
Inhaltsverzeichnis

1 Einleitung....................................................................................................... 1

2 Arbeitspakete und Zielsetzungen...............................................................3

2.1 Arbeitspaket 1: Codeentwicklungen zur Kopplung hydraulischer und

mechanischer Prozesse................................................................................. 3

2.2 Arbeitspaket 2: Codeentwicklungen zu Prozessen in Tonstein..................... 4

2.3 Arbeitspaket 3: Qualitätssicherung von Codes.............................................5

2.4 Arbeitspaket 4: Modellierung dichteabhängiger Transportprozesse im

Fernfeld eines Endlagers...............................................................................6

2.5 Arbeitspaket 5: Entwicklung betrieblicher Störfallszenarien......................... 7

3 Zusammenfassung der Ergebnisse.......................................................... 9

4 Erweiterung des Codes MARNIE um Zweiphasenflussprozesse...... 13

4.1 MARNIE2...................................................................................................... 14

4.2 Analyse und Konsolidierung des Quellcodes.............................................. 15

4.3 Zweiphasenflussprozesse in MARNIE2...................................................... 18

4.3.1 Einzelprozesse im P-Modul.......................................................................... 18

4.3.2 Einzelprozesse im Verknüpfungsmodul...................................................... 21

4.3.3 Beschreibung des Z-Vektors........................................................................22

4.3.4 Beschreibung des Randwertvektors........................................................... 25

4.3.5 Modifikationen durch Zweiphasenflussprozesse.........................................27

4.4 Verifikation der zweiphasigen Abläufe........................................................ 28

4.4.1 Einzelnes P-Modul....................................................................................... 28

4.4.2 Zwei P-Module..............................................................................................32

4.5 Erstellung eines QS-Handbuchs für MARNIE2...........................................36

5 Abschätzung der Retardationswirkung der diffusiv zugänglichen

Porosität in Tonstein................................................................................. 39

5.1 Herleitung der Sorptionsisotherme................................................................40

5.2 Herleitung des Retardationsfaktors............................................................. 41

http://d-nb.info/1173119043


5.3 Numerische Überprüfung........................................

5.3.1 Modellaufbau............................................................

5.3.2 Ergebnisse...............................................................

5.4 Abschätzung von Retardationswerten für Tonstein

5.5 Schlussfolgerung

6 Codeentwicklungen für TOUGH2-GRS............................................

6.1 Entwicklung des Codes TOUGH2-MP-GRS........................................

6.1.1 Motivation..............................................................................................

6.1.2 Umfang der Portierung..........................................................................

6.1.3 Spezifische Probleme der Portierung..................................................

6.2 Erweiterung um den Prozess des Anionenausschlusses...................

6.2.1 Advektiver Anionentransport................................................................

6.2.2 Diffusiver Anionentransport..................................................................

6.2.3 Verifikationstests...................................................................................

6.3 Erweiterung um temperaturabhängige Kapillardrücke.......................

6.3.1 Modell....................................................................................................

6.3.2 Verifikationstest.....................................................................................

6.4 Erweiterung der Radionuklid-Freisetzungsmodelle (Review

ausstehend)..........................................................................................

6.4.1 Konzept und Eingabe...........................................................................

6.4.2 Umgang mit stetigen und unstetigen Freisetzungen..........................

6.5 Performanceverbesserungen für das Radionuklidmodul...................

6.5.1 Beschleunigung des Lösers.................................................................

6.5.2 Zeitschrittlimitierung durch das Radionuklidmodul.............................

6.6 Verifikation der Codes TOUGH2-GRS und TOUGH2-MP-GRS.......

7 Modellierung dichteabhängiger Transportprozesse im Fernfeld
eines Endlagers (AP4).......................................................................

7.1 Methodischer Ansatz............................................................................

7.2 Modellerstellung für TOUGH2-MP-GRS.............................................

7.2.1 Geologie.................................................................................................

43

43

45

48

48

51

51

51

52

54

57

57

59

60

63

63

63

65

65

70

71

71

72

75

77

79

80

80



7.2.2 Modellgitter....................................................................................................81

7.2.3 Randbedingungen........................................................................................ 82

7.2.4 Modellparameter...........................................................................................84

7.2.5 Einstellung des diffusiven Laugentransports...............................................87

7.3 Rechenfälle...................................................................................................90

7.4 Entwicklungen zur Visualisierung der Simulationsergebnisse...................91

7.5 Ergebnisse der Modellrechnungen mit TOUGH2-MP-GRS....................... 92

7.5.1 Das hydraulische System.............................................................................93

7.5.2 Das initiale Strömungsfeld...........................................................................94

7.5.3 Vergleiche zur Codeverifikation...................................................................96

7.5.4 Identifizierung des Zeitpunkts des dynamischen Gleichgewichts..............97

7.5.5 Tracertransport in den Aufsalzungsrechnungen.......................................100

7.5.6 Tracertransport in den Aussüßungsrechnung........................................... 118

7.6 Vergleichende Simulationsrechnungen mit dem Code SPRING............ 121

7.6.1 Modellerstellung mit Gitterdiskretisierung und -parametrisierung.......... 121

7.6.2 Einstellungen zu Strömung & Transport................................................... 126

7.6.3 Strömungsrechnung (Süßwasser).............................................................128

7.6.4 Zeitliche Entwicklung der Dichteschichtung („AKON=0“) ......................... 129

7.6.5 Zeitliche Entwicklung der Dichteschichtung („AKON = 1“) ....................... 134

7.6.6 Dichteabhängiger Stofftransport (Salzlauge mit Tracer, „AKON=0“) .......136

7.6.7 Zusammenfassung......................................................................................140

7.7 Schlussfolgerung.........................................................................................141

7.7.1 Verifikation des Codes TOUGH2-MP-GRS............................................... 141

7.7.2 Bewertung der Sensitivität gegenüber Fehlem der initialen

Dichteverteilung..........................................................................................141

7.7.3 Bedeutung der Freisetzungscharakteristik................................................ 143

7.7.4 Randbedingung für salinare Gesteine........................................................144

8 Gittergeneratoren zur Erstellung unstrukturierter TOUGH2-Gitter.. 145

8.1 Existierende Gittergeneratoren..................................................................146

8.2 Entwurf eines eigenen Voronoi-Gittergenerators......................................148

8.2.1 Voronoi-Diagramme....................................................................................148



8.2.2 Python............................................................................................................151

8.3 2,5D-Gittergenerator für TOUGH2.............................................................. 151

8.3.1 Lesen eines Eingabedatensatzes der tatsächlichen Geologie................. 151

8.3.2 Erzeugung eines Voronoi-Gitters............................................................... 153

8.3.3 Schreiben des Voronoi-Gitters in TOUGH2-kompatibler Form................ 158

8.3.4 Visualisierung des Gitters...........................................................................159

8.3.5 Erweiterung des 2D-Gitters auf 2,5D......................................................... 159

8.3.6 Fazit............................................................................................................. 161

8.3.7 Lessons Learned......................................................................................... 162

9 Entwicklung einer Methode zur Entwicklung betrieblicher

Störfallszenarien....................................................................................... 165

9.1 Methode der Störfallanalyse Konrad........................................................... 165

9.2 Identifikation vorteilhafter Elemente der Szenarienentwicklung für die

Nachverschlussphase................................................................................. 167

9.3 Gegenüberstellung der Szenarienentwicklungsmethodik und der

Methode der Ereignisanalyse......................................................................173

9.4 Übertragung der Methoden der Szenarienentwicklung auf die

Sicherheitsanalyse der Betriebsphase.......................................................175

9.5 Beispielhafte Anwendung der Methodik.....................................................179

9.5.1 Beschreibung des Beispiels........................................................................180

9.5.2 Anwendung der Methode............................................................................181

9.6 Zusammenfassung...................................................................................... 189

Literaturverzeichnis.................................................................................. 191

Abbildungsverzeichnis.............................................................................203

Tabellenverzeichnis.................................................................................. 209

Danksagung................................................................................................211


