P,(275,275,8) der 8 m uber der Null-Ebene
liegt.

26m

500 m

1000 m

Abbildung 4-1 3D-Ansicht Nuklidtransport

Seite 48/65



Verifizierungsrechnung XTRA d e I t a h -

Ingeniedrgesellschaft

Abbildung 4-2 SPRING-Modell Nuklidtransport

Das SPRING-Modell ist in Abbildung 4-2 abgebildet. Das schwarze Quadrat im Modell
grenzt den Bereich des Stoffeintrags ab. Es liegt auf den schragen Seiten der Deponie in

einer Hohe von 4 m. Der Austritt von 200? wird Uber alle Knoten, die auf der Oberfla-
che des Deponiegebiets liegen, mit einer Konzentration von 3 Bl—q eingeleitet. Der Eintritt
fangt zu Beginn der Berechnung an und wird nach 50 Jahren bemerkt und sofort besei-
tigt. Die langlebigen Nuklide Uran, Thorium und Radium (je 1BT”) werden gleichverteilt in

die Deponie eingeleitet . Die Zerfallskette ist in Abbildung 4-3 dargestellt. Der Schadstof-
feintrag erfolgt Giber die im Deponiegebiet liegenden Knoten in der obersten Schicht.

Uran U-234 | 224000a

Thorium Th-230 | 77000 a

Radium Ra- 226 | 1600 a

Abbildung 4-3 Zerfallskette Name, Ordnungszahl, Halbwertszeit A.
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In der Berechnung sollen die Schadstoffausbreitungen im Untergrund tber 5000 Jahre
simuliert werden. Das restliche Modellgebiet erhalt eine Neubildung von 100 me An den

kurzen Modellradern wird der Wasserstand auf der linken Seite bei 25 m und auf der

rechten Seite bei 22 m festgehalten.

Fur die Nuklide sind 2 Adsorptionszonen definiert. Die erste Adsorptionszone liegt im
Deponiegebiet und die Zweite im darunter liegenden Erdreich. Die unterschiedlichen

Werte sind in Tabelle 4-1 aufgelistet.

Stoff Adsorption Halde Adsorption Grundwasserleiter
Uran U234 cm?3 cm?®
ky=015—— ky=002——
g g
Thorium Th 230 cm3 cm3
kdzlo—g kd:S,O—g

3 3

Radium Ra226 cm cm
kd = 3,07 kd = 1,07

Tabelle 4-1 Adsorptionszonen

ke =3,0%107
Durchlassigkeit [:1_2]
Skalierungsfaktor vertika- 1 [
k, ==
le Durchléssigkeit Y3
a, =0
longitudinale Dispersivitat [m]
n=20,1
Porositét [-]
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p,, = 1000 .
Dichte des Wassers [_g]
m3
ps = 2650
. . k
Dichte der Matrix [_g]
m3
a, = 4,47 « 10710 e
Matrixkompressibilitat [ ]
kg
B, =1,0%1078 m 52
Fluidkompressibilitat [ ]
kg
v =0,001 I
Viskositat [_g]
ms
Stoff Zerfallskonstante E]
Uran U234 A =9,0080 10"
Thorium Th 230 A =2,8545% 10713
Radium Ra226 A=1,3737 %1011

Tabelle 4-2 Berechnungsparameter Nuklidtransport

4.1.2 Ergebnisse

Es wird die Ganglinie fur einen Knoten am Ausstromrand des Modellgebiets betrachtet.
In Abbildung 4-4 wird deutlich, wie unterschiedlich die Durchbruchskurven, bedingt durch
die unterschiedlichen Sorptionen, sind. Das Uran ist bereits nach 100 Jahren aus dem
System ausgetreten, da es hat die geringste Retardation hat.
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Abbildung 4-4 Nuklidkonzentrationen an einem Punkt am Ausstromrand

Das Tochternuklid Thorium bricht erst nach ca. 3500 Jahren aus, was auch die anhal-
tend grol3e Radiumkonzentration erklart. Solange sich Thorium im System befindet, ent-
steht weiterhin Radium. Diese Durchbruchskurven zeigen deutlich, wie wichtig die diffe-

renzierte Betrachtung der einzelnen Stoffe ist.

4.2 Elder Variante mit Temperaturdnderung

4.2.1 Beschreibung

Ergadnzend zum klassischen Elder-Modell wird eine 80°C warme Zone definiert, welche
sich mittig an der unteren Kante Uiber eine L&dnge von 210m erstreckt. Da die Temperatur
im restlichen Gebiet bei 20°C liegt und an den Potentialpunkten auch bei 20°c gehalten
wird, entsteht eine warmebedingte Stromungsbeeinflussung, die naher betrachtet wer-

den soll.
Eine Konzeptdarstellung des Modellgebiets ist in Abbildung 5 5 dargestellt.

Das Modellgebiet beschreibt ein 600 m x 150 m x 1 m grol3es Gebiet. Daraus ergibt sich
ein Vertikalmodell bestehend aus 1066 Knoten und 1000 Elementen. Der Ursprung des

Koordinatensystems liegt in der unteren linken Ecke. Der am weitesten vom Ursprung
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entfernte Punkt liegt bei P_max (x,y)=(600,150) und beschreibt die obere rechte Ecke

des Modells. Die Tiefe wird durch die Elementmachtigkeit vorgeben

T=80°C

Abbildung 4-5 Veréndertes Elder-Modellgebiet Konzeptdarstellung

Um eine gekoppelte dichte- und temperaturabhangige Simulation zu modellieren wurde
das herkdbmmliche Elder-Modell um eine Temperaturvariable erweitert. Zusatzlich zum
Salzeintrag von oben stréomt ein 80°C warmer Strom von unten in das 20 Grad warme

Modellgebiet ein.

Der Salzeintrag mit der Konzentration 200 kg/m? findet Gber den oberen Rand im Bereich
von 150=x<450 statt. Die Referenztemperatur betragt 20°. Diese wird an den oberen
Ecken festgehalten. Um den Temperaturanstieg von unten zu simulieren, wird die Tem-

peratur am unteren Rand im Bereich 195<x<405 bei 80 Grad definiert.

Da fir die Berechnung sowohl die Temperatur- als auch die Salzkonzentration berick-
sichtigt wird, kann sie nicht mit dem Modul Sitra durchgefuihrt werden. Daher wird fur die
Berechnung das Modul Xtra verwendet. Die zur Berechnung verwendeten Parameter
sind in Tabelle 5 3 aufgelistet.

. . . _ 1
S.p.eZ|ef|scher Speicherkoef S, = 3,36 10-° [_]
fizient m

_k -

Dichte der Matrix ps = 2650 L9
[m3]

. _ _k -
Dichte der Referenztemper po = 1000 kg
atur [m3|
I?lchteste_lgerung Konzentra- 2y = 200 k_g
tionsbedingt ’ [m3]
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chhtes.telgerung Tempera- @, = —0,575 [ kg
turbedingt ' m3°C
chhtesjcelgerur.\g Soffkon- &, = 200 k_g
zentrationsbedingt ~1 m3
mZ
Diffusivitat Dy q = 3,565 %107 [—l
s
Dispersivitat longitudinal a, =0 [m]
Dispersivitat transversal ar =0 [m]
o . _6 m
Durchlassigkeitsbeiwert ks = 4,753 10 <
ms?
Fluidkompressibilitat B = 4,4+10710 I - l
g
Michtigkeit 1 [m]
ms?
Matrixkompressibilitat ag = 2,4 % 10710 [ " l
g
Porositat n=0,1 [—]
Referenztemperatur T, = 20 [°C]
Skalierungsfaktor Viskositat 1,0 [—]
Speznﬂsche Warmekapazitat ¢, = 850 [ J ]
der Matrix kg °C
Spezifische Warmekapazitat _ [ J ]
des Fluids Cw = 4182,0 kg °C
k
Viskositat v = 0,001 LA
ms
Wirmeleitfahigkeit der Ma- w
. A, =35 [ ]
trix m°C
Warmeleltfahlgkelt des Flu A, =06 [ ]
ids m°C

Tabelle 4-3 Berechnungsparameter Elder mit Temperatureintrag

Randbedingungen:

In den oberen Ecken werden der Wasserstand (POTE=150) und die Temperatur
(1M01=20) festgehalten. Am oberen Rand wird zwischen 150m und 450m (1M02=1)
Salz in das Gebiet eingelassen. Alle anderen Rander sind undurchlassig.

Anfangsbedingungen:
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Das Modellgebiet ist vollstandig mit Wasser gefillt (EICH =150). Die Anfangskonzentra-
tion des Salzes ist Null (AM02=0) und die Anfangstemperatur liegt bei 20° (AM01=20).

Die Dauer der Berechnung betragt 4 Jahre. Dabei wurde eine Schrittweite von 0,2 Mona-

ten gewahlt, also 240 Zeitschritte berechnet.
Die Dichteveranderung wurde durch die Funktion
p(T)=p_0-0,575*(T-20)

linear approximiert. Eine Gegenuberstellung mit der realen Dichteverdnderung ist in Ab-
bildung 5 6 abgebildet. Die Linearisierung weicht im Temperaturbereich tiber 60°C etwas

ab. Die Abweichung liegt jedoch im annehmbaren Bereich.

1010

1000

990

980

970

960

Dichte [kg/m~3]

950

940

930 T T T T T
20 30 40 50 60 70 80

Temperatur [°C]

Abbildung 4-6 Approximation Dichtefunktion fur 20°C bis 80°C

4.2.2 Ergebnisse

Durch den Warmestrom vom Grund des Modellgebiets verandert sich die Ausbreitung
des Salzeintrags. Im Stromungsfeld ist das aufsteigende warme Wasser deutlich zu er-
kennen. Es sorgt dafir, dass sich die durch den Salzeintrag hervorgerufenen Konvekti-

onszellen nicht sehr deutlich ausbilden. Zum Vergleich ist in Abbildung 4-7 das Ergebnis
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der zusatzlich durch Temperatur beeinflussten Berechnung abgebildet und in Abbildung
4-8 das Ergebnis des reinen Salzeintrags gezeigt.

Abbildung 4-7 Dichteverteilung und Strémungsfeld nach 47,8 Monaten.

Die Dichte 950 kg/m”3 ist im Bild blau und die Dichte 1200 kg/m"3 ist orange gekenn-
zeichnet. Der Temperaturverlauf ist mit Isolinien von 25° bis 75° mit 10° Abstand darge-
stellt.

Abbildung 4-8 Dichteverteilung und Strémungsfeld nach 47,8 Monaten.

Die Dichte 1000 kg/m”3 st im Bild blau und die Dichte 1200 kg/m”3 ist rot gekenn-
zeichnet. Salzeintrag ohne Warmebeeinflussung.

4.3 Warmespeicher mit Salzeintrag
4.3.1 Beschreibung

Das zu beschreibende Gebiet kann als Zylinder mit 500m Durchmesser und 30m Hoéhe
definiert werden. In der Mitte befindet sich ein idealer Brunnen der zur Injektion bzw. Ex-
traktion der Versuchsmengen genutzt wird.
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Abbildung 4-9 3D-Modellgebiet Warmespeicher mit Salzeintrag

Erganzend wird nun eine Konzentrationsrandbedingung 1. Art auf einem 46696 m? gro-
Ren Ring auf dem Deckel des Zylinders mit r,,;, = 85 m Abstand zum Brunnen ange-

nommen. Das Modellgebiet ist in Abbildung 4-9 dargestellt. Es wird davon ausgegangen,
dass auf diesem Ring konstant 200% Salz in das Modellgebiet abgegeben werden. Auf-

grund des zusatzlichen Stoffeintrags soll das Netz feiner diskretisiert werden.

Das Koordinatensystem hat die Grenzen (0/0) bis (250/30). Der Mal3stab wurde in X-
Richtung als 1:1000 und in Y-Richtung als 1:200 gewabhilt.

Die horizontalen Koordinaten der Knoten wurden nach der Formel
X; =% +C' ,xg=0

berechnet, wobei C = 1,011 ist. Daraus ergeben sich im Modellgebiet 3751 Knoten die
am linken Rand einen Abstand von Ar,;, = 1,011 [m], am rechten Rand Arn,,, =

3,717 [m] und einen maximalen Radius von x,: = 249,675 [m] haben.
In vertikaler Richtung wurde ein Abstand von 1m zwischen den Knoten gewabhilt.

Um das 3D-Gebiet in einem 2D-Modell abbilden zu kénnen, wird die Machtigkeit der

Elemente Uber die Formel

MAEC =2mnr
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wobei r der x-Koordinate des jeweiligen Elementmittelpunktes entspricht.

Die schematische Darstellung der Rahmenbedingungen ist in Abbildung 4-10 skizziert.

Um den Einfluss von 200 [ks—g] Wasser korrekt auf die Knoten zu verteilen, ist eine An-

passung erforderlich, da wir an diesem Rand eine Temperatur ungleich der Referenz-

temperatur vorgeben. Es gilt:

kg
Eingabe — = — 1,1 %4 |7
Po 1000 [%] S

Diese Menge muss auf alle 31 Knoten verteilt werden. Der oberste und unterste Knoten
bekommt jeweils den Wert KNOT = 0,0033 die 29 ubrigen Knoten erhalten jeweils den
Wert KNOT = 0,0066. Nach 90 Tagen wechselt das Vorzeichen, um den Ausfluss zu

simulieren.

c=1 Wasserdruck

l
30m

Zustrom 90 Tage 200 kg/s mit T=60°C
Danach 90 Tage Entnahme 200 kg/s

250 m

Abbildung 4-10 Systemskizze Warmespeicher mit Salzeintrag

Die Funktion der Dichtesteigerung nach der Temperatur wird von SPRING linear appro-

ximiert und ist in Abbildung 3-19 dargestellt.
Randbedingungen:

Die Temperatur von allem, was tber den linken Modellrand in das Gebiet einflief3t, ist mit
60°C definiert (KM0O1 = 60). Der Salzeintrag in das Gebiet tber den oberen Rand sorgt
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fur einen Dichteanstieg auf 1200% (1MO02 = 1000). An der rechten Seite wird der Was-

serstand bei 30m gehalten und Ein-/ Ausstrémen ist mdglich (POTE = 30). Das Gebiet
ist vollstadndig mit Wasser gefullt (Eich = 30).

Anfangsbedingungen:

Die Temperatur zu Beginn liegt bei 20°C im gesamten Gebiet (AMO1 = 20) und es ist

kein Salzwasser im Zylinder vorhanden (AM02 = 0).

Als Schrittweite wurde 1 Tag gewahlt und die Berechnungsparameter sind in Tabelle 4-4

aufgelistet.
Durchlassigkeitsbeiwert kr = 0,001 [?]
Machtigkeit 3,14 <m, < 1439,48 [m]
Referenztemperatur T, =20 [°C]
Dichte der Referenztem- kg
Pos, = 1000 —
peratur [m3]
Dichte der Referenztem- kg
por = 1000 -
peratur [m3)
Dichtesteigerung Tempera-
> CIgerting Temp @,y = —0,485 [k_g
turbedingt m3 °C
Dichtesteigerung Soffkon- ka
e9ering @,s, = 200 kg
zentrationsbedingt [m3)
e [m?]
Diffusivitat Dy 1 =3,565%107° -

. . ms?
Matrixkompressibilitét a, =2,4%1072° [ kg ]
. . kg
Dichte der Matrix ps = 2650 [—3]

m
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Spezifische Warmekapa- Ji
. | ¢, = 840 <l
zitat der Matrix kg °C
Warmeleitfahigkeit der Ma- r W7
. As =3,5 -
trix m°C
. - [m s2]
Fluidkompressibilitat By = 4,4 10720 kg
Skalierungsfaktor Vis-
. 1,0 (-]
kositat
Spezifische Warmekapa- Ji
o _ ¢, =4182,0 [ = ]
zitét des Fluids kg °C
Warmeleitfahigkeit des w
_ A, =06 [ ]
Fluids m°C
Dispersivitat longitudinal a, =4 [m]
Dispersivitat transversal ar=1 [m]
k
Massenfluss q = 200 *9
S

Tabelle 4-4 Berechnungsparameter Warmespeicher mit Stoffeintrag

4.3.2 Ergebnisse

In den Ergebnisdarstellungen, siehe Abbildung 4-11, ist der Einfluss des Salzeinstroms

deutlich auszumachen.
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Abbildung 4-11 Temperatur- und Konzentrationsverlauf nach 45, 90, 135, 180 Tagen.

Der Temperaturzustand ist durch Isolinien verdeutlicht. Die Konzentrationsverteilung ist
entsprechend Abbildung 5 12 Legende festgelegt.
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Abbildung 4-12 Legende

Es wird deutlich, dass der Salzeintrag das Stromungsfeld stark beeinflusst. Der warme
Zustrom wird durch die mit Salz angereicherte stromungsarme Zone am Boden in den
oberen Modellbereich gedrdngt und wandert anschiel3end auf einem starken Strom in
den hinteren unteren Modellbereich. Zu Beginn der Extraktion wechselt das Strdmungs-
feld seine Richtung. Durch den zuvor von Salz erzeugten Strom in Richtung Boden bilde-
te sich dort eine warme Zone aus, die nach Ende der Extraktion dort einen warmen Be-

reich hinterlasst.

Um den Einfluss dieser Zone auf nachfolgende Zyklen zu beobachten, wurde die Be-
rechnung erweitert. Nach 180 Tagen stromt erneut 90 Tage warmes Wasser in das Ge-
biet ein und danach wieder heraus. Dabei zeigt sich ein &hnliches Ergebnisbild, das in
Abbildung 4-13 dargestellt ist. Jedoch wurde der vom Salz erzeugte warme Bereich gro-

Rer.

Abbildung 4-13 Temperatur- und Konzentrationsverlauf nach 360 Tagen
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5 Zusammenfassung

Um gekoppelte temperatur- und dichteabhangige Mehrkomponenten-
Transportberechnungen und reaktiven Transport berechnen zu koénnen, ist das Pro-
gramm Xtra erweitert und getestet worden. Dazu wurden diverse Verifizierungsberech-

nungen durchgefihrt.

Die Elder-Berechnung [1] wurde benutzt, um den gekoppelten Einkomponenten-
Transport im 2D-Modell zu verifizieren. Dabei zeigte sich, dass die Ergebnisse nur mar-

ginale Abweichungen hatten.

Zur Verifizierung des gekoppelten dichtenabhangigen Einkomponenten-Transports im
3D-Modell wurde das 3D-Benchmark fiir gekoppelte dichteabhéngige Stromungs- und
Transportberechnung zur Uberpriifung der sich einstellenden stabilen Strdmungszustan-
de in einer geneigten porésen Box mithilfe der Semi-Analytischen Lésung nach Voss [2]

genutzt.

Im Zuge der Berechnung verschiedener Modelle zeigten sich keine gravierenden Unter-

schiede zwischen den Berechnungen mit den Modulen Xtra und Sitra.

Um die gekoppelte temperaturabhéngige 2D-Modell-Berechnung zu uberprifen, wurde
das Grundwasser-Warmespeicher-Beispiel [4] genutzt. Auch hier konnten keine Unter-

schiede zwischen den beiden Modulen festgestellt werden.

Die durchgefuhrten Verifizierungen haben gezeigt, dass das Modul Xtra grundsatzlich
dazu in der Lage ist, gekoppelte dichte- und temperaturabhangige Berechnungen korrekt

abzubilden.

Somit konnte Xtra genutzt werden, um verschiedene Mehrkomponentenberechnungen

durchzufihren.

Zunéachst wurde ein Nuklidtransport modelliert, bei dem sich Uran und zwei seiner Toch-
ter-nuklide aus einer Deponie im Grundwasser ausbreiten. Dabei wurde festgestellt,
dass sich die gemeinsame Betrachtung der drei Komponenten entscheidend auf die

Konzentrations-verteilung auswirkt.

Des Weiteren wurde das Elder-Modellgebiet um eine Temperaturkomponente erweitert.
Das Grundwasser-Warmespeicher-Beispiel wurde ebenfalls erweitert, hier wurde ein

Salzeintrag hinzugefligt. Die Ergebnisse der Berechnungen haben gezeigt, dass sich
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beide Phanomene durchaus beeinflussen und eine gemeinsame Berechnung rechtferti-

gen.
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Im Rahmen eines Forschungsvorhabens des BMUB erfolgt in diesem Bericht eine Zusammenstellung von nationalen und internationalen Erfahrungen zum Aspekt des Transportverhaltens von Schadstoffen in Süß-/Salzwassersystemen unter Berücksichtigung von Dichte- und Viskositätsunterschieden. Es werden die Grundlagen zur Modellierung dichteabhängiger Strömungen dargestellt und eine Reihe von Anwendungsbeispielen von unterschiedlichen Programmcodes in ihrer Verwendung auf reale Standorte beschrieben. Neben einer Übersicht von Testfällen zur Verifizierung dieser Codes wird die Weiterentwicklung des GRS-Instrumentariums und Testrechnungen zur ihrer Implementierung dargestellt. 

Abstract

This report contains a compilation of national and international experience gathered as part of a research project sponsored by the BMUB concerning the aspect of the transport behaviour of contaminants in freshwater/brine systems with consideration of density and viscosity differences. The fundamentals of modelling density-dependent flows are presented and a series of examples of the application with different codes and their uses with reference to real sites is described. Besides an overview of test cases for the verification of these codes, the further development of the instruments available to GRS and test calculations regarding their implementation are presented.
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