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PTE-Berichte

Der Projekttriger Wassertechnologie und Entsorgung (PTKA-WTE) informiert mit
Fortschrittsberichten iiber den aktuellen Stand der von ithm administrativ und fachlich
betreuten FuE.

Die Fortschrittsberichtsreihen behandeln folgende Themenschwerpunkte:

- Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen
(PTE Nr. x seit 1991, fortlaufend)

- Stilllegung und Riickbau kerntechnischer Anlagen
(PTE-S Nr. x seit 2001, fortlaufend)

- Nukleare Sicherheitsforschung
(PTE-N Nr. x seit 2010, fortlaufend)

Die Fortschrittsberichtsreihen sind online verfiigbar: www.ptka.kit.edu/wte/287.php

Verantwortlich flir den Inhalt sind die Autoren bzw. die entsprechenden Forschungsstellen.
Das KIT iibernimmt keine Gewéhr insbesondere fiir die Richtigkeit, Genauigkeit und Voll-
standigkeit der Angaben sowie die Beachtung privater Rechte Dritter.



Vorwort

Das KIT betreut im Auftrag des Bundesministeriums fiir Bildung und Forschung (BMBF) und
des Bundesministeriums fiir Wirtschaft und Technologie (BMWi) als Projekttrager FuE-
Vorhaben auf dem Gebiet ,,Entsorgung®. Dieses umfasst die FuE-Arbeiten, die in den Forder-
konzepten ,,Forschungsforderung zur Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen
Formationen* und ,,Schwerpunkte zukiinftiger FuE-Arbeiten bei der Endlagerung radioakti-
ver Abfille* sowie dessen Fortschreibungen aufgefiihrt sind. Unter Entsorgung gefahrlicher
Abfille in tiefen geologischen Formationen wird hierbei die Endlagerung radioaktiver und die
untertdgige Entsorgung chemotoxischer Abfille verstanden.

Im Rahmen dieses Auftrages betreut der Projekttrager Karlsruhe fachlich und administrativ
die vom BMBF und BMWi im Rahmen des Forderkonzepts geforderten FuE-Vorhaben. Die
Betreuung der FuE-Vorhaben erfolgt fiir folgende Referate in den beiden Ministerien:

Endlagerung radioaktiver Abfille BMWi Referat 111 B3
Untertdgige Entsorgung chemotoxischer Abfille BMBF Referat 724
Sicherheitsforschung fiir Bergbauregionen - Prozessanalyse und

Prognosewerkzeuge fiir Bergschadensgebiete (beendet) BMBF Referat 724
Kernmaterialiiberwachung BMWi Referat 111 B4

Der vorliegende Fortschrittsbericht dokumentiert Stand und Ergebnisse dieser FuE-Vorhaben.
Er wird vom Projekttrager halbjihrlich herausgegeben, um alle Beteiligten iiber die durchge-
fiihrten Arbeiten zu informieren.

Dem Bericht liegt folgendes Gliederungsprinzip zugrunde:

Im Teil I sind die FuE-Vorhaben dem jeweiligen Themenbereich zugeordnet.

Im Teil 2, dem Hauptteil, sind die ,,formalisierten Zwischenberichte* der FuE-Vorhaben, ge-
ordnet nach Féorderkennzeichen, aufgefiihrt. Im Forderkennzeichen bedeuten die Buchstaben

E = ,Endlagerung radioaktiver Abfille®,

C = ,Untertdgige Entsorgung chemotoxischer Abfalle* und
(,,Sicherheitsforschung fiir Bergbauregionen - Prozessanalyse und
Prognosewerkzeuge fiir Bergschadensgebiete®, beendet)

W =, Kernmaterialiiberwachung*

Die vom BMWi betreuten FuE-Vorhaben, die so genannten Hausvorhaben, sind mit der
Buchstabenfolge KWA gekennzeichnet.

Im Teil 3 sind die FuE-Vorhaben den jeweils ausfiihrenden Forschungsstellen zugeordnet.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 9894
Vor habensbezeichnung:

Selbstdichtende Barrieren aus Ton/Mineral-Gemischen in einem Tonendlager —
SB-Experiment im Mt. Terri Untertagelabor - Hauptprojekt

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.01.2004 bis 31.12.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.721.522,00 EUR Rothfuchs

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Im SB-Experiment soll untersucht werden, ob sich Permeabilititen von Ton/Mineral-Gemischen
so optimieren lassen, dass der sich in einem abgeschlossenen Endlagerbereich einstellende Gas-
druck bei kontrollierter Abstromung der Gase iiber das Verschlusssystem stets kleiner als die
kleinste Hauptspannung bleibt, so dass im Gebirge keine unkontrollierten Risse generiert werden.

Fiir die Optimierung der Verschlusskorper werden das Aufsdttigungsverhalten, die sich einstel-
lenden Quelldriicke, die Gasdurchbruchdriicke sowie die Gas- und Wasserpermeabilititen von
verschiedenen Ton/Mineral-Gemischen im Labor ermittelt. Im Technikum werden die geplanten
In-situ-Einbautechniken und die Messtechnik iiberpriift. Im Untertagelabor Mont Terri werden in
einem Versuchsfeld die in situ erreichbaren Einbaudichten, Wassersittigungen in Wechselwir-
kung mit dem umgebenden Gebirge, die resultierenden Quelldriicke sowie die Ein- und Zweipha-
senflussparameter bestimmt.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: AbschlieBende Laboruntersuchungen zur Materialauswahl, Bestimmung von Materialpa-
rametern, Ermittlung geeigneter Einbautechniken fiir das Dichtmaterial sowie Ausle-
gungs- und Modellrechnungen.

AP2: Technikums- und In-situ-Untersuchungen:
Im Mt. Terri Untertagelabor werden in 4 instrumentierten Bohrléchern an den ausgewahl-
ten Ton/Mineral-Gemischen die Einbringtechnik, die Gas- und Wasserpermeabilititen, die
Gasdurchbruchdriicke im wassergeséttigten Zustand und die Zweiphasenflussparameter in
Wechselwirkung mit dem umgebenden Gebirge untersucht. Zum Test der Einbring- und
Verdichttechniken werden in einem Technikum in Braunschweig entsprechende Vorver-
suche durchgefiihrt.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2:

Zum Abschluss des Technikumsversuchs Mock-up 2 wurden zur Bestimmung der Feuchtevertei-
lung Proben horizontal durch die seitlichen Sensoréffnungen sowie vertikal von der Eingangs-
und Ausgangsseite des Dichtelements entnommen und die Wassergehalte ermittelt. Da die Pro-
benahme nur durch das Einschlagen von Probenahmerohren erfolgen konnte, war eine gewisse
Kompaktion des Dichtmaterials aufgrund der Zéhigkeit des Materials nicht zu verhindern. Beson-
ders bei der Entnahme der groBeren vertikal genommenen Proben war dieser Effekt stark ausge-
pragt, so dass eine prézise raumliche Zuordnung nicht moéglich war. Lediglich die aus den 3 hori-
zontalen Entnahmestellen gewonnenen Proben wiesen im Trend auf eine Zunahme des Feuch-
tegehalts von der unteren Injektionsseite zur obigen Austrittsseite hin. Insgesamt weisen die
Feuchtegehalte nach der abschlieBenden Gasinjektion eine relativ heterogene rdumliche Vertei-
lung auf. Der iiber alle entnommenen Proben gemittelte Wassergehalt betrug 18.4 %.

Die Wasserinjektionen zur Aufséttigung der SB-Dichtungen in den 4 Bohrungen BSB 1, BSB 2,
BSB 13 und BSB 15 dauern an. Die Injektionsdriicke belaufen sich wie bisher auf ca. 0.37 bis
0.39 MPa. Die Maflnahme zur schnelleren Aufsittigung bei BSB 2 durch zusitzliche Wasserauf-
gabe iiber die ausgangsseitige Fritte flihrte dazu, dass hieriiber ca. 151 Wasser zusitzlich zuge-
fiihrt wurden. Durch die Wasserinjektion von der Unterseite des Dichtelements flossen hier bisher
ca.136.4 1 Wasser zu, so dass vom System Dichtung/Gebirge bisher insgesamt ca. 151.4 | Wasser
aufgenommen wurde. Die Driicke unterhalb der Fritte belaufen sich auf 0.19 und 0.15 MPa. Der
bei der mit den Tonpellets der NAGRA bestiickte Bohrung BSB 13 beobachtete Druckabbau an
einem Drucksensor setzte sich bis zu einem Minimalwert von ca. 1.46 MPa fort. Seitdem steigt
der Druck erneut und weist z. Z. einen Wert von ca. 2.27 MPa auf. Insgesamt wurden hier ca.
26.8 | Wasser injiziert. Die Messungen an der Bohrung BSB 15 weisen keine signifikanten Ver-
anderungen der Druckverldufe auf.

Es ist schwierig abzusehen, ob der in situ sehr langsam ablaufende Aufsittigungsversuch bis Ende
der Bewilligungsperiode erfolgreich beendet sein kann. Es wird daher anhand der Ergebnisse des
Technikumsversuchs Mock-up 2 bis zur Sommerpause 2011 eine Kalibrierung des vorhandenen
und bisher verwendeten Aufsittigungsmodells (elasto-plastischer Stoffmodellansatz mit hydro-
mechanischer Kopplung mit Beriicksichtigung von Teilsittigungs- und Quelldruckeffekten) vor-
genommen und die verbleibende Aufsattigungsdauer fiir den In-situ-Versuch im Hinblick auf die
erforderliche Entscheidungsfindung prognostiziert. Im Rahmen der Kalibrierung wird dabei eine
Sensitividtsanalyse mit Identifikation relevanter Materialparameter durchgefiihrt, was zu verbes-
serten Modellansitzen und damit zu besser belastbaren Modellierungsergebnissen fiihrt.

4. Geplante Weiterarbeiten
- Weiterfilhrung der Aufsittigung der In-situ-Versuche und Ermittlung der Wasserpermeabilitét
sowie der Gaseintrittsdriicke mit verbleibender Gaspermeabilitét

- Weiterfithrende numerische Untersuchungen mit neu erarbeiteten Modellansitzen (s. o.).
- Nachuntersuchung der erreichten Séttigung bei den In-situ-Versuchen.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 9944
Vor habensbezeichnung:

Geoelektrische Untersuchung der Aufsittigung von Bentonitbarrieren im HRL-Aspo-Projekt
,,Prototype Repository* — Phase 2

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.08.2004 bis 31.12.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

438.557,00 EUR Wieczorek

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Im Rahmen des von SKB durchgefiihrten Projektes "Prototype-Repository" wird die Endlage-
rung bestrahlter Brennelemente in vertikalen Bohrldchern im Hartgestein durch elektrische
Erhitzer simuliert. Die Versuchsstrecke und die Resthohlrdume in den Einlagerungsbohrlo-
chern im Granit sind mit Ton-Splitt-Lockermaterial bzw. mit hoch kompaktierten Bentonit-
Formteilen verfiillt. GRS iiberwacht in diesem Projekt seit 2001 den rdumlichen und zeitli-
chen Verlauf der Aufsittigung der Bentonitbarrieren mit Hilfe geoelektrischer Widerstands-
messungen. Aus der Verteilung des spezifischen elektrischen Widerstandes im Bereich ver-
schiedener Elektrodenarrays wird die Wassergehaltsverteilung an Hand bereits durchgefiihrter
Labormessungen ermittelt. Zur Absicherung der Ergebnisse und zur Erprobung neuer Aus-
werteverfahren soll ein Aufsittigungsversuch mit geoelektrischer Uberwachung im Labor-
mafstab durchgefiihrt werden. Die experimentellen Messergebnisse stellen eine wichtige Da-
tenbasis zur Uberpriifung der numerischen Simulation des Aufsittigungsverhaltens von Ton-
barrieren in Langzeitsicherheitsanalysen dar. Der Erfolg des Vorhabens wird durch die Quali-
tit der bisher erzielten Ergebnisse abgesichert.

Im Rahmen der Aufwiltigung der Sektion II des Prototype Repository unternimmt GRS La-
boruntersuchungen zur Validierung der In-situ-Ergebnisse und inspiziert die Elektroden nach
zehnjdhrigem Einsatz.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: In-situ-Ermittlung der raumlichen und zeitlichen Wasserverteilung in Gebirge, Bohr-
loch-Buffer und Streckenversatz

AP2: Laborversuche zur Uberpriifung der Korrelation inhomogener Wasserverteilungen in
tonhaltigem Versatz mit gemessener Resistivitdtsverteilung



15

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

API1: Die Messungen der Resistivitdt im Versatz und im Gebirge wurden zunédchst weiter
fortgesetzt. Der Streckenversatz in den beiden Messquerschnitten ist weitgehend ge-
sattigt (Resistivititswerte Werte um 2 Qm). Eine leichte Resistivitdtserhohung im
obersten Streckenbereich in Sektion I ist vermutlich darauf zuriickzufiihren, dass per-
manent zutretendes Wasser abgepumpt wird, um den Wasserdruck in der versetzten
Strecke gering zu halten, was unter der Firste zu einer leichten Entsittigung oder mog-
licherweise auch zu einer gewissen Setzung gefiihrt hat.

Bei den Messungen im Buffer ist wegen des Ausfalls mehrerer Elektroden Ende 2005
eine tomografische Auswertung der Messungen nicht mehr moglich. Die Griinde fiir
den Elektrodenausfall sind unbekannt, méglicherweise handelt es sich um Korrosions-
effekte. Dies soll im Rahmen der Nachuntersuchungen geklart werden.

Bei den Messungen im Gebirge wurden nahe den Elektroden Resistivititswerte um
200 Qm gemessen, was charakteristisch flir den wassergeséttigten Beton ist, mit dem
die Elektrodenbohrlocher verfiillt sind. AuBerhalb der Bohrlocher betrdgt die Resisti-
vitdt 2000 bis 10000 Qm, was dem gesattigten Gebirge entspricht.

Die Messungen in Sektion II wurden inzwischen wegen der Aufwéltigung der Sektion
beendet.

AP2: Die Laborversuche zur Simulation der Versatzaufsittigung mit begleitender Geoelekt-
rik wurden bereits 2008 erfolgreich abgeschlossen. Wassergehaltsbestimmungen an
Proben aus dem Prototype Repository werden im Zuge der Aufwiltigung der Sektion
II erfolgen. Am 09.06.2011 fand das erste Steering Meeting zum Aspd-Projekt “Ret-
rieval of the Prototype Repository at Aspé Hard Rock Laboratory” statt, an dem GRS
und BGR im Auftrag von BMWi teilnehmen.

4. Geplante Weiterarbeiten

API1: Weiterfiihrung der In-situ-Messungen in Sektion I

AP2: Wassergehaltsbestimmungen an Proben aus dem Versuchsfeld und Inspektion von aus
dem Versuchsfeld geborgenen Elektroden

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10075
Vor habensbezeichnung:

Thermodynamische Daten flir Eisen(I) in hochsalinaren Losungen bei Temperaturen bis
90 °C — Kurztitel: FeT90

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2005 bis 31.03.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

790.090,00 EUR Dr. Moog

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel ist die Ermittlung von thermodynamischen Daten, die die geochemische Modellierung
der Eisen(II)-Chemie bei Temperaturen zwischen 25 und 90 °C ermdglichen.

Ein weiteres Ziel ist die Erweiterung des bestehenden Parametersatzes fiir basische Fe(Il)-
Losungen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

1. Literaturstudie

2. Dampfdruckmessungen

3. Loslichkeitsmessungen

4. Untersuchung fester Losungen

5. Untersuchung metallischer Korrosionsprodukte in quinéren, hochsalinaren Losungen

6. Auswertung
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Dampfdruckmessungen:
Abschluss der isopiestischen Messungen fiir die terndren Systeme mit Fe(II)-Cl-H,O bei
40 °C, 60 °C und 90 °C.

Literaturstudie: -

Loslichkeitsversuche:

Abschluss des Loslichkeitsversuches im System Fe(I1)-K-C1-SO4-H,O (mit Arcanit bzw. Syl-
vin als eingesetztem Bodenkdrper) bei 90 °C. Weiterfiihrung des Loslichkeitsversuches bei
einer Temperatur von 60 °C.

4. Geplante Weiterarbeiten

Dampfdruckmessungen:

Beginn der isopiestischen Messungen fiir die sulfatischen terndren Systeme mit Fe(II)-SOx-
H,0 bei 40 °C, 60 °C und 90 °C.

Literaturstudie:

Fortfilhrung der Literaturauswertung beziiglich Fe(I)-OH-H,O und fiir Fe(II)-Cl-H,O im

System der ozeanischen Salze.

Loslichkeitsversuche:
Fortsetzung der Loslichkeitsversuche im System Fe(II)-K-C1-SO4-H,O bei 60 °C und 40 °C.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstra3e 55, 31224 Peine 02 E 10086
Vor habensbezeichnung:

Untersuchungen zur Auswirkung einer Temperaturerh6hung in Tonformationen in Deutsch-
land im Hinblick auf die bautechnische Machbarkeit eines Endlagers und irreversible Ver-
anderungen der potenziellen Wirtsformation -TemTon-

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.08.2006 bis 30.06.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.795.867,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Wesentliche Verdnderungen einer potenziellen Endlagerformation entstehen durch die bergtechnische
Auffahrung der untertidgigen Hohlrdume und durch die Einbringung einer groBen Wéarmemenge von
den wiarmeentwickelnden Abfillen. Es ist Ziel dieses Vorhabens, die Temperaturbelastung auf die ge-
otechnische und geologische Barriere im Zusammenhang mit dem Isolationspotenzial der Wirtsforma-
tion sowie mit der ingenieurtechnischen Realisierbarkeit der untertéigigen Bohrlochlagerung zu cha-
rakterisieren. Untersuchungen haben gezeigt, dass geeignete Endlagerkonzepte fiir Tonstein-
Formationen in Deutschland erreicht werden konnen, wenn man die Wérmeleitfahigkeit des Barriere-
materials durch Zusatzstoffe erhoht. Dadurch wird die eingebrachte Wérme besser in die Tonformati-
on abgefiihrt. Um diese Konzepte zu priifen, sind entsprechende Materialuntersuchungen vorgesehen.
Die eingebrachte Warme bedingt auch permanente temperaturinduzierte Spannungsveranderung, deren
Einfluss auf die Stabilitit von Einlagerungsbohrléchern und auf die Entwicklung der EDZ analysiert
werden soll. In diesem Zusammenhang ist auch die Beteiligung an den Erhitzerversuchen in Bure und
Aspd zu sehen, die sowohl die geotechnische als auch die Wirtsformation signifikant thermisch belas-
ten.

Bei organischen Bestandteilen fiihrt eine Temperaturerhdhung zu einer Reifung im Hinblick auf eine
Kohlenwasserstoffgenese. Die Reifung organischer Substanz wird anhand von Modellberechnungen
quantifiziert. Auch Umwandlungsreaktionen werden durch Temperaturerhdhung beschleunigt und
verdndern so den chemisch/mineralogischen Stoffbestand des Gesteins. Diesbeziigliche Untersuchun-
gen sollen als Basis dienen, um abzuschitzen, mit welchen Verdnderungen man durch den Tempera-
turimpuls rechnen muss.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Thermische Optimierung einer geotechnischen Barriere durch Zusatzstoffe
AP2: THM-Gesteinsverhalten im Einlagerungsbereich / EDZ und Bohrlochstabilitét
AP3: Verinderung organischer Bestandteile

AP4: Verinderung anorganischer Bestandteile

AP5: Mine-by Test in Mont Terri

AP6: TED-Experiment in Bure

AP7: TBT-Versuch in Aspd

APS8: Optimierungsverfahren zur Parameteridentifizierung



19

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP6 / AP8:

Im Berichtszeitraum wurden mit dem numerischen 3D-Modell zur rechnerischen Simulation des im
franzosischen Untertagelabor Bure durchgefiihrten mehrphasigen Erhitzerversuches TED (Expérience
thermique deux) eine Reihe von Temperaturrechnungen durchgefiihrt, um das sich ausbreitende Tem-
peraturfeld zu simulieren. Die Identifikation der thermischen Gesteinsparameter wurde mit dem Soft-
waretool ,,OptiSLang" durchgefiihrt. OptiSLang iibernimmt dabei die gesamte Steuerung des Prozes-
ses dergestalt, dass OptiSLang die Eingangsparameter eigensténdig statistisch variiert und anschlie-
Bend einen neuen Rechenlauf startet. Dieser Prozess fiihrte letztlich zu einem Parametersatz, der es
ermoglicht, die aufgezeichneten Messwerte an allen Sensoren bestmdglich nachzubilden.

Die Ergebnisse wurden im Rahmen eines Arbeitstreffens bei der ANDRA mit den anderen Arbeits-
gruppen und dem Modellierungsteam diskutiert. Dabei wurde insgesamt eine gute Ubereinstimmung
der identifizierten Gesteinsparameter aller Modellierungsteams festgestellt. Dies belegt, dass die aus
den Ergebnissen abgeleiteten thermophysikalischen Gesteinsparameter mit guter Genauigkeit be-
stimmt werden konnten. Die Entwicklung des Temperaturfeldes und damit die treibende Kraft fiir hyd-
raulische und mechanische Prozesse kann somit gut prognostiziert werden.

AnschlieBend wurde damit begonnen, ein 3D-thermo-hydro-mechanisch gekoppeltes Modell mit
FLAC3D zu entwickeln, um neben der Temperaturausbreitung insbesondere auch das thermisch indu-
zierte hydraulische Gesteinsverhalten zu charakterisieren. Parallel dazu wurde ein Unterauftrag an die
Firma dynardo vergeben. dynardo soll ebenfalls ein 3D-thermo-hydro-mechanisch gekoppeltes Modell
erstellen, aber mit dem Computercode ANSY S/Multiplas. Mit beiden Modellen soll eine bestmogliche
Anpassung der thermisch induzierten Porenwasserdruckentwicklung im Modellgebiet erreicht werden.
Die Bearbeitung mit Hilfe unterschiedlicher Codes - aber ansonsten gleichen Modellen - soll insbe-
sondere die Unsicherheit, mit der eine modellgestiitzte Identifizierung durchgefiihrt werden kann, her-
ausgearbeitet werden. Erste Ergebnisse mit ANSYS deuten darauf hin, dass die thermisch bedingten
Porenwasserdruckénderungen brauchbar simuliert werden konnen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP6: Durchfiihrung von Prognoseberechnung fiir die weiteren Phasen des TED-Erhitzerversuchs in
Bure.
Durchfithrung thermo-hydro-mechanischer Berechnungen zur Analyse der thermisch induzier-

ten Porenwasserdruckentwicklung.

AP7: Entwicklung eines diskontinuierlichen Modells zur Beschreibung des hydromechanischen Ver-
haltens des kompaktierten Bentonits.

5. Berichte, Vertffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf e.V., Bautzner Landstr.

400, 01328 Dresden 02 E 10156
Vor habensbezeichnung:
Verbundprojekt Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: Charakterisierung und
Quantifizierung des Einflusses von Tonorganika auf die Wechselwirkung von U und Am im
Ton

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

L aufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2006 bis 30.06.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

705.892,00 EUR Prof. Dr. Bernhard

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Vorhabens sind Beitrige fiir zuverldssige Prognosen zur Ausbreitung von Actiniden in Tongestei-
nen in Gegenwart von Huminstoffen (HS) und Tonorganika. Es sollen die Wechselwirkungen zwischen
Actiniden (U, Am), HS und einem natiirlichen Tongestein untersucht werden. Die Arbeiten gliedern sich in
Komplexbildungsuntersuchungen sowie Batch- und Diffusionsexperimente im System Actinid-(HS)-
Tongestein-Wasser. Die Datenbasis zur U(IV)/U(VI)-HS-Komplexierung soll vervollstéindigt werden. Er-
kenntnisse zum Einfluss N- und S-haltiger HS-Funktionalititen auf die Metallionen-Komplexierung sind
zu erwarten, die der abschlieBenden Einschitzung der Rolle verschiedener HS-Funktionalititen bei der
Metallionen-Komplexierung dienen. Quantitative Daten zur Sorption/Migration sowie qualitative Daten zu
gebildeten Oberflachenkomplexen und Transport bestimmenden Prozessen werden generiert. Das For-
schungsvorhaben erfolgt in Kooperation mit den Forderprojekten der Universitdten Mainz, Saarbriicken,
Miinchen, Potsdam, Heidelberg, des Instituts fiir Interdisziplindre Isotopenforschung Leipzig und des Insti-
tuts fiir Nukleare Entsorgung Karlsruhe.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Synthese stickstoff- und schwefelhaltiger Huminsdure-Modellverbindungen und spektroskopische
Charakterisierung der Heteroatom-Funktionalititen

AP2: Untersuchung des Einflusses stickstoff- und schwefelhaltiger Funktionalitidten auf die U(VI)- und
Am(IIT)-Komplexierung mit Huminsiuren und organischen Modellliganden

AP3: Bestimmung der Konzentrations- und Temperaturabhéngigkeit der Komplexbildungskonstante fiir
die U(VI)-Huminsdure-Komplexierung

AP4: Untersuchung der Bildung ternédrer U(VI)-Carbonato-Humat-Komplexe

AP5: Untersuchung der U(IV)-Komplexierung durch Humin- und Fulvinséuren

AP6: Identifizierung der fiir die Komplexierung von Actiniden in verschiedenen Oxidationszustdnden re-
levanten funktionellen Gruppen der Huminstoffe

AP7: Quantifizierung und Charakterisierung der von Tonen freigesetzten anorganischen und organischen
Kolloide

AP8: Untersuchungen zur U(VI)-Sorption an Opalinus-Ton und zum Einfluss von Huminstoffen auf die
U(VI)-Sorption

AP9: Diffusionsexperimente zum U(VI)-Transport in Opalinus-Ton
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

5.

Die U(VI)-Komplexierung durch Citronensdure wurde im pH-Bereich 0 - 10 in Abhéngigkeit von der
Temperatur (10 - 60 °C) mittels UV/Vis-Spektroskopie untersucht. Die log f-Werte der vier in Abhén-
gigkeit vom pH-Wert spektroskopisch nachgewiesenen Komplexe steigen im Temperaturbereich 10 -
60 °C um ungefihr eine Grofenordnung. Die U(VI)-Citrat-Komplexierung ist endotherm (AH pos.) und
Entropie gesteuert (AS pos.).

Die U(VI)-Komplexierung durch Benzolsulfonsdure (BSS) bzw. Phenolsulfonsiure (PSS) wurde bei pH
2.4 mittels TRLFS (1. = 410 nm) bei RT untersucht. Es wurden jeweils 1:1-Komplexe mit log K (BSS)
=2.62+0.07 und log K (PSS) =2.67 £ 0.03 ermittelt.

Die fiir die U(VI)-Diffusion ([U-233] = 1-10° M) in Opalinuston (p ~ 2.4 g/em®) in Abwesenheit und
Gegenwart von Huminsdure ([HS] = 10 mg/L) unter anaeroben Bedingungen bei 25 und 60 °C erhalte-
nen Diffusionsprofile wurden mittels Comsolmodellierung ausgewertet.

Fiir die U(VI)-Diffusion bei 25 °C wurden in Abwesenheit von HS ein D, von (1.9 + 0.4)-10™'? m?/s und
ein Ky von (0.025 £ 0.003) m*/kg und in Anwesenheit von HS ein D, von (1.2 + 0.3)-10""> m%/s und ein
K4 von (0.020 + 0.003) m*/kg bestimmt. Somit kann der K4-Wert der U(VI)-Sorption an Opalinuston be-
statigt werden und eine Reduktion (erhohter Ky) von U(VI) zu U(IV) ausgeschlossen werden. HS zeigte
innerhalb der Fehlergrenzen keinen signifikanten Einfluss auf die U(VI)-Diffusion in Opalinuston. Fiir
die HS-Diffusion bei 25 °C wurden die Diffusionsprofile von zwei HS-Spezies beobachtet und als grofie
und kleine HS-Molekiile deklariert. Fiir die groBen HS-Molekiile wurde ein D, von (6.5 £ 2.5)-10"° m%/s
und ein Kq von (0.129 + 0.018) m*/kg ermittelt. Der K4-Wert stimmt mit dem HS-K4-Wert aus den Sorp-
tionsuntersuchungen mit Opalinuston {iberein. Die kleinen HS-Molekiile diffundierten innerhalb der drei
Monate durch das Tonstiick und wurden im low-Konzentrationsreservoir nachgewiesen
(D = (4.0 £2.5)-10™" m%s; K4 = (0.002 = 0.0005) m*/kg).

Bei 60 °C traten bei der HS-Diffusion erneut zwei HS-Spezies auf. Auch fiir die U(VI)-Diffusion wur-
den nun in Ab- und Anwesenheit von HS jeweils zwei Diffusionsprofile beobachtet, was auf eine Spe-
ziationsdanderung hindeutet. Die in Abwesenheit von HS auftretende erste Uran-Spezies (D, =
(3.0 £ 1.0)-10"? m%/s; K4 = (0.25 + 0.05) m*/kg) stimmt in ihrem Kg-Wert mit dem Kq-Wert der U(VI)-
Sorption an Opalinuston bei 60 °C fiberein. Fiir die zweite Uran-Spezies konnten ein D. von
(3.0 £ 0.5)-10"? m*/s und ein Ky von (0.045 £ 0.005) m*/kg bestimmt werden. Fiir die U(VI)-Diffusion
in Anwesenheit von HS wurden fiir die erste und zweite Uran-Spezies D, = (2.2 £ 0.8)-10"? m%*/s und
Kg= (0.3 £0.05) m*/kg bzw. D, = (2.5 + 0.5)-10""* m*/s und Ky = (0.05 + 0.005) m*/kg bestimmt. Auch
bei 60 °C konnte kein signifikanter Einfluss von HS auf die U(VI)-Diffusion nachgewiesen werden.

. Geplante Weiterarbeiten

Charakterisierung der im Opalinuston-Porenwasser bei 60 °C vorliegenden Uran-Spezies mittels
TRLFS und PCS.

Untersuchung der U(VI)-Komplexierung durch Citronensdure (pH 0 - 10; T = 10-60 °C) in Abhingig-
keit von der Ionenstirke.

Berichte, Veroffentlichungen

Joseph, C., Schmeide, K., Sachs, S., Brendler, V., Geipel, G., Bernhard, G.: Sorption of U(VI) onto opal-
inus clay in the absence and presence of humic acid in opalinus clay pore water. Chem. Geology 284, 240-
250 (2011).

Sachs, S., Bernhard, G.: Humic acid model substances with pronounced redox functionality for the study of
environmentally relevant interaction processes of metal ions in the presence of humic acid. Geoderma 162,
132-140 (2011).

Kiepelova, A., Sachs, S., Bernhard, G.: Influence of humic acid on the Am(III) sorption onto kaolinite. Ra-
diochim. Acta 99, 253-260 (2011).
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Johannes Gutenberg-Universitidt Mainz, Saarstr. 21, 55122 Mainz 02 E 10166
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: Wechselwirkung von Nep-
tunium und Plutonium mit natiirlichem Tongestein

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2006 bis 30.06.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

798.450,00 EUR Prof. Reich

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Sorption von Np und Pu an natiirlichem Tongestein wird bei 25 °C und erhdhter Temperatur unter
umweltrelevanten Bedingungen untersucht sowie der Einfluss von Huminstoffen auf die Sorption in
Batch- und Diffusionsexperimenten studiert. Um die Wechselwirkungsprozesse auf molekularer Ebe-
ne zu verstehen, werden die dominierenden Sorptionsspezies mit Hilfe spektroskopischer Methoden
(XPS, XANES und EXAFS) bestimmt. Wichtige Fragestellungen sind die Reversibilitdt und Kinetik
der Sorption, der Einfluss der Temperatur sowie die Rolle von Huminstoffen und eventuell auch von
Tonorganika. Diese Untersuchungen sollen die thermodynamische Datenbasis fiir Actiniden erweitern
sowie Informationen zur Ableitung von Bewertungskriterien fiir die Endlagerung radioaktiver Abfalle
in Ton als Wirtsgestein, insbesondere iiber das Riickhaltevermdgen von Tongestein gegeniiber Radio-
nukliden, liefern. Im Rahmen des Verbundprojekts wird schwerpunktméBig mit dem Institut fiir Radi-
ochemie des Helmholtz-Zentrums Dresden-Rossendorf, dem Institut fiir Nukleare Entsorgung des
Karlsruher Instituts fiir Technologie und der Universitit des Saarlandes zusammengearbeitet.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

- Batchexperimente mit Np/Pu-Tongestein und Einfluss von Huminstoffen sowie Temperatur;

- Speziationsuntersuchungen in den Systemen Np/Pu-Tongestein mit XANES und EXAFS und in
dem System Tongestein-Huminstoff mit XPS;

- Diffusionsexperimente mit Np und Pu in natiirlichem Tongestein bei 25 und 60 °C sowie Einfluss
von Huminstoffen;

- analytisch apparative Entwicklung, u. a. Kopplung CE-ICP-MS, CE-DAD und CE-RIMS.

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Fiir die Sorption von Np(V) an OPA wurden die Verteilungskoeffizienten (K4-Werte) sowohl in
Batch- als auch in Diffusionsexperimenten bestimmt. Dazu wurden OPA-Pulver bzw. OPA-Bohrkerne
unterschiedlicher Chargen verwendet. Bisher konnte nie vollstindig ausgeschlossen werden, ob die
beobachteten Unterschiede in den Kg-Werten moglicherweise aus einer unterschiedlichen Mineralogie
der jeweiligen Ton-Charge resultieren. Daher wurde erstmals ein OPA-Bohrkern (BLT 14, Mont Terri,
Schweiz) nach Beendigung des Diffusionsexperimentes pulverisiert (< 150 pm) und in einer Serie von
Batch-Experimenten mit Np(V) eingesetzt. Auf diese Weise wurden die Ky-Werte fiir die Sorption von
8 uM Np(V) an OPA in Porenwasser (pH = 7,6; I = 0,4 M) an Luft in An- und Abwesenheit von
Huminsdure (HS, M42) sowie bei einer erhdhten Temperatur von 60 °C unter Variation des Fest-
stoff/Fliissigkeit-Verhéltnisses (2-20 g/L) bestimmt und mit den entsprechenden Werten des Diffusi-
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onsexperimentes (46 £ 3 L/kg fiir Np(V)/OPA, 32 £2 L/kg fiir Np(V)/OPA/HS und 26 + 1 L/kg fiir
Np(V)/OPA/60 °C) verglichen. Die aus dem Batch-Experiment erhaltenen Kg-Werte betrugen:
36+ 11L/kg fir Np(V)OPA, 22+3L/kg fir Np(V)/OPA/HS und 181+78L/kg fiir
Np(V)/OPA/60 °C. Bei der Diffusion traten keine wesentlichen Unterschiede im Ky-Wert auf; sowohl
die Anwesenheit von HS, als auch die Erh6hung der Umgebungstemperatur auf 60 °C haben nur einen
leichten mobilisierenden Effekt auf Np. Bei den Batch-Experimenten mit dem OPA-Pulver wurden bei
Raumtemperatur in An- und Abwesenheit von Huminsdure nur geringfiigig kleinere Ky-Werte als bei
der Diffusion im Bohrkern erhalten. Bei 60 °C ist der K4-Wert im Batch-Experiment jedoch um einen
Faktor sieben grofler als bei dem entsprechenden Diffusionsexperiment. Die Temperaturabhingigkeit
der Wechselwirkungsprozesse von Np ist bei der Diffusion demnach deutlich geringer ausgeprégt als
im Falle der Batch-Versuche.

Zur Speziation von Np(IV) und Np(V) in aquatischer Losung wurde eine Methode mit CE-ICP-MS
entwickelt. Die Kopplung einer selbstgebauten Kapillarelektrophoreseeinheit an die ICP-MS (Agilent
7500ce) erfolgte hierbei mit einem Parallel-Path Nebulizer (Brugener MiraMist CE). Mit dem be-
schriebenen Aufbau konnte gezeigt werden, dass eine Nachweisgrenze von ca. 1 x 10 mol/L Np er-
reichbar ist. Damit ist es moglich, die Redoxspeziation von Neptunium in Lésung im System Poren-
wasser-Ton bei tieferen Konzentrationen als bisher zu bestimmen.

Im April 2011 konnten die EXAFS-Untersuchungen zur Speziation von Pu an OPA abgeschlossen
werden. Dazu waren mehrere Proben mit Pu in den Oxidationszustdnden III, IV, V und VI unter aero-
ben und anaeroben Bedingungen in Porenwasser bei pH 7,6 prépariert worden. Die XANES-
Messungen an der Pu L;-Kante ergaben, dass Pu unabhidngig von seinem Ausgangsoxidationszustand
in Losung als Pu(IV) an dem Tongestein sorbiert wird. Zusétzlich zeigten die EXAFS-Spektren Pu-
Al/Si bzw. Pu-Fe Wechselwirkungen, die auf eine innersphérische Sorption von Pu(IV) an verschie-
denen in OPA enthaltenen Mineralien deuten. Aulerdem wurde ein deutlicher Unterscheid zwischen
aerob und anaerob aufbereitetem OPA-Pulver beziiglich der Pu-Sorption festgestellt. Damit konnten
offene Fragen beantwortet werden, die sich aus den EXAFS-Messungen vom Oktober 2010 ergeben
hatten.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Laufzeit des Projektes endete am 30.06.2011. Das Diffusionsexperiment mit Pu und die Auswer-
tung der Pu EXAFS-Daten werden abgeschlossen und die Ergebnisse fiir eine Publikation vorbereitet.

5. Berichte, Verdffentlichungen

D.R. Frohlich, S. Amayri, J. Drebert, T. Reich, Sorption of neptunium(V) on Opalinus Clay under ae-
robic/anaerobic conditions, Radiochimica Acta 99 (2011) 71-77.

S. Amayri, A. Jermolajev, T. Reich, Neptunium(V) sorption on kaolinite, Radiochimica Acta 99
(2011) 349-357.

D.R. Frohlich, S. Amayri, J. Drebert, T. Reich, Influence of temperature and background electrolyte
on the sorption of neptunium(V) on Opalinus Clay, Applied Clay Science (eingereicht).

D.R. Frohlich, S. Amayri, J. Drebert, J. Krause, T. Reich, Uptake of Np(V) by natural clay — A micro-
scale spectroscopic study, Vortrag auf der 41émes Journées des Actinides, 09.-12.04.2011, Stara Le-
sna, Slowakei.

T. Reich, Environmental chemistry of plutonium, Vortrag auf der Actinide-XAS-2011, 02.-
04.03.2011, Harima Science Garden City, Hyogo, Japan.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf e.V., Bautzner Landstr.

400, 01328 Dresden 02E 10176
Vor habensbezeichnung:
Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: Beitrdge zur Modellie-
rung des Actinidentransports in potentiellen Wirtsgesteinsformationen; Teilthema 1: Mobili-
tiatsbestimmende Elementarprozess; Teilthema 2: Einfluss heterogener Strukturen auf den
Losungs-Kolloidtransport

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2006 bis 30.06.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.146.371,00 EUR Dr. Lippold

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Zielsetzung des Gesamtvorhabens besteht zum einen in der Bereitstellung von Bewer-
tungsgrundlagen zum Einfluss organischer Kolloide auf die Migration von Actiniden in Ton-
gestein. Dazu wird die Koadsorption an Tonmineralien und an natiirlichem, organikhaltigem
Ton in Abhidngigkeit von geochemischen Parametern untersucht und modelliert. Mit Hilfe
von Radiotracermethoden sollen die Voraussetzungen fiir eine Rekonstruktion ternirer Sys-
teme anhand von Gleichgewichtsdaten bindrer Systeme im Einzelnen gepriift werden.

Ziel ist auBerdem die tomographische rdumliche und zeitliche Erfassung von Konzentrations-
verteilungen wéhrend des Transports von Losungen und Kolloiden in Modellprobekorpern
und Bohrkernen aus Ton, Tongestein und Kristallingestein, um realistische Transportparame-
ter und Kalibrierdaten fiir die Entwicklung verbesserter Prognosemodelle zur Sicherheit nuk-
learer Endlager zu schaffen.

Das Projekt ist Bestandteil des Verbundvorhabens ,,Wechselwirkung und Transport von Ac-
tiniden im natiirlichen Tongestein unter Beriicksichtigung von Huminstoffen und Tonorgani-
ka“.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Untersuchung der Auswirkung niedermolekularer Tonorganika auf die Adsorption ra-
diotoxischer Schwermetalle an Opalinuston

AP2: Untersuchungen zur Aufklarung kinetischer Effekte bei der Wechselwirkung hoher-
wertiger Metalle mit natiirlichem organischem Material

AP3: Léangerfristige PET-Untersuchung heterogener Diffusionsprozesse in intakten Opali-
nuston-Proben bei Standardbedingungen

AP4: Vergleichsuntersuchungen analog AP3 bei verdnderten Zustandsbedingungen

APS5:  Prozessmodellierung fiir heterogene Diffusionsprozesse im realen Material
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die genauere Analyse der bisherigen Diffusionsuntersuchungen an Bohrkernen mit PET
ergab, dass Restgase aus dem Gesteinsvolumen punktuell in die zentrale Injektionsbohrung
stromten, wihrend die Tracerlosung flichenhaft aus der Bohrung abgegeben wurde. Ein der-
artiger Zweiphasenfluss anstelle einer langsamen Diffusion ist auch in Auflockerungszonen
moglich und verdient eingehendere Untersuchungen. Nach erneuter Nachséttigung der Proben
und Abklingen der bisher injizierten Aktivitit (['**I]Nal) wurden weitere Versuche mit dem
langlebigeren Tracer [**Na]NaCl in synthetischem Opalinuston-Porenwasser durchgefiihrt.
Anhand der PET-Bilder konnte im Verlauf von etwa zwei Monaten eine Ausbreitung des Tra-
cers in einer Vorzugsebene um etwa 2 cm nachgewiesen werden (nicht jedoch in den dazu
senkrechten Richtungen), ohne dass sich weiteres Gas in der Bohrung ansammelte. Zur voll-
staindigen Charakterisierung der rdumlichen Ausbreitung wird das Experiment fortgefiihrt.
Das stark anisotrope und heterogene Ausbreitungsverhalten demonstriert die Notwendigkeit
rdumlich aufgeldster Tracer-Transportexperimente zur Charakterisierung des Materials als
geologische Barriere.

Untersuchungen zur Desorptionskinetik von Humin- und Fulvinsduren in Relation zur Aus-
tauschkinetik an gesittigten Tonmineral-Oberflachen erbrachten noch keine endgiiltigen Re-
sultate und werden unter verdanderten Versuchsbedingungen fortgesetzt.

4. Geplante Weiterarbeiten
Erstellung des Schlussberichts (Projektabschluss zum 30.06.2011).
5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Technische Universitdt Miinchen, Arcisstr. 21, 80333 Miinchen 02 E 10186
Vor habensbezeichnung:

Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: Quantenmechanische
Modellierung von Aktinoidenkomplexen: Komplexierung durch Huminstoffe und Sorption
an Tonmineralien

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2006 bis 30.06.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

732.546,00 EUR Prof. Dr. Rosch

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Vorhabensziele:

- Quantenmechanische Modellierung der Komplexierung von Aktinoidenspezies durch Humin-
stoffe.

- Quantenmechanische Modellierung der Sorption von Aktinoidenspezies an Tonmineralober-
flachen.

- Weiterentwicklung von Solvatationsmodellen.

Bezug zu anderen Vorhaben:
Teilprojekt im Verbund ,,Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein*.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete
Das Untersuchungsprogramm umfasst folgende Arbeitspakete:

API1: Sorption an Tonmineralien

Das API umfasst quantenmechanische Berechnungen periodischer Modelle von Tonmineralien
sowie computerchemische Untersuchungen zur Adsorption von Aktinoidenspezies auf Tonmine-
raloberfldchen mit Hilfe dieser Modelle.

AP2: Komplexierung durch Huminstoffe

In AP2 werden computerchemische Untersuchungen zu Komplexen von Actinoiden in wéssriger
Losung durchgefiihrt. Schwerpunkte sind die Modellierung der Komplexierung durch natiirliche
Organika wie etwa Huminstoffe und die Untersuchung anorganischer Komplexe von Americium.

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1.1: Charakterisierung Tonminerale; AP1.2: Adsorption an Tonmineralen; AP2.2: Temperatur-
abhingigkeit thermodynamischer Parameter; AP2.3: Komplexierung von Am(III).

Die Modellierung geladener Tonminerale wurde fiir prototypische dreischichtige Modellminerale
mit einer ladungserzeugenden Substitution pro zwei Formeleinheiten Pyrophyllit fortgesetzt (APe
1.1, 1.2). Neben der bereits betrachteten beidellitischen (BS) wurde nun auch die montmorilloniti-
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sche Substitution (MS) betrachtet. Uranyl(VI) adsorbiert auf der (001)-Oberfldche beider Mo-
dellminerale bevorzugt auBersphirisch. Dies ist liberraschend, da im Falle der BS der geladene
Defekt an der tetraedrischen Oberfldchenschicht liegt, wahrend fiir MS das Ladungszentrum im
inneren des Minerals, in der Oktaederschicht, liegt. Ebenso wird fiir beide Modellminerale mono-
gegeniiber bidentater Adsorption auf der (001)-Oberflache bevorzugt. Dies deutet darauf hin, dass
das gefundene qualitative Adsorptionsverhalten wesentlich elektrostatisch bestimmt ist, was durch
eine Ladungsanalyse zu untermauern wére. Neu sind Modellierungen der (010)-Kantenfldche ge-
ladener Tonminerale. In diesen Modellen wurden die geladenen Defekte durch zusitzliche Proto-
nen auf der Oberfliche neutralisiert. Solvatisierung dieser Oberflichen, modelliert durch eine
Monolage Wasser, fiihrt zur Ablosung eines Aqualiganden von einem AI**-Zentrum und damit
zur einer Modifikation der Oberfldchenstruktur, wenn der geladene Defekt nicht direkt an der
Oberfléache liegt. Die Adsorption von Uranyl(VI) wird derzeit fiir beide Modellminerale und ver-
schiedene Positionen des geladenen Defekts untersucht. Bisher wurden bidentat koordinierte Spe-
zies auf Aluminol- und gemischten Aluminol-Silanol-Pldtzen auf Oberflichen ohne Wasserbede-
ckung optimiert. Bereits hier zeigt sich, wie bei Kantenflachen des Kaolinits, dass Monohydro-
xidspezies des Uranyls entstehen konnen. Neu ist der Befund, dass Protonen der Oberfldchen-
gruppen durch die Adsorption verdrangt werden konnen; damit ist eine Modifikation des Adsorp-
tionsplatzes durch das Feld des Uranylions mdglich.

Die Temperaturabhéngigkeit der Komplexierung von Uranyl(VI) wurde am Beispiel eines Acetat-
liganden im Bereich 25-90 °C modelliert (AP2.2). Da einfache Modellgleichungen, die das Ace-
tat-Ion enthalten, nur qualitative Resultate ergaben, wurde eine Reihe verbesserter Modelle unter
Verwendung der protonierten Essigsdure sowie des experimentellen pK,-Wertes untersucht. Da-
bei ist insbesondere die Darstellung des solvatisierten Protons wichtig. Alle Modelle sagen in
Ubereinstimmung mit dem Experiment eine leichte Erhéhung der Komplexierungskonstante mit
steigender Temperatur voraus. Dieser Effekt wird nur fiir den bidentaten Komplex erhalten. Da-
mit verschiebt sich das Gleichgewicht zwischen mono- und bidentaten Komplexen mit steigender
Temperatur hin zur bidentaten Spezies. Recht gute absolute Werte fiir die Gibbssche freie Energie
der entsprechenden Reaktion wurden erhalten, wenn man die experimentelle Solvatationsenergie
des Protons verwendet.

Die Strukturen diverser Am(IIl)-Aquakomplexe (AP2.3) mit 8-10 Liganden, bisher nur mit
Symmetriebeschrankungen betrachtet, wurden vollstindig optimiert. Dabei bestitigte sich, dass
eine 8-fache Koordination fiir Am(III) bevorzugt ist, wihrend in der Literatur der Wert 9 favori-
siert wird. Andererseits stimmen geometrische Parameter zwischen Experiment und Theorie bes-
ser fiir die Koordinationszahl 10 iiberein. Derzeit laufende Rechnungen an Am(IIl)-Monoacetat
zum Anschluss an Experimente an der TU Dresden deuten ebenfalls auf 8 als bevorzugte Koordi-
nationszahl fiir innerspérische bidentate Komplexe hin. Fiir U(IV) und Np(IV) (APe 1.2, 1.5 alt)
wurden die Arbeiten zu den Aqua-lonen systematisch auf Monohydroxide erweitert. Die Model-
lierung von Acetatkomplexen ist geplant.

4. Geplante Weiterarbeiten
Derzeit noch laufende einzelne Arbeiten aus diesem Projekt (siche oben) werden abgeschlossen.
5. Berichte, Vertffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Universitit des Saarlandes, Campus der Universitit des Saarlan-

des, 66123 Saarbriicken 02 E 10196
Vor habensbezeichnung:
Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: Untersuchungen zur Mig-
ration von Lanthaniden und Uran in natiirlichen Tonformationen im Ubergang von verdiinn-
ten Mineral-Suspensionen zu kompakten Tonen

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

L aufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2006 bis 30.06.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

695.507,00 EUR Prof. Dr. Beck

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Forschungsvorhabens ist die Untersuchung des Einflusses verschiedener geochemischer Parameter
(Konzentration an Metallen, pH, Konkurrenzionen oder organische Komplexliganden) auf die Sorption und
Desorption von Uran sowie Lanthaniden (Europium, Terbium und Gadolinium) als deren Vertreter in Opalinus-
ton. Die dabei erhaltenen Ergebnisse zur Migration der untersuchten Metalle an Opalinuston werden mit den aus
Vorgéngerprojekten erhaltenen Daten fiir das Modellmineral Kaolinit verglichen. Im zweiten Projektabschnitt
wird mit Hilfe von miniaturisierten Sdulenversuchen das Ausbreitungsverhalten der untersuchten Lanthaniden in
Gegenwart verschiedener Modell- bzw. natiirlich vorkommender Tonorganika (Salicylat, Citrat, Lactat sowie
Huminsdure) unter Variation geochemischer Einfliisse in kompaktiertem Tonstein untersucht.

Von den in diesem Verbund tétigen Institutionen haben wir eine besondere thematische Nahe und Kooperation
mit folgenden Einrichtungen: Institut fiir Nukleare Entsorgung des FZKA; Institut fiir Radiochemie des FZD;
Institut fiir Kernchemie der Johannes-Gutenberg-Universitit Mainz; Institut fiir Interdisziplindre Isotopenfor-
schung in Leipzig und dem Institut fiir Physikalische Chemie der Universitdt Potsdam.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1:  Auswahl und Charakterisierung eines natiirlichen Tongesteins

AP2:  Batch-Versuche zur Bestimmung der Einfliisse geochemischer Parameter auf die Sorption von Lantha-
niden und Radionukliden (Eu, Gd bzw. Tb und U) in natiirlichen Tonformationen inklusive der darin
enthaltenen Organika

AP3:  Batch-Versuche zur Untersuchung der Einfliisse von organischen Modellstoffen und natiirlich vor-
kommenden tonorganischen Stoffen auf die Metall-Desorption bei natiirlichem Tongestein

AP4:  Aufbau und Optimierung eines miniaturisierten Séulenversuchs und Vergleich der Ergebnisse des Sau-
lenversuchs mit denen aus Batch- und Diffusions-Versuchen. Bestimmung wichtiger Parameter auf das
Migrationsverhalten der Metalle im nativen Tongestein

APS5:  Réumlichen Verteilung und Ausbreitungsverhaltens der Schwermetalle und Tonorganika durch eine
ortsaufgeldste Analytik der Tonséulen

AP6:  Extraktion und Charakterisierung von mobilen bzw. mobilisierbaren Tonorganika aus Opalinuston

AP7:  Untersuchung des Einflusses von unterschiedlichen Temperaturen auf die Metall-Sorption und Desorp-
tion an Tonstein und der enthaltenen Organika

APS8:  Simulation verschiedener Temperatur- und Druck-Szenarien mit den entwickelten miniaturisierten Sau-
lenversuchen zur Untersuchung von kinetischen Effekten bei der Sorption und Mobilisierung von Me-
tallen in kompaktem Tonstein durch enthaltene Tonorganika
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtzeitraum wurde das Sorptionsverhalten von Uran(VI) fiir Konzentrationen zwischen
2,1-10® und 4,2-10*M U(VI) an Opalinuston (OPA) bei 25 und 60 °C in synthetischem Porenwasser (PW) un-
tersucht. Im terndren System mit Lactat und Huminséure als Modellsubstanzen fiir Tonorganika konnte beo-
bachtet werden, dass die Organik keinen relevanten Einfluss auf die U(VI)-Sorption hat. Der Einfluss erhohter
Temperatur war jedoch im Gegensatz zum Einfluss der Organik hoher. So konnte durch Erhéhen der Tempera-
tur von 25 auf 60 °C eine um 15 % erhohte Sorption beobachtet werden, &dhnlich den Ergebnissen mit den Lan-
thanoiden (Eu, Gd und Tb). Wahrend bei erhéhten Temperaturen (60 °C) ebenfalls kein Einfluss des Lactats auf
die U(VI)-Sorption an OPA beobachtet werden konnte, erhohte sich die Sorption bei Anwesenheit von Humin-
sdure bei 60 °C in Abhingigkeit der vorliegenden U(VI)-Konzentration zwischen 60 % (1,1-10° M U(VI)) und
75 % (2,1-10° M U(VI)). Im Vergleich dazu konnte bei Europium der Einfluss von Organik bei erhhten Tem-
peraturen vollstindig vernachlédssigt werden. Die erhaltenen Ergebnisse deuten darauf hin, dass die Speziation
des Uranyls in Gegenwart von Huminsdure stark durch die Temperatur beeinflusst wird. Bei 60 °C ist die
U(VID)-Komplexierung durch HA dominant, was in Porenwasser zu einer Ausféallung von Uranyl-Humaten fiihrt.
Diese Ausfillung wird als hohere Sorption wahrgenommen und sollte in weiterfiihrenden Untersuchungen ge-
nauer belegt werden, wie beispielsweise durch TOC- oder UV/Vis-Messungen der Huminsdure-Konzentration
in Losung.

Zusitzlich wurden Desorptionsuntersuchungen von Europium (2,0-10° M Eu(III)) bei unterschiedlichen
pH-Werten und bei unterschiedlichen Temperaturen von OPA in PW durchgefiihrt. Dabei wurde vor allem eine
Anderung der Temperatur im Endlager als Vorbild genommen. Neben den Sorptions- und Desorptionsversuchen
bei gleicher Temperatur (jeweils 25 oder 60 °C) wurde nach der Eu-Sorption die Temperatur entweder erhdht
(von 25 auf 60 °C) oder erniedrigt (von 60 auf 25 °C). Mit den Versuchen bei konstanter Temperatur konnte ge-
zeigt werden, dass eine erhdhte Temperatur, wie sie auch in einem Endlager vorkommen kann, zu einer erhohten
Metall-Sorption und zu einer verringerten Desorption von OPA fiihren konnte. Findet die Metall-Sorption, wie
hier am Bespiel des Europiums, jedoch bei 60 °C, die anschlieSende Desorption aber bei 25 °C statt, wird weni-
ger Europium vom Opalinuston remobilisiert (- 7 %) als hétte die Sorption von Eu ebenfalls bei 25 °C stattge-
funden. Der Sorptionsprozess ist somit unter den gegebenen Versuchsbedingungen nicht vollstindig reversibel.
Eine Verdnderung der Tonoberfliche durch erhohte Temperaturen ist nicht auszuschlieen, wenn auch iiber
rontgendiffraktometrische Untersuchungen keine messbaren Verdnderungen in der Ton-Bulkstruktur nachge-
wiesen werden konnten. Die Desorptionsversuche mit Europium wurden im bindren sowie im terniren System
mit Lactat und Huminsdure durchgefiihrt. Dabei konnte festgestellt werden, dass der Einfluss der eingesetzten
Modellorganika in Desorptionsversuchen bei hoheren Temperaturen (60 °C) im Gegensatz zu 25 °C zu vernach-
lassigen ist.

4. Geplante Weiterarbeiten

Das Projekt endete zum 30.06.2011. Weitere Fragestellungen werden in einem nachfolgenden Projekt bearbei-
tet.

5. Berichte, Vertffentlichungen

Kautenburger, R., Mdser, C. & H.P. Beck (2011): Metal Migration in Natural Clay Formations - Speciation of
Europium, Gadolinium and Uranium with NOM. European Winter Conference on Plasma Spectrochemistry
2011, Zaragoza, 135 (Vortrag).

Kautenburger, R., Méser, C. & H.P. Beck (2010): Influence of Lanthanide Concentration and the Presence of
Competing Metal Ions on Europium and Gadolinium Speciation with Humic Acid Analyzed by CE-ICP-MS. In:
Advances in Natural Organic Matter and Humic Substances Research 2008-2010 (Eds: J.A. Gonzalez-Pérez,
F.J. Gonzélez-Vila & G. Almendros). Proceedings THSS 15 (Vol. 1), 251-254.

Moser, C., Kautenburger, R. & H.P. Beck (2010): CE-ICP-MS as Speciation Technique to Analyze the Com-
plexation Behavior of Europium, Gadolinium and Terbium with Humic Acid. In: Advances in Natural Organic
Matter and Humic Substances Research 2008-2010 (Eds: J.A. Gonzalez-Pérez, F.J. Gonzalez-Vila & G. Al-
mendros). Proceedings IHSS-15 (Vol. 3), 139-142.



30

Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Sondervermogen GroBforschung beim Karlsruher Institut fiir 02 E 10206
Technologie (KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eg-
genstein-Leopoldshafen

Vor habensbezeichnung:

Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: Einfluss von tonorgani-
schen Substanzen auf die Riickhaltung von Actiniden in der Tonbarriere

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2006 bis 30.06.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.085.140,00 EUR Dr. Marquardt

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vor haben

Untersucht wird das Migrationsverhalten von Actiniden in der natiirlichen Tonbarriere. Hierbei sollen
die relevanten Prozesse auf molekularer Ebene aufgeklirt und verstanden werden. Neben der einge-
henden Charakterisierung von Tonmineralien und der darin enthaltenen Tonorganika werden deren
Wechselwirkungen mit Actinidionen untersucht. Notwendige Grundlagenuntersuchungen werden pa-
rallel durchgefiihrt, hinsichtlich Komplexierung der Actiniden mit Tonorganika und Huminstoffen. In
der Verldngerungsphase werden die Arbeiten auf Untersuchungen niedermolekularer organischer Sub-
stanzen und pH-Messungen bei hoheren Temperaturen ausgedehnt. Zusammenarbeiten laufen mit dem
Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf, der Universitdt Mainz, Potsdam, Heidelberg, K6ln, Univer-
sitdt des Saarlandes sowie der TU Miinchen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Die Rolle der niedermolekularen Komponenten (Formiat, Acetat, Propionat, Laktat und andere)
bei der Diffusion von Radionukliden in OPA;

AP2: Der Einfluss von Kerogen auf die Diffusion/Sorption von Actiniden (An) in/an OPA;

AP3: ,,Post mortem*“-Analysen von Diffusionsexperimenten, die wegen technischer Schwierigkeiten
in der laufenden Projektphase wiederholt werden miissen;

AP4: pH-Messung bei erhohten Temperaturen;

APS5: Untersuchungen zur Sorption und Redoxverhalten von Np, Pu und Tc im OPA und Cox-
System.

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die Komplexierung von tetravalenten Actiniden mit Humin- oder Fulvinsdure bzw. Tonorganika ist
bisher nicht geklért, da es einige experimentelle Schwierigkeiten gibt, hervorgerufen durch Eigenkol-
loidbildung durch Hydrolyse, starke Sorptionsphinomene und Redoxreaktionen. Aus diesem Grund
wurden weitere grundlegende Untersuchungen der Np(IV)-Komplexierung mit Fulvinsdure (FA) im
pH-Bereich 1 bis 3 unternommen. Da zur Charakterisierung der Proben weitgehend spektroskopische
Methoden verwendet werden soll, wurden drei unterschiedliche Ansdtze zur Bildung von Np(IV)-
Fulvat (Np(IV)FA) durchgefiihrt, mit dem Ziel der Minimierung der Hydrolyse. 1. Np(IV) wird in
stark saurer Losung aus Np(V) elektrolytisch gebildet, mit FA versetzt und der gewiinschte pH einge-
stellt. 2. Elektrolytisch gebildetes Np(IlI) wird mit FA versetzt und der gewiinschte pH eingestellt.
Durch langsame Oxidation mittels Spuren von Sauerstoff bildet sich Np(IV), welches sofort mit FA
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einen Komplex bilden sollte. 3. Es wird ein Fulvatkomplex mit fiinfwertigem Np bei pH 9 hergestellt
und anschlieBend das Np im Fulvatkomplex mittels Natriumdithionit reduziert und der gewiinschte pH
eingestellt. Alle Losungen wurden mittels Absorptionsspektroskopie (UV-Vis-NIR), Photoelektronen-
spektroskopie (XPS) und Rontgenabsorptionsspektroskopie (EXAFS/XANES) charakterisiert. Die
NIR-Absorptionsspektroskopie zeigt zwei Absorptionsmaximum bei 968 und 975 nm, die zwei Spe-
zies zugeordnet werden. Die Intensitit der Banden hingt ab von dem Konzentrationsverhéltnis der to-
talen Np-Konzentration [Np(IV)]w zur totalen FA-Konzentration [FAJi und dem pH-Wert. Bei
niedrigen [Np(IV)]iotal / [FAJotat und pH 3 dominiert die Spezies bei 975 nm. Augenscheinlich existiert
bei pH 3 nur eine Hauptspezies, ungeachtet der Préparationsmethode. Dies wird durch XPS bestitigt,
welches fiir alle Proben sehr dhnliche Spektren zeigt mit gleichen Bindungsenergien fiir die 4fs,, und
415, Elektronen. Auch die XANES-Spektren sind fiir alle Proben sehr dhnlich und zeigen keinen Ein-
fluss von Np-Eigenkolloide oder ungeldster Hydrolyse-Komponenten auf die weille Absorptionslinie.
EXAFS ergibt zwei O-Schalen mit Np-O-Abstinden bei 2.20 - 2.24 A fiir Hydroxylionen als Ligand
und bei 2.40 - 2.44 A. Hier handelt es sich um einen mittleren Np-O-Abstand von Wassermolekiilen
und Carboxylgruppen. Allerdings zeigen viele Spektren auch nur einen Abstand zwischen 2.32 bis
2.38 A. Dieser Befund kann im Moment beziiglich der angewandten Préparationsmethode nicht erklart
werden. Np-Np-Wechselwirkungen wurden in keinen Proben gefunden. Damit kann kolloidales
Np(IV) oder festes Np(IV)-Oxyhydroxid, welches durch oberflichen-sorbierte FA in Ldsung stabili-
siert wird, ausgeschlossen werden. Auch oligomere Komponenten konnen als Hauptkomponenten
ausgeschlossen werden. Detaillierte Auswertungen im Zusammenhang mit fritheren Komplexierungs-
studien sollen in naher Zukunft ein konsistentes Bild der Np(IV)-FA-Komplexierung geben.

Die Untersuchungen zur Langzeit-Kinetik der Sorption an Tongestein (OPA, COx) bzw. des Re-
doxverhaltens der redox-sensitiven Radionukliden Np und Pu wurden fortgefiihrt. Das auf dem Ton
sorbierte Np und Pu wurde mittels EXAFS/XANES und XPS charakterisiert und die Auswertungen
der Messung nach einer Woche Reaktionszeit liegen nun vor. Auf der Oberflache des Tons findet man
Np(V) und Pu(IV). Der Oxidationszustand des eingesetzten fiinfwertigen Neptuniums blieb in der re-
lativ kurzen Reaktionszeit unverandert, wiahrend das Plutonium von Pu(V) zu Pu(IV) reduziert wurde.
Die EXAFS Untersuchungen von Plutonium und Neptunium an OPA ergeben Pu-O, Np-O Absténde,
die denen des Pu(IV) bzw. dem Np(V) entsprechen: Pu-O(1) = 2.26 A, Pu-0O(2) = 2.41; Np-O(1) =
1.87, Np-O(2) = 2.47. Anzumerken ist, dass man auch Pu-Pu-Wechselwirkungen bei 3.75 A findet, die
wahrscheinlich durch Hydrolyse des Pu(IV) hervorgerufen wird. Die Np(V)-Proben zeigen keine Me-
tall-Metall-Wechselwirkungen, da fiir Np(V) keine Hydrolyse zu erwarten ist.

Das Actiniden-Komplexierungsverhalten von extrahierten OPA-Kerogen wurde mittels Cm-TRLFS
getestet und es konnte eine Cm- Komplexierung bei pH 6 gemessen werden. Allerdings gestaltet sich
die Interpretation der Messdaten auf Grund der hohen Anteile anorganischer Komponenten (0.22 wt %
Al 6.57 wt % Si, 4.01 wt % S und 7.48 wt % Fe) als schwierig. Weiterhin besteht die Unsicherheit der
Funktionalisierung des natiirlichen Kerogens auf Grund der gewihlten harschen Extraktionsschritte
zur Isolierung natiirlichen Kerogens.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Charakterisierung der Sorptionsexperimente mittels EXAFS/XANES und XPS nach einer Reakti-
onszeit von ca. 9 Monaten.

- Post-mortem-Analysen der Diffusionsversuche mit verbesserter Technik.

- Abschluss aller experimenteller Arbeiten und Fertigstellung des Abschlussberichts zum
31.12.2011.

5. Berichte, Verdffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Universitit Potsdam, Am Neuen Palais 10, 14469 Potsdam 02 E 10216
Vor habensbezeichnung:

Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: Spektroskopische Unter-
suchungen zum erweiterten Prozessverstindnis in bindren und terndren Huminstoft-
Tongestein - Lanthanoid Systemen: Thermodynamische und kinetische Kenngréfen
Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

L aufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2006 bis 30.06.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

413.157,00 EUR Dr. Kumke

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Im beantragten Forschungsvorhaben werden laserbasierte spektroskopische Methoden zur Untersuchung
der Wechselwirkungen in terndren Systemen (weiter)entwickelt. Damit wird das Prozessverstindnis in ter-
ndren Systemen auf molekularer Ebene erweitert und verbessert. Aus den experimentellen Arbeiten werden
dann neue bzw. verbesserte thermodynamische und kinetische KenngréBBen zur Beschreibung der ternéren
Systeme ableitbar, die die Basis fiir ein umfassenderes Verstindnis der molekularen Prozesse darstellen.
Langzeitsicherheitsanalysen und Risikobewertungen von Endlagerstitten oder geologischen Barrieren
werden durch das grundlegende Prozessverstiandnis so verlédsslicher zu gestalten sein.

Das Projekt 02E10216 ist Teil des Verbundes ,,Wechselwirkung und Transport von Actiniden im natiirli-
chen Tongestein unter Berlicksichtigung von Huminstoffen und Tonorganika®. Thematisch eng verkniipft
ist das Forschungsvorhaben mit den Teilvorhaben des Forschungszentrums Dresden-Rossendorf (AP1,
AP2), des Instituts fiir Nukleare Entsorgung des FZK (AP1, AP2), der TU Miinchen (AP1) sowie des Insti-
tuts fiir Interdisziplindre Isotopenforschung Leipzig (APS).

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Interlanthanoid-Energietransfer in biniren und terniren Systemen

AP2: Laser-Flash-Untersuchungen der Triplett-Zustdnde in bindren und terndren Systemen

AP3:  Anisotropie von Huminstoffen in bindren und terndren Systemen

AP4: Kinetik der Sorption in bindren und terndren Systemen (stopped-flow und Temperatursprung-
Experiment)

AP5:  Konkurrenz-Reaktionen der Wechselwirkungen zwischen Ln(I1I) und anderen Metallionen

Arbeitspakete der Projektaufstockungsphase

AP1-A: Modellliganden

AP2-A: Tonorganika

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

(AP1-A) Die Komplexierung von Eu(Ill) durch Glykolsdure (und Salicylsdure) wurde bei verschiedenen
Temperaturen (bis T = 60 °C) untersucht und auf weiter Modellliganden ausgedehnt. Dazu wurden Ab-
sorptions- und Emissionsspektren gemessen sowie Lumineszenzabklingzeiten des Europiums bestimmt. In
den Versuchen wurde die Tonenstirke (I = 10) und der pH-Wert (pH = 5) konstant gehalten. Als weitere
Modellliganden wurden Anthranilsdure, Maltol, Deferipron und verschiedene a-substituierten Carbonsiure
verwendet. Die grundlegenden spektroskopischen Daten (z. B. Absorptionsspektren, zeitaufgeloste Emis-
sionsspektren, Transientenabsorption) und speziell die Lumineszenzparameter (Abklingzeit, Asymmetrie-
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Verhiltnis, spektrale Lage von Lumineszenzbanden) wurden fiir die Speziation bestimmt. Die untersuchten
Modellliganden konnten in drei Klassen (A - C) eingeteilt werden, wobei in Klasse A bzw. B Modellligan-
den eingeordnet wurden, die die Lumineszenzabklingzeiten positiv beeinflussen bzw. sich neutral verhal-
ten. In Klasse C sind Liganden eingeordnet, die zu einer Loschung der Lumineszenz fithren. Diese ligan-
den-spezifischen Effekte wurden fiir Komplexe mit Liganden der Klasse C weiterfithrend charakterisiert.
Aus der Temperaturabhingigkeit der Lumineszenzabklingzeiten wurde {iber einen Arrhenius-Ansatz die
Aktivierungsenergie der Loschung bestimmt. In dazu komplementéren Transientenabsorptionsmessungen
wurde fiir Salicylsdure (2HB) eine transiente Spezies nachgewiesen, die einem Ligand-zu-Metall-
Ladungstransfer (LMCT) Zustand zugeordnet werden konnte. Untersuchungen zum Nachweis entspre-
chender LMCT Zustédnde fiir weitere Liganden der Klasse C werden momentan abschlieend durchgefiihrt
bzw. ausgewertet.

Das Gleichgewicht zwischen 8-fach und 9-fach komplexierten Eu(IIl)-Aquaspezies wurde in Tieftempera-
turexperimenten (T = 5 K) in H,O und in D,O als Losungsmittel in Anwesenheit verschiedener Anionen
bzw. lonenstérken (bis I = 6) untersucht. Durch die Auswertung der STARK-Level-aufgelosten Emissions-
spektren und der Lumineszenzabklingzeiten konnten fiir die Anionen die Unterschiede in der Komplexge-
ometrie und die bedingt durch ihre Polarisierbarkeit unterschiedlichen Auswirkung auf die Bindungsab-
stainde bzw. Ausbildung der zweiten Koordinationssphire beschrieben werden. Aus den Spektren (genauer
aus den zero phonon lines) wurden fundamentale Parameter wie z. B. der Huang-Rhys-Faktor bestimmt,
der die Stirke der Elektron-Phonon-Kopplung beschreibt. Mit der Bestimmung der Ligandenfeldparameter
B,o und By, fiir die verschiedenen Komplexe stehen damit auch GrofBen fiir eine direkte Korrelation von
experimentellen und theoretischen Grofen zur Verfiigung.

(AP2-A) Die Lanthanide Eu(IlT) bzw. Tb(III) wurden an Mineraloberfldchen adsorbiert. Mittels Variation
der Konzentration der Ln(Ill)-Losungen wurden Sorptionsisothermen erstellt. Des Weiteren wurden die
Sorptionsexperimente in Gegenwart von Modellliganden (niedermolekulare aromatische und aliphatische
Sduren) durchgefiihrt. Mittels Lumineszenzexperimente wurde die Sorption qualitativ und quantitativ be-
schrieben. Interlanthanid-Energietransferexperimente werden derzeit abschlieBend durchgefiihrt, um die
Verteilung der sorbierten lonen auf der Tonmineraloberfldche weiter zu charakterisieren. In Abwesenheit
von Modellliganden wurden Untersuchungen des Interlanthanid-Energietransfers zwischen Tb(III) (Donor)
und Nd(III) (Akzeptor) auf Kaolinit-Oberflichen abgeschlossen. Durch die Variation der Nd(III)-
Konzentration liel sich der mittlere Abstand zu sorbierten Tb(III)-Ionen verdndern. Basierend auf Inter-
lanthanid-Energietransfer-Messungen wurden fiir die untersuchten Proben Abstinde von auf der Oberflé-
che sorbierten Ionen bis ca. 1 nm bestimmt. Untersuchungen unter Variation der Temperatur bis T = 60 °C
zeigten keine Verdnderung in der Energietransfereffizienz, d. h., der mittlere Abstand der lonen auf der
Oberflache war unverindert.

4. Geplante Weiterarbeiten

Das Forschungsvorhaben endet mit dem 30.6.2011. In Nachfolgeverbund ,,Riickhaltung endlagerrelevanter
Radionuklide im natiirlichen Tongestein und in salinaren Systemen‘ werden im Teilprojekt 6 ,,Zum Mole-
kularen Prozessverstindnis der Wechselwirkungen von Lanthanoiden mit Komponenten homogener und
heterogener salinarer Systeme* neue, weiterfithrende Fragestellungen zur Thematik bearbeitet werden.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Christina Schimmeck; ,,Lumineszenzspektroskopische Charakterisierung von Tropolon und «-
substituierten Benzoesduren in Komplexen mit Europium (Arbeitstitel)* (Bachelorarbeit, Beginn 1.6.2011).
Karolina Jahn, Bettina Marmodée, Michael U. Kumke; ,,Fluorescence line narrowing spectroscopy of Eu-
ropium(III) in H,O and DO at high salinity conditions”, Manuskript in Vorbereitung.

Stefanie Kuke, Michael U. Kumke; “Radiative and non-radiative deactivation in complexes between Euro-
pium(IIl) and small organic ligands”, Manuskript in Vorbereitung.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Albert-Ludwigs-Universitét Freiburg, Fahnenbergplatz,

79098 Freiburg 02 E 10306
Vor habensbezeichnung:

Verbundvorhaben: Weiterentwicklung der Rechenprogramme d*f und r’t - Entwicklung effi-
zienter Diskretisierungsverfahren fiir die zu entwickelnden numerischen Verfahren zur Da-
tenanalyse

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

L aufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2006 bis 30.09.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

94.760,00 EUR Prof. Dr. Kréner

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Mit der Entwicklung der Programmpakete d°f und r’t stehen Werkzeuge zur Modellierung der
salzgetriebenen Dichtestromung und des Radionuklidtransportes durch porése Medien zur
Verfligung. Im Rahmen dieser Vorgénge haben die Arbeitsgruppen in Bonn und Freiburg Vi-
sualisierungswerkzeuge fiir die grolen und komplexen Datensétze in 2D und vor allem in 3D
entwickelt. Diese Werkzeuge sollen nun weiterentwickelt werden und den neuen Fragestel-
lungen im Zusammenhang mit Kluftgeometrien und freien Oberfldchen angepasst werden.
Diese Visualisierung soll hierarchisch konzipiert werden. D. h. in der interaktiven Exploration
werden grobe Reprédsentationen der Daten bereitgestellt, die effektiv in Echtzeit zeitlich ani-
miert oder rdumlich skaliert und gedreht werden konnen. Finale graphische Ergebnisse und
Animationen sollen hingegen den vollen Detailreichtum der Simulationen widerspiegeln.

Die Datenanalyse dreidimensionaler zeitabhidngiger Daten erfordert lokalisierte Techniken
der Visualisierung. D. h. es soll moglich sein, an Raumpunkten {iber die Zeit oder auf Kurven
in Raumzeit oder auch auf Doménengrenzen tiber die Zeit die Entwicklung skalarer oder vek-
torieller sowie akkumulierter Groen auszulesen und graphisch aufzubereiten.

Schon im Projekt r’t wurden Multiskalen-Bildverarbeitungstechniken entwickelt, um die
Stromungsfelder und den Transport von Schadstoffen visuell angemessen darzustellen und
damit ein Verstindnis der simulierten Prozesse zu ermdglichen. Diese Methoden sollen nun
vor allem in Hinblick auf dreidimensionale Stromungen mit Schadstofftransport weiterentwi-
ckelt werden.

Die Untersuchungen werden in Zusammenarbeit mit der GRS (Anke Schneider), der Uni Jena
(Prof. Attinger), der Uni Bonn (Prof. Rumpf) und der Uni Heidelberg (Prof. Wittum) durch-
geflihrt. Zusétzlich ist auch das Steinbeis-Forschungszentrum (Dr. Heisig) tiber einen Unter-
auftrag eingebunden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete
Bei der Durchfithrung des Verbundvorhabens werden folgende Arbeitspakete von der GRS

bearbeitet:
AP9:  Visualisierung und Datenanalyse (Arbeitsgruppe Kroner)
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AP10: Visualisierung und Datenanalyse (Arbeitsgruppe Rumpf)

Schwerpunkt der Arbeitsgruppe Kroner ist hierbei die Entwicklung effizienter Diskretisie-
rungsverfahren flir die hier zu entwickelnden numerischen Methoden zur Datenanalyse.
Schwerpunkt der Arbeitsgruppe Rumpf ist die Entwicklung von hierarchischen Datenanaly-
semethoden und Postprocessing-Methoden basierend auf dreidimensionaler morphologischer
Bildverarbeitung.

3. Durchgefiuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die Visualisierungsplattform GRAPE wurde im Kontext von neuen Datenformaten weiter-
entwickelt. Bearbeitet wurde das Projekt von Herrn Mirko Krénkel (AG Kréner).

Im Zusammenhang mit den Visualisierungswerkzeugen wurden folgende Arbeiten durchge-
fiihrt:

Im vergangenen Arbeitszeitraum wurden in erster Linie die entwickelten Darstellungsmetho-
den anhand realistischer Datensétze getestet. Insbesondere bei der Darstellung dreidimensio-
naler Kluftnetzwerke traten Schwierigkeiten auf, die in den einfachen Testfdllen nicht vor-
handen waren. Die Einleseroutinen mussten dahingehen angepasst werden, dass sich iiber-
schneidende Kliifte korrekt dargestellt werden. AuBBerdem wurde die Darstellung von Ge-
schwindigkeitsfeldern der Stromung innerhalb der Kliifte sowohl in 2D als auch 3D imple-
mentiert. Mit den nun vorliegenden numerischen Ergebnissen, die bei Simulationen mit kom-
plexer Geometrie entstanden sind, konnten die Visualisierungstools getestet und an realisti-
sche Anwendung angepasst werden.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Arbeiten werden entsprechend der im Auftrag angegebenen Vorgehensweise weiterge-
fiihrt.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Johann Wolfgang Goethe-Universitdt Frankfurt am Main, Sen- 02 E 10326
ckenberganlage 31, 60325 Frankfurt am Main
Vor habensbezeichnung:

Verbundvorhaben: Weiterentwicklung der Rechenprogramme d’f und r't - Modellierung des
Wirmetransports und Modellierung freier Oberflichen

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2006 bis 31.03.2011 01.01.2011 bis 31.03.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

654.710,00 EUR Prof. Dr. Wittum

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Projekts ist es, die Modellierung des Wérmetransports in d’f (AP6) und die Modellierung
freier Oberflichen in d*f und r’t (AP8) einzubringen.

Zur Einbeziehung der Kopplung muss zusétzlich die Energiegleichung aufgestellt und in das Modell
eingekoppelt werden. Zur Diskretisierung werden die bestehenden Finite-Volumen-Verfahren und Ga-
lerkin-Methoden herangezogen. Das entstehende algebraische System wird mit Hilfe von Mehrgitter-
verfahren voll gekoppelt gelost. Hierzu muss das bestehende Losungsverfahren erweitert und in we-
sentlichen Teilen neu entwickelt und implementiert werden. Alles muss in die Parallelisierung einbe-
zogen werden. Zur Modellierung der freien Oberfliche muss zunichst eine stabile Beschreibung der
freien Oberfldche und des ortsabhéngigen Eintrags in den Grundwasserleiter erstellt werden. Das ef-
fektive Modell aus AP5 (Skalierung von halinen und thermohalinen Strémungen) muss hier numerisch
gelost werden.

Die Ergebnisse werden zusammen mit den Projektpartnern verwertet. Das Simulationssystem UG ist
weltweit iber 350-mal lizenziert. Diese Nutzergemeinde ist eine ausgezeichnete Plattform zur Verbrei-
tung und Verwertung der Projektergebnisse.

Es erfolgt eine Zusammenarbeit mit der Gesellschaft fiir Reaktorsicherheit (GRS), Braunschweig, dem
Institut fir Numerische Simulation der Rheinischen Friedrich-Wilhelms-Universitit Bonn, dem Ma-
thematischen Institut der Albert-Ludwigs-Universitét Freiburg und dem Institut fiir Geowissenschaften
der Universitét Jena.

Das Verbundprojekt ist ein Folgevorhaben der beiden BMBF-Projekte vom 01.10.1994 — 31.08.1998
(FKZ 02C0254 und 02C0465) und vom 01.10.1998 —31.12.2003 (FKZ 02E9148).

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Bei der Durchfiihrung des Verbundvorhabens werden folgende Arbeitspakete vom Lehrstuhl Simula-
tion und Modellierung bearbeitet:

AP6:  Modellierung des Wirmetransports in d*f

AP8:  Modellierung freier Oberflichen und Potentialstromungen in d°f und r’t
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP6: Modellierung des Wirmetransports in df.

Die zur Kopplung von d°f und r’t bendtigte Ubertragung des Geschwindigkeitsfeldes wurde um eine
Variante erweitert, die einen exakten Ubertrag der von d’f in den Integrationspunkten berechneten Ge-
schwindigkeit nach r’t erméglicht. Dadurch werden mit der bisherigen Methode gelegentlich beobach-
tete kiinstliche Quellen und Senken in r’t vermieden. Des Weiteren ist es jetzt auch méglich, nicht-
stationdre Geschwindigkeitsfelder von d°f nach r’t zu iibertragen. Schlieflich wurden nach Tests der
Software durch die GRS einige Fehler beseitigt sowie einige kleinere Features (z. B. Wéarmequellen
und eine Ausfluss-Randbedingung fiir Warme) zu d’f hinzugefiigt.

Das entwickelte Losungsverfahren wurde erfolgreich fiir gekliiftete Medien und fiir den Wéarmetrans-
port getestet. Insbesondere erfolgte eine Kopplung des entwickelten Losungsverfahrens innerhalb ei-
nes konkreten komplexen Anwendungsproblems. Das Problem wurde von den Kooperationspartnern
bei der GRS zur Verfiigung gestellt. Es handelt sich um ein Modell eines Endlagers in Schweden
(Aspo, Task 8b). Das Modell ist dreidimensional und umfasst eine Reihe von Kliiften. Da entspre-
chende Anfangswerte fiir die Konzentration nicht vorliegen, ging es dabei zunéchst nur um eine stati-
ondre Bestimmung der Druckverteilung. Des Weiteren erfolgte die Dokumentation der erzielten Er-
gebnisse. Es erfolgte eine Darstellung der theoretischen Grundlagen und eine Illustration der gewon-
nenen Erkenntnisse anhand numerischer Tests. Hieraus ergab sich zuletzt die Formulierung eines L6-
sungsverfahrens, welches einem nicht-linearen GauB3-Seidel-Verfahren entspricht (engl.: iterative
coupling). Dieses Verfahren ist als Alternative zum vollgekoppelten Newton-Verfahren denkbar. Erste
Ergebnisse sind vielversprechend, der Ansatz muss jedoch noch weiter systematisch untersucht wer-
den.

APS8: Modellierung freier Oberflichen und Potentialstromungen in d*f und r’t.

Die Implementierung der freien Grundwasseroberfliche in d*f wurde erfolgreich abgeschlossen. Eine
Modellierung der Grundwasserbildung durch Versickerung des Regenwassers wurde implementiert
und getestet. Ein Beispiel mit einer analytischen Losung wurde realisiert, in der die numerische Lo-
sung eine Genauigkeit zweiter Ordnung zeigt. Das Beispiel enthélt eine analytisch vorgegebene Stro-
mung an der Grundwasseroberfliche durch Niederschlag. Weitere Testbeispiele stehen jetzt in d*f zur
Verfiigung, z. B. auch ein einfacher drei-dimensionaler Testfall, in dem die Oberflache sich zu einer
horizontalen stationdren Lage in der Zeit bewegt. Die mathematische und numerische Modellierung
der freien Grundwasseroberfliche wurde ausfiihrlich in einem Kapitel des Abschlussberichts beschrie-
ben. Die Ergebnisse wurden mit Erfolg auf mehreren wissenschaftlichen Konferenzen vorgetragen, z.
B. auf der SIAM Geoscience Tagung in Long Island, April 2011.

4. Geplante Weiterarbeiten
Die Arbeiten werden entsprechend der im Auftrag angegebenen Vorgehensweise fortgesetzt.
5. Berichte, Veroffentlichungen

Grillo, A., Lampe, M., Wittum, G. (2011): Modeling and simulation of thermohaline flow and ther-
modiffusion in porous media. Journal of Porous Media. (in press).
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10336
Vor habensbezeichnung:

Verbundvorhaben: Weiterentwicklung der Rechenprogramme d’f und r't

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2006 bis 30.09.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.340.848,00 EUR Schneider

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vor haben

Mit der Entwicklung der Programmpakete d*f und r’t stehen Werkzeuge zur Modellierung der salzge-
triebenen Dichtestromung und des Radionuklidtransportes durch pordose Medien zur Verfiigung. Um
die Anwendbarkeit der beiden Programmpakete auch auf die Wirtsformationen Ton und Kristallin
auszudehnen, ist eine Weiterentwicklung zur expliziten Beriicksichtigung von Kliiften und Kluftsys-
temen Voraussetzung. Bei der Modellierung von Einfliissen durch Klimaverdnderungen kann der
Wiérmetransport nicht mehr vernachlissigt werden. Deshalb wird die Modellierung der Dichtestro-
mung auf den Finfluss des Wirmetransportes ausgedehnt. Hierzu wird das Skalenverhalten von ther-
mohalinen Stromungen in heterogenen Medien untersucht. Um Modellierungen im oberflichennahen
Bereich zu ermoglichen, wird auch die Beriicksichtigung von phreatischen und Potentialstromungen
ermoglicht. Selbstverstindlich werden auch Prd- und Postprozessoren zur Dateneingabe und zur Er-
gebnisdarstellung den erweiterten Anforderungen angepasst.

Die Untersuchungen werden in Zusammenarbeit mit der Uni Jena (Prof. Attinger), der Uni Freiburg
(Prof. Kroner), der Uni Bonn (Prof. Rumpf) und der Uni Frankfurt (Prof. Wittum) durchgefiihrt. Zu-
sdtzlich ist auch das Steinbeis-Forschungszentrum (Dr. Heisig) {iber einen Unterauftrag eingebunden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Bei der Durchfiihrung des Verbundvorhabens werden folgende Arbeitspakete von der GRS bearbeitet:
AP1: Leitung des Vorhabens

AP2: Detailplanung und Entwicklung der Benutzeroberfldche

AP3: Testrechnungen

AP4: Erstellung eines gemeinsamen Abschlussberichtes, Fortschreibung der Anwenderhandbiicher
und der Testfallsammlungen
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Am 5. und 6. Mai 2011 fand in Frankfurt das 9. Statusgesprich statt. Die einzelnen Arbeitsgruppen
berichteten iiber die bereits erfolgten und noch geplanten Arbeiten. Es wurde ein Zeitplan fiir die
Ubergabe der noch ausstehenden dreidimensionalen Versionen der Programme d*f und rt und der ein-
zelnen Teile des Abschlussberichtes an die GRS vereinbart. Am 2. Februar fand ein Arbeitsgesprach
beim G-CSC in Frankfurt statt, bei dem wir uns iiber Leistungsumfang und Funktionsweise des Pré-
prozessors und Gittergenerators informierten.

Der Bericht ,,State Variables for Modelling Thermohaline Flow in Rocks®, der eine Zusammenstellung
der mathematischen Ansétze fiir die bei der thermohalinen Stromung relevanten Zustandsgrofien ent-
hilt, wurde als GRS-Bericht 268 verdffentlicht.

Seitens des Steinbeis-Institutes wurde das Rechenprogramm d*f fiir verschiedene, von der GRS formu-
lierte 2d- und 3d-Probleme, die jeweils groe Mengen an Kliiften enthielten, getestet. In den 2d-
Problemen bestand das porose Medium zusétzlich aus mehreren Schichten mit unterschiedlichen hyd-
rogeologischen Parametern. Als 3d-Testfall wurde insbesondere die Grundwasserstrémung in Aspd
Task 8b simuliert. In diesen Tests wurden einige Probleme bei der Darstellung der Kliifte in den Geo-
metrie- und Gitterdateien entdeckt und in Zusammenarbeit mit der Arbeitsgruppe von Prof. Wittum
gelost. Das Dateiformat fiir die Eingabe der Randbedingungen in d*f wurde erweitert, um die Spezifi-
zierung der Randwerte fiir komplizierte Geometrien zu erleichtern. Des Weiteren wurde auch eine
Moglichkeit vorgesehen, stationdre Probleme mit d*f zu 16sen.

Angeregt durch diese Testrechnungen musste das Problem der absoluten Genauigkeit der numerischen
Verfahren erneut untersucht werden. Die frither dafiir entworfenen Vorgehensweisen haben sich fiir
komplizierte Kluftgeometrien und fiir in der Praxis interessante Randbedingungen als ineffizient er-
wiesen. Es wurde daher eine weitere Methode entwickelt, in der die Korrektur des Druckes durch die
Losung eines zusdtzlichen Gleichungssystems berechnet wird. Mit diesem Verfahren war es mdglich,
in allen betrachteten Testféllen eine hohe absolute Genauigkeit zu erreichen. Ein weiteres wichtiges
Problem, das sich bei den Simulationen von Aspd Task 8b zeigte, war die niedrige Effizienz des
Grobgitterlosers fiir das sehr detaillierte grobe Gitter. Dafiir wurde das in der AG Wittum implemen-
tierte AMG-Verfahren an den Fall gekliifteter pordser Medien angepasst und getestet. Dieser Loser
ermdglicht, die Rechenzeit von d*f fiir diese komplizierten 3d-Geometrien deutlich zu reduzieren.
Weitere Programmversionen von d*f wurden von der GRS iibernommen und anhand einfacher Bei-
spiele mit bekannten analytischen Losungen oder Vergleichsergebnissen anderer Modelle getestet. Da-
runter befanden sich Beispiele mit Kliiften, Wérmetransport und freier Grundwasseroberfléche.
Dadurch konnten noch mehrere kleinere Unstimmigkeiten im Modell, wie z. B. die Behandlung der
thermischen Dispersion, ausgerdumt und in Zusammenarbeit mit den AGen Wittum und Kroner Fehler
beseitigt werden.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Arbeiten werden entsprechend der im Antrag angegebenen Vorgehensweise fortgesetzt.

- Abschluss der Testrechnungen mit Wérmetransport und freien Oberfldchen und Testen des Post-
prozessors

- Erstellung des Abschlussberichtes, Fortschreiben der Dokumentation und der Testfallsammlung

5. Berichte, Vertffentlichungen

Kréhn, K.-P.: State Variables for Modelling Thermohaline Flow in Rocks. Bericht GRS 268, GRS
Braunschweig, Dezember 2010.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10367
Vor habensbezeichnung:

Anpassung des EMOS-Programmsystems an moderne Softwareanforderungen

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.04.2007 bis 31.03.2015 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
2.934.900,00 EUR Reiche

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Inhalt des Vorhabens ist eine Umarbeitung und Anpassung des Programmpakets EMOS zur Analyse der
Langzeitsicherheit von geologischen Endlagern fiir radioaktive Abfille an moderne Softwareanforderun-
gen. Dabei steht neben der Vereinheitlichung von verwandten Modulen und Versionen sowie der Einfiih-
rung einheitlicher moderner Datenstrukturen insbesondere die Optimierung von Algorithmen und Ab-
laufstrukturen im Vordergrund. Moderne, anwendungsorientierte Benutzerschnittstellen werden realisiert.
Die Ausgabemoglichkeiten werden erweitert und flexibilisiert. Bei der Umsetzung kommen moderne Pro-
grammiersprachen zum Einsatz.

Die Arbeiten dienen als Grundlage fiir die Durchfiihrung von Modellrechnungen zur integrierten Analyse
der Langzeitsicherheit in zahlreichen aktuellen und zukiinftigen Projekten.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Das Arbeitsprogramm gliedert sich in fiinf Arbeitspakete:

AP1: Code-Analyse und Know-how-Transfer.
Alle Codeteile des Programmpakets werden sorgféltig erfasst, katalogisiert und analysiert. Tiefge-
hende Kenntnisse des Programmaufbaus werden von dlteren auf jiingere Mitarbeiter transferiert.

AP2:  Erarbeitung eines neuen Programmkonzepts.
In zwei Arbeitsschritten werden neue Konzepte fiir die Programmierung, fiir die Dateniibergabe
sowie fiir den Programmablauf entwickelt. Dafiir werden moderne Strategien angewandt. Die Da-
tenverwaltung wird iiber ein Datenbanksystem realisiert.

AP3:  Codeumstellung und -entwicklung.
Das Arbeitspaket umfasst zwei Arbeitsschritte, von denen der erste die Umstellung aller vorhan-
denen Module auf eine moderne Programmiersprache unter Beachtung der Konzepte aus AP2 um-
fasst. Im zweiten Arbeitsschritt wird ein neuer Statistik-Rahmen fiir die Durchfiihrung probabilisti-
scher Analysen entwickelt.

AP4:  Steuerung des Programmablaufs und Anbindung an externe Programme.
Die einzelnen unabhédngigen Programmmodule werden in drei Arbeitsschritten miteinander sowie
mit externen Programmen verkniipft. Im ersten Schritt werden die globale Programmablaufsteue-
rung und der Datentransfer zwischen den Modulen neu organisiert. Die weiteren Arbeitsschritte
dienen dem Anschluss an externe Programme zur statistischen Analyse und zur grafischen Visuali-
sierung von Ergebnissen.

AP5:  Test und Dokumentation.
Im ersten Arbeitsschritt werden mehrere frithere Studien mit dem neuen Programmpaket detailliert
nachgerechnet und mit den alten Ergebnissen verglichen. Der zweite Arbeitsschritt dient der aus-
fiihrlichen Dokumentation der neuen Programme.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse
In dem zu berichtenden Zeitraum wurde im Wesentlichen an den Arbeitspaketen 3 und 5 gearbeitet.

AP3:
Das Fernfeldmodul GeoTREND-SP des Programmpakets RepoTREND (Nachfolger von EMOS) zur Be-
rechnung des Schadstofftransports durch pordses gesittigtes Medium wurde in der ersten Version fertig
gestellt. Die Arbeitsschwerpunkte in der zu berichtenden Zeitperiode waren:
Entwicklung und Realisierung des Konzepts zur automatischen Zeitschrittsteuerung,
Berechnung und Ausgabe einiger Kontrollgroflen und
Optimierung der Performance.
Die Entwicklung einer ersten Version des statistischen Rahmens von RepoTREND Statist-Control zur
Durchfithrung probabilistischer Rechnungen, bestehend aus drei Modulen:
RunListMaker zur Erstellung eines Spielstapels,
JsonModifier zur Modifikation der json-Inputdatei entsprechend den einem Spiel zugehdérenden Para-
metern und
OutCollector zum Extrahieren der fiir die statistische Analyse erforderlichen Daten aus den Gesamter-
gebnissen,
wurden abgeschlossen.

Es wurde mit der Entwicklung eines Tools zur Konvertierung der Spezifikation eines Rechenlaufs aus dem
alten ASCII-Format (mehrere Dateien) in das neue json-Format begonnen.

Die Analyse der Anforderungen fiir die Weiterentwicklung der graphischen Bedienungsoberfliche XENIA,
die in der ndchsten Projektphase erfolgen soll, wurde abgeschlossen. Ein detailliertes Lastenheft wurde er-
stellt.

APS:

Es wurden umfangreiche Tests zur Verifikation von GeoTREND-SP durchgefiihrt, sowohl gegeniiber ana-
Iytischen Losungen als auch realen Anwendungsfillen. Die Tests waren erfolgreich. Beziiglich der nichtli-
nearen Sorptionskonzepte konnte nur die Basisumsetzung (Realisierung von Basisgleichungen und Initiali-
sierung entsprechend der Rechenlaufspezifikation) getestet werden. Zur vollstindigen Integration der
nichtlinearen Sorptionskonzepte gehdren noch das iterative Verfahren zur Berechnung von gekoppelten
Schadstoffkonzentrationen und Retardationsfaktoren und die Berlicksichtigung transversaler Dispersion.
Die Umsetzung dieser Punkte ist fiir eine spitere Projektphase vorgesehen. Damit kann die vorliegende
Version von GeoTREND-SP vorerst nur fiir Transportprozesse mit linearer Sorption eingesetzt werden.

Es wurden funktionale Tests der Module von Statist-Control und Integrationstests aller RepoTREND-
Modulen erfolgreich durchgefiihrt.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Biosphiren-Module (EXCON, EXMAS) sollen an das Programmpaket angebunden werden.

Des Weiteren sollen Analysen fiir
Nahfeldmodul NaTREND unter der Beriicksichtigung des Zwei-Phasen-Flusses und
weitere Fernfeldmodule (CHETMAD, TRAPIC, neues Modul fiir kolloid-getragenen Schadstofftrans-
port durch das gekliiftet-poréses Medium)

durchgefiihrt und Konzepte dafiir entwickelt werden.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Uber die in der ersten Projektphase abgeschlossenen Arbeiten wurde ein umfangreicher Bericht erstellt.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10377
Vor habensbezeichnung:

Untersuchung der THM-Prozesse im Nahfeld von Endlagern in Tonformationen
Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2007 bis 30.06.2015 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
4.681.465,00 EUR Dr. Zhang

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vor haben

Das Vorhaben hat die Weiterentwicklung des Wissens zum thermisch-hydraulisch-mechanischen Ver-
halten von Tonstein, insbesondere im Nahfeld eines HAW-Endlagers, zum Ziel.

Dieses Ziel ldsst sich untergliedern in:

- Die Erweiterung der Datenbasis zum THM-Verhalten des Tonsteins durch geeignete Experimente
im Labor und in situ.

- Die Weiterentwicklung vorhandener Modellvorstellungen zur Verbesserung der Beschreibung und
Berechenbarkeit des THM-Verhaltens des Tonsteins.

- Die Verbesserung bzw. Bereitstellung geeigneter Untersuchungsmethoden.

Diese Ziele werden durch die Beteiligung am neuen ANDRA-Forschungsprogramm fiir das Untertage-
labor Bure (ULB) in den Jahren 2007 bis 2011 und am Mine-By-Experiment im Mont Terri Rock La-
boratory (MTRL) erreicht. Neben dem generellen Erkenntniszuwachs sollen die im Rahmen dieses
Vorhabens erzielten Ergebnisse bei der Verbesserung von Prozessmodellen sowie bei der Weiterent-
wicklung des Instrumentariums fiir die Langzeitsicherheitsanalyse fiir Endlager in Tongesteinen ge-
nutzt werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1:  In-situ-Untersuchungen der mechanisch-hydraulischen Auswirkungen einer Tunnelauffahrung
im MTRL auf das umgebende Tonsteingebirge. Diese Untersuchungen werden gemeinsam mit
NAGRA, BGR und ANDRA durchgefiihrt, wobei GRS die Messung von Porenwasserdruck,
Permeabilitdt und Sattigungsdnderung iibernimmt. Ein weiterer In-situ-Test hat die Untersu-
chung des Langzeitverformungsverhaltens des Opalinuston im MTRL zum Ziel.

AP2:  Laboruntersuchungen am Callovo-Oxfordian-Tonstein und Opalinuston zu Langzeitverfor-
mung, Quelldruck/Quellverformung, Schidigung und Verheilung sowie am Auffahrungsriick-
stand aus dem ULB als Versatzmaterial.

AP3:  Modellierung des Mine-By-Experiments, des Langzeitverformungsverhaltens eines Bohrlochs
im MTRL und der THM-Laborversuche.

AP4:  Ergebniszusammenfiihrung und Berichterstattung.

AP5:  Modellentwicklung fiir die Schadigung und Verheilung von Tonstein
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Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Laboruntersuchungen:

Die Quellversuche wurden durch Luftbefeuchtung einer Tonsteinprobe bei Begrenzung der Axial-
verformung und ohne Radialbeanspruchung weitergefiihrt. Dabei wurden maximale Axialquelldrii-
cke von 8 bis 10,5 MPa und maximale Radialverformungen von 0,5 % bis 6,5 % unter 100 % Luft-
feuchtigkeit gemessen.

Ein triaxialer Kriechversuch ist bei Axialspannung von 15 MPa und unterschiedlichen Manteldrii-
cken von 12 bis 2 MPa bislang iiber ein Jahr fortgefiihrt worden. Deutliche Kriechverformungen
wurden beobachtet. 5 Axialkriechversuche sind weitergelaufen.

Die langzeitigen Messungen der Wasserpermeabilitdt an 5 geschéddigten Tonsteinproben sind bei
unterschiedlichen THM-Beanspruchungen bislang iiber 3 Jahre fortgefiihrt worden. Dabei lasst sich
eine deutliche Verheilung vom Tongestein erkennen.

Thermische Wérmeleitfiahigkeit und Warmekapazitit vom COX-Tonstein wurden bei unterschied-
lichen Wassergehalten gemessen. Die Warmeleitfahigkeit erhoht sich mit hohen Wassergehalten.
Weitere Kompaktionsversuche wurden an Tonversatzmaterial mit Zuschlégen von Sand, Kies und
Splitt durchgefiihrt. Dabei wurde auch die Wasserpermeabilitdt in Abhéngigkeit der Porositit er-
mittelt. Ein Kriechkompaktionsversuch ist bislang iiber 4 Monate bei der Belastung von 1 MPa ab-
gelaufen und wird bei Spannungserhdhung weitergefiihrt.

Bohrlochverformung: Dokumentation bestitigt Trend (Zunahme der Deformation seit 09/2010 gegen-
iiber der Vorjahresentwicklung), MP-Einbau vor/nach 2. Laststufe diskutiert.

Die Zusammenarbeit mit ANDRA ist durch mehrere Fachgespréche {iber die im Bure-URL laufenden
TER/TED Aufheizexperimente intensiviert worden. Weiterhin ist eine Beteiligung der GRS auch am
neuen ANDRA-Forschungsprogramm (2011 bis 2015) vorgesehen worden. Vor diesem Hintergrund
ist die beantragte Verldngerung des Projekts mit der erweiterten Zielsetzung zur Entwicklung von
Stoftmodellansétzen zur Beschreibung der Schidigung und Verheilung von Tongestein fiir weitere 4
Jahre bewilligt worden. Die bendtigenden laborativen Arbeiten werden von ANDRA mit der Bereit-
stellung von Kernproben unterstiitzt, wihrend die numerischen Arbeiten zur Modellentwicklung und
Implementierung ins Rechenprogramm CODE BRIGHT in Zusammenarbeit mit dem Programment-
wickler UPC durchgefiihrt werden sollen.

4.

5.

Geplante Welterar beiten

Weiterfithrung des Bohrlochtests zur Langzeitverformungen, Einbau MP Sonde im BL Nahbereich,
Durchfiihrung begleitender Modellierungen, Ergebnisdokumentation

Weiterfithrung der Laborversuche am Tonstein

Weiterfiihrung der Kompaktions-/ Permeabilititsversuche am Tonversatzmaterial

Zwischenbericht fiir den Zeitraum von 05.2007 bis 12.2011

Detailierung des Arbeitsprogramms fiir Modellentwicklung

Durchfiihrung begleitender Modellierungen zu TER/TED Experimenten

Berichte, Ver tffentlichungen

Zhang C.L.: Validation of constitutive models for damage and sealing of clay rock, in the 3rd
CODE_BRIGHT-Workshop, UPC, June 2011
Zhang, C.L., Czaikowski O., Wieczorek, K., Rothfuchs, T.: Abstract for the International Workshop
on Radioactive Waste Disposal in Beijing, 16. Oct. 2011: Thermo-Hydro-Mechanical Behaviour of
Clay Rocks for Disposal of Radioactive Waste
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
g:lcl:hmsche Universitidt Dresden, Helmholtzstr. 10, 01069 Dres- 02 E 10417
Vor habensbezeichnung:

Untersuchungen zur Temperaturabhéngigkeit der Komplexbildung und Sorption dreiwerti-
ger Actinide Am(III), Pu(Ill) im System Actinid-NOM-natiirliches Tongestein-Aquifer
Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2007 bis 30.06.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

345.283,00 EUR Prof. Dr. Bernhard

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Vorhabens ist eine Erweiterung und Ergdnzung der thermodynamischen und kinetischen Da-
tenbasis im System dreiwertiges Actinid-Tongestein-NOM. Die Arbeiten gliedern sich in temperatur-
abhingige Komplexbildungsuntersuchungen von Am(IIl) (punktuell Pu(Ill)) mit Huminstoff-
Modellliganden, Huminstoffen und Tonorganika sowie in Batchsorptionsexperimente im System
Am(IIl)-(Konkurrenzion U(VI))-(NOM)-Tongestein/Modellton-Wasser. Aus den gewonnen Daten soll
ein vollstindiger thermodynamischer Datensatz (Enthalpie, Entropiewerte) generiert werden, der Aus-
sagen iiber Sensitivitdt der Komplexbildung/Sorption auf Temperaturverdnderungen bzw. Riickschliis-
se auf Bindungsverhiltnisse ermoglicht. Langzeitbatchsorptionexperimente unter endlagerrelevanten
Bedingungen dienen der Charakterisierung der zeitlichen Verdnderung des Sorptionsverhaltens im
System Am(III)-(NOM)-Tongestein-Wasser. Das Forschungsvorhaben erfolgt in Kooperation mit den
Projekten der Universititen Mainz, Saarbriicken, Miinchen, Potsdam, Heidelberg, des Instituts fiir In-
terdisziplindre Isotopenforschung Leipzig und des Instituts fiir Nukleare Entsorgung Karlsruhe.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Optimierung der Absorptionsspektroskopie mit einer Long-Path-Flow-Cell
Etablierung und Optimierung dieser Methode fiir den Nachweis kleinster Am(III)-
Konzentrationen (< 10”7 mol/l)

AP2: Untersuchungen der Komplexreaktionen im System Am(II)-NOM und Am(I1I)-Modellligand
Bestimmung der Komplexbildungskonstanten von Am(III) mit sauerstofthaltigen Huminstoff-
Modellliganden, mit verschiedenen Huminséuren, mit Tonorganika unter Standardbedingun-
gen (I = 0.1 mol/l NaClO,4, Temperaturen von 20 °C > T > 80 °C, pH von 2 > pH < 6, in An-
wesen- bzw. Abwesenheit von U(VI) als Konkurrenzion) und unter endlagerrelevanten Bedin-
gungen (synthetisches Porenwasser, reduzierende Bedingungen)

AP3:  Sorptionsuntersuchungen im System Am(III)-NOM-natiirliches Tongestein unter den gegebe-
nen natiirlichen Bedingungen
Durchfiihrung temperaturabhéngiger (Langzeit) Batchsorptionsversuchen im System Am(I1I)-
(NOM)-Ton (natiirliches Tongestein, Modellton)-Wasser unter Standardbedingungen (I1=0.1
mol/l, 20 °C > T > 80 °C, 3 > pH > 10) und unter endlagerrelevanten Bedingungen (Poren-
wasser)
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die Untersuchungen zur temperaturabhédngigen Komplexierung von Am(IIl) mit Lactat (Lac) und
Eu(IIl) mit Salicylat (Sal) mittels TRLFS bei niedriger lonenstérke (Am-Lac 0.1 M, Eu-Sal 1 M)
und leicht saurem bis nahneutralem pH-Wert (pH = 5 - 6) wurden abgeschlossen.

Fiir das Am-Lac-System wurden fiir 3 unterschiedliche Temperaturen (25, 45 und 65 °C) Kom-
plexbildungskonstanten fiir den 1:1-Komplex (AmLac®) ermittelt (logf;; =2.22+ 013 (25 °C),
2.17+0.19 (45 °C), 2.35 £ 0.31 (65 °C)) und daraus die thermodynamischen Parameter AH und
AS ermittelt (AH = 6.0+ 5 kJ mol™”, AS=62+20Jmol' K). Diese Werte sind vergleichbar mit
denen, die fir das Eu-Lac-System ermittelt wurden (siche Bericht 2/2010), was aufgrund der
An/Ln-Analogie zu erwarten war, und sprechen fiir einen fast temperaturunabhingigen, nur sehr
leicht endothermen Verlauf der Komplexierungsreaktion. Bei 25 °C konnte auBlerdem die Kom-
plexbildungskonstante fiir einen 1:2-Komplex (AmLac,) ermittelt werden (logf;, = 3.46 £ 0.04).
Fiir das Eu-Sal-System konnten im Temperaturbereich 25 — 60 °C Komplexbildungskonstanten und
thermodynamische Parameter fiir 3 Komplexe mit unterschiedlichen Stdchiometrien, den 1:1-
Komplex EuSal”, den 1:2-Komplex EuSal,” und den 1:3-Komplex EuSal;, bestimmt werden. Die
Starke des 1:1-Komplexes ist nahezu temperaturunabhingig (logK; =1.84 £0.08 (25 °C) mit
AH = -0.30 + 4.1 kJ mol™"), wihrend die Bildung der 1:2- und 1:3-Komplexe leicht endotherm ver-
lauft (logK, = 1.72 = 0.20 (25 °C) mit AH = 9.6 + 3.4 kJ mol"' und logk; = 1.33 £ 0.14 25 °C) mit
AH =152+ 1.4 kJ mol™).

Das Am(II)-Acetat-System wurde mittels UV-Vis temperaturabhéngig charakterisiert. Die ermit-
telten thermodynamischen Daten fir [=0.1 M NaClOs, (loghii, 25:¢=2.16%0.06,
AH = 11«1 kI mol”, AS=78+3 IJmol' K"') sind mit entsprechenden Literaturwerten fiir das
Eu(II)/Nd(I1I)-Actetat-System vergleichbar.

Zur Charakterisierung der Eu(IlI)-Sorption an Opalinuston in An- und Abwesenheit von Weinséure
wurden TRLFS-Untersuchungen durchgefiihrt. Es konnte nachgewiesen werden, dass die Weinséu-
re, wie analog die Citronensaure (siche Bericht 2/2010) nur als Komplexbildner in der Losung eine
Rolle spielt und iiber die Bildung von Eu-Weinsdurekomplexen die Eu-Sorption verringert.

Geplante Weiterarbeiten

Vorarbeiten zu Untersuchungen zum Einfluss der Ionenstérke sowie der Temperatur auf die Kom-
plexierung von Am(III) mit Pyromellitsdure (Vorarbeiten mit inaktiven Nd(II1)/Eu(Ill), Experimen-
te mit TRLFS, UV-Vis sowie Mikrotitrationskalorimetrie)

Beginn der Arbeiten zum neuen Projekt (Forderkennzeichen: 02E11021)

(Voruntersuchungen mit Eu(III)/Nd(IIT) zur Wechselwirkung mit Borat)

5. Berichte, Verdffentlichungen

A. Barkleit, S. Tsushima, O. Savchuk, J. Philipp, A. Acker, S. Taut, K. Fahmy: “Eu**-Mediated
Polymerization of Benzenetetracarboxylic Acid Studied by Spectroscopy, Temperature-Dependent
Calorimetry, and Density Functional Theory”, Inorganic Chemistry, erschienen in Inorganic Chemis-
try 50(12), 2011, 5451-5459
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
[BeWA Ingenieurpartnerschaft fiir Bergbau, Wasser- und Depo-
nietechnik Wilsnack & Partner, Lessingstr. 46, 09599 Freiberg

02 E 10447

Vor habensbezeichnung:
Zerstorungsfreie In-situ-Permeabilitdtsmessung

Zuordnung zum FuE-Programm:
Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2007 bis 31.12.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

324.108,00 EUR Dr. Wilsnack

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Entwicklung einer Versuchsmethodik und -apparatur zur Ermittlung der oberflichennahen
Permeabilitit von Gesteinsformationen und/oder Bauwerken.

Die Entwicklung des Verfahrens ist die Grundlage fiir die Ermittlung der Permeabilitét an der
Kontur von Gebirgsformationen. Die damit ermittelbaren Parameter bilden eine wesentliche
Grundlage fiir die Konzipierung und Dimensionierung von hydraulischen Querschnittsab-
dichtungen fiir untertigige Hohlrdume.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Erstellung eines Lastenheftes

AP2: Entwicklung eines Konzeptes fiir die Versuchsausriistung und die Versuchs-
durchfiihrung

AP3: Konstruktion, Planung und Bau der Versuchsausriistung

AP4: Entwicklung Auswertesoftware

APS5:  Test und Korrektur der Versuchsausriistung

Aufstockung:

AP6: Entwicklung und Bau der Messausriistung (kabelloser Sensor)

AP7:  Versuchseinbau

AP8: Test Messausriistung und Auswertung

AP9: Berichtslegung
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Hardware verlorener Drucksensor:

- Entwicklung und Bau von drei Empfangsstationen und einer zentralen Empfangseinheit fiir
die bidirektional Dateniibertragung (Datenempfang/Sensorsteuerung) mit den mit unter-
schiedlichen Frequenzen arbeitenden Sensoren

- Bau von drei zusitzlichen Sensoreinheiten filir die Testung des Messsystems und der Da-
teniibertragung tiber Tage

Tests:

- erfolgreiche Tests der kabellosen Sensoren = vollstindige Ubertragung der gemessenen
Daten und volle Funktionalitit der Steuerungsoptionen fiir den Sensorbetrieb

- Feldstirkemessung am Standort im ERAM zur Beurteilung der Reichweite und der Sende-
leistung

Fortschreiben des Berichts zum Vorhaben.

4. Geplante Weiterarbeiten

Fortsetzung des Projektes entsprechend Arbeitsprogramm (Abschnitt 2) mit den Arbeitspake-
ten 8-9.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10518
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Realititsnahe Einbindung von Sorptionsprozessen in Transportprogramme
fiir die Langzeitsicherheitsanalyse (ESTRAL) — TV1

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2008 bis 31.03.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

886.153,00 EUR Dr. Noseck

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Verbundprojekt ESTRAL (Partner: Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf e.V.) dient
der Uberfiihrung von State-of-the-Art mechanistischen Sorptionsmodellen (namentlich Ober-
flichenkomplexierungsmodelle) in bestehende Codes zur Langzeitsicherheitsanalyse. Ziel ist
es, ein Instrumentarium zu entwickeln, mit dem der Einfluss verdnderter geochemischer Be-
dingungen auf die Radionuklidsorption besser beriicksichtigt werden kann.

Da die Rechenzeiten entsprechender Codes nicht signifikant verldngert werden diirfen, wird
eine indirekte Einbindung der Sorptionsmodelle iiber mehrdimensionale Matrizen vorausbe-
rechneter ,,smart K4 Werte angestrebt. Diese Berechnungen erfolgen auf Basis bekannter
Wechselwirkungen zwischen Kontaminanten und Wirtsgestein mit Hilfe geeigneter geoche-
mischer Speziationscodes.

Ein Schwerpunkt liegt in der Ertiichtigung des bisher durch GRS genutzten r’t Codes durch
Integration einer Abfrage vorcompilierter K4-Werte. Dafiir notwendige Eingangsgrof3en (pH,
Konzentration wichtiger Komponenten) sind fiir jeden Raum-Zeit-Punkt der Modellierung be-
reitzustellen. Das entwickelte Instrumentarium soll durch Strdmungs- und Transportrechnun-
gen fiir ausgewihlte Szenarien, die zu einer zeitlichen und rdumlichen Verdnderung der geo-
chemischen Bedingungen im Modellgebiet fiihren, erprobt werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Beschreibung des betrachteten Systems und Entwicklung der Methodik
(Auswahl Elemente, Sedimente, Minerale inklusive Datenbasis, Batch-Experiment,
Auswahl EinflussgroBen, Berechnung und Uberpriifung der smart Ky-Werte)

AP2: Konzeption und Implementierung in das Rechenprogramm r’t
(Modell fiir zeitliche und rdumliche Anderungen der EinflussgroBen, Codeanpassun-
gen fiir Einflussgrofen und K4-Abruf, eindimensionale Testrechnungen)

AP3: Anwendungsrechnungen fiir ausgewihlte Prozesse
(Stromungs- und Transportrechnungen)

AP4: Qualitditsmanagement / Dokumentation
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:
Durchfiihrung von zwei weiteren Arbeitsgesprachen mit FZD in Leipzig und Braun-
schweig.
Ableitung von Protolysekonstanten fiir Orthoklas und Muskovit aus den Titrationsexperi-
menten und von Parametern fiir die Oberflichenkomplexmodellierung fiir die Sorption von
Europium mit dem Programm UCODE gekoppelt mit PhreeqC. Weitergabe der Daten an
HZDR zur Berechnung der K4-Wolke.
Anwendung der Oberflichenkomplexmodelle mit den abgeleiteten Parametern auf die
Sorptionsexperimente mit Europium an einem synthetischen Sediment (80 % Qz, 10 % Or,
10 % Mu). Erfolgreiche Uberpriifung des Bottom-Up Ansatzes.

AP2:
Weitere Uberpriifung und Modifikation des konzeptionellen Modells fiir die Variation der
Einflussgrofen, deren Interaktion und Transport in r3t.
Uberpriifung der in d*f und r’t neu implementierten Optionen zur Beschreibung der
Klimaiibergdnge und Durchfiihrung erster Testrechnungen zur Radionuklidausbreitung mit
konstantem K4-Wert.

AP3:
Vorbereitung und teilweise Durchfiihrung von vergleichenden Strémungs- und Transport-
rechnungen fiir Klimaiibergénge fiir das Deckgebirge Gorleben.

AP4:
Dokumentation der Arbeiten zur Ermittlung der Parameter fiir die Oberflichenkom-
plexmodelle im Rahmen einer Diplomarbeit.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1:
Ableitung von Parametern fiir die Oberflichenkomplexmodellierung fiir Cidsium und
Strontium an Muskovit und Orthoklas mit dem Programm UCODE gekoppelt mit
PhreeqC.
Uberpriifung des Bottom-up Ansatzes mit der vorhandenen K4-Wolke an einem weiteren
gut beschriebenen Sorptionsexperiment.

AP2:
Abschluss der Implementierung des Konzepts zur Beriicksichtigung aller geochemischen
Prozesse in r’t und Einbau des K . Abrufs durch das Steinbeis-Institut.
Durchfiihrung und Abschluss aller Testrechnungen mit dem modifizierten Rechenpro-
gramm rt.

AP3:
Durchfiihrung von Transportrechnungen zu den Testfillen mit dem modifizierten Code r’t.
Vergleich der Rechnungen mit konstanten K4-Werten und Smart K4-Konzept.

AP4:
Dokumentation aller Arbeiten fiir den Abschlussbericht.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf e.V., Bautzner Landstr.

400, 01328 Dresden 02 E 10528
Vor habensbezeichnung:
Verbundprojekt: Realititsnahe Einbindung von Sorptionsprozessen in Transportprogramme
fiir die Langzeitsicherheitsanalyse (ESTRAL) — TV2

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2008 bis 31.03.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

214.575,00 EUR Dr. Brendler

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Verbundprojekt ESTRAL (Partner: Gesellschaft fiir Anlagen- und Reaktorsicherheit
(GRS) mbH, Braunschweig) dient der Uberfilhrung von State-of-the-Art mechanistischen
Sorptionsmodellen (namentlich Oberflaichenkomplexierungsmodelle) in bestehende Codes zur
Langzeitsicherheitsanalyse. Ziel ist es, ein Instrumentarium zu entwickeln, mit dem der Ein-
fluss verdnderter geochemischer Bedingungen auf die Radionuklidsorption direkt ermittelt
werden kann.

Da die Rechenzeiten entsprechender Codes nicht signifikant verlangert werden diirfen, wird
eine indirekte Einbindung der Sorptionsmodelle iiber mehrdimensionale Matrizen vorausbe-
rechneter ,,smart-K4“ Werte angestrebt. Diese Berechnungen erfolgen auf Basis bekannter
Wechselwirkungen zwischen Kontaminanten und Wirtsgestein mit Hilfe geeigneter geoche-
mischer Speziationscodes.

Ein Schwerpunkt liegt in der Ertiichtigung des bisher durch GRS genutzten r’t Codes durch
Integration einer Abfrage vorcompilierter Kg-Werte. Dafiir notwendige Eingangsgrof3en (pH,
Konzentration wichtiger Komponenten) sind fiir jeden Raum-Zeit-Punkt der Modellierung be-
reitzustellen. Das entwickelte Instrumentarium soll durch Stromungs- und Transportrechnun-
gen fiir ausgewdhlte Szenarien, die zu einer zeitlichen und rdumlichen Verdanderung der geo-
chemischen Bedingungen im Modellgebiet fiihren, erprobt werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Beschreibung des betrachteten Systems und Entwicklung der Methodik
(Auswahl Elemente, Sedimente, Minerale inklusive Datenbasis, Batch-Experiment,
Auswahl EinflussgrdBen, Berechnung und Uberpriifung der smart K4-Werte)

AP2: Konzeption und Implementierung in das Rechenprogramm r’t
(Modell fiir zeitliche und rdumliche Anderungen der EinflussgréBen, Codeanpassun-
gen fur Einflussgrofen und Ky4-Abruf, eindimensionale Testrechnungen)

AP3: Anwendungsrechnungen fiir ausgewéhlte Prozesse
(Stromungs- und Transportrechnungen)

AP4: Qualititsmanagement / Dokumentation



51

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:
Zusammenstellung der SCM-Parameter (pK,/pKa, logK, spez. Oberfliche) fiir Cs”, Am®",
UO,*" an festgelegten Mineralphasen (Quarz, Feldspite, Glimmer, Goethit, Gibbsit, 2- und
3-Schicht-Tonminerale) einschlieBlich deren Bandbreiten sowie Normierung auf unendli-
che Verdiinnung und Bindungsstellendichte von 2,31 nm™.
Aktualisierung der projektspezifischen thermodynamischen Datenbank ESTRAL.dat mit
Komplexbildungskonstanten und deren Reaktionsgleichungen fiir die o.g. Mine-
ral/Sorbent-Paare des oberen Grundwasserleiters (0GWL).
Uberarbeitung des PHREEQC-Inputfiles zur Beriicksichtigung des Ionenaustausches.
Unsicherheits- und Sensitivitdtsanalysen (UA/SA) beziiglich der Einflussgrofen E; — E¢
mittels Kopplung der Codes SIMLAB, UCODE und PHREEQC fiir das Testbeispiel Cs’,
Am’*, UO,*"-Sorption an Mineralphasen des 0 GWL.
Erzeugung von Kd-Matrizen mittels der obigen gekoppelten Codes filir das Testbeispiel
Cs", Am’", UO,*"-Sorption an Mineralphasen des o GWL bei vereinfachter Parametervaria-
tion (5 GroBenschritte pro Dimension Ei).

AP2:
Aktualisierung des konzeptionellen Modells zur Variation der EinflussgroBen pH, DIC,
pCO,, I, [Al], [Ca] in 1t.
Erarbeitung eines Konzeptes zur Ablage und Abfrage mehrdimensionaler, dquidistanter
Tabellen von smart K4-Werten.

AP4:
Uberpriifung und Aktualisierung folgender Dokumente:
AP1.1 Compilation of minerals and elements
AP1.2 Assessing data situation
AP1.4 Environmental parameters
AP1.5 Calculation of smart K4-values

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1:
Komplettierung der SCM-Parameter beziiglich der Radionuklide und der Konkurrenzkati-
onen, Ubertragung in ESTRAL-Datenbank im PHREEQC-Format
Erweiterung der UA/SA und Komplettierung der Erzeugung der Kd-Matrizen

AP2:
Uberpriifung des Modells zur Variation der chemischen StoffgroBen im r’t-Code

AP4:
Aktualisierung aller Arbeitsdokumente

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10538
Vor habensbezeichnung:

Experimentelle Untersuchungen und Modellierung der Wechselwirkungen Eisen — Bentonit,
Kurztitel: Fe-Bentonit

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2008 bis 30.06.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

907.527,00 EUR Dr. Herbert

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Im Rahmen dieses Vorhabens werden experimentelle und modelltheoretische Grundlagen ge-
schaffen, um die im Nahbereich eines HAW-Endlager zu erwartenden Wechselwirkungen von
Bentonitbarrieren mit Eisenbehéltern qualitativ und quantitativ beschreiben zu konnen. Unter-
sucht werden in einem experimentellen Programm, die hydraulischen Verdnderungen des Po-
renraums kompaktierter Bentonite sowie die Alteration der Bentonite selbst. Unter endlager-
relevanten Randbedingungen werden erstmalig eine Reihe voneinander abhéngiger Groflen in
komplexen Versuchen gleichzeitig erfasst. Dazu gehoren: physikalische Parameter (Quelldrii-
cke), hydraulische Parameter (Porositdten und Permeabilitdten), mineralogische Daten (Ei-
senkorrosionsprodukte und die Umwandlung von Tonmineralen), chemische Parameter (Dif-
fusionskoeffizienten) und thermische Daten (temperaturabhingige Reaktionsfortschritte).
Damit werden Daten fiir die Modellierung gekoppelter THMC-Prozesse zur Verfligung ge-
stellt. Die anschlieBenden Modellrechnungen sollen zeigen, inwieweit die gekoppelten Pro-
zesse modellierbar sind.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Porositits- und Permeabilititsdnderungen in hochkompaktierten Bentoniten durch
Oxidation von Fe*" im Porenraum bei Umgebungstemperatur.

AP2: Anderung der Diffusionskonstanten ausgewihlter Kationen und Anionen im kompak-
tierten Bentonit durch Ausfillung von Fe-Korrosionsprodukten im Porenraum bei
Umgebungstemperatur.

AP3: Zeitlicher Verlauf der Wechselwirkungen Eisen-Bentonit bei 25 °, 60 © und 90 °C mit
dem Ziel, die Anderung der Bentoniteigenschaften mit der realen Fe-Korrosions-
geschwindigkeit bei erhohten Temperaturen zu korrelieren.

AP4: Montmorillonitumwandlung mit und ohne Eisen im geschlossenen und offenen Sys-
tem bei Umgebungstemperatur zur Uberpriifung der von Herbert et al. 2008 postulier-
ten Abhéngigkeiten von Ladung und Quelldruck.

APS5: Modellierung des reaktiven Stofftransports und der hydro-thermo-mechanisch-
chemischen Wechselwirkungen zwischen Eisen und Bentonit.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die nach dem letzten Zwischenbericht noch zu erledigenden Aufgaben wurden alle zu Ende
gefiihrt.

AP1:

Die Versuche zur Bestimmung des Quelldrucks und der Permeabilitit von hochkompaktier-
tem MX-80 Bentonit mit 0,001 und 0,0001 mol/LL FeCl, in Opalinustonwasser und in NaCl-
Losung wurden abgeschlossen. Es liegen nun Ergebnisse vor zu den erreichten Quelldrucken
und der resultierenden Permeabilitit in hochkompaktiertem MX-80 der Rohdichte 1,6 g/cm’
mit NaCl-, IP21-Losung und Opalinustonwasser mit FeCl,-Gehalten zwischen 10-1 bis 10-4
mol/L. Die detaillierten Ergebnisse wurden im Jahresbericht 2010 dargestellt und werden im
Abschlussbericht detailliert dokumentiert.

AP2:

Die Versuche zur Bestimmung der Diffusionskonstanten mit [P-21 mit elementarem Eisen
wurden abgeschlossen. Damit liegen nun Ergebnisse zu Diffusionsgeschwindigkeiten von Pb,
Cd und Cs in kompaktiertem MX-80 Bentonit mit den Rohdichten 1,4, 1, 6 und 1,8 g/cm3 in
NaCl-Losung mit 50- und 90- % Sittigung, in [P21-Losung mit 90 % Séttigung und in Opali-
nustonwasser vor. Alle gemessenen Diffusionskonstanten bewegen sich im Bereich zwischen
10" und 10" m?/s. Unterschiedliche Salzgehalte in den Losungen und unterschiedliche Sit-
tigungen der NaCl-Losung (50- % bzw. 90- %) fiihren nicht zu deutlichen Unterschieden in
den beobachteten Diffusionskonstanten.

AP3:

Die experimentellen Arbeiten mit 100 Tagen Reaktionszeit wurden abgeschlossen und die
mineralogische Untersuchung in Greifswald beendet. Die Ergebnisse aus Greifswald werden
noch erwartet. Im Geolabor in Braunschweig wurden chemische Analysen der durch die Re-
aktion veridnderten Bentonite durchgefiihrt. Die Auswertung ist noch im Gange, wird jedoch
in Kiirze angeschlossen werden.

AP4:

Die experimentellen Arbeiten zu diesem AP in Greifswald sind abgeschlossen und ausgewer-
tet worden. Der Anschlussbericht aus Greifswald wird in Kiirze erwartet und in den Gesamt-
abschlussbericht des Vorhabens eingearbeitet werden.

APS:

Die Arbeiten wurden durchgefiihrt. Die Ergebnisse werden im Abschlussbericht dargelegt.

4. Geplante Weiterarbeiten

Alle experimentellen Arbeiten wurden abgeschlossen und ausgewertet. Der Abschlussbericht
wird in Kiirze vorgelegt.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Ein weiterer ausfiihrlicher Zwischenbericht der Universitit Greifswald zu den Ergebnissen
der mineralogischen Untersuchungen liegt vor.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10548
Vor habensbezeichnung:

Wissenschaftliche Grundlagen zum Nachweis der Langzeitsicherheit von Endlagern
Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.08.2008 bis 31.07.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
2.095.333,00 EUR Dr. Noseck

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Im Rahmen des Vorhabens werden die wissenschaftlichen Ergebnisse von experimentellen und
theoretischen FuE-Vorhaben im Hinblick auf ihre Beriicksichtigung in Modellvorstellungen und
Modelldaten fiir Langzeitsicherheitsanalysen ausgewertet. Beantragte und laufende Projekte wer-
den hinsichtlich ihrer Relevanz fiir die Bewertung der Langzeitsicherheit und die Verwendung in
einem Safety Case iiberpriift.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

TA1: Bearbeitung grundlegender Aspekte
- Verfolgung und Bewertung internationaler Entwicklungen zu offenen Fragen bei Lang-
zeitsicherheitsnachweisen und Einbringung nationaler Interessen in internationale Akti-
vitdten.
- Weiterentwicklung methodischer Vorgehensweisen in der Langzeitsicherheitsanalyse.
- Auswertung neuer wissenschaftlicher Ergebnisse und Aufbereitung zur Verwendung in
Instrumentarien fiir Langzeitsicherheitsanalysen.

TA2: Bearbeitung von Schwerpunktthemen

- Untersuchung der Auswirkungen klimatischer Verdanderungen auf Prozesse in der Geo-
sphére und Biosphire und Abschétzungen des Einflusses auf die Langzeitsicherheit po-
tentieller deutscher Endlager.

- Untersuchung natiirlicher Analoga: AbschlieBende Arbeiten am Analog-Standort Rup-
rechtov zur Uberpriifung des konzeptionellen Modells und des Einflusses von Verinde-
rungen der Redox-Bedingungen.

- Weiterfithrende Untersuchungen zur Aufsittigung von Bentonit-haltigen Buffermateria-
lien.

3. Durchgefihrte Arbeiten und Ergebnisse

TAT:

- IGSC: Koordination und Mitarbeit bei der Erstellung eines NEA-Statusberichts iiber Indikato-
ren. Planung und Vorbereitung der ndchsten Topical Session ,,Relevance of gases for the post-
closure safety case of DGR for HLW and spent fuel”.

- Teilnahme an der jahrlichen Sitzung des RWMC.
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Teilnahme am NAWG Workshop mit einem Beitrag {iber Analoga fiir Endlager im Salinar.
Auswertung aktueller Studien und FuE-Arbeiten zu mikrobiellen Prozessen und zu deren
Auswirkungen auf die Langzeitsicherheit von Endlagern in Tonformationen.

Erstellung des GRS Berichts zum Workshop ,,Verfiillen und Verschlieen* mit PTKA.

TA2:

4.

Erstellung eines Statuspapiers mit allen neuen Ergebnissen zur Uranmineralisation am Standort
Ruprechtov und Definition der noch durchzufiihrenden Arbeiten.

Diskussion der Ergebnisse von Modellrechnungen zu Biosphdrensystemen fiir verdnderte kli-
matische Bedingungen und Modellierung von Ubergingen.

Fertigstellung des Statusberichts zur Aufsittigung von Bentonit. Weiterfithrung des Aufsitti-
gungsexperiments. Prognose des Experiments anhand des bisherigen Verlaufs. Teilnahme an
der Task Force on EBS Phase 2.

Ein neuer Injektionsversuch zum SVV-Versatz im Mai 2011 zeigt kontinuierlich weiter anstei-
genden Druck und eine kontinuierliche Reduzierung der Gesamtpermeabilitit des Systems
Salzgebirge-Auflockerungszone-SVV-Dichtelement.

Geplante Welterarbeiten

TAT:

Teilnahme an der jéhrlichen Sitzung der IGSC. Leitung der Topical Session.

AbschlieBende Arbeiten zum NEA-Statusbericht ,,Indicators for the Safety Case®.
Weiterfithrung der Modellrechnungen fiir Endlager in Tonformationen zur Uberpriifung der
Anwendbarkeit der von GRS Koln vorgeschlagenen Indikatoren.

Fertigstellung eines Statusberichts zu mikrobiellen Prozessen und zu deren Auswirkungen auf
die Langzeitsicherheit von Endlagern in Tonformationen.

TA2:

5.

Weiterfiihrung und Abschluss der Modellrechnungen des HMGU zur Beriicksichtigung von
Klimaiibergiingen in Biosphdrenmodellen.

Durchfithrung von transienten Strémungs- und Transportrechnungen fiir Klimazyklen iiber
Zeitrdume von einigen 100.000 Jahren fiir ein Deckgebirge eines Endlagers im Salinar.
Grundwasserprobenahme am Standort Ruprechtov und weitere Analyse der durch den Kaoli-
nabbau freigelegten, Uran-fithrenden Horizonte .

Weiterfiihrung der Aufsittigungsexperimente. Prognoserechnungen zum Aufsattigungsexpe-
riment mit VIPER. Teilnahme an der Task Force on EBS Phase 2.

Weiterfiihrung der Nachuntersuchungen zum selbstheilenden Versatz (SVV) am Standort
Teutschenthal.

Berichte, Veroffentlichungen

T. Rothfuchs (ed.):Verschlusssysteme in Endlagern fiir wirmeentwickelnde Abfille in Salzforma-
tionen. Workshop der GRS in Zusammenarbeit mit dem Projekttrager Karlsruhe PTKA-WTE.
Gesellschaft fiir Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) mbH, GRS-267, Braunschweig, Januar
2011.

Krohn, K.-P.: Code VIPER Theory and Currant Status. Gesellschaft fiir Anlagen- und Reaktorsi-
cherheit (GRS) mbH, GRS-269, Braunschweig, Mirz 2011.

H.-J. Herbert: Verschlussbauwerke aus selbstverheilendem Salzversatz — Kali und Steinsalz, Heft
1/2011, 42- 50.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10558
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Abbildungen von Inhomogenitéten bei der Stromungs- und Transportmo-
dellierung mit d*f und r’t - TP1 - Kurztitel A-DuR -

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2008 bis 30.09.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.074.250,00 EUR Schneider

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Mit den Programmpaketen d°f und r’t stehen Werkzeuge zur Modellierung der Grundwas-
serstromung und des Radionuklidtransportes durch pordse Medien mit expliziter Beriicksich-
tigung von Kliiften und Kluftsystemen zur Verfiigung.

Die beiden Rechenprogramme sollen aber nicht nur fiir pordse Medien mit expliziten Kliiften
sondern auch fiir dichte gekliiftet-porose Gesteine groler geologischer Formationen Anwen-
dung finden. Dies geschieht in integrierten sicherheitsanalytischen Modellen nur sehr verein-
facht. Der Schadstofftransport wird derzeit nur als Diffusionsprozess abgebildet. Da die bei
allen potenziellen Wirtsgesteinen auftretenden Inhomogenititen und Kliifte auf unterschiedli-
chen Skalenebenen auftreten, miissen Mehrskalenansétze beriicksichtigt werden. Diese be-
riicksichtigen lokale Effekte bzw. steile Druck- bzw. Konzentrationsgradienten in hoher Auf-
16sung, wihrend fiir die groBrdaumige Modellierung anderer Bereiche Mittelwerte benutzt
werden. Auch die Préprozessoren zur Dateneingabe werden den erweiterten Anforderungen
angepasst.

Die Untersuchungen werden in Zusammenarbeit mit der Uni Jena (Prof. Attinger), dem
Helmbholtz-Zentrum fiir Umweltforschung-UFZ (Prof. Kolditz) und der Uni Frankfurt (Prof.
Wittum) durchgefiihrt.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Bei der Durchfithrung des Verbundvorhabens werden folgende Arbeitspakete von der GRS
bearbeitet:

API1:  Auswahl von Datensitzen

AP6:  Geostatistische Methoden, stochastische und fraktale Modellierung
AP9:  Testrechnungen

AP10: Entwicklung und Realisierung der Benutzeroberflache

AP11: Koordinierung des Vorhabens
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Am 6. Mai 2011 fand in Frankfurt das 4. Statusgesprich statt. Die einzelnen Arbeitsgruppen
berichteten iiber die bereits erfolgten und die fiir das ndchste Halbjahr geplanten Arbeiten.

Die Beschreibung des Testfalls Aspd Task 6¢ der Task Force on Groundwater Flow and
Transport of Solutes (TF GWFTS) von SKB wurde um die Daten fiir die synthetischen Kliifte
und die statistischen Daten fiir die Hintergrundkliifte ergdnzt. Der Beginn der Modellierung
verzogerte sich durch Probleme im Gittergenerator ProMesh3 aufgrund einer bis dahin nicht
beriicksichtigten Konstellation im Kluftsystem (Durchstoen einer Kluftkante durch eine an-
dere Kluft).

Fiir die aktuell laufende Task 8c der TF GWFTS ist ein Modell mit wenigen deterministi-
schen Kliiften sowie mit statistisch verteilten Hintergrundkliiften erforderlich. Die Méoglich-
keit einer Mitarbeit in der TF im Rahmen von A-Dur wurde unter den Projektpartnern disku-
tiert.

Als ein zweidimensionaler Testfall fiir die Abbildung von Inhomogenitéiten in gekliifteten
Gebieten wurde der Standort Jenissei ausgewéhlt. Das Deckgebirge besteht aus gekliiftetem
Gneis, der von Dykes durchsetzt ist. Die Kontaktbereiche zwischen Dykes und Gneiss kon-
nen, wie auch die Kliifte, explizit als niederdimensionale Objekte in das Stromungsmodell in-
tegriert werden. Erste Rechnungen mit 27 Kontaktzonen zu den Dykes und 18 Kliiften wur-
den durchgefiihrt mit dem Ziel, spiter Vergleichsrechnungen mit effektiven Parametern
durchzufiihren.

Die Ergebnisse der NAGRA aus dem EFP-Projekt miissen noch aufbereitet werden.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Arbeiten werden entsprechend der im Antrag angegebenen Vorgehensweise fortgesetzt.

- Mit den Rechnungen der ersten Version des Testfalls Task 6¢ wird begonnen.

- Ein Modell zu Task 8c mit einem homogenen Ersatzsystem fiir die Hintergrundkliifte soll
erstellt werden.

- Mit der Modellierung des eines 2d-Testfalls und des einfacheren 3d-Testfalls von der
NAGRA wird begonnen.

Das néchste Statusgesprach wird am 21. November 2011 stattfinden.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Johann Wolfgang Goethe-Universitdt Frankfurt am Main, Sen- 02 E 10568
ckenberganlage 31, 60325 Frankfurt
Vor habensbezeichnung:
Verbundprojekt: Abbildungen von Inhomogenitéten bei der Stromungs- und Transportmo-
dellierung mit d*f und r’t - TP2 - Kurztitel A-DuR -

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2008 bis 30.09.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

548.396,00 EUR Prof. Dr. Wittum

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Projektes ist es, die Entwicklung eines numerischen Losers flir das mesoskalige Refe-
renzmodell (AP3), die Implementierung eines adaptiven numerischen Mehrskalenldsers fiir das
Gesamtsystem und die Implementierung in d°f und r’t (AP5) sowie Algorithmen und Software-
werkzeuge zur inversen Modellierung und Schétzung der relevanten Parameter des Stromungs-
problems (AP7) einzubringen. Gemeinsam mit den Projektpartnern werden Benchmarking-Tests
sowie Vergleichsrechnungen (AP9) durchgefiihrt.

Es sollen Diskretisierungsverfahren hoherer Ordnung fiir die gemischt parabolisch-
hyperbolischen Probleme entwickelt und in die Simulationssoftware umgesetzt werden. Dies soll
auf der Basis von unstetigen Galerkin-Verfahren bzw. Finite-Volumen-Verfahren erfolgen. Fiir
die so entstehenden Systeme sollen schnelle Losungsverfahren auf der Basis von Mehrgitterme-
thoden entwickelt werden. Entscheidend ist ferner die effiziente Umsetzung der Methoden auf
rr31assiv parallelen Rechnern. Basis der Implementierung werden die Software-Werkzeuge d*f und
rtsein.

Zur Schitzung von Parametern fiir diese Systeme werden effiziente numerische Verfahren entwi-
ckelt und programmtechnisch umgesetzt. Die Verfahren werden auf den Gau3-Newton-Techniken
aufbauen, die mit Mehrgittermethoden kombiniert werden. Auch hier ist die effiziente Umsetzung
auf Parallelrechnern entscheidend, da die Komplexitét der inversen Probleme die der Simulation
selbst leicht um eine Grofenordnung iibersteigen kann.

Die Ergebnisse werden zusammen mit den Projektpartnern verwertet. Das Simulationssystem UG
ist weltweit iiber 350-mal lizensiert. Diese Nutzergemeinde ist eine ausgezeichnete Plattform zur
Verbreitung und Verwertung der Projektergebnisse.

Es erfolgt eine Zusammenarbeit mit der Gesellschaft fiir Reaktorsicherheit (GRS), Braunschweig,
dem Department fiir Umweltinformatik des Helmholtz-Zentrums fiir Umweltforschung (UFZ),
Leipzig und dem Institut fiir Geowissenschaften der Universitét Jena.

Das Verbundprojekt ist ein Folgevorhaben der beiden BMBF-Projekte vom 01.10.1994 —
31.08.1998 (FKZ 02 C 0254 6 und 02 C 0465 0) und vom 01.10.1998 — 31.12.2003 (FKZ 02 E
9148 2).
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2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Bei der Durchfithrung des Verbundvorhabens werden folgende Arbeitspakete vom Lehrstuhl Si-

mulation und Modellierung bearbeitet:

AP3: Entwicklung eines numerischen Losers fiir das mesoskalige Referenzmodell

APS5:  Adaptiver numerischer Mehrskalenloser fiir das Gesamtsystem und Implementierung in
d*fund r’t

AP7:  Algorithmen und Softwarewerkzeuge zur inversen Modellierung und Schétzung der rele-
vanten Parameter des Stromungsproblems

AP9: Benchmarking und Vergleichsrechnungen

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP3: Entwicklung eines numerischen Losers fiir das mesoskalige Referenzmodell
APS:  Adaptiver numerischer Mehrskalenldser fiir das Gesamtsystem und Implementierung in
d*fund r’t
Neben den Arbeiten an der Implementierung des 3-dimensionalen Falls (noch nicht abgeschlos-
sen) wurde an Feinheiten in Hinblick auf den 2-dimensionalen Fall gearbeitet. Dabei wurden
Testbeispiele mit Kluftnetzwerken bei konstanter Kluftdicke gerechnet. Die vorhandene Imple-
mentierung hat sich dafiir als geeignet erwiesen, nachdem einige bisher nicht beachtete Unstim-
migkeiten behoben wurden. Auch zeigte sich bei diesen Tests, dass das Erstellen der dafiir beno-
tigten Geometrien mit den in ProMesh implementierten Algorithmen einfach und effizient ist.
Um die nétige Gitter-Adaptivitdt in der Umgebung von Kliiften und wichtigen Strukturen zu er-
moglichen, haben wir uns wegen der gro3en Flexibilitdt und der Vorteile beim Parallelisieren fiir
den zukiinftigen Einsatz von Verfeinerungstechniken mit hingenden Knoten entschieden. Der
Dimensionsiibergang erfordert dabei einen anspruchsvollen Mix aus anisotroper Verfeinerung fiir
niederdimensionale Kliifte und voller Verfeinerung bei volldimensionalen Kliiften. Dazu wurden
neue anisotrope Verfeinerungstechniken fiir 2- und 3-dimensionale gemischte hierarchische Gitter
mit hingenden Knoten eingefiihrt.
Um die immensen Rechenanforderungen fiir groBe Anwendungsfille in annehmbarer Zeit abar-
beiten zu konnen, haben wir weiter an der Parallelisierung der genutzten Loser sowie an Algo-
rithmen zur flexiblen Verteilung der Rechengebiete gearbeitet. Hierbei konnten wir in ersten Tests
mit einfachen 2-dimensionalen Beispielproblemen bereits sehr gute Skalierbarkeit des geometri-
schen Mehrgitterlosers fiir groe Prozessorzahlen beobachten.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Arbeiten werden entsprechend der im Antrag angegebenen Vorgehensweise fortgesetzt.

5. Berichte, Verdffentlichungen

A. Grillo, M. Lampe, D. Logashenko, S. Stichel, G. Wittum: “Simulation of salinity- and thermo-
haline-driven flow in fractured porous media* (submitted)

S. Stichel, D. Logashenko, A. Grillo, S. Reiter, M. Lampe, G. Wittum: “Numerical methods for
flow in fractured porous media® (submitted)
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Friedrich-Schiller-Universitit Jena, Fiirstengraben 1, 07743 Jena 02 E 10578
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Abbildungen von Inhomogenitéten bei der Stromungs- und Transportmo-
dellierung mit d*f und r’t - TP3 - Kurztitel A-DuR -

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2008 bis 30.09.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

290.377,00 EUR Prof. Dr. Attinger

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Verbundvorhabens ist die grundlegende Erweiterung der numerischen Modelle d*f
und r't auf heterogen-pordsen und kliiftig-pordsen Medien (adaptives numerisches
Mehrskalenmodell). Bisher simulierten d*f und r’t nur die Strémungs- und Transportmodellie-
rung von Sedimentgesteinen und einzelnen Kliiften.

Die Untersuchungen werden in Zusammenarbeit mit der Uni Jena (Prof. Attinger), der Uni
Frankfurt (Prof. Wittum), dem UFZ Leipzig (Prof. Kolditz) und der Gesellschaft fiir Anlagen-
und Reaktorsicherheit durchgefiihrt.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP2: Herleitung eines mesoskaligen Referenzmodells zur Kompartimentierung des Rechen-
gebiets und Modellierung der Prozesse in den einzelnen Kompartimenten
- Erzeugung der subskaligen Heterogenitéten
- Modellierung von Stromung und Transport auf der feinen Modellskala
- Skalierung (Filtermethode)
AP4: Konzepte und Kriterien fiir die Mehrskalenadaptivitét
AP6: Niederdimensionale Modellierung von Heterogenititen und Kliiften
- Entwicklung eines schnellen eindimensionalen Modells zur Durchfiihrung von Sze-
narien-untersuchungen
- Geostatistische Methoden
- stochastische und fraktale Modellierung von Channeling

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Erzeugung der subskaligen Heterogenitdten:

Als Ergebnis einer umfangreichen Literaturrecherche wurde beschlossen, diese mittels
stochastischer Felder zu realisieren. Zur Beschreibung dieser Zufallsfelder wurden die Arbei-
ten von DiFederico und Neuman verwendet, in welchen das Variogram von multiskaligen Zu-
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fallsfeldern mit endlicher oberer Lédngenskala beschreiben. Diese Darstellung ist sehr gut fiir
eine hybride Reprisentation gekliifteter Medien geeignet.

Im Anschluss wurde mit der Implementierung eines Generators fiir solche Zufallsfelder be-
gonnen. Dabei zeigte sich schnell, dass einfache Methoden basierend auf der Fourier Methode
nicht in der Lage sein werden, Multiskalen-Zufallsfelder mit geniigender Qualitdt zu erzeu-
gen. Deshalb wurden zwei Alternativen in Betracht gezogen:

- die so genannte Randomization-Methode (eine Erweiterung der Fourier-Methode)

- die Fourier-Wavelet-Methode, die das Zufallsfeld konsequent mittels eines hierarchischen

Multiskalen-Ansatzes aufbaut.

Erste Ergebnisse fiir Zufallsfelder in einer Dimension zeigen tatsdchlich eine sehr gute Re-
produktion des Variograms iiber mehrere Dekaden fiir die Fourier-Wavelet Methode.

Skalierung (Filtermethode):

Die Herleitung der Ausdriicke fiir die Dispersionskoeffizienten fiir Medien ohne Skalensepa-

ration (unendlichen Korrelationsldnge der Heterogenitdten) wurde abgeschlossen:

- longitudinale Komponente: Die Makrodispersion (D ensemble) und die effektive Dispersi-
on (D effektiv) unterscheiden sich fiir alle Zeitskalen (nicht-ergodisch).

- transversale Komponente: Die Divergenzfreiheit greift (wie auch im Falle einer endlichen
Korrelationslidnge), aber auf einer sehr viel groBBeren Zeitskala.

Wegen der angewandten Skalierungsmethode kommt es bei der Makrodispersion zu einem

kiinstlichen Mischungseffekt, der die reale Dispersion iiberschitzt. Deswegen benutzen wir

die Filtermethode Coarse Graining (CG), die flexibler ist bei der Anwendung auf eine belie-
bige Skala. Dabei wurden bislang folgende Erkenntnisse erzielt:

- Bei endlichen Korrelationsldngen zeigte sich bei beiden Dispersionskomponenten schon
bei einer sehr geringen FiltergroBBe P (P < 10) ein sichtbarer cutoff-Effekt.

- Der oben erwéhnte kiinstliche Mischungseffekt tritt auch beim CG auf. Um die damit ein-
hergehende Uberschitzung zu vermeiden, sollte die FiltergroBe P entsprechend der realen
(physikalischen) Mischung gewéhlt werden.

- Bei unendlichen Korrelationsldngen wird ein cutoff-Effekt erst fiir vergleichsweise grofle
FiltergroBen (P > 100) sichtbar (keine endliche Korrelationsldange).

4. Geplante Weiterarbeiten

Abschluss des AP2: Dazu miissen die Ergebnisse beziiglich der Qualitdt der erzeugten Zu-
fallsfelder ausgebaut und systematisch mit den oben genannten 3 Methoden verglichen wer-
den. Im Anschluss muss eine Erweiterung auf 2 und 3 Dimensionen stattfinden.

AulBlerdem werden die Untersuchungen zur Filtermethode Coarse Graining fiir Medien ohne
Skalenseparation weitergefiihrt.

5. Berichte, Verdffentlichungen

Ein Vortrag beim A-DuR Projektreffen in Frankfurt am 6. Mai 2011.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Helmholtz-Zentrum fqr Umweltforschung GmbH - UFZ, Permos- 02 E 10588
erstr. 15, 04318 Leipzig
Vor habensbezeichnung:
Verbundprojekt: Abbildungen von Inhomogenitéten bei der Stromungs- und Transportmo-
dellierung mit d*f und r’t - TP4 - Kurztitel A-DuR -

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2008 bis 30.09.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

209.743,00 EUR Prof. Dr.-Ing. Kolditz

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Verbundvorhabens ist die Weiterentwicklung von Berechnungsmethoden fiir reaktive Trans-
portprozesse in heterogenen pordsen und kliiftig-pordsen Medien.

Gegenstand des Teilprojekts AP8 beschéftigt ist die Unsicherheitsanalyse. Dabei geht es um eine
Quantifizierung der Unsicherheiten, d. h. Vorhersagegenauigkeit von Modellprognosen.

Im Rahmen des Teilprojekts AP9 wird eine systematische Sammlung von Testbeispielen fiir Kluftge-
steine entwickelt, um Genauigkeit und Stabilitit der numerischen Modelle zu priifen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Jede Prozesssimulation in Kluftgesteinen ist a priori mit Unsicherheiten behaftet. Daher ist es vor al-
lem fiir sicherheitsrelevante Fragestellungen, wie die Endlagerung, von groBBer Bedeutung, Modellfeh-
ler abschéitzen zu konnen. Ursachen fiir Unsicherheiten konnen unterschiedlicher Natur sein: keine ge-
naue Kenntnis der strukturgeologischen Bedingungen (Kluftsysteme, Heterogenititen) aufgrund ge-
ringer Erkundungsdaten, Parametrisierungs- und Skalenprobleme. Fiir die Unsicherheitsanalyse sollen

Methoden fiir Kluftgesteine entwickelt werden. Im APS sollen daher neben numerischen Losern auch

sog. Random-Walk/Particle-Tracking (RW/PT) Verfahren weiterentwickelt und angewendet werden.

Fiir die Bewertung der Genauigkeit und der Zuverléssigkeit numerischer Modelle ist die Entwicklung

von systematischen Benchmark-Tests im AP9 von groBer Wichtigkeit (Kolditz et al. 2011). Dabei ist

folgende Systematik von Testaspekten vorgesehen.

Dabei ist folgende Systematik von Testaspekten vorgesehen.

- Kluft-Matrix Systeme: Kluft-Matrix Interaktion, Kluftsysteme (z. B. Grimsel-Scherzone),

- Kopplung von Prozessen (systematisch zunehmende Komplexitit): Hydraulik, insbesondere fiir
Kluftrauigkeiten (stark heterogene Kluftoffnungs- und Permeabilititsverteilungen, Konservativer
Transport, Transport mit Zerfallsprozesse, Transport mit Sorptionsprozessen, Matrix-Diffusion,
Matrix-Diffusion mit Zerfalls- und Sorptionsprozessen in der Matrix.

- Methoden-Vergleiche: Verschiedene numerische Verfahren (FVM, (X)FEM, MFEM, hybride Me-
thoden), Numerische (PDE-basierte) und Partikel-Methoden.

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse
Der Schwerpunkt in dieser Projektphase lag auf der Untersuchung von Transportprozessen in realen

Kluftsystemen. Dazu wurde ein erster Datensatz aus dem Felslabor Grimsel verwendet. Dariiber hin-
aus wurden numerische Methoden speziell fiir Kluftnetzwerk-Matrix-Systeme (RWPT, extended
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(Watanabe et al. 2011) und mixed finite elements) weiterentwickelt. Folgende spezielle Arbeiten wur-
den in der Berichtsperiode durchgefiihrt:

AP8: Unsicherheitsanalyse

- Die Particle-Tracking (PT) Methode wurde fiir 3D Problemstellungen erweitert und anhand von
analytischen Losungen verifiziert (Sun et al. 2011).

- Codevergleiche zwischen OpenGeoSys (FEM) und TOUGH (FVM) wurden angestellt, um die nu-
merische Genauigkeit (Mittlungseigenschaften) verschiedener Verfahren zu evaluieren. Dabei wur-
den die Berechnungsergebnisse von Geschwindigkeitsfeldern in rauen Kliiften unter verschiedenen
mechanischen Beanspruchungen verglichen.

- Eine gemischte Finite-Elemente-Methode (MFEM) fiir nichtlineare Stromungen wurde in OGS im-
plementiert.

AP9: Testbeispiele, Entwicklung der Benchmark-Systematik

- Transportprozesse in Einzelkliiften: Dispersion, Sorption, Zerfall, Matrixdiffusion mit unterschied-
lichen Kluftrauigkeiten wurden untersucht. Dabei wurden geostatistische Eigenschaften anhand
von existierenden Datensétzen verwendet.

- Transportprozesse in realen Kluftnetzwerken: Auf der Grundlage der in der letzten Projektphase
entwickelten Vernetzungstools konnte Transportmodelle in Kluftnetzwerken mit hoher Genauigkeit
simuliert werden. Als Beispiel diente der Grimsel-Datensatz eines realen Kluftsystems im Kristal-
lin. Der Einfluss der rdumlichen Diskretisierung auf die Genauigkeit der numerischen Ergebnisse
wurde untersucht.

- Matrixdiffusion in realen Kluftsystemen: Die Qualitdt der generierten Rechengitter war ausrei-
chend, um Matrixdiffusionsprozesse im Grimsel-Kluftnetzwerk zu berechnen.

- Zu den Ergebnissen in dieser Berichtsperiode wurde der laufende Fortschrittsbericht aktualisiert
(Taron et al. 2011).

Zu den wissenschaftlichen Ergebnissen in dieser Berichtsperiode wurde der laufende Fortschrittsbe-

richt aktualisiert (Taron et al. 2011). Die Ergebnisse des A-DuR Vorhabens wurden auf der SIAM

Geosciences 2011 in den USA présentiert.

4. Geplante Weiterarbeiten

In der néchsten Projektphase stehen folgende Arbeiten im Vordergrund:

- Reale Kluftnetzwerkmodelle: Mit dem entwickelten numerischen Modell (verschiedene Diskreti-
sierungen mit und ohne Gesteinsmatrix) fiir das Grimsel-Kluftsystem steht ein wichtiges Testbei-
spiel fiir Code-Vergleiche mit r3t zur Verfiigung und soll fiir die Modellanwendungen im A-DuR
Vorhaben intensiv genutzt werden.

- Methodenentwicklung: Numerische Methoden fiir die Kluftnetzwerkmodellierung, insbesondere
3D RWPT, XFEM werden weiter verfolgt. Weitere Benchmarks fiir die Verifizierung numerischer
Modelle sind in Vorbereitung (Kolditz et al. 2011).

5. Berichte, Verdffentlichungen

Kolditz O, Shao H, Gorke U-J, Wang W (eds.) (2011): Benchmarking Porous Media: Modeling Ther-
mo-Hydro-Mechanical-Chemical (THMC) Processes. LNCSE-Series, Springer, Berlin-Heidelberg,
400pp, forthcoming.

Taron J, Watanabe N, Sun YY, Park C-H, Radu FA, Kolditz O (2011): 4th A-DuR Project Progress
Report. Technical Report, UFZ, Environmental Informatics.

Sun YY, Park C-H, Wang W, Kolditz O (2011): Simulation of solute transport in porous media using
random walk particle tracking method. PARTICLES 2011, ECCOMAS / ICAM Thematic Conference,
Barcelona, 26-28.10.2011.

Watanabe N, Wang W, Taron J, Gorke U-J, Kolditz O (2011): Lower-dimensional interface elements
using local enrichments and application for a coupled hydromechanical problem in fractured rock. Int
Journal for Numerical Methods in Engineering, under revision.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10608
Vor habensbezeichnung:

Werkzeuge und Daten fiir die Geochemische Modellierung, Kurztitel: WeDa

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.11.2008 bis 31.12.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.324.900,00 EUR Dr. Hagemann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

- Erstellung eines thermodynamischen Modells fiir Sulfidspezies

- Ermittlung thermodynamischer Daten fiir wichtige Hintergrundsalze

- Entwicklung einer Programmgruppe zur Durchfithrung von Unsicherheits- und Sensitivi-
titsanalyse fiir geochemische Modellierungen

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

- Untersuchung der Loslichkeit und Bestimmung der Aktivitdtskoeffizienten von H,S und
Hydrogensulfid in salinaren Losungen bei 15 - 40 °C. Untersuchung der thermodynami-
schen Stabilitdt ausgewéhlter Schwermetallsulfide und —sulfidokomplexe.

- Kiritische Literaturauswertung zu kolligativen Eigenschaften von Hintergrundsalzen (Nitra-
te und Perchlorate von Kalium, Natrium und Lithium) und ihrer Wechselwirkungen mit
anorganischen Komplexbildnern Hydroxid, Chlorid und Carbonat bei 25 - 90 °C. Ergén-
zende Wasserdampfdruckmessungen sowie Loslichkeitsmessungen.

- Entwicklung von Werkzeugen zur Durchfithrung geochemischer Modellrechnungen und
Unsicherheitsanalysen in einem Schritt durchzufiihren. Hierzu werden drei Programm-
Module entwickelt, die die Planung, Durchfiihrung und Auswertung von statistisch beglei-
teten Rechnungen ermoglichen.

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die Bestimmung der Loslichkeit von H,S in salinaren Losungen wurde weitergefiihrt. Die be-
reits durchgefiihrten Messungen mit KCl-haltiger Salzlosung wurden fiir 15 °C und 40 °C er-
ginzt. Messungen mit MgCl,-haltigen Losungen wurden bei 40 °C durchgefiihrt. Neu dazu
kamen Messreihen fiir die Salze CaCl,, Na,SO4 und K,SO4. Die eingesetzten Salzkonzentra-
tionen dieser Losungen variierten im Verlauf der Versuche fiir CaCl, von 4,7-0,53 mol/kg, fiir
NaySO4 von 2,0-0,68 mol/kg und fiir K,SO4 von 0,65-0,25 mol/kg. Nach Einstellung der je-
weiligen Gas/Losungsgleichgewichte wurde die Druckdifferenz zu einem vorab definierten
Referenzwert (Startbedingungen) gemessen. Aus diesen experimentell bestimmten Daten
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konnten die Sattigungskonzentrationen von H,S und der Aktivititskoeffizient fiir die angege-
benen Salze und der jeweiligen Konzentration berechnet werden.

Die Literaturauswertung zum Thema thermodynamische Stabilitdt ausgewihlter Schwerme-
tallsulfide und —sulfidokomplexe wurde weitergefiihrt. Besondere Beachtung fanden dabei die
Elemente Fe, Ni, Cd, Zn und Hg, sowie die ausgewahlten Lanthaniden Ce, Nd und Eu.

Es wurde eine neue Apparatur zur Messung der Dampfdriicke von Salzlosungen entwickelt
und aufgebaut. Die besteht aus einem thermostatisierbaren Glasreaktor mit Anschliissen fiir
Schutzgas, Vakuumpumpe, Losungszufuhr, kontinuierlich messenden Hochprézisons-Druck-
und Temperaturaufnehmern sowie beigestelltem Magnetriihrer. Die gesamte Apparatur wird
in einem Thermostatschrank betrieben, um Temperaturunterschiede zwischen einzelnen
Komponenten, besonders aber zwischen den untersuchten Medien (Losungs-, und Gasphase)
einerseits und den Messgeriten andererseits weitgehend auszuschlieBen. Derzeit laufen Test-
messungen zur Priifung der Dichtigkeit der Apparatur und zum Ansprecherhalten der Messge-
rate.

Die im Rahmen des Vorhabens vorgesehenen isopiestischen Versuche konnten weitgehen ab-
geschlossen werden. Die Systeme LiCl-LiClO4-H,0, KNO3-K,CO3-H,0, KCI-KNO;-H,0,
KNOs-KOH-H,0, LiClO4-LiOH-H,O, NaCl-NaNOs3;-H,O, NaCl-NaClO4-H,O, NaClOs-
NaOH-H,0, NaNO;-NaOH-H,0 zeigen bei 40, 60 und 90 °C ein Zdanovskij-Verhalten, also
gerade Isoaktivitdtslinien. Gemischte terndre Losungen lassen sich also als ideale Mischungen
der einfachen biniren Losungen beschreiben.

Es wurde mit der Entwicklung von Werkzeugen zur Unsicherheitsanalyse geochemischer
Rechnungen begonnen. Als erstes Produkt entstand hierbei eine auf dem GRS-Programm
EQBIitz beruhende Oberflache, mit der sich grundlegende geochemische Modellierungen un-
ter Beriicksichtigung von Unsicherheiten fiir wichtige Eingangsfaktoren planen lassen. Hierzu
gehoren, Konzentration von Komponenten in der Ausgangslosung, Massen von Reaktanden
aber auch thermodynamische Parameter. Das Programm erlaubt die Auswahl aus verschiede-
nen Verteilungsfunktionen und erzeugt nach Mallgabe des Nutzers eine beliebige Zahl gewtir-
felter Faktorwerte, die im nichsten Schritt fiir die geochemische Modellierung verwendet
werden konnen.

4. Geplante Weiterarbeiten

Durchfiihrung von Messungen der Loslichkeit von H,S in MgSOj4- haltigen Salzlosungen
bei 15, 25 und 40 °C.

Durchfiihrung von Messungen der Loslichkeit von H,S in einfachen Mischsystemen
(NaCl-KCI-H,0; NaCl-MgCl,-H,0) bei 15, 25 und 40 °C.

Konstruktion einer Messapparatur, die die Bestimmung von Hydrogensulfid-Aktivititen in
ozeanischen Salzlosungen ermoglicht. Ggf. Erprobung einer anderen Messmethode.
Messungen des Dampfdrucks tiber relevante Hintergrundsalzlgsungen.

Weiterentwicklung des Werkzeugs zur Planung und Durchfiihrung von Unsicherheitsana-
lysen von geochemischen Modellierungen.

5. Berichte, Verdffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf e.V., Bautzner Landstr.

400, 01328 Dresden 02 E 10618
Vor habensbezeichnung:
Mikrobielle Diversitit im Tongestein (Opalinus-Ton) und Wechselwirkung dominanter
Mikroorganismen mit Actiniden

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.01.2009 bis 31.08.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

628.694,00 EUR Prof. Dr. Bernhard

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Projektes ist es, Kenntnisse zur mikrobiellen Diversitdt im natiirlichen Tongestein durch direkte mole-
kular-biologische Methoden zu erhalten und den Einfluss identifizierter dominierender Bakterienpopulationen,
nach Kultivierung entsprechender Isolate, auf das geo-chemische Verhalten der Actiniden (Uran, Plutonium,
Curium) in diesem Tongestein zu untersuchen. Die Wechselwirkungsprozesse der ausgewéhlten Actinide mit
Aspé-relevanten Biofilmen sollen aufgeklirt werden. Es werden Aussagen erstens zur Biodiversitit, den domi-
nierenden bakteriellen Populationen, und zweitens zu deren Wechselwirkungsprozessen mit den ausgewahlten
Actiniden erwartet. Innerhalb dieses Vorhabens soll das vorhandene biologische Know-how mit dem geo-
chemischen Know-how zusammengefiihrt werden, um es effektiv hinsichtlich der Endlagerforschung zu nutzen.
Teilziel 1 des Vorhabens ist die direkte Untersuchung mikrobieller Diversitit in Opalinus-Ton- und Porenwas-
serproben. Teilziel 2 ist die Kultivierung Opalinus-Ton spezifischer Bakterien. Teilziel 3 umfasst die Charakte-
risierung der Wechselwirkungen ausgewéhlter Bakterien-Tonisolate mit Actiniden.

Teilziel 4 beschiftigt sich mit der Untersuchung zu Wechselwirkungen von Biofilmen Aspd-relevanter Bakte-
rien mit ausgewéhlten Actiniden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1:  Direkte Untersuchung mikrobieller Diversitit in Opalinus-Ton- und Porenwasserproben

AP2:  Kultivierung Opalinus-Ton spezifischer Bakterien

AP3:  Untersuchung der Wechselwirkungen der Ton spezifischen Bakterien mit ausgewéhlten Actiniden
AP4:  Untersuchung der Wechselwirkungen von Biofilmen Aspd-relevanter Bakterien mit Actiniden

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

- Literaturrecherche (Actinide + Ton-relevante Mikroorganismen; Biodiversitit)

- Auswertung der 16S rRNA Gen Klonbibliotheken: a) Opalinus Ton von der Oberfliche (MT-2-SF): Identi-
fizierung von Kontaminanten z. B. durch das Bohren des Kerns, b) Opalinus Ton behandelt mit 1x10° M
U(VD) in 0.1 M NaClO4 (MT-2+U)

- Planung/Durchfiithrung von Anreicherungsexperimenten (R2A-, Sulphat-Reduzierer- und Nitrit-Reduzierer-
Medium) zur Isolierung Opalinus-Ton spezifischer Bakterien aus Porenwasser

- Untersuchungen des Aspo-Bakteriums P. fluorescens mit U(VI) mittels potentiometrischer Titrationen

- Fortsetzung Untersuchungen an P. fluorescens-Biofilmen (steril und aerob); Generierung unter verschiede-
nen Bedingungen (Nahrmedien mit PO, =25 g/L und < 15 mg/L); Einsatz von Mikrosensoren

- Untersuchungen zur Wechselwirkung des Ton-Isolates Sporomusa sp. mit Cm(I1I)

- Erste Untersuchungen zur Wechselwirkung des Ton-Isolates Paenibacillus sp. mit U(VI); Reinheitskontrol-
le mittels in situ PCR und RFLP durchgefiihrt und optimiert; Optimierung anaerobe Kultivierung

- Probenpriparation zur Strukturcharakterisierung des mikrobiell gebunden U(VI) (P. fluorescens, Sporo-
musa sp., Paenibacillus sp. und P. fluorescens-Biofilm) fiir den ersten Run bei ROBL (22.06.-28.06.2011)
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Ergebnisse AP1 & AP2:

Probe MT-2-SF wird von Vertretern der Betaproteobacteria (Ralstonia sp., Burkholderia sp.) (100 %) dominiert
(Unterschied zum Kern MT-2); Anreicherungsexperimente (R2A-, Sulphat-Reduzierer- und Nitrit-Reduzierer-
Medium) zur Isolierung Opalinus-Ton spezifischer Bakterien aus Porenwasser wurden durchgefiihrt. Die Identi-
fizierung der isolierten Opalinus-Ton spezifischen Bakterien wird derzeit vorgenommen

Ergebnisse AP3 & AP4:

U(VI) und P. fluorescens (planktonische Zellen): TRLFS metabolisch aktiver Zellen mit U: a) im SSM mit re-
duziertem PO, —Gehalt: stark rotverschobenes U(VI)-TRLFS-Spektrum (Phosphat-haltige Mineralphasen); b)
im red. SSM ohne Phosphat: Spektrum dhnlich dem des U(VI)-Succinat-Komplexes (Unterschied); Mittels po-
tentiometrischer Titration konnten die globalen pKs-Werte und Surface Site Densities in mmol/g von P. flu-
orescens bestimmt und U-Spezies identifiziert werden.

U(VI) und Paenibacillus sp. — erste Ergebnisse: Paenibacillus sp. wéchst 4x schneller und zu héheren ODs mit
Hilfe von Tonextraktzusatz als im normalen R2A-Medium. Akkumulierte U(VI)-Gehalte der anaeroben
EXAFS-Proben: inaktive Zellen (in 0.1 M NaClO,4) mit [BTM] = 0.2 g/L und 0.1 mM U(VI) bei pH 4 55 mg/g
und 129 mg/g bei pH 7.

U(VI) und Sporomusa sp. — erste Ergebnisse: Untersuchungen zur Wechselwirkung des Opalinus-Ton spezifi-
schen Bakteriums Sporomusa sp. mit U(VI). XAS Proben wurden vorbereitet und gemessen. Erste Auswertun-
gen geben Hinweise auf eine Reduktion von U(VI) zu U(IV). Weitere Untersuchungen werden durchgefiihrt.
Cm(III) und Sporomusa sp.: intensive WW schon bei geringen Zellkonzentrationen (=0.0001 g/L); 70 % des
Cm(III) werden mit 0.01 M EDTA wieder abgelost (Biosorption); irreversibel gebundenes Cm(IIl);
2 Cm(III)-Spezies mit TRLFS charakterisiert; Anregungsspektren: kontinuierliche Rotverschiebung der Haupt-
bande (F) im Vergleich zum Cm®" (aq.); Unterschiede zum Cm(IIl)— P. fluorescens System.

U(V]D) und steril kultivierter P. fluorescens Biofilm: Biofilm reagiert durch Zugabe von U mit Stressreaktionen:
Erhohung des PO, -Gehaltes durch Phosphatase sowie erhohte Stoffwechselaktivitit: starke Reduzierung des
0,-Gehaltes im Biofilm; Abnahme Redoxpotential (auf ~280 mV) und pH im Biofilm (8.03 zu 7.55); Entste-
hung ,,Mikroenvironment* (Immobilisierung von U moglich); 6.9 mg U pro 1g Biofilm-Trockenmasse werden
gebunden.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Fortsetzung der direkten Diversititsuntersuchungen

- Fortsetzung der Arbeiten zur Isolierung weiterer Opalinus-Ton spezifischer Bakterien durch Anwendung
geeigneter Medien und Identifizierung der gewonnenen Opalinus-Ton spezifischen Bakterien

- Fortsetzung der Untersuchungen zur Wechselwirkung der Ton-Isolate Sporomusa sp. mit U(VI) und Paeni-
bacillus sp. mit U(VI) und Cm(III)

- Fortsetzung Biofilm-Experimente mit P. fluorescens; Beginn Untersuchungen zur Eu(Ill)-Wechselwirkung,
TEM-Untersuchungen

- Fortsetzung der potentiometrischen Titrationen mit Sporomusa sp. und Paenibacillus sp.

- Untersuchungen zur Wechselwirkung von Eu(IIl) mit Sporomusa sp.

- Planung und Durchfiihrung spektroskopischer Untersuchungen von Cm(III) mit Sporen von Sporomusa sp.

- Planung und Beginn der Untersuchungen mit Pu: Préparation und Charakterisierung der Pu(VI) Stammlo-
sung fiir die bakteriellen Wechselwirkungsexperimente

- Beginn der Auswertungen der ROBL-Messproben (Strukturergebnisse zu bakteriellen U(VI)-Spezies)

- Vervollstindigung der Datenbank Wechselwirkung von Mikroorganismen mit Actiniden

5. Berichte, Vertffentlichungen

Zwei Beitrdge im Jahresbericht des IRC 2010: HZDR-001 (2011) www.hzdr.de/FWR/DOCS/JIB2010Netz.pdf
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10639
Vor habensbezeichnung:

Untersuchung zu Rahmenbedingungen und Aufbau eines Endlager-Monitoring fiir hochra-
dioaktive Abfille in verschiedenen Wirtsformationen und Phasen einer Endlagerentwick-
lung unter Beriicksichtigung von Machbarkeit und Unsicherheiten (MonA)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

L aufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.01.2009 bis 31.12.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

283.149,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Arbeiten sollen als Ergebnis eine analytische Einschitzung der sicherheitstechnischen
Relevanz und der praktischen Umsetzbarkeit aller relevanten Uberwachungsaspekte liefern.
Insbesondere die Konsequenzen, die sich aus mdoglichen, messtechnisch beobachteten, Ab-
weichungen von Erwartungswerten ergeben, sollen diskutiert werden. Mogliche Folgerungen
fiir den Einsatz von Uberwachungssystemen, insbesondere als Datenlieferant fiir Entschei-
dungsprozesse, sollen aufgezeigt werden.

Als erster Schritt wird eine Auswahl reprisentativer Uberwachungskontexte getroffen. Die
Ziele und Strategien werden dann tatsdchlichen Prozessen und Parametern zugewiesen, die
{iberwacht werden miissen. Im Anschluss daran werden entsprechende Uberwachungssysteme
konzipiert und hinsichtlich ihrer Zuverldssigkeit, speziell im Hinblick auf die Signaldiagnos-
tik untersucht. Zuletzt werden Nutzen und Konsequenzen der Uberwachungsergebnisse cha-
rakterisiert und bewertet. Hierzu wird eine Reihe von Szenarien mit erwarteten und unerwar-
teten Uberwachungsergebnissen analysiert, und es wird untersucht, wie solche Ergebnisse
zum Entscheidungsfindungsprozess in einer gestuften Endlagerung beitragen konnen.

Dieses Vorhaben wird in engem Zusammenhang mit dem EU-Projekt MoDeRn (Monitoring
Developments for safe repository operation and staged closure) durchgefiihrt, an dem 13 Eu-
ropdische Endlagerinstitutionen sowie Sandia (USA) und RWMC (Japan) beteiligt sind. Die-
ses Projekt hat zum Ziel, einen gemeinsamen internationalen Rahmen bzw. eine iibergreifen-
de und umfassende Strategie zur Endlageriiberwachung verfiigbar zu machen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Strategie und Ziele einer Endlageriiberwachung

AP2: Fallstudien zur Endlageriiberwachung

AP3: Techniken zur Endlageriiberwachung

AP4: Szenarienanalyse zur Endlagerentwicklung unter Uberwachungsaspekten
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

Am 04. und 05. Mai 2011 fand in Oxford, England, ein Workshop mit Stakeholdern aus ver-
schiedenen europdischen Léndern statt. Ziel dieses Workshops war es zum einen, den ver-
schiedenen Interessengruppen das Vorhaben vorzustellen und zu erldutern, was die internati-
onalen Projektpartner mit dem Vorhaben erreichen wollen. Zum anderen war vorgesehen, die
Stakeholder etwa in der Mitte der Projektlaufzeit in die laufenden Arbeiten einzufithren und
die wichtigsten Themen mit ihnen zu diskutieren. Damit sollte gewéhrleistet werden, dass die
Interessen der Stakeholder in die Arbeiten des Vorhabens einflieBen konnen, so dass insge-
samt eine Rahmenrichtlinie auf breiter internationaler Akzeptanz entsteht. Die Diskussionen
auf dem Workshop waren sehr fruchtbar und konstruktiv, so dass der Workshop insgesamt
sehr erfolgreich war.

AP2:

Anhand von drei Fallstudien fiir die Wirtsgesteine Salz, Tonstein und Granit wurden die je-
weils als tiberwachungsrelevant anzusehenden Parameter zusammengestellt. Die drei Fallstu-
dien beziehen sich neben den drei unterschiedlichen Wirtsgesteinen auch auf drei verschiede-
ne Endlagerkonzepte aus Deutschland, Frankreich und Schweden. Basierend auf den erstell-
ten Parameterlisten wurde im Fall des deutschen Konzeptes (Salz) gepriift, ob alle identifi-
zierten Parameter basierend auf dem aktuellen Stand der Technik auch tatsdchlich messtech-
nisch erfasst und damit tiberwacht werden konnen. Im Ergebnis bleibt festzuhalten, dass,
wenn auch nicht alle, so doch ein Grof3teil der Parameter gemessen bzw. in ihrer Entwicklung
tiberwacht werden konnten. AbschlieBend wurde ein Konzept skizziert, wie ein diesbeziigli-
ches Monitoring-System generell aussehen konnte.

Am 07.06. und 08.06.2011 fand der flinfte interne Workshop im Rahmen dieses Vorhabens in
Prag statt. Der Workshop wurde vom Projektpartner RAWRA ausgerichtet. Im Rahmen die-
ses Workshops wurde die Fallstudie Salz vorgestellt und diskutiert und die weiteren Arbeiten
abgestimmt.

4. Geplante Weiterarbeiten

API1: Inhaltliche Vorbereitung zwei weiterer Workshops, einem projektinternen bei NRG in
Amsterdam zur inhaltlichen Diskussion der Arbeiten in den einzelnen Arbeitspaketen
und eines konzeptionellen Workshop zur Ausarbeitung der einzelnen Schritte zur Er-
stellung eines ,,Reference Frameworks™ als internationale Rahmenrichtlinie fiir ein
Endlager-Monitoring.

AP2: Fortfiihrung der Fallstudien zur langzeitlichen Uberwachung eines Endlagers in aus-
gewidhlten Wirtsformationen unter Beriicksichtigung unterschiedlicher Endlagerkon-
zepte.

AP3: Aufarbeitung und Dokumentation des Standes von Wissenschaft und Technik im Be-
reich geotechnischer und geophysikalischer Uberwachungssysteme.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10649
Vor habensbezeichnung:

Vergiitung der Auflockerungszone im Salinar (VerA)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.04.2009 bis 30.09.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

975.614,00 EUR Bollingerfehr

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die hydraulischen Eigenschaften der Verschlussbauwerke in einem HAW-Endlager sind wesent-
lich fiir die zuverlédssig dauerhafte Isolation der eingelagerten Schadstoffe von der Biosphére. Er-
fahrungen aus bestehenden Untertagedeponien im Salinar belegen, dass die integrale Permeabili-
tit eines Verschlussbauwerks bei sachgemifBler Ausfiihrung durch die Auflockerungszone (ALZ)
im konturnahen Streckenbereich bestimmt wird. Verheilungsprozesse sind in der ALZ zwar zu
erwarten, jedoch lassen sich diese gegenwirtig weder hinsichtlich ihrer Geschwindigkeit noch in
threr Auswirkung auf die Permeabilitit belastbar quantifizieren. Die Reversibilitét der Rissschlie-
Bung ldsst sich ferner unter ungiinstigen Bedingungen, insbesondere bei hydraulischen Beanspru-
chungen nicht ausschlieBen, so dass die Abnahme der Permeabilitdt aufgrund des Verheilungs-
prozesses letztlich nicht hinreichend prognostizierbar ist. Eine SchlieBung dieser Erkenntnisliicke
stolt auf erhebliche praktische Probleme. Da die Verheilungsprozesse relativ zur Dauer der Be-
triebsphase iiber dulerst lange Zeitrdume ablaufen, wird der Verifizierung einschldgiger Prozesse
eine belastbare Grundlage entzogen. Daher ist eine qualititsgesicherte Vergiitung der ALZ durch
Injektionen von Vorteil, um den Anforderungen an die Abdichtung nachweislich zu geniigen.

Ziel des Vorhabens ist es, ein Nachweisverfahren fiir die Abdichtung der an ein Verschlussbau-
werk anliegenden Auflockerungszone in einem HAW-Endlager zu entwickeln. Das Vorhaben be-
inhaltet technische und konzeptionelle Aspekte zur Injektion von Wasserglas in die ALZ im Sali-
nar. Durch In-situ-Injektionen und Untersuchungen zur mechanischen und chemischen Stabilitét
von Salz-Wasserglas-Systemen soll die technische Eignung des Verfahrens fiir den Einsatz im
Endlagerbau nachgewiesen werden. Die Modellierung der injektionsbedingten Anderung von
Permeabilitdtseigenschaften, insbesondere Konnektivitdten, und ihr Einfluss auf die Permeations-
prozesse durch die ALZ soll die Grundlage fiir den bautechnischen Nachweis an die Anforderun-
gen der VergiitungsmafBinahme liefern.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Implementierung einer Simulationsumgebung fiir Injektionen in die ALZ

AP2: Versuchsprogramm zur Untersuchung von Wasserglas als Injektionsmittel im Steinsalz
AP3: Durchfiihrung von Injektionen und Datengewinnung

AP4: Simulation der Injektion von Wasserglas in ein reales Kluftsystem

APS5: Aufbereitung der Ergebnisse zu bautechnischen Empfehlungen

AP6: Abschlussbericht
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

Die Nachrechnungen von Laborversuchen zur Kalibrierung relevanter mechanischer Mikropara-
meter wurden abgeschlossen. Beziiglich der Modellierungstiefe mussten dabei Einschrankungen
vorgenommen werden, da sich eine vollstindige Umsetzung aller relevanten physikalischen Pro-
zesse derzeit als nicht machbar darstellte. Aktuell laufen Berechnungen zur Kalibrierung der hyd-
raulischen Mikroparameter (Rissoffnungsweiten). Ferner wurden hydraulisch-mechanisch gekop-
pelte Modellierungen gestartet, um die in der ALZ herrschenden Schadigungsprozesse im Korn-
groBBenmalstab zu visualisieren sowie eine damit verbundene Permeabilitdtserhohung zu quantifi-
zieren.

AP2:

Das Versuchsprogramm zur Bewertung der Langzeitbestandigkeit von Silikatgel in salinaren Lo-
sungen wurde beendet. Es liegen Ergebnisse von chemischen, rontgenographischen und spektro-
skopischen Untersuchungen des Probematerials bzw. der Reaktionsldsungen vor. Die Literatur-
recherche zur Ubertragbarkeit auf natiirliche geochemische Prozesse wurde weitergefiihrt.

AP3:

Das abgestimmte Untersuchungsprogramm fiir die In-situ-Injektionsarbeiten wurde fortgefiihrt
und beendet. Dabei wurden als Wiederholungsmessungen zu den initialen Konturpermeabilitdten
(Indexwerte vor Beginn der Untersuchungen) die Konturpermeabilitdten nach einer Standzeit von
ca. 6 Monaten bestimmt. Im Folgenden wurden ausgewihlte Messpunkte flir die oberfldchennahe
Injektion vorbereitet (Erstellung eines Injektionskanals) und die Permeabilitit fiir diesen Zustand
bestimmt. Im Anschluss wurden an diesen ausgewihlten Messpunkten die Injektionsversuche
(Oberflachennahe Injektion mit Oberflachenpackern) mit Natronwasserglas durchgefiihrt. Zum
Abschluss der In-situ-Untersuchungen wurden an den injizierten Messpunkten die Permeabili-
tatsmessungen wiederholt. Alle Permeabilitdtsmessungen und Injektionsversuche wurden mess-
technisch erfasst und ausgewertet. Die Messdaten und Ergebnisse sind in Berichtsform zusam-
mengefasst.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1: Bewertung erweitertes Modellierungskonzept; Anpassung der modelltech. Mikroparameter
Permeabilitatsentwicklung generierter Rissnetzwerke mittels hydraulischer Modellierungen
Entwicklung eines Konzeptes zur Simulation eines Injektionsversuches

AP2: Auswertung und Dokumentation der Versuche zur chemischen Langzeitstabilitét
Ermittlungen rheologischer Eigenschaften von Natron-Wasserglas im Kontakt mit Halit
Ermittlungen der Festigkeitseigenschaften des Silikat-Salz-Systems

AP3: Auswertung In-situ-Injektionen zur Erstellung von bautechnisch. Empfehlungen (s. APS)

AP4: Simulation Injektion von Wasserglas auf Basis der Ergebnisse von AP1, AP2 und AP3

APS5: Aufbereitung der Ergebnisse zu bautechnischen Empfehlungen

AP6: Erstellen des Abschlussberichtes

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
IfG Instl'tut' fiir Gebirgsmechanik GmbH, Friederikenstr. 60, 02 E 10659
04279 Leipzig

Vor habensbezeichnung:

Laboruntersuchungen des Gastransports in Trennfldchen eines Verschlussbauwerkes fiir ein
Endlager zwischen Bentonitformsteinen und zum Gebirge

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.02.2009 bis 31.03.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

84.968,00 EUR Dr. Popp

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Vor dem Hintergrund der Gasbildung in einem Endlager sind aus Sicht der Langzeitsicherheit die
bisher vorliegenden Forschungsergebnisse zum Gastransport in Bentonit-Dichtelementen, die
universell in verschiedenen Endlagerkonzepten vorgesehen sind, nicht ausreichend. Die generelle
Zielsetzung dieses Vorhabens besteht in der Untersuchung der Gastransporteigenschaften (z. B.
kapillarer Sperrdruck, relative Gas-Permeabilititen) und der gekoppelten hydraulisch
/mechanischen Eigenschaften von Trennfugen zwischen Bentonit-Formsteinen. Schwerpunktma-
Big soll dabei die Entwicklung der Gaspermeabilitdt nach erfolgter (Teil-) Aufsittigung des Ben-
tonits sowie deren Anderung in Abhingigkeit von der sich mit einer Quellung entwickelten Nor-
malspannung bzw. unter Wirkung einer Scherspannung untersucht werden. Hierfiir ist die Nut-
zung neuer Untersuchungsverfahren notwendig.

Das Vorhaben wird im Rahmen des von der Europdischen Gemeinschaft iiber das 7te Euratom als
»Collaborative Project™ geforderten Forschungsvorhabens ,,Fate of Repository Gases” (FORGE)
durchgefiihrt.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Darstellung des aktuellen Kenntnisstandes zum Gastransportverhalten von kompaktierten
Bentonit-Formsteinen unter besonderer Beriicksichtigung von Trennfldchen

AP2: Realisierung der technischen Rahmenbedingungen fiir Durchstromungsversuche an Ben-
tonitpriifkdrpern mit gleichzeitiger Messung des Quelldruckverhaltens

AP3: Durchfithrung von Langzeitinjektionstests an Trennflichen zwischen Bentonit-Formsteinen
mit Wasser bzw. nachfolgend Gas

AP4: Durchfiihrung von Langzeitinjektionstests an Kontaktflichen zwischen Bentonit-
Formsteinen und Tonsteinoberflichen mit Wasser bzw. nachfolgend Gas - analog AP3

APS5:  Verformungsversuche im direkten Schergerét an Kontaktflichen zwischen Formsteinen aus
Bentonit-Formsteinen einschlielich einer Wasser- bzw. Gasinjektion in der zweiten Ver-
suchsphase

AP6: Umsetzung der gewonnenen Materialparameter in ein fiir die Beschreibung der Kontaktfla-
cheneigenschaften von Trennflichen geeignetes Stoffmodell und Validierung des Stoffmo-
dells durch Nachrechnung der Laborversuche

AP7: Zusammenstellung der Ergebnisse
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtszeitraum fand vom 13.04. bis 14.04.2011 das AP3 - Arbeitstreffen in Lille (F) statt,
wobei die bisherigen Ergebnissen zusammenfassend vorgestellt und diskutiert wurden.

AP3: Mittels der im Rahmen des Vorhabens neu konstruierten Durchstromungszellen wurden in
drei Langzeitversuchen kiinstliche Trennflichen zwischen Bentonitformsteinen kontrol-
liert bewéssert und der Bentonit zum Quellen gebracht. Dabei wurden sowohl unter-
schiedliche Durchstrémungsgeometrien (radial bzw. axial) als auch verschiedene Belas-
tungen realisiert, ohne dass sich signifikante Unterschiede in der Wasseraufnahme zeig-
ten.

Obwohl die Proben noch nicht vollstindig aufgesittigt waren, wurden mit Gasinjektions-
tests unter kontrollierten Injektions- und Lastbedingungen begonnen (eine axiale Dehnung
der Proben senkrecht zur Trennfliche wurde unterdriickt). Trotz der noch nicht vollstén-
digen Aufsittigung der Proben wurden sehr hohe Gaseindringdriicke (mehrere MPa iiber
der axialen Druckeinspannung bzw. iiber dem gemessenen Quelldruck) nachgewiesen.
Wihrend im Lieferzustand der Proben noch unterschiedliche Gaspermeabilitdten von ca. 4
GroBenordnungen zwischen der Matrix- und Trennfldchendurchléssigkeit bestimmt wur-
den, konnte bei den Gasinjektionstests keine Abhéngigkeit der Gasaufnahmefdhigkeit
von der Einstromrichtung zur Trennflache festgestellt werden. Im Ergebnis wird gefolgert,
dass der Effekt der urspriinglichen Trennflichen mit héherer Durchléssigkeit durch die
Bentonitaufsittigung offenbar verschwunden ist, d. h., dass die Trennfldchen verheilt sind.

APS5:  Ausgehend von den aufgesittigten Proben wurden Scherversuche zur Bestimmung der
Kontaktfldchenscherfestigkeit der vorliegenden Trennflichen sowie zwischen feuchtem
Bentonit und der natiirlich rauen Gebirgsoberfliche (Granit) durchgefiihrt. Es zeigt sich,
dass gegeniiber den trockenen Materialeigenschaften sich in den befeuchteten Trennflé-
chen eine Kohésion von ca. 0,6 MPa ausgebildet hat. Damit wird der in den Gasinjekti-
onstests angedeutete Prozess einer ,,Verheilung* quantitativ nachgewiesen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP3: Fortsetzung der experimentellen Untersuchungen mit Aufsittigung der Bentonitkdrper un-
ter sukzessiver Messung der Gas-Permeabilitit bzw. des kapillaren Sperrdrucks.

APS:  Untersuchung der Scherfestigkeit von Bentonit-Formsteinen zu strukturierten Tonstein-
bzw. Kristallinoberflichen (Simulation der entsprechenden Oberfldchenrauigkeit) —
Durchfiihrung von Fluidinjektionstests wahrend der Scherung.

5. Berichte, Verdffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10669
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Kolloidgetragener Radionuklidtransport in gekliifteten Gesteinen, Kurzti-
tel: Kollorado 2

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2009 bis 30.04.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

263.900,00 EUR Dr. Noseck

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Wihrend der Kenntnisstand zur aquatischen Chemie der Radionuklide mittlerweile grof3e
Fortschritte gemacht hat, sind bei der Kolloidproblematik generell noch viele Fragen offen.
Die Mechanismen der Kolloidentstehung in einem Endlager sind noch nicht ausreichend ver-
standen und der kolloidgetragene Radionuklidtransport in einem Endlagersystem ist fiir ein
bestimmtes Szenario derzeit schwer zu quantifizieren. Die Bentonitbarriere gilt in vielen End-
lagerkonzepten als eine relevante Kolloidquelle. Je nach den geochemischen Gegebenheiten
konnen kolloidale Tonpartikel aus dem Bentonit freigesetzt werden.

Hauptziel des Vorhabens ist es, ein verbessertes Verstindnis der Wechselwirkung zwischen
Radionuklid-Kolloid und Kolloid-Gesteinsoberflichen sowie der zugrundeliegenden Mecha-
nismen unter naturnahen Bedingungen am Beispiel gekliifteter Granitsysteme zu erreichen.
Auf dieser Basis soll die Relevanz des kolloidgetragenen Radionuklidtransports hinsichtlich
der Langzeitsicherheit eines Endlagers in einer Hartgesteinsformation bewertet werden. Dar-
iber hinaus werden generische Aussagen zur Kolloidrelevanz erarbeitet. Der Beitrag des INE
konzentriert sich auf experimentelle Arbeiten im Labor und in Untertagelabors sowie die be-
gleitende Erstellung von Stromungs- und Transportmodellen. Die Arbeiten der GRS fokussie-
ren sich auf die Anwendung und Qualifizierung von Rechenprogrammen fiir die Langzeitsi-
cherheitsanalyse. Im vorliegenden Bericht werden die Arbeiten der GRS beschrieben.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1:  Experimentelle Arbeiten (INE)

API1.1: Laborprogramm zu Mechanismen der Kolloid-RN-Kluftmineral-Wechselwirkung
AP1.2: In-situ-Experimente zur kolloidgetragenen RN-Migration

AP2:  Modellrechnungen zum kolloidgetragenen RN-Transport (GRS/INE)

AP2.1: Parametrisierung von TRAPIC (GRS)

AP2.2: Vorausberechnung fiir das CFM Experiment (GRS)

AP2.3: Bewertung des kolloidgetragenen RN Transports (GRS)

AP2.4: Modellrechnungen zum Standort Aspd (GRS)

AP2.5: Simulation von Strémungs- und Transportvorgéngen (INE)

AP3:  Integration und Abschlussdokumentation (GRS/INE)
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2:

AP3:

Optimierung aller d*f- und r’t-Rechnungen fiir das Uranin-Tracer-Experiment 08-02
und das CFM Homolog-Experiment 10-01. Der Transport des idealen Tracers Uranin
wurde fiir Experiment 10-01 optimiert und beschreibt mit den Daten auch 08-02 sehr
gut. Fiir die Kolloide wurde eine kinetisch kontrollierte, reversible Riickhaltung in der
Modellierung beriicksichtigt, die Anstieg und Tailing der Kolloid-Durchbruchskurve
des Experimentes sehr gut wiedergibt und zu einer sehr guten Beschreibung der Ho-
mologe fiihrt.

Erstellung eines Modells und Vorbereitung von Rechnungen zum Einfluss der fiir das
integrierte Experiment neu gebohrten Beobachtungsbohrlocher auf Stromungsfeld und
Transport des Dipols CFM06-002 — Pinkel.

Durchfiihrung eines weiteren Arbeitsgesprachs mit dem FZK-INE und CFM-Partnern
von der KTH Stockholm in Berlin zur Diskussion der aktuellen Ergebnisse, Kldrung
offener Fragen und Vorbereitung einer Verdffentlichung.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP2:

AP3:

Die Daten fiir die Experimente 10-03, 10-04 und fiir das im Dezember 2010 unter re-
duzierten Ausstrombedingungen von 25 ml/min durchgefiihrte Feldexperiment mit
Uranin und LiBr als sorbierenden Tracer sollen im Juli 2011 zur Verfiigung gestellt
werden. AnschlieBend Durchfithrung weiterer d*f- und r’t-Rechnungen fiir alle Expe-
rimente.

Orientierende r’t-Rechnungen mit Quellterm zur Beriicksichtigung der Kolloid- und
Radionuklidmobilisierung aus dem Bentonitkorper fiir das ab Dezember 2011 geplan-
te, integrierte Experiment.

Durchfiihrung eines weiteren Arbeitsgesprachs mit dem FZK-INE zur Diskussion der
Ergebnisse.

Teilnahme an dem néchsten Treffen der CFM Modeller Group mit Prasentation der
Ergebnisse der neuen Modellrechnungen.

Erstellung eines Papers gemeinsam mit den anderen Modellierer-Gruppen zur Simula-
tion des kolloidgetragenen Transports schwerpunktméfig fir das Homolog-
Experiment 10-01.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Sondervermogen GroBforschung beim Karlsruher Institut fiir 02 E 10679
Technologie (KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eg-
genstein-Leopoldshafen

Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Kolloidgetragener Radionuklidtransport in gekliifteten Gesteinen, Kurzti-
tel: Kollorado 2

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2009 bis 30.04.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

488.918,00 EUR Dr. Schifer

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Der Kenntnisstand zur Kolloidproblematik, speziell zur Prognostizierbarkeit der Kolloidstabilitét und Kolloid-
Mineraloberflichen-Wechselwirkung hat in den letzten Jahren nicht zuletzt durch das Vorgéngerprojekt KOL-
LORADO sehr grof3e Fortschritte gemacht und wir kénnen z. B. die Stabilitét kolloidaler Phasen mittels elektro-
statischer Modellansétze beschreiben. Weiterhin wurden qualitative Daten zur Erosion der Bentonitbarriere ge-
neriert, die bisher nicht im Widerspruch zu den Kolloidstabilitéits-Arbeiten stehen. Alle Daten zum kolloidgetra-
genen Radionuklidtransport weisen auf eine starke Abhéngigkeit der Kolloidmobilitit von der Kluftgeometrie
hin, wobei drei- und vierwertige Actinide und ihre Homologe zu 90-99 % von der Oberfldche der Kolloide unter
den bisher untersuchten Verweilzeiten dissoziieren.

Hauptziel des Anschlussvorhabens ist es, weiterhin das mechanistische Verstdndnis der Erosion des kompaktier-
ten Bentonits und der Radionuklid-Kolloid-Wechselwirkungen unter naturnahen Bedingungen zu verbessern
und die Relevanz des kolloidgetragenen Radionuklidtransports hinsichtlich der Langzeitsicherheit eines Endla-
gers in einer Hartgesteinsformation zu bewerten. Dariiber hinaus werden generische Aussagen zur Kolloidrele-
vanz erarbeitet. Der Beitrag des INE, auf den sich der vorliegende Bericht bezieht, konzentriert sich auf experi-
mentelle Arbeiten im Labor und im Untertagelabor Grimsel sowie die begleitende Erstellung hydraulischer Mo-
delle. Die Arbeiten der GRS fokussieren sich auf die Anwendung, Weiterentwicklung und Qualifizierung von
Rechenprogrammen fiir die Langzeitsicherheitsanalyse.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Experimentelle Arbeiten (INE)

AP1.1:  Mechanismen der Kolloid-Radionuklid-Kluftmineral Wechselwirkung

AP1.2:  Kolloidgetragene Radionuklid-Migration

AP2: Modellrechnungen zum kolloidgetragenen RN-Transport (GRS/INE)

AP2.1:  Simulationsrechnungen fiir die Sdulenexperimente (GRS)

AP2.2:  Simulationsrechnungen fiir die CFM Homolog- Experimente (GRS)

AP2.3:  Simulationen fiir den Mock-Up Test und das integrale CFM Experiment (GRS)
AP2.4:  Bewertung des kolloidgetragenen Radionuklidtransports (GRS)

AP2.5:  Numerische Simulation von Stromungs- und Transportvorgidngen im Kristallin (INE)
AP3: Integration und Abschlussdokumentation (Executive Summary) (GRS/INE)

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1: Status:

Der Mitte September 2010 eingestellte Postdoktorand Herr Dr. Patrick Hoss hat sich in die Thematik des Pro-
jektes eingearbeitet und fiihrt einen Teil der neuen, mit GRS abgestimmten Laborversuche durch. Nach Riick-
sprache mit dem Projekttrager iiber die Schwierigkeiten der Besetzung der zweiten Doktorandenstelle wurde
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zum 1. Juni 2011 ein weiterer Postdoktorand mit Herrn Dr. Gopala Darbha eingestellt, der speziell die Arbeiten

zum Einfluss von Oberfldchenrauigkeit und Ladungsheterogenititen auf die Kolloidmobilitit durchfiihren wird.

Schwerpunkt der Arbeiten des 1. Halbjahres 2011 lagen (a) auf der Analyse von Migrationsversuchen unter Va-

riation der Verweilzeit in der Migrationsscherzone, (b) Analyse der Proben aus dem geochemischen Hinter-

grund- Monitoringprogramms und (c) Laborstudien zur Machbarkeit der Platzierung des kompaktierten Ben-
tonits.

(a) In dem September 2010 durchgefiihrten ,,Homologen*“-Test (Run CFM10-03) mit den Elementen Eu, Tb,
Th, Hf, unter Anwesenheit von Bentonitkolloiden und einer ExtraktionsflieBgeschwindigkeit von 10mL/min
konnte ein Wiedererhalt des konservativen Tracers Uranin von nur ~20 % quantifiziert werden, wihrend der
Kolloid-Wiedererhalt {iberraschenderweise bei ~ 40 = 10 % (ICP-MS Al-Analyse) lag. Der Wiedererhalt der
eingesetzten Elemente konnte mit 51 £ 2 % Th(IV), 50 £ 11 % Hf(IV), 15 + 7 % Eu(Ill) und 6 £ 2 % Tb(III)
quantifiziert werden, wiahrendem die Analysen der Proben mittels LIBD und S-Kurven LIBD auf eine Mobi-
lisierung von natiirlichen Kolloiden aus der Scherzone hinweisen und keine exakte Quantifizierung der ein-
gesetzten Bentonit-Kolloide zulassen. Auf Grund des niedrigen Uranin-Wiedererhalt wurde ein Laborpro-
gramm zur Uranin-Bentonit Wechselwirkung unter Variation des pH-Wertes, Uranin- und Bentonitkonzent-
ration gestartet, sowie Untersuchungen zum Bleichungsverhalten des Fluoreszenztracers. Auf Grund der La-
borergebnisse ist Ende Juli ein weiterer ,,Homologen“-Test unter identen Versuchsbedingungen wie in Run
10-03 geplant. In einem weiteren Tracertest (Run 10-04; Injektionsstart 8.12.2010) mit Uranin und Lil als
konservativen Tracern und einer ExtraktionsflieBgeschwindigkeit von 25 mL/min konnten Wiedererhalte
von 97.6 % fiir Li (My=259.3 mg; Basislinie 90 ppb; M,..: 253.1 mg), 93.1 % fiir lodid (M;=4740.7 mg; Ba-
sislinie 80 ppb; Mi..: 4413 mg) und 89.8 — 92 % Uranine (on-line and off-site analysis) bestimmt werden.
Die von INE gemessenen Daten wurden den CFM-Partnern des Modellierungsteams zur Verfiigung gestellt
und erlauben Aussagen zum Einfluss der Matrixdiffusion unter den gewihlten hydraulischen Bedingungen.
Die bisher durchgefiihrten Kolloid/Homolog- Tracertests zeigen einen kolloidassoziierten Radionuklidtrans-
port auch bei hohen Verweilzeiten, und keine signifikante Verringerung der Wiedererhalte mit der 2,75fach
hoheren Aufenthaltszeit in der Scherzone.

(b) Nach Installation eines Autosamplers mit Schutzgasatmosphire Dez. 2010 am ,,Pinkel*“- Oberfldchenpacker
ist eine systematische wochentliche Probenahme und damit die Quantifizierung der natiirlichen Schwan-
kungsbreite der Kolloidkonzentration innerhalb eines Jahres gewéhrleistet und Unsicherheiten des Kollo-
idaustrags im ,,integralen CFM Experiment” werden minimiert. Die Analyse der Proben auf Eh, pH, Anio-
nen, Kationen, DOC und Kolloidkonzentration sowie —groflenverteilung wird am INE durchgefiihrt.

(c) Studien zum Verhalten von synthetischem Montmorillonite (Zn- bzw. Ni markiert) in Kollaboration mit
Univ. Nancy und Univ. Mulhouse wurden gestartet. Weitere Experimente fokussieren auf dem ,,Spiken* des
kompaktierten Bentonits mit stark und schwach sorbierenden Tracern als Machbarkeitsstudie des integralen
Experiments.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1.1:  Ergidnzende Batch-Experimente an synthetischen Montmorillonit mit Pu, Np, Am zur genauen Be-
stimmung der Kolloidanlagerungswahrscheinlichkeit a sind geplant.

AP1.2:  Die Analyse der Proben des neuen Homolog- Tests (Run11-01) mittels ICP-MS, LIBD und S-Kurven
LIBD (Kolloidkonzentration und —gréBenverteilung) obliegt dem INE. Das Radionuklid- Migrations-
experiment wurde auf Grund der Unsicherheiten beziiglich der Wiedererhalte auf das 2. Halbjahr
2011 verlegt.

AP2.5:  Modellrechnungen zu den In-situ-Experimenten Run 10-01/10-03 werden weitergefiihrt.

5. Berichte, Vertffentlichungen

Darbha, Schéfer, Heberling, Liittge, Fischer (2010) Retention of Latex Colloids on Calcite as a Function of Sur-
face Roughness and Topography. Langmuir, 26: 4743-4752.

Schéfer, Huber, Seher, Missana, Alonso, Kumke, Eidner, Claret, Enzmann, (2011, accepted) Nanoparticles and
their influence on radionuclide mobility in deep geological formations. Appl. Geochemistry.

Huber, Kunze, Geckeis, Schifer (2011, accepted) Sorption reversibility studies on the interaction of radionu-
clides with FEBEX bentonite colloids/nanoparticles under Grimsel groundwater conditions in the presence of
fracture filling material. Appl. Geochemistry

Huber, Enzmann, Wenka, Bouby, Dentz, Schéfer (2011, submitted) Natural micro-scale heterogeneity induced
solute and nanoparticle retardation in fractured crystalline rock. J. Contam. Hydrol.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10689
Vor habensbezeichnung:

Long-Term Performance of Engineered Barrier Systems, Kurztitel: PEBS

Zuordnung zum FuE-Programm:
Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2009 bis 31.12.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

863.089,00 EUR Wieczorek

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Mit Blick auf die Langzeitsicherheit eines Endlagers im Tonstein ist ein vertieftes Verstiand-
nis gekoppelter Prozesse im Nahfeld in der friihen Nachbetriebsphase notwendig, da das Ver-
halten der EBS in dieser Phase einen nicht zu vernachlédssigenden Einfluss auf den spiteren
Zustand haben kann. Das bei der EU zur Kofinanzierung angebotene Projekt PEBS der Part-
ner BGR, NAGRA, SKB, GRS, ENRESA, AITEMIN, CIMNE, UDC, CIEMAT, ANDRA,
UAM, DM Iberia, Solexperts, TK Consult, Clay Technology, BRIUG und JAEA ist der Ver-
besserung des Verstidndnisses der im Nahfeld ablaufenden THM-C-Prozesse und der Verrin-
gerung in der Unsicherheit ihrer Beschreibung gewidmet, um dadurch den Nachweis zu er-
moglichen, dass die EBS ihre Sicherheitsfunktion erfiillt. Diese Ziele sollen seitens GRS
durch Laboruntersuchungen insbesondere zum thermischen Verhalten von Puffermaterialien
und Tongestein, durch In-situ-Messungen im Rahmen eines Validierungsexperimentes im
Mont Terri URL, durch Modellrechnungen zur Vorhersage und Auswertung dieses Experi-
mentes sowie zur Extrapolation auf lange Zeitrdume und durch Mitarbeit bei der Analyse der
gesamten Ergebnisse in Bezug auf die Sicherheitsfunktion der EBS unterstiitzt werden. Die
Ergebnisse des Projekts haben direkten Einfluss auf die Endlagerkonzeption und -auslegung
und ergénzen damit die Arbeiten des Projekts ERATO.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Laboruntersuchungen an Tonstein und Puffermaterial
AP2: Erhitzerversuch in Mont Terri

AP3: Prozessmodellierung

AP4: Langzeitsicherheitsbetrachtung
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1: Die ersten Untersuchungen zur Ermittlung der warmetechnischen Parameter wurden an
granularem Ton-Sand-Material (35 % MX-80 und 65 % Sand) und an Proben aus den Lager-
blocken der Erhitzer (hochkompaktierter Bentonit) bei verschiedenen Temperaturen zwischen
20 °C und 105 °C vorgenommen. Fiir beide Probenarten wurde eine geringe Abnahme der
Wiarmeleitfahigkeit mit der Temperatur festgestellt, was u. a. auf eine Abnahme der noch im
Material befindlichen Feuchte zuriickgefiihrt werden kann. Bei den Messungen wurden die zu
jeder Temperaturstufe gehorigen Wassergehalte ermittelt. Hier war eine Reduzierung des
Wassergehalts im betrachteten Temperaturbereich von ca. 11.8 % bei 20 °C bis auf ca. 2.3 %
festzustellen. Die zugehorigen Waérmeleitfahigkeiten nahmen im Mittel von ca.
1.22 W/(m*K) bis auf 0.83 W/(m*K) ab. Mit Untersuchungen zur reinen Temperaturabhén-
gigkeit der Wirmeleitfahigkeit an getrockneten Proben wurde begonnen.

AP2: Der Erhitzerversuch HE-E wurde im VE-Mikrotunnel im Mont Terri URL komplett
aufgebaut. Von GRS wurden im Mikrotunnel 10 Minipackersonden zur Porenwasserdruck-
und Permeabilitdtsmessung sowie 10 Temperaturfiihler installiert. Zusétzlich wurden von der
Gallery 98 aus zwei Vierfachpackersonden installiert, deren Notwendigkeit sich aus den Aus-
legungsrechnungen ergeben hatte. Mit allen Packersonden wurden Injektionstests zur Be-
stimmung der Gebirgspermeabilitit vor Aufheizbeginn durchgefiihrt, die zurzeit ausgewertet
werden. Am 28.06.2011 wurden die Erhitzer eingeschaltet.

AP3: Zur Auslegung des Erhitzerversuchs wurden Modellrechnungen von GRS, UPC und TK
Consult durchgefiihrt, die libereinstimmend zeigten, dass Porendruckénderungen insbesonde-
re in einem Bereich zu erwarten sind, der nach den ersten Planungen nicht mit Messgebern
versehen war. Dieses Manko wurde korrigiert (s. 0.). Beim Projekttreffen im Peking vom 23.
bis 27.05.2011 wurden Status und weitere Planung der Modellierungsarbeiten diskutiert, ins-
besondere wurde die Strategie der Modellierungsteams bei der Extrapolation der Rechnungen
auf lange Zeiten vorgestellt.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Weiterfiihrung der Laboruntersuchungen zu Wirmeleitfdhigkeit, Temperaturleitfahigkeit
und Wirmekapazitit von Tonstein und Sand-Bentonit-Material an trockenen Proben und in
Abhéngigkeit von der Feuchte bei Raumtemperatur.

- Durchfiihrung des Erhitzerversuchs in Mont Terri

- Modellierung des Erhitzerversuchs und Extrapolation auf lange Zeitrdume; zusétzlich Ko-
ordinierung des Arbeitspakets Modellierung

- Analyse der Ergebnisse der experimentellen Arbeiten und der Prozessmodellierung hin-
sichtlich der Langzeitsicherheit eines Tonendlagers

5. Berichte, Verdffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Sondervermogen GroBforschung beim Karlsruher Institut fiir 02 E 10699
Technologie (KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eg-
genstein-Leopoldshafen

Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Entwicklung einer einheitlichen, konsistenten thermodynamischen Refe-
renzdatenbasis flir Sicherheitsanalysen zur Endlagerung nuklearer und nicht-nuklearer Ab-
fille - THEREDA-II; Teilprojekt KIT: Thermodynamische Datenbasis flir Radionuklide
Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2009 bis 30.09.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

444.095,00 EUR Dr. Marquardt

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Es wird eine einheitliche, umfassende und konsistente thermodynamische Referenzdatenbasis fiir
ausgewdhlte Radionuklide entwickelt, die zur geochemischen Modellierung von Nah- und Fern-
feldprozesse eines Endlagers fiir radioaktiven Abfall eingesetzt werden soll. Es werden bereits be-
stehende, qualitativ hochwertige Datenbasen fiir Radionuklide zusammengefiihrt, auf Konsistenz
gepriift, validiert und die Behandlung und Bewertung sorgfiltig dokumentiert. Parallel dazu wird
eine Datenbank entwickelt, in der die Daten integriert werden. Dieses Projekt 1duft in Zusammen-
arbeit mit der Gesellschaft fiir Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS), dem Institut fiir Radioche-
mie des Forschungszentrums Dresden-Rossendorf (FZD), der TU Bergakademie Freiberg und der
AF Colenco AG.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Datenerfassung: a) Ableitung von sinnvollen Schétzwerten fiir unbekannte Komplexbil-
dungs- und Loslichkeitskonstanten sowie Ion-lon-Wechselwirkungsparametern nach dem
Pitzer-Modell und der SIT; b) Zuverldssiger Satz an Gleichgewichtskonstanten fiir tetrava-
lente Actiniden in carbonathaltigen Systemen; c) Erweiterung der Datenbasis um das Ele-
ment Zirkonium; d) Datenbasis fiir Radionuklide: Erfassung der thermodynamischen Daten
fiir die Radionuklide Tc, Th, Np, Pu, Am und Cm, die in der Phase I nicht beriicksichtigt
werden konnten.

AP2: Datenbewertung: Die Zuordnung von Qualititsstufen, insbesondere fiir Bildungsdaten, wird
vertieft und vervollstandigt. Qualititsmanagement und Dokumentation: Erstellung von Qua-
litatsrichtlinien, Archivierung von Quellenangaben und Rechnungen zur Validierung von
Daten.

AP3: Qualititsmanagment: Testrechnungen mit den Rechencodes Geochemists Workbench
(GWB) und EQ3/6 zur Loslichkeit und Speziation von Actiniden in bekannten Salzlosun-
gen. Ziel der Testrechnungen mit den THEREDA-Daten ist es zu priifen, inwieweit verifi-
zierte Rechencodes und mit Hilfe der erstellten Parameterdateien in der Lage sind, die
Gleichgewichte in komplexen Losungssystemen zu beschreiben.

AP4: Dokumentation: Erstellung und Pflege des Handbuchs bzw. Nutzerhandbuchs, einer Anlei-
tung der Nutzer zur korrekten und effizienten Benutzung der Datenbasis. Das INE liefert
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dazu Beitrdge z. B. zu den Richtlinien, Ableitung von Schétzwerten und anderen Kapitel.
Eine kontinuierliche Pflege auf Grund zunehmender Resonanz der Nutzer ist notwendig.

3. Durchgefihrte Arbeiten und Ergebnisse

Datenerfassung:

Die Datenzusammenstellung und Evaluierung des flinfwertigen Neptuniums fiir das System der
ozeanischen Salze wurden fortgefiihrt. Der Fokus lag hierbei auf den Daten zur Bildung von
Chlorid- und Sulfatkomplexen. Die in der Literatur erwdhnten Studien beziiglich der Chlorid-
komplexe beantworten nicht die Frage, ob diese Komplexe tiberhaupt gebildet werden, da es sich
wenn iiberhaupt um sehr schwache Komplexe handelt, oder ob die experimentellen Beobachtun-
gen nur auf eine Anderung der Aktivititskoeffizienten beruhen. Spektroskopische und potentio-
metrische Untersuchungen zeigen keine Komplexbildung, in Untersuchungen mittels thermody-
namischer Phasengleichgewichtseinstellungen werden ein NpO,Cl(aq)- und bei héheren Ionen-
starken ein NpO,(OH), -Komplex abgeleitet. In neueren Veroffentlichungen wird allerdings ge-
zeigt, dass es von Vorteil ist, die experimentellen Ergebnisse nur mit Wechselwirkungsparametern
— sowohl nach SIT als auch nach der Pitzer-Theorie — zu beschreiben. Dieser Ansatz wird auch
fir THEREDA favorisiert. Derselbe Ansatz wird fiir die schwache Sulfatkomplexierung von
Np(V) angewendet. Da der Basissatz an Pitzer-Parameter fiir das Salzsystem leicht gedndert wur-
de gegeniiber dem bisher in allen Verdffentlichungen benutzten Satz nach Harvie-Moeller-Weare,
miissen derzeit laufende Testrechnungen zeigen, ob die vorhandenen Daten noch konsistent sind
innerhalb der experimentellen Fehler, oder ob neue Pitzerparameter berechnet werden miissen.

Dokumentation:

Die Handbiicher, die derzeit nur in deutscher Sprache zur Verfiigung stehen, wurden begonnen in
englischer Sprache zu tibersetzen. Der Fokus lag beim INE auf Kapitel 3. Gleichzeitig wird das
Kapitel sowohl in der deutschen als auch in der englischen Fassung aktualisiert.

Die eingehenden Tests der Exporter wurden fortgefiihrt, indem die vom PhreeqC-Exporter gene-
rierte Parameterdatei eingehend getestet wurde. Hierzu wurden komplexere Testfdlle, wie IP9-
und IP21-Salzlosungen, herangezogen. In diesen Losungen stehen Halit und Polyhalit in Gleich-
gewicht mit Anhydrit, Glauberit und Syngenit (IP9) bzw. mit Carnallit, Sylvit und Kainit (IP21).
Mit Hilfe der Testrechnungen konnten programmtechnische Schwierigkeiten identifiziert werden,
die auf Besonderheiten der Rechencodes basieren und die eine Anpassung der Parameterdateien
und somit der -exporter erforderten. Nach einigen Diskussionen und Korrekturen konnten die Pa-
rameterdateien fehlerlos eingelesen werden und die Testrechnungen ergaben bei einem Vergleich
mit ChemApp-Testrechnungen von der GRS und TU Freiberg ein konsistentes Ergebnis.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die thermodynamischen Daten fiir fiinfwertiges Neptunium in carbonat-, und phosphathaltigen
Wissern werden zusammengestellt und begutachtet. Mit den Np(V)-Daten wird die neue Einga-
beoberflache der Firma Lineas eingehend getestet.

5. Berichte, Vertffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Technische Universitidt Bergakademie Freiberg, Akademiestr. 6, 02 E 10709
09599 Freiberg

Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Entwicklung einer einheitlichen, konsistenten thermodynamischen Refe-
renzdatenbasis flir Sicherheitsanalysen zur Endlagerung nuklearer und nicht-nuklearer Ab-
fille - THEREDA-II; Teilprojekt TUBAF: Ozeanische Salze und Carbonate

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2009 bis 30.09.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

178.770,00 EUR Prof. Dr. Voigt

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Verbundprojektes mit der Gesellschaft fiir Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) mbH, Ko6ln und
dem FZ Dresden/Rossendorf ist die Entwicklung einer einheitlichen, umfassenden und konsistenten ther-
modynamischen Referenzdatenbasis zur geochemischen Modellierung von Nah- und Fernfeldprozessen fiir
die derzeit in Deutschland diskutierten oder bereits realisierten Wirtsformationen untertigiger Entsor-
gungseinrichtungen. Hierzu bilden die beteiligten Projektpartner einen Kreis von Experten, der vorhandene
thermodynamische Stoffgroflen sammelt, nach einheitlich vorher festgesetzten Kriterien bewertet und in
einer Datenbank zusammenfasst. Besonderer Wert wird auf eine liickenlose Dokumentation und Riickver-
folgbarkeit von Datenbankeintrégen gelegt. Es ist vorgesehen, den bereits in anderen Datenbasen vorhan-
denen Datenbestand zu integrieren. Die Datenbank hilft bei der Identifikation von Wissensliicken und beim
Entwurf von Strategien zu deren SchlieBung.

Aufbauend auf dem bisher in Phase-I des Projektes THEREDA erstellten temperaturabhingigen (0 —
110 °C) Pitzer-Modell des 7-Komponenten-Systems bestehend aus dem hexdren System der ozeanischen
Salze einschlieBlich der sauren und basischen Losungen (Na-K-Mg-Ca-SO,4-CI-H-OH-H,0) werden in die-
sem Vorhaben auch die Carbonate der Alkali- und Erdalkalimetalle sowie die Gleichgewichte mit CO; im
gleichen Temperaturbereich konsistent eingearbeitet. Dabei wird auch die Abhdngigkeit der Losegleich-
gewichte vom CO-Partialdruck beriicksichtigt.

Im Ergebnis des Vorhabens wird eine einheitliche, konsistente thermodynamische Datenbasis fiir geoche-
mische Modellierungen zur Verfiigung stehen, mit der das geochemische Milieu in Salinargesteinen ein-
schlieBlich angrenzender oder eingelagerter Carbonatgesteine im relevanten Temperatur- und Druckbe-
reich behandelt werden kann. Dariiber hinaus bildet die in diesem Teilvorhaben zu entwickelnde Datenba-
sis mit den Bestandteilen Na"-K*-Mg**-Ca**-S0O,* - CI' -H"-OH- HCO* -CO5* -CO, -H,0 die Grundlage
fiir die Modellierung in den anderen Teilvorhaben, in denen diese Ionen bzw. Stoffe stets auch Losungsbe-
standteile in unterschiedlichsten Konzentrationen darstellen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1:  Projektmanagement (Berichtswesen, Treffen mit Projektpartnern, Intranet)

AP2:  Qualititsmanagement und Dokumentation
(Definition von Richtlinien, Testrechnungen mit vom DB-Generator entwickelten Parameterdatei-
en, Konsistenzpriifungen, Nutzerhandbuch)

AP3: Datenmanagement: Datenbank, Filter, Parameterdateien
(Erstellung und Weiterentwicklung der Datenbankstruktur, Sicherstellung eines Archivierungsmo-
dus, Interface zur Datenrecherche und —verarbeitung)



AP4:
AP5:

&3

Datenbasis fiir Schwermetalle und Arsen (FZ Rossendorf, GRS Braunschweig)

Datenbasis fiir das System der ozeanischen Salze mit Carbonaten und CO, in Abhéngigkeit von
Druck und Temperatur (TU BAF). Die prinzipielle Vorgehensweise besteht in folgenden Arbeits-
schritten:

Selektion einer fiir die Datenbasis THEREDA geeigneten Form der Zustandsgleichung fiir rei-

nes CO, mit einer Giiltigkeit von 0 °C bis 120 °C und Drucken bis 300 bar und ihre Implemen-

tierung in THEREDA.

Erfassung und Systematisierung der Literatur zu thermodynamischen Daten und Phasengleich-

gewichtsuntersuchungen zu den angegebenen Systemen.

Systemkomplex 1: Reine Carbonat — CO2 — Systeme

Systemkomplex 2: Chlorid - Carbonat — Systeme

Systemkomplex 3: Terndre Sulfat - Carbonat — Systeme

Systemkomplex 4: Quaternér-reziproke Systeme Chlorid-Carbonat

Systemkomplex 5 + 6: Quaterndr-reziproke Systeme Sulfat-Carbonat + Quaternédre Systeme mit

gemeinsamen Carbonat- oder Hydrogencarbonat-Anion

Bewertung bereits publizierter Modelle von Carbonatsystemen und falls moglich Einarbeitung

in THEREDA

Die Bewertung umfasst:

- das Nachrechnen der Modelle sowie publiziert, Vergleich mit exp. Daten

- die evtl. Extrapolation in Konzentrations-, T-p-Bereiche, die fiir THEREDA erforderlich
sind

- die Priifung auf Kompatibilitdt mit der existierenden Datenbasis von THEREDA fiir das
hexdre System

- falls moglich, Einarbeitung in die Datenbasis

Modifizierung publizierter Modelle und Bestimmung fehlender Temperaturfunktionen fiir

Wechselwirkungsparameter und Loslichkeitskonstanten

Nachrechnen von Gleichgewichten und thermodynamischen Eigenschaften von Losungen in

den hoheren Systemen.

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2:

Gemeinsam mit den Kooperationspartnern weitere Testrechnungen durchgefiihrt, um Unzuldnglichkeiten
bei der automatischen Generierung von Datenfiles zu beseitigen.

AP5:

- Technical Paper zur "Modellierung der Loslichkeiten im System CO,-H,O" im Druckbereich bis 300
bar und T bis 120 °C erstellt

- Benchmarkrechnungen fiir Carbonatsysteme bei 25 °C mit CHEMSAGE / CHEMAPP

- Freigabe der Datenbank fiir das System der ozeanischen Salze im Internet

- Beratung von Nutzern der Daten.

4. Geplante Weiterarbeiten

Bearbeitung von AP5.2 Systemkomplex 1 und 2 im néchsten halben Jahr.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Interne Berichte - THEREDA.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10719
Vor habensbezeichnung:

Komplettierung des Instrumentariums zur Technischen Realisierbarkeit und sicherheitlichen
Bewertung von HAW-Endlagern im Salinar (KOMTESSA)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.12.2009 bis 31.05.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.0777.890,00 EUR Dr. Wolf

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Vorhaben kniipft unmittelbar an die Ergebnisse des FuE-Vorhabens ISIBEL an. Ziel ist
die Vervollstindigung des bereits verfiigbaren Instrumentariums zur technischen Realisier-
barkeit und sicherheitlichen Bewertung von HAW-Endlagern im Salinar.

Schwerpunkte bilden dabei die Entwicklung von alternativen Szenarien fiir den Sicherheits-
nachweis, die Untersuchung der Anwendbarkeit von natiirlichen Analoga, der Langzeitnach-
weis fiir Verschlussbauwerke, Untersuchungen von Instrumentarien auf Prozesslevel, die
Analyse von Gasbildungs- und —transportprozessen sowie die konzeptionelle und numerische
Umsetzung der Referenz- und Alternativszenarien in Modelle fiir den Langzeitsicherheits-
nachweis. An Hand des internationalen Standes von Wissenschaft und Technik wird unter-
sucht, wie die neu gewonnenen Erkenntnisse und die Ergebnisse von bereits abgeschlossenen
FuE-Vorhaben zu einem Sicherheitsnachweis zusammengefiihrt werden konnen.

Die gemeinsame Bearbeitung durch DBE TEC, BGR und GRS gewiéhrleistet eine vollstindi-
ge und ausgewogene Betrachtung aller Instrumente, die in den verschiedenen Teilen einer Si-
cherheitsanalyse erforderlich sind. Fiir die Untersuchungen zum Langzeitnachweis fiir Ver-
schlussbauwerke wird aulerdem das Institut fiir Endlagerforschung der TU-Clausthal hinzu-
gezogen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Entwicklung von alternativen Szenarien

AP2: Langzeitsicherheitsnachweis fiir Verschlusskonzepte

AP3: Untersuchungen von Instrumentarien fiir Prozessanalysen

AP4: Gasprozesse

APS:  Detaillierte Untersuchungen zum Referenzszenario und zu Alternativszenarien
AP6: Anwendbarkeit von Natiirlichen Analoga

AP7: Abschlussbericht / Publikation der ISIBEL-Ergebnisse

GRS ist federfiihrend fiir die Arbeitspakete 3, 4, 5 und 6.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP3:

AP4:

APS:

AP6:

Die Aufnahme der Arbeiten ist erst im zweiten Halbjahr Jahr 2011 geplant, wenn erste
wesentliche Ergebnisse der vorldufigen Sicherheitsanalyse Gorleben (VSG) vorliegen
(siehe 8.). Die Planung der Arbeiten hat im ersten Halbjahr 2011 begonnen.

Der Stand der Arbeiten fiir die Arbeitsschritte zur Freisetzung gasformiger Radionuk-
lide und der Lésungsmigration im Wirtsgestein wurde in einem Bericht (siehe 5.) do-
kumentiert und der Bericht der VSG zur Verfiigung gestellt. Beide Prozesse sollten in
der Sicherheitsanalyse beriicksichtigt werden.

Fiir die Modellierung der Zweiphasenstromung im Grubengebdude wurden Vergleiche
zwischen in Frage kommenden Rechenprogrammen vorgenommen. Dabei wurden
auch Testrechnungen durchgefiihrt. Aus den Programmen Mufte, CodeBright, Hydrus
und Tough2 wurde letzteres zur weiteren Verwendung in ISIBEL-II ausgewihlt.

Die Arbeiten an AP 5 wurden im ersten Halbjahr 2010 unterbrochen, um inhaltliche
Uberschneidungen mit der VSG zu vermeiden (siehe 8.). Die Planung, wie die Arbei-
ten unter Berlicksichtigung der ersten Ergebnisse aus der VSG weitergefiihrt werden,
wurde im ersten Halbjahr 2011 abgeschlossen.

Im ersten Halbjahr 2011 wurde der Bericht zu diesem AP fertig gestellt (siche 5.).

4. Geplante Weiterarbeiten

AP3:

AP4:

APS:

AP6:

Im zweiten Halbjahr 2011wird mit den entsprechenden hydrogeologischen und geo-
chemischen Modellrechnungen begonnen.

Es werden Zweiphasenflussrechnungen mit dem Code Tough2 zur Modellierung ver-
schiedener Stromungsvorgénge in einem Endlager im Salz durchgefiihrt.

Im zweiten Halbjahr 2011 wird die Uberpriifung des probabilistischen Instrumentari-
ums an Hand der Ergebnisse und Diskussionen der VSG aus der Szenarienentwick-
lung und Konsequenzenanalyse begonnen.

Die Arbeiten zu diesem AP sind abgeschlossen. Der Bericht wird im zweiten Halbjahr
2011 verdffentlicht.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Riibel, A., Buhmann, D., Meleshyn, A., Monig, J., Spiessl. S. (2011): Aspects on the gas gen-
eration and migration in repositories for high level waste in salt formations. Gesellschaft fiir
Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) mbH, GRS-A-3592, Braunschweig.

Wolf, J., Noseck, U. Meleshyn, A. (2011): Anwendbarkeit von Natiirlichen Analoga fiir den
Langzeitsicherheitsnachweis flir ein HAW-Endlager im Salzgestein. Gesellschaft fiir Anla-
gen- und Reaktorsicherheit (GRS) mbH, im Druck.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10729
Vor habensbezeichnung:

Komplettierung des Instrumentariums zur Technischen Realisierbarkeit und sicherheitlichen
Bewertung von HAW-Endlagern im Salinar (KOMTESSA)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.12.2009 bis 31.05.2012 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

908.996,00 EUR Dr. Krone

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Vorhaben kniipft unmittelbar an die Ergebnisse des FuE-Vorhabens ISIBEL an. Ziel ist
die Vervollstindigung des bereits verfiigbaren Instrumentariums zur technischen Realisier-
barkeit und sicherheitlichen Bewertung von HAW-Endlagern im Salinar.

Schwerpunkte bilden dabei die Entwicklung von alternativen Szenarien fiir den Sicherheits-
nachweis, die Untersuchung der Anwendbarkeit von natiirlichen Analoga, der Langzeitnach-
weis fiir Verschlussbauwerke, Untersuchungen von Instrumentarien auf Prozesslevel, die
Analyse von Gasbildungs- und —transportprozessen sowie die konzeptionelle und numerische
Umsetzung der Referenz- und Alternativszenarien in Modelle fiir den Langzeitsicherheits-
nachweis. An Hand des internationalen Standes von Wissenschaft und Technik wird unter-
sucht, wie die neu gewonnenen Erkenntnisse und die Ergebnisse von bereits abgeschlossenen
FuE-Vorhaben zu einem Sicherheitsnachweis zusammengefiihrt werden konnen.

Die gemeinsame Bearbeitung durch DBE TECHNOLOGY GmbH, BGR und GRS gewéhr-
leistet eine vollstindige und ausgewogene Betrachtung aller Instrumente, die in den verschie-
denen Teilen einer Sicherheitsanalyse erforderlich sind. Fiir die Untersuchungen zum Lang-
zeitnachweis fiir Verschlussbauwerke wird auflerdem das Institut fiir Endlagerforschung der
TU-Clausthal hinzugezogen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Entwicklung von alternativen Szenarien

AP2: Langzeitsicherheitsnachweis fiir Verschlusskonzepte

AP3: Untersuchungen von Instrumentarien fiir Prozessanalysen

AP4: Gasprozesse

APS:  Detaillierte Untersuchungen zum Referenzszenario und zu Alternativszenarien
AP6: Anwendbarkeit von Natiirlichen Analoga

AP7: Abschlussbericht / Publikation der KOMTESSA-Ergebnisse

DBE TECHNOLOGY GmbH ist federfiihrend fiir die Arbeitspakete 2 und 7 und bearbeitet
im AP3 die Unterpunkte ,,gebirgsmechanische Berechnungen* und ,,thermomechanische Be-
rechnungen®.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2:

Schwerpunkt der Tétigkeiten bildete die Erorterung der Vorgehensweise zur Weiterentwick-
lung der Nachweismethodik fiir Verschlussbauwerke iiber lange Zeitrdume mit dem Unterauf-
tragnehmer TU Clausthal. Dazu wurden fiir Dichtelemente, die sich in ihrem Aufbau an das
VSG-Verschlusskonzept anlehnen, fiir einzelne Grenzzustandsfunktionen Versagenswahr-
scheinlichkeiten ermittelt. Es erfolgte die Uberpriifung von ermittelten Versagenswahrschein-
lichkeiten, weiterhin wurden Ansitze recherchiert und tiberpriift, die Abhingigkeit von préfe-
rierten Pfaden zu iiberpriifen. Als praktisches Beispiel fiir die Uberpriifung wurde der Asse-
Vordamm gewihlt, fiir den eine vergleichsweise umfangreiche, weitestgehend veroffentlichte
Datenlage zu Verfiigung steht. Bei der Uberpriifung zeigten sich noch Ubertragungsfehler, die
korrigiert wurden. Die davon betroffenen Auswertungen werden wiederholt. Die Arbeiten, die
den Bezug zu langen Nachweiszeitrdumen herstellen wurden fortgesetzt.

AP2A:

Mit der Erfassung des Abfallmengengeriistes von nicht-warmeentwickelnden radioaktiven
Abfillen, bei denen noch nicht abschlieBend geklirt werden kann, ob sie die Annahmebedin-
gungen fiir das Endlager Konrad erfiillen, wurde begonnen. Hierbei handelt es sich um gra-
phit-/kohlesteinhaltige Moderator-/Reflektormaterialien aus Forschungs- und Hochtempera-
turreaktoren, um abgereichertes Uran aus der Brennelementeherstellung, um Beryllium aus
Forschungsreaktoren und um zementierte Wiederaufarbeitungsabfille von Brennelementen
aus Forschungsreaktoren.

AP3: (Thermomechanische Berechnungen)

Keine neuen Untersuchungen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP2:  Die Arbeiten zum Langzeitsicherheitsnachweis fiir Verschlussbauwerke werden
fortgefiihrt.

AP3:  Die Stoffmodellparameter des transienten Materialverhaltens des Steinsalzes sollen
bestimmt werden, um verbesserte Aussagen zur Gebrauchstauglichkeit eines offen
stehenden Bohrlochs vornehmen zu kénnen.

AP2A: Die Arbeiten zum Abfallmengengeriist von nicht-wiarmeentwickelnden radioaktiven
Abfillen werden fortgefiihrt und abgeschlossen. Dartiber hinaus soll die Aktualisie-
rung des Mengengeriist und der KenngrofBen fiir die Wiederaufarbeitungsabfille und
der ausgedienten Brennelemente aus Leistungsreaktoren vorgenommen werden.

5. Berichte, Verdffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10730
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Restporositit und -permeabilitit von kompaktierendem Salzgrus-Versatz in
einem HAW-Endlager

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2010 bis 30.04.2014 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

343.109,00 EUR Dr. Franz

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

In dem Vorhaben REPOPERM Phase 2 soll mit Hilfe eines gezielten Laborversuchspro-
gramms und aktuell zur Verfiigung stehender Modelle und Codes der Wissensstand {iber das
Stoffverhalten von Salzgrus im Bereich geringer Porosititen und Permeabilititen verbessert
werden. Auf dieser Grundlage soll die Signifikanz einzelner Prozesse im Hinblick auf den si-
cheren Einschluss der radioaktiven Abfille im Wirtsgestein und damit der Langzeitsicherheit
des Endlagers iiberpriift werden.

Da in den bisherigen Arbeiten zu diesem Thema iiberwiegend trockener Versatz betrachtet
wurde und nur wenige Ergebnisse aus dem Bereich kleiner Porosititen (<10 %) vorliegen,
soll im Rahmen dieses Vorhabens die Entwicklung der mechanischen und hydraulischen Pa-
rameter bei geringen Porosititen versuchsgestiitzt untersucht werden. Die Auswirkungen ei-
nes Losungskontaktes auf die HM-Eigenschaften des Salzgrusversatzes sollen ebenfalls durch
Laborversuche geklart und die daraus resultierenden Konsequenzen fiir die Wirksamkeit der
Salzgrusbarriere tiberpriift werden. Basierend auf den Laboruntersuchungen sollen die Be-
rechnungsmodelle fiir die Kompaktion von Salzgrus verbessert werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Relevante Szenarien und Randbedingungen
AP2: Laborversuche

AP3: Stoffgesetze und Modellberechnungen
AP4: Auswertung und Berichtserstellung

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2:

Der urspriinglich vorgesehene Auspressversuch zur Analyse der auspressbaren Fliissigkeit
aus hoch kompaktiertem Salzgrus wurde nach mehrfachen Diskussionen zundchst zugunsten
mikrostruktureller Untersuchungen ausgesetzt. Das Versuchskonzept dazu wurde in weiteren
Diskussionen entwickelt. Ziel dieser Untersuchungen ist nun eine optische Analyse des Ver-
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netzungsgrades der Poren bei unterschiedlichen Kompaktionsgraden bzw. Porositéiten. Es soll
versucht werden, den Vernetzungsgrad zu visualisieren sowie das Verhiltnis von effektiver
zu totaler Porositdt zustandsabhéngig zu quantifizieren. Damit soll untersucht werden, ob die
effektive Porositét zu Null wird. Zu diesem Zweck werden mehrere Proben mit Porositdten im
Bereich von 10 % bis 1 % hergestellt. Die einzelnen Proben werden nach ihrer Herstellung in
einem Exsikator evakuiert und mit einem sehr gering viskosen blauen Harz getrinkt. Nach
angemessener Verweildauer mit Aushirtung des Harzes werden von jeder Probe Diinnschliffe
angefertigt. Die Diinnschliffe werden anschlieend unter dem Mikroskop fotografiert. Die er-
haltenen Bilder werden einer Bildanalyse dergestalt unterzogen, dass die effektive Porositit
aus dem Volumenanteil des blauen Harzes abgeschétzt werden kann.

AP3:

In diesem AP wird u. a. das Kompaktionsverhalten von Salzgrus mit dem Partikel-Flow-Code
(PFC) simuliert. Die Simulationstechnik ermoglicht es, Zusammenhidnge zwischen mikro-
strukturellen Eigenschaften eines Materials und seinen makroskopischen Eigenschaften (z. B.
Festigkeit oder Transporteigenschaften) zu erkennen. Die iiblicherweise zur Verfiigung ste-
henden Methoden zur Analyse der Geometrieeigenschaften (z. B. Porositit) sind nicht ausrei-
chend, um das Modell umfassend zu beschreiben. Es ist daher geplant, die Analyse solcher
Partikelmodelle um spezielle Verteilungsfunktionen der statistischen Geometrie zu erweitern.
Dazu gehoren die Lineare Kontaktverteilungsfunktion, die Sphdrische Kontaktverteilungs-
funktion, die Paarkorrelationsfunktion und die Ripley’s K-Funktion. Mit Hilfe dieser Funkti-
onen lasst sich der Porenraum quantitativ beschreiben. Im Rahmen dieses Vorhabens soll die
quantitative Beschreibung des Modellporenraumes mit den Ergebnissen der oben genannten
Mikrostrukturuntersuchungen an kompaktiertem Salzgrus verglichen und wenn méoglich kali-
briert werden. Ein entsprechendes Konzept zur Softwareentwicklung wurde in Zusammenar-
beit mit der TU Bergakademie Freiberg entwickelt und ein entsprechender Aufstockungsan-
trag zur Finanzierung der Arbeiten gestellt.

4. Geplante Weiterarbeiten

API: Bestimmung der zeitabhingigen Randbedingungen (Temperatur-, Spannungs- und
Feuchtednderung) fiir die in AP3 vorgesehenen Modellberechnungen.

AP2: Verfeinerung des Versuchskonzeptes zur Durchfithrung der Mikrostrukturellen Unter-
suchungen und Kldrung der versuchstechnischen Machbarkeit mit GRS.
Fortfiihrung der Arbeiten am 3D-Modell, Entwicklung eines vereinfachten semi-
analytischen Modells und Planung der Versuchsdurchfiihrung fiir die mikrostrukturel-
len Untersuchungen.

AP3: Die bei DBETEC verwendeten Stoffgesetze zum Versatzverhalten sollen auf ihren
Giiltigkeitsbereich hinsichtlich Spannung / Kompaktionsgeschwindigkeit, Temperatur,
Feuchteeinfluss und Porositit tiberpriift werden.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10740
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Restporositit und -permeabilitit von kompaktierendem Salzgrus-Versatz in
einem HAW-Endlager

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2010 bis 30.04.2014 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.115.960,00 EUR Dr. Kréhn

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Endlagerung hochradioaktiver Abfille (HAW) in geologischen Steinsalzformationen sieht die
Einbringung verglaster HAW-Kokillen, teils auch die direkte Endlagerung von 5 m langen Brenn-
stabkokillen in tiefen vertikalen Bohrlochern und die direkte Endlagerung von Brennelementen in
selbstabschirmenden Pollux-Behéltern in horizontalen Strecken vor. Einlagerungs-Bohrldcher und
-Strecken werden fiir den volligen Einschluss der Abfille im Wirtsgestein mit artgleichem Salz-
grusversatz verfiillt. Anhand der bisherigen Ergebnisse kann nicht sicher genug abgeschétzt wer-
den, welcher Kompaktionsgrad und welche Restporositit/-permeabilitdt erreicht werden, und wel-
che Konsequenzen sich fiir Langzeitsicherheitsanalysen ergeben.

Es wird ermittelt, welche Prozessabldufe hinsichtlich des vollstindigen Einschlusses eine beson-
dere Signifikanz besitzen. Experimentelle und modelltheoretische Arbeiten ergénzen die in
Repoperm-1 erzielten Ergebnisse und dienen der Verbesserung der Stoffgesetze.

Ziel ist, den Wissensstand iiber das Stoffverhalten von Salzgrus im Bereich geringer Porosititen
und Permeabilititen zu verbessern und die relevanten Prozesse bei der Konsolidierung von Salz-
versatz zu ermitteln.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Bei der Durchfiihrung des Verbundvorhabens werden folgende Arbeitspakete von der GRS bear-
beitet:

API1: Relevante Szenarien und Randbedingungen

AP2: Laborversuche

AP3: Stoffgesetze und Modellrechnungen

AP4: Auswertung und Berichtserstellung

3. Durchgefihrte Arbeiten und Ergebnisse

Insgesamt fanden im Berichtszeitraum 2 Treffen der Projektpartner zur Steuerung des Gesamtpro-
jekts und zu einzelnen APen statt. Zu AP1 wurde ein Einlagerungshorizont in einem Salzstock de-
finiert, der Grundlage fiir die im Projekt REPOPERM Phase 2 angestellten Untersuchungen sein
soll. Die diesbeziigliche Beschreibung soll noch mit den Ergebnissen des Projekts VSG abgegli-
chen werden.
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Mit den noch ausstehenden Versuchen aus AP2 — Langzeitkompaktionsversuch (drei gleiche Pro-
bekorper mit unterschiedlicher Anfangsfeuchtigkeit) und Feuchtekompaktionsversuch (drei Pro-
bekorper mit unterschiedlicher Vorkompaktion in wechselnd feuchter Atmosphére) — wurde be-
gonnen. Die Kompaktionsraten werden verfolgt. Wegen geringer Kriechgeschwindigkeit
(<10 1/s) im Langzeitkompaktionsversuch wurde die angelegte mechanische Spannung planmi-
Big bereits einmal bzw. zweimal erhoht. Der Exsikkator-Versuch zur Adsorption von Wasser an
der Salzoberfldche als Funktion der Luftfeuchtigkeit weist iliberraschend niedrige Werte auf, so
dass die Ergebnisse durch Ungenauigkeiten bei der Wégung sehr stark gestort sind. Dieser un-
aufwendige Versuch wird daher noch einmal begonnen.

In einem Modell wurde des Kompaktionsverhaltens von naturtrockenem Salzgrus im Oedometer-
versuch nachgebildet und die Ergebnisse der numerischen Simulation ausgewéhlten Messbefun-
den der BGR gegeniiber gestellt. Das Modell lieferte mit den an Bambus II-Experimenten kalib-
rierten Werten zufriedenstellende Ergebnisse bei der Simulation des mit trockenem Salzgrus
durchgefiihrten Laborversuchs Oedo-97 bei Raumtemperatur.

Ein Vergleich der Berechnungsergebnisse mit den Messergebnissen des Laborversuchs Oedo-99
mit erhohter Temperatur zeigte im Vergleich erhebliche Defizite im Bereich kleiner Porositéten,
welche mit den Projektpartnern diskutiert wurden. Als Ursachen der Abweichungen zwischen
Modell und Messung wurden die zahlenmafige Abbildung von Stempelverschiebungen sowie die
modellhafte Beschreibung der Versatzkompaktion (Versatz zu steif im Bereich @ <5 %) identifi-
ziert. Die Anwendung der erarbeiteten Modellansidtze und Materialparameter bei der Simulation
des Kompaktionsverhaltens von Salzgrus unter Feuchteeinfluss ergab im Vergleich mit Messbe-
funden der BGR (Oedo-56) eine Uberschitzung des Versatzwiderstandes.

Die bei der Auswertung der Literatur zur Zweiphasenstromung gefundenen Ahnlichkeitsgesetze
wurden mit einer Ausnahme fiir vergleichsweise durchlissige Formationen (k>10""> m?) hergelei-
tet. Auch die qualitativ stark unterschiedlichen Ansdtze machen noch vor Abschluss der betref-
fenden Arbeiten bereits deutlich, dass belastbare Modellergebnisse zum Zweiphasenfluss mit Hil-
fe dieser Ahnlichkeitsbeziehungen nicht erreichbar sind.

4. Geplante Weiterarbeiten

Abschlussarbeiten an einem Ergebnispapier zu AP1.

Fortsetzung des Langzeitkompaktionsversuchs und des Feuchtekompaktionsversuchs.
Fortsetzung der Versuche zur Bestimmung der Adsorptionsisotherme und Auswertung.
Abschluss der Arbeiten zu den Ahnlichkeitsgesetzen.

Weiterfithrende numerische Untersuchungen mit den erarbeiteten Modellansitzen zur trocke-
nen Versatzkompaktion, Ableitung von abgesicherten Materialparametern durch den Vergleich
mit den Messbefunden, Ubertragung der Modellansitze auf das Kompaktionsverhalten von
angefeuchtetem Salzgrus.

Erstellung eines Modells des GRS-Versuchs zur Langzeitkompaktion.

Erstellung eines vereinfachten THM-Modells fiir die Ausbreitung von Losung in den
Richtstrecken auf der Basis der Ergebnisse aus AP1 und AP3 und Beginn der Rechnungen.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10750
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Untersuchungen zur Robustheit der Sicherheitsaussage zu HAW-
Endlagersystemen in magmatischen Wirtsgestein — Kurztitel: URSEL

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 31.01.2014 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

270.970,00 EUR Dr. Wolf

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Aufbauend auf den Projekten ASTER und WIBASTA soll die deutsch-russische Zusammen-
arbeit auf dem Gebiet der Kldrung methodischer Fragen der sicherheitlichen Bewertung aber
auch der Standortcharakterisierung und -bewertung sowie der Konzeptoptimierung fortgesetzt
werden.

Das Projekt orientiert sich an den von russischer Seite im Rahmen des foderalen Zielpro-
gramms ,,Radiologische Sicherheit” geplanten Arbeiten zur Erkundung des vorgesehenen
Endlagerstandortes Jennissejskij fiir die erste Ausbaustufe eines Endlagers fiir gering warme-
entwickelnde langlebige Abfille und eines Untertagelabors fiir die Endlagerung stark wérme-
entwickelnder hochradioaktiver Abfille an diesem Standort.

Zur sicherheitlichen Bewertung eines potenziellen HAW-Endlagers in Russland sollen daher
die Arbeiten aus ASTER und WIBASTA fiir das Untersuchungsgebiet Jennissejskij fortge-
setzt und aktualisiert werden.

Insgesamt wird das Vorhaben dazu beitragen, die Wissensbasis und das Beurteilungsvermo-
gen zu HAW-Endlagerkonzepten in magmatischen Wirtsgesteinen weiterzuentwickeln, um
fiir die drei grundsitzlich in Frage kommenden Wirtsgesteine {liber eine wissenschaftlich fun-
dierte Entscheidungsbasis zu verfiigen. Die gemeinsame Bearbeitung durch DBE TECHNO-
LOGY, BGR und GRS gewihrleistet eine umfassende und ausgewogene Betrachtung, die in
den verschiedenen Teilen einer Sicherheitsanalyse erforderlich sind.

2. Untersuchungsprogramm/Ar beitspakete

API1: Ausgangsdaten und Sicherheitsnachweiskonzept

AP2: Begleitung und Optimierung der weiterfithrenden Erkundungsarbeiten

AP3: Auswertung der neuen Erkundungsergebnisse

AP4: Optimierung des Endlagerkonzeptes

APS5: Prézisierung des sicherheitsanalytischen Modells und Bewertung moglicher radiologi-
scher Konsequenzen

AP6: Vorldufige Bewertung der Robustheit und Sicherheit des Endlagersystems

AP7: Projektkoordination

Die GRS ist beteiligt an den Arbeitspaketen 5 und 6.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse
Im ersten Halbjahr 2011 fanden zwei Projekttreffen statt:

09.03.2011: Vorbereitung 3. gemeinsames Projekttreffen (DBE TECHNOLOGY in Peine)
23.-26.03.2011: 3. Projekttreffen mit VNIPI PT in Moskau

APS: Auf der Grundlage des von VNIPI PT erstellten Endlagerkonzepts wurden erste vorlau-
fige Rechnungen zur Ausbreitung von Radionukliden durchgefiihrt und auf dem Projekttref-
fen im Mirz in Moskau vorgestellt. Bei diesem Treffen wurden auf der Grundlage neuer Er-
kundungsergebnisse einige Eingangsdaten flir die Modellierung neu bewertet. Des Weiteren
wurde fiir die aus dem Endlager freigesetzten Radionuklide eine Transferfunktion in die Bio-
sphére abgeleitet. Die Modellierung der Radionuklidausbreitung wurde im Nachgang an die-
ses Treffen entsprechend aktualisiert und die aktualisierten Rechenergebnisse den Projekt-
partnern zur Verfiigung gestellt.

Das Konzept zur hydrogeologischen Modellierung des Untersuchungsgebietes wurde eben-
falls aktualisiert und anschlieBend in das Programm d’f umgesetzt.

APG6: Es wurde eine Literaturrecherche iiber Sicherheitsbewertungen von Endlagern in mag-
matischen Gesteinen in anderen Landern (insbesondere Finnland, Schweden, Schweiz) hin-
sichtlich der eingesetzten Modelle und Parameter sowie den verwendeten Parameterverteilun-
gen durchgefiihrt.

4. Geplante Weiterarbeiten

APS5 und AP6: Auf der Grundlage der Ergebnisse der durchgefiihrten deterministischen
Rechnungen und der Auswertungen von Literatur zu Sicherheitsbewertungen von Endlagern
in magmatischen Gesteinen werden Verteilungen fiir die sich als sensitiv herausgestellten Pa-
rameter abgeleitet. Die Verteilungen werden auf dem néchsten Projekttreffen in Peine Ende
September vorgestellt und diskutiert. Im Nachgang dieses Treffens werden die Verteilungen
zur Durchfiihrung probabilistischer Rechenldufe eingesetzt. Durch diese Rechnungen sollen
Aussagen liber die Robustheit der Sicherheitsfunktionen gewonnen und damit Konsequenzen
fiir die Langzeitsicherheit abgeschitzt werden.

Die Modellierung der Grundwasserstromung in d*f wird durchgefiihrt und die Ergebnisse auf
dem nichsten Projekttreffen vorgestellt und diskutiert.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10760
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Untersuchungen zur Robustheit der Sicherheitsaussage zu HAW-
Endlagersystemen in magmatischen Wirtsgestein — Kurztitel: URSEL

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 31.01.2014 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

506.233,00 EUR Dr. Krone

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Zielsetzung dieses Vorhabens besteht darin, fiir ein HAW-Endlager in magmatischen Ge-
steinen (z. B. Granit) mit einer komplexen geologischen Struktur einen methodischen Ansatz
fiir die sicherheitliche Bewertung, Optimierung sowie Beurteilung der Robustheit des Endla-
gersystems und der Sicherheitlichkeitaussage zu erarbeiten und beispielhaft zu erproben. Im
Unterschied zu den Endlagerkonzepten im Ton und Salz kann bei der Endlagerung im Granit
nicht von einem vollstdndigen Einschluss der Abfille durch das Wirtsgestein ausgegangen
werden. Mdogliche Einschrankungen des Isolationspotenzials der geologischen Barriere wer-
den malBigeblich durch die vorhandenen Kluftsysteme und ihre wahrscheinliche weitere Ent-
wicklung bestimmt. Im Zusammenhang mit der eingeschrinkten Kenntnis iiber die aktuell
und zukiinftig vorliegenden Kluftsysteme und die damit verbundenen Unsicherheiten wird die
Frage geklart, inwieweit die Sicherheit sich auf weitere Riickhaltefunktionen der geologi-
schen Barriere stiitzen kann und was die zusétzlichen technischen Barrieren leisten miissen,
damit der Nachweis der Einhaltung der Schutzziele mit einer hinreichenden Robustheit ge-
fiihrt werden kann.

2. Untersuchungsprogramm/Ar beitspakete

AP1: Ausgangsdaten und Sicherheitsnachweiskonzept

AP2: Begleitung und Optimierung der weiterfithrenden Erkundungsarbeiten

AP3: Auswertung der neuen Erkundungsergebnisse

AP4: Optimierung des Endlagerkonzeptes

AP5:  Prézisierung des sicherheitsanalytischen Modells und Bewertung moglicher radiologi-
scher Konsequenzen

AP6: Vorlaufige Bewertung der Robustheit und Sicherheit des Endlagersystems sowie seine
weitere Optimierung

AP7: Projektkoordination
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1 und AP4:

Seitens des russischen Projektpartners wurde nochmals ein iiberarbeitetes Konzept beziiglich
der geometrischen Situation der untertiigigen Anlagen iibergeben. Basierend auf diesen Daten
wurden erneut dreidimensionale thermische Berechnungen durchgefiihrt, um die thermische
Belastung sowohl der geotechnischen Barriere Bentonit als auch des Wirtsgesteins als Folge
der Behilterwdrme bewerten zu konnen. Von russischer Seite wurden dazu auch Bewertungs-
kriterien geliefert, insbesondere Grenztemperaturen, die im Bergwerk an den Hohlraumkontu-
ren nicht iiberschritten werden sollen. Dies sind: (i) die Temperatur des Wirtsgesteins soll ei-
ne Temperatur von 80 °C nicht iiberschreiten, (ii) die Temperatur an der Erdoberfldche (-20
m) soll sich um nicht mehr als 2 °C erhdhen, (iii) die Temperaturen an der Kontur der Einla-
gerungsstrecken soll zu keiner Zeit mehr als 25 °C betragen und (iv) die Temperatur des Ben-
tonitbuffers soll 100 °C nicht iiberschreiten. Die Berechnungsergebnisse zeigen, dass alle
thermischen Grenzkriterien eingehalten werden. Die Ergebnisse wurden in einem ,,Technical
Report* in englischer Sprache dokumentiert und dem russischen Partner {ibergeben.

Am 14. und 15. April 2011 fand ein deutsch-russischer Workshop in St. Petersburg statt. Im
Zuge dieses Workshops wurden seitens des russischen Projektpartners VNIPI PT inhaltliche
Fragen und Kommentare zu dem von deutscher Seite {ibergebenen ersten Ergebnisbericht be-
zliglich der thermischen Entwicklung des geplanten Endlagers formuliert. Im Ergebnis der
Fachdiskussion wurden weitere Berechnungsaufgaben formuliert, um die modellhafte thermi-
sche Entwicklung des geplanten Endlagers weiter zu prézisieren und zu verdeutlichen. Nach
Durchfiihrung dieser Berechnungen zeigen auch diese Ergebnisse, dass die vorgegebenen
Grenztemperaturen an keiner Stelle iiberschritten werden. Ein diesbeziiglicher Kurzbericht
wurde dem russischen Partner in englischer Sprache iibergeben.

APT7:
Im Rahmen der Projektkoordination erfolgte die Vorbereitung des deutsch-russischen Work-
shops in St. Petersburg zur Entsorgung schwach- und mittelaktiver Abfélle und zur Endlage-

rung in Tonsteinformationen sowie des Expertentreffens von BMWi und Rosatom am 30.06.
und 01.07.2011 in Miinchen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP4:

- Numerische Simulation der Streckenauffahrung im Bereich des geplanten untertdgigen
Endlagers und Ermittlung der Ausdehnung der Auflockerungszone (EDZ) an einem aus-
gewihlten Beispiel.

- Simulation der Temperaturausbreitung und beispielhafte Charakterisierung des thermo-
mechanischen Einflusses auf die bestehende Auflockerungszone.

- Simulation eines Erdbebens induzierten Erschiitterung des Gebirges im Bereich einer auf-
gefahrenen Strecke und Charakterisierung des Einflusses auf die Auflockerungszone.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10770
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungsprodukte im Nahfeld eines
Endlagers und Moglichkeiten ihrer Riickhaltung (VESPA)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 30.06.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

598.885,00 EUR Dr. Bischofer

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das primidre Ziel von VESPA ist es, Konservativititen in den Annahmen, die fiir die Radio-
nuklide 14C, Se, "I und *TC in Langzeitsicherheitsnachweisen z. Z. angenommen werden,
abzubauen.

Ziel des GRS-Teilprojekts VESPA ist es, thermodynamische Daten fiir I, Se und Cs in hoch-
salinaren Losungen des Systems Na, K, Mg, Ca — Cl, SO4 — H,O bei Temperaturen von 25 —
90 °C zu bestimmen.

Des Weiteren werden Loslichkeitskonstanten von LDH-Verbindungen (Layered Double Hyd-
roxides) in endlagerrelevanten Losungen bestimmt sowie der aktuelle Wissensstand zu Spalt-
und Aktivierungsprodukten dargestellt.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Literaturstudien

AP2: Bestimmung thermodynamischer Daten

AP3: FEingabe thermodynamischer Daten in die Referenzdatenbasis THEREDA

AP4: Vergleichsrechnungen fiir den Langzeitsicherheitsnachweis

APS5: Zusammenfassender Bericht zum Wissensstand iiber die Riickhaltung Spalt- und Ak-
tivierungsprodukte

AP6: Koordination des Verbundvorhabens

AP7:  Abschlussbericht
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die Literaturstudien zu Iod, Selen und Cisium sowie der Uberblick iiber **Cl wurden iiberar-
beitet und abschlieBend fertig gestellt.

Bestimmung thermodynamischer Daten:

Es wurden Vortests zur Umwandlung von lodid zu Tod und Iodat bzw. von Selenit zu Selenat
bei Durchfiihrung der isopiestischen Versuche unter Sauerstoffatmosphire erledigt. Erste Da-
ten fiir die bindren Systeme CsCIl-H,O, CsSO4-H,0, Nal-H,O, KI-H,O wurden isopiestisch
bestimmt.

Eine Dampfdruckmesseinrichtung wurde entwickelt, die die isopiestischen Versuche unter-
stiitzen soll.

Eine Messzelle zur potentiometrischen Bestimmung des Aktivititskoeffizienten der Hydro-
genselenite wurde bereits aufgebaut.

Zusammenfassender Bericht zum Wissensstand:
Es wurde ein gemeinsamer Literaturbericht mit den Literaturstudien aller Verbundpartner
zum 3. Projekt-Treffen erstellt.

Koordination des Verbundvorhabens:
Das 2. Projekt-Treffen zum Verbundvorhaben im Januar 2011 wurde organisiert und nachbe-
reitet.

4. Geplante Weiterarbeiten

Literaturstudien:
Die erginzende Literaturstudie zu '*C wird iiberarbeitet und abschlieBend fertig gestellt.

Bestimmung thermodynamischer Daten:

Aufbau der Dampfdruckmesseinrichtung und Testung derselben (Dichtigkeit, Nachfahren der
Wasserdampfdruckkurve).

Vortests zur Oxidationsempfindlichkeit von Mgl- und Cal-Ldsungen.

Isopiestische Messungen fiir die bindren Systeme CsCI-H,0, CsSO4-H,0, Nal-H,0, KI-H,0,
Mg,I-H,0, Ca,I-H,0 bei 40, 60 und 90 °C.

Vortests mit Hydrogenseleniten sowie nach Mdglichkeit bereits Durchfiihrung erster Mes-
sungen zur potentiometrischen Bestimmung thermodynamischer Daten.

Koordination des Verbundvorhabens:
Vor- und Nachbereitung des 3. Projekttreffens im Juli 2011 zum Verbundvorhaben VESPA.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Forschungszentrum Jilich GmbH, Wilhelm-Johnen-Stral3e,

52428 Jillich 02E 10780
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungsprodukte im Nahfeld eines
Endlagers und Moglichkeiten ihrer Riickhaltung (VESPA)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 30.06.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

217.340,00 EUR Dr. Curtius

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Langlebige Spalt- und Aktivierungsprodukte '*C, *°Cl, "Se, '*’I, **Cs und *’Tc besitzen eine

hohe Mobilitét, wenn sie in anionischer Form vorliegen. Thr Beitrag zur Dosisbelastung in

Langzeitsicherheitsberechnungen wird bislang iiberkonservativ abgeschitzt, da die Riickhal-

teprozesse im Nahfeldbereich in den Endlagerbarrieren ungentigend bekannt sind. Eine Kor-

rektur dieser iliberkonservativen Abschédtzung wird als Arbeitsziel angestrebt, indem experi-

mentell die Riickhaltekapazititen der in anionischer Form vorliegenden Radioisotope "“Se,

121, ®Tc an lamellaren Doppelhydroxid-Verbindungen (LDH), die als Endlagerbarriere vor-

handen sind, ermittelt werden sollen.

Folgende Teilziele wurden definiert.

- Synthese und Identifizierung von Mischkristall-LDH-Verbindungen (partieller Austausch
des zweiwertigen Magnesiums gegen zweiwertiges Cobalt, Eisen und Nickel).

- Zusammenfassung des aktuellen Wissensstandes zur Riickhaltung von Selenit, Iodid und
Pertechnetat an LDH-Verbindungen und

- Untersuchungen zur Riickhaltung der anionischen Radionuklidspezies (Selenit, lodid und
Pertechnetat) an den synthetisierten Mischkristall-LDH-Verbindungen

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Synthese und Charakterisierung von modifizierten LDHs.

AP2: Literaturstudie zur Riickhaltung anionischer Spezies an LDH-Verbindungen.
AP3: Riickhaltung anionischer Radionuklidspezies an den modifizierten LDHs

AP4: Ergebnisdokumentation
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

API1: Ausgehend von Mg-Al-LDH Verbindungen, die Chloridionen und Wasser in der Zwi-
schenschicht besitzen, konnten erfolgreich LDH-Mischkristallverbindungen herge-
stellt werden, in denen partiell das divalente Magnesium gegen divalentes Eisen, Co-
balt und Nickel ausgetauscht wurde. Alle Mischphasen sind aufgrund der Ergebnisse
der Rontgenbeugung als phasenrein zu bezeichnen, d. h. es lagen keine kristallinen
Nebenprodukte vor. Weitere Charakterisierungen mittels TGA, FT-IR, BET, REM-
EDX und ICP-OES wurden durchgefiihrt.

AP2: Die Ergebnisse der durchgefiihrten Literaturstudie wurden wihrend des Verbundtref-
fens im Januar in Karlsruhe vorgestellt. Gewiinschte Ergdnzungen wurden eingearbei-
tet und die iiberarbeitete Version an den Koordinator des Verbundprojektes iibermit-
telt.

AP3: Noch nicht begonnen.

AP4: Noch nicht begonnen.

4. Geplante Weiterarbeiten

API1: Die synthetisierten LDH-Mischphasen werden zur strukturellen Charakterisierung
mittels EXAFS (KIT-INE) und zur Bestimmung der Loslichkeitskonstanten (GRS-
Braunschweig) fiir den Transport vorbereitet.

AP2: Die Arbeiten sind abgeschlossen.

AP3: Batch-Adsorptionsuntersuchungen an den synthetisierten LDH-Mischkristallphasen
mit lodid und Pertechnetat in Wasser, in Tonporenwasser (Mont-Terri Typ Al) und in
Salzlauge (MgCl2-reiche Lauge) werden gestartet. Die Adsorption soll als Funktion
der Zeit, des pH-Wertes und der Radionuklidkonzentration untersucht werden.

AP4: Beginn der Arbeiten im 2. Halbjahr 2012 geplant.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf e. V., Bautzner Landstr.

400, 01328 Dresden 02E 10790
Vor habensbezeichnung:
Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungsprodukte im Nahfeld eines
Endlagers und Moglichkeiten ihrer Riickhaltung (VESPA)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 30.06.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

305.803,00 EUR Dr. Brendler

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Priméres Ziel des Verbundprojektes VESPA mit der Gesellschaft fiir Anlagen- und Reaktor-
sicherheit (GRS) mbH, Braunschweig, des Karlsruhe Institut fiir Technologie und des For-
schungszentrums Jiilich ist es, Konservativititen in den Annahmen, die fiir die Radionuklide
14C, Se, I und *Tc in Langzeitsicherheitsnachweise, z. Z. angenommen werden, abzubau-
en. Ziel des Teilvorhabens des HZDR ist die Identifikation von Riickhalteprozessen fiir das
Spaltprodukt "’Se. Dabei werden auch konkurrierende Reaktionen erfasst sowie der Einfluss
des Redoxzustandes untersucht. Neben Batchversuchen sind spektroskopische Speziesnach-
weise ein wichtiger Bestandteil der Untersuchungen. Thermodynamische Daten werden er-
mittelt und im Fall hinreichender Qualifizierung in die Referenzdatenbasis THEREDA im-
plementiert. Sorptionsparameter werden in die mineralspezifische Sorptionsdatenbank RES’T
eingebunden. Die Untersuchungen konzentrieren sich auf die Randbedingungen in den Wirts-
gesteinen Salz und Ton, der Temperaturbereich umfasst 25 °C bis 90 °C.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Literaturrecherche
(aktueller Stand zur Se Geochemie)
AP2: Komplexierung bei hoheren Temperaturen
(Komplexbildung von Se mit kationischen Liganden bei T>25 °C)
AP3: Sorptionsversuche
(Batchversuche von Se an Alumosilikaten bei hoheren Temperaturen, Feststoffanalyse
der Sorbentien, spektroskopische Untersuchung der Oberfldchenspezies)
AP4: Modellierung und Datenbewertung
(Bestimmung thermodynamischer Daten, Einbindung in Datenbanken THEREDA und
RES3T)
APS5: Dokumentation
(Projektabschlussbericht)
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

API1:
- Bericht zur Literaturrecherche und Datenbewertung wurde erstellt.

AP2:
- Bereitstellung des notwendigen instrumentellen Versuchsaufbaus fiir Untersuchungen bei
hohen Temperaturen und unter reduzierenden Bedingungen

AP3:
- Batchexperimente
- Sorption von Se(VI) und Se(IV) an Modeloxiden (TiO,, a-Al,O3, y-Al,O3, a -Fe;03)
bei 25 °C und moderaten Ionenstirken (NaCl)
- Sorption von Se(VI) an TiO, bei hohen Temperaturen (60 °C) und moderaten Ionen-
starken (NaCl)
- Sorption von Se(VI) bei hohen Ionenstirken (bis zu 6 mol/L NaCl)
- Sorption von Se(VI) an TiO, bei unterschiedlichen Hintergrundelektrolyten (NaCl, KClI,
MgCl,, CaCl,, NaClOy) ( bis I=1 mol/L)
- ATR FT-IR Spektroskopie
- Sorptionsversuche von Se(VI) an TiO, bei verschiedenen Ionenstirken und verschiede-
nen Hintergrundelektrolyten (NaCl, KCI, MgCl,, CaCl,, NaClO4) (bis I=1 mol/L; bei
NacCl: bis [=4 mol/L)
- Sorptionsversuche von Se(VI) an TiO, bei verschiedenen Temperaturen (25 °C, 40 °C,
50 °C, 60 °C)

4. Geplante Weiterarbeiten

AP2:
- Start der Untersuchungen zur Komplexbildung von Se mit den kationischen Liganden Cal-
cium, Magnesium und Eisen
- Fiir alle Oxidationszustinde
- Bei hohen Temperaturen (40 und 60 °C)
- Bei hohen Ionenstirken (bis zu 6 M)
- Als Methoden: potentiometrische Titration und ATR FT-IR Spektroskopie

AP3:

- Start der Untersuchungen zur Oberflachenkomplexbildung von Se bei héheren Temperatu-
ren (40 und 60 °C) und lonenstirken bei weiteren Modeloxiden und Alumosilikaten

- Batchexperimente und spektroskopische Untersuchung der Oberflachen

AP4:
- Bestimmung erster thermodynamischer Parameter

5. Berichte, Verdffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Sondervermogen GroBforschung beim Karlsruher Institut fiir 02 E 10800
Technologie (KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eg-
genstein-Leopoldshafen

Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungsprodukte im Nahfeld eines
Endlagers und Moglichkeiten ihrer Riickhaltung (VESPA)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 30.06.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

615.228,00 EUR Prof. Dr. Geckeis

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Qualitit von Langzeitsicherheitsnachweisen fiir Endlager radioaktiver Abfalle hdngt stark von dem wissen-
schaftlichen Verstidndnis der stattfindenden Prozesse, der Qualitit verwendeter Datenbasen sowie von deren
konzeptioneller und mathematischer Umsetzung in Modellen ab. Ein weitgehend standortunabhingiger For-
schungsbedarf besteht fiir geochemische Daten und Werkzeuge beziiglich der mobilen Spalt- und Aktivierungs-
produkte und deren Riickhalteprozesse in den Endlagerbarrieren, wie z. B. Thermodynamik und Sorption bei
hoheren Temperaturen und zu Riickhalteprozessen durch Mineralisation, d. h. durch den Einbau in neu gebildete
Mineralphasen. Diese Daten wurden fiir deutsche Endlagerkonzepte bisher unzureichend ermittelt. Im Falle ei-
nes Vergleichs von Tonsteinstandorten haben diese Forschungsarbeiten eine entscheidende Bedeutung: Die Er-
gebnisse erlauben die Ableitung der GroBe des einschlusswirksamen Gebirgsbereichs. Die langlebigen Spalt-
nuklide ’Se und *Tc gelten in vielen Langzeitsicherheitsrechnungen zu Endlagern fiir radioaktive Abfille als
dosisbestimmend. Ein Grund fiir diese Einschdtzung ist die Tatsache, dass beide Nuklide anionische Spezies bil-
den konnen, die nur geringe Sorption an Mineralphasen eingehen und bei denen die Loslichkeit relevanter Fest-
phasen i. allg. sehr hoch liegt. Im Falle von *’Tc gilt dies allerdings nur fiir oxidierende Bedingungen, unter de-
nen sich TcOy bildet. Die Arbeiten zur Ermittlung belastbarer Daten zur Redoxchemie des Tc sind daher geeig-
net, liberkonservative Annahmen bzgl. der Tc-Mobilitdt zu vermeiden. Se bildet auch unter reduzierenden Be-
dingungen anionische Spezies wie Se*, Se,” und SeO,”, fiir die dhnliches gilt wie fiir TcO,". Fiir alle anioni-
schen Se-Spezies ist bekannt, dass sich feste Losungen mit Mineralphasen wie Pyrit bzw. Calcit bilden kdnnen.
Fiir die Radionuklidriickhaltung durch Bildung fester Losungen existieren jedoch nur wenige belastbare Daten,
die im Rahmen des Projekts erarbeitet werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

APO: Dokumentation des State-of-the-Art

AP1: Aquatische Chemie und Thermodynamik von Tc(IV)

AP2: Reduktionschemie von Tc(VII) / Te(IV) in verschiedenen Medien

AP3: Einfluss der Reduktionskinetik auf die Tc-Migration in natiirlichen Systemen
AP4: Struktureller Einbau von Selen in Mineralphasen (Pyrit, Calcit)

AP5: Dokumentation und Publikation

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

APO - Status: Die Literaturstudie zum State-of-the-Art beziiglich der aquatischen Chemie und Thermodynamik
von Tc(IV), der Reduktionschemie von Tc(VII)/Tc(IV) in verschiedenen Medien, zum Einfluss der Reduktions-
kinetik auf die Tc-Migration in natiirlichen Systemen sowie zum strukturellen Einbau von Selen in Mineralpha-
sen (Pyrit, Calcit) wurde entsprechend der Festlegung beim Projektmeeting im Januar 2011 iiberarbeitet und an
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GRS weitergeleitet. Es wurde ein neues Kapitel zur Relevanz der geplanten Untersuchungen von KIT-INE fiir
die Sicherheit potentieller Endlager erginzt.

API - Status: Die Loslichkeitsexperimente mit Tc(IV) in verdiinnten NaCl Losungen wurden fortgefithrt und
liefern Hinweise auf eine starke Abhéngigkeit der Loslichkeit von der Methode der Festphasenpréparation. Die
Experimente in verdiinnten bis konzentrierten CaCl, Losungen zeigen keine signifikante Loslichkeitserhohung
im stark alkalischen Bereich. Dieses weist entweder auf eine geringe Tendenz zur Ausbildung ternirer Ca-
Tc(IV)-OH Komplexe oder auf eine Festphasenumwandlung hin. Die ausgeschriebene Doktorandenstelle im
Rahmen von VESPA konnte mit Frau E. Yalcintas (Beginn zum 1. Aug. 2011) besetzt werden.

AP?2 - Status: Die Untersuchung von Tc-Redoxprozessen im Rahmen des Eh/pH-Konzepts wurde auf zusétzli-
che Redoxsysteme ausgedehnt und im Berichtszeitraum fiir das 0.1 M NaCl System weitgehend abgeschlossen.
Der Vergleich der experimentellen Daten mit thermodynamischen Modellrechnungen anhand der NEA Daten-
basis zeigt gute Ubereinstimmung. Tc-Redoxprozesse konnen unter den gegebenen Bedingungen anhand der
Eh/pH Bedingungen eingeschitzt werden. Ergebnisse aus AP2 wurden von Dr. Kobayashi bei der Tagung ,,7"
International Symposium on Tc and Rhenium — Science and Utilization* (4-8 July, Moscow, Russia) vorgetra-
gen.

AP3 - Status: Die experimentellen Studien zur Tc(VII) Reduktion in Anwesenheit von Kluftfiillmaterial (Aspd
& Grimsel) wurden fortgefiihrt. Innerhalb der ersten 42d Kontaktzeit konnte weder Kolloid-assoziiertes Tc noch
ein Unterschied im Sorptionsverhalten der beiden Materialien festgestellt werden. Nach 312d Kontaktzeit ist ei-
ne Tc- Konzentrationsabnahme in der Kontaktlosung beobachtbar, die auf Grund der sich einstellenden pe/pH
Bedingungen eine Tc(VII) Reduktion andeutet. In ersten Migrationsstudien mit kurzen Verweilzeiten von ~1 h
in natiirlichen Aspd Bohrkernen konnten hohe Wiedererhalte (~100 %) in Einklang mit den Beobachtungen der
Batchexperimente detektiert werden. Vergleichende Untersuchungen an gemahlenen Tonproben (OPA & COx)
zeigen eine starke Abhéngigkeit der Sorption (K4) in beiden Systemen von der Kontaktzeit und iiber 40 %
OPA/COx-assoziiertes Tc nach 4 Monaten (S/L: 10-200). Erste Kurzzeit-Proben wurden mit XPS und XAFS
analysiert, die Messungen von Langzeitproben erfolgt im nidchsten Zwischenberichtszeitraum. Eine Doktoran-
denstelle zu diesem Arbeitspaket wird zum 1. Oktober mit Herrn Yury Totskiy besetzt werden.

AP4 - Status: Coprézipitationsversuche in Durchflussreaktoren (MFR) zeigen, dass bei sehr niedrigen Se Kon-
zentrationen (10™° — 107 mol/L) Se(IV) bevorzugt in Calcit eingebaut wird. Der empirische Henderson-Kracek
Verteilungskoeffizient liegt bei Werten von 6 — 21. Das Ausmal} des Se(IV) Einbaus ist groBer als thermodyna-
misch erwartet, was auf die Durchfithrung der MFR-Versuche bei iibersittigten Bedingungen zuriickzufiihren
ist. EXAFS Messungen bestitigen, dass Se(IV)O;” in der Calcitstruktur Carbonat substituiert. In Selenid-
dotiertem Mackinawit befindet sich Se auf Gitterpldtzen des Schwefels. Diese Aussage wird durch zusétzliche
EXAFS Daten gestiitzt. REM Aufnahmen zeigen keinen wesentlichen Einfluss von Se auf die Partikelmorpho-
logie und keine separate Se-Phase Ausféllung. Durch Kontakt mit FeS in Suspension wird Selenid teilweise oxi-
diert und zuriickgehalten. Es entsteht eine Mischung aus Eisenselenid und Se(0). Inwiefern eine Umwandlung
von FeS in Pyrit erfolgt, wird noch iiberpriift.

4. Geplante Weliterarbeiten

AP1: Weiterfilhrung der laufenden Loslichkeitsexperimente in NaCl. Identifikation relevanter Tc(IV) Festpha-
sen im CaCl, System.

AP2: Prisentation der Arbeiten von Dr. Kobayashi im Rahmen eines Vortrags bei der ,,Migration 2011 Kon-
ferenz (18.-23. Sept. 2011, Beijing, China). Arbeiten zur Redoxmessung in salinaren Systemen und
Durchfithrung von analog konzipierten Tc-Redoxexperimenten (Eh/pH) unter hochsalinaren Bedingun-
gen.

AP3: Im Rahmen des CP CROCK steht neues unter anoxischen Bedingungen gebohrtes Kluftfiillmaterial aus
Aspd (Schweden) zur Verfiigung. Neue vergleichende Batch-Experimente werden angesetzt, um die
Tc(VII) Reduktion zu quantifizieren.

AP4: Durchflussreaktorversuche werden zur Untersuchung der Se(VI)-Calcit Wechselwirkung durchgefiihrt.
Batch Sorptionsversuche und weitere EXAFS/GIXAFS Messungen an der Calcitoberfliche sollen die
Se(IV/VI)-Speziation unter Calcit-Gleichgewichts-Bedingungen aufkldren. Die Umwandlung von Ma-
ckinawit in Pyrit soll mit reinem FeS und mit Selenid-dotiertem Mackinawit untersucht werden. XRD
und REM Messungen sollen zeigen, ob Se die Synthese beeinflusst und ob sich eine separate Se-Phase
bildet.

5. Berichte, Vertffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Dr. Andreas Hampel, Griinberger Str. 56, 55129 Mainz 02 E 10810
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV1: Dr. Andreas Hampel)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 31.01.2014 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

306.437,00 EUR Dr. Hampel

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Zusammenarbeit der Projektpartner Dr. Hampel, TU Clausthal, IfG Leipzig, KIT Karlsruhe, Uni-
versitdt Hannover und TU Braunschweig (FKZ 02E10810 bis 02E10860) hat das Ziel, Instrumentarien
fiir die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung von wérmeentwickelnden
hochradioaktiven Abfdllen in Steinsalzformationen zu verbessern. Als assoziierter Partner beteiligen
sich die Sandia National Laboratories, Albuquerque (NM, USA).

Das Vorhaben setzt inhaltlich die beiden BMBF-Verbundprojekte “Die Modellierung des mechani-
schen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen” (Laufzeit:
01.04.2004 bis 30.11.2006) und "Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand von
3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von realen Untertagebauwerken im
Steinsalz" (Laufzeit: 01.08.2007 bis 31.07.2010) fort.

In diesem BMWi-Verbundprojekt fiihrt jeder Partner mit seinem Stoffgesetz und Programmsystem
Benchmark-Modellberechnungen zur Spannungs-, Verformungs-, Dilatanz- und Schadigungsentwick-
lung in einer realen Untertagestruktur im Steinsalz durch. Im Vordergrund steht dabei nun das thermo-
mechanische Verhalten und die Schadigungsriickbildung (Verheilung). Das Projekt dient einer reali-
tatsndheren Einschétzung der Stoffgesetzfahigkeiten im Hinblick auf deren Einsatz bei der praktischen
Anwendung der Berechnung und Sicherheitsbewertung von Endlagern fiir warmeentwickelnde Abfil-
le im Steinsalz.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Durchfiihrung eines Start-Workshops

AP2: Planung, Durchfithrung und Auswertung spezifischer Laborversuche

AP3: Nachrechnung der Laborversuche, Bestimmung salztypspezifischer Kennwerte
AP4: 3D-FDM/FEM-Modellierung der Untertagestrukturen, Auswertung der Ergebnisse
APS: Durchfiihrung weiterer Workshops und Abstimmungen der Projektpartner

AP6: Erstellung detaillierter Einzelberichte durch die Projektpartner

AP7: Vergleich der Ergebnisse, Ausarbeitung von Schlussfolgerungen und Empfehlungen
APS8: Durchfiihrung einer 6ffentlichen Abschlussveranstaltung

AP9: Erstellung des Abschlussberichts und Veroffentlichung der Projektergebnisse
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Der Zuwendungsempfianger koordiniert das Vorhaben und betreut die Kooperation mit den Sandia Na-
tional Laboratories. Er beteiligt sich an dem Stoffgesetzvergleich im Teilvorhaben 1 mit dem von ihm
in Kooperation mit der BGR Hannover entwickelten Composite-Dilatanz-Modell (CDM) und verwen-
det fiir die Modellberechnungen der Untertagestrukturen das Finite-Differenzen-Programm FLAC3D
(Fa. Itasca).

Im Berichtszeitraum fiithrte der Zuwendungsempfanger mit der zum Vorhabensbeginn beschaftten
Version FLAC3D-4.0 umfangreiche Testrechnungen durch, da sich in ersten Modellberechnungen mit
der neuen Programmversion zum Teil widerspriichliche Ergebnisse gezeigt hatten. Durch eine grund-
legende Uberarbeitung der C++-Implementation des CDM in FLAC3D konnten die Schwierigkeiten
behoben und wesentliche Verbesserungen der numerischen Stabilitit und Effizienz der Berechnungen
erreicht werden, so dass nun die Grundlage fiir eine erfolgreiche Durchfiihrung der im Vorhaben ge-
planten Modellberechnungen geschaffen ist.

Im Berichtszeitraum fiihrten die Partner zwei Projekt-Workshops durch: am 09.-10. Februar in Karls-
ruhe (veranstaltet vom KIT) und am 23.-24. Mai 2011 in Bingen am Rhein (veranstaltet vom Zuwen-
dungsempfanger). Auf den Workshops wurden erste Berechnungsergebnisse zu den gemeinsam ver-
einbarten und von allen Partnern zu berechnenden Untertagestrukturen vorgestellt und besprochen.
Auflerdem wurden Labor- und In-situ-Daten sowie Modellansétze zum thermo-mechanischen Verhal-
ten und zur Verheilung von Steinsalz diskutiert und die Rahmenbedingungen fiir weitere Modellbe-
rechnungen gemeinsam festgelegt.

4. Geplante Weiterarbeiten

Der Zuwendungsempfanger wird als Nichstes seine Modellberechnungen zur Bohrlochkonvergenz
ohne und mit Erhitzereinfluss durchfiihren und auswerten. Aulerdem wird er den fiir den 20.-21. Sep-
tember bei der TU Clausthal geplanten vierten Projektworkshop vorbereiten und gemeinsam mit den
Partnern durchfiihren. Ferner ist das Verfassen von Verdffentlichungen zum Verbundprojekt und zum
CDM-Stoffgesetz geplant.

5. Berichte, Vertffentlichungen

Aktuelle Literatur zum CDM-Stoffgesetz und zu den vorlaufenden Verbundprojekten:

Hampel, A. & O. Schulze (2007): The Composite Dilatancy Model: A constitutive model for the me-
chanical behavior of rock salt. In: K.-H. Lux, W. Minkley, M. Wallner & H.R. Hardy, Jr. (Hrsg.):
Basic and Applied Salt Mechanics; Proc. Sixth Conf. on the Mechanical Behavior of Salt (Saltmech
6), Hannover, Mai 2007, Taylor & Francis (A. A. Balkema Publ.), Lisse.

Hampel, A., O. Schulze, U. Heemann, F. Zetsche, R.-M. Giinther, K. Salzer, W. Minkley, Z. Hou, R.
Wolters, U. Diisterloh, D. Zapf, R. Rokahr, A. Pudewills (2007): Die Modellierung des mechanischen
Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen. Abschlussbericht
(Einzelberichte + Synthesebericht) z. BMBF-Verbundprojekt (FKZ 02C1004-1054), Forschungszent-
rum Karlsruhe GmbH, Projekttrager PTKA-WTE.

Hampel, A., R.-M. Giinther, K. Salzer, W. Minkley, A. Pudewills, B. Leuger, D. Zapf, R. Rokahr, K.
Herchen, R. Wolters, U. Diisterloh (2010): Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen an-
hand von 3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von realen Untertagebau-
werken im Steinsalz. Abschlussbericht (Einzelberichte + Synthesebericht) z. BMBF-Verbundprojekt
(FKZ 02C1577-1617), Karlsruher Institut fiir Technologie, Projekttrager PTKA-WTE.

Hampel, A., R.-M. Giinther, K. Salzer, W. Minkley, A. Pudewills, B. Leuger, D. Zapf, K. Staudtmeis-
ter, R. Rokahr, K. Herchen, R. Wolters, K.-H. Lux, O. Schulze, U. Heemann, U. Hunsche (2010):
Benchmarking of Geomechanical Constitutive Models for Rock Salt. In: Proc. 44th US Rock Mechan-
ics Symposium (ARMA 2010), Salt Lake City/Utah/USA, 27.-30.06.2010, American Rock Mechanics
Association (ARMA).
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Technische Universitit Clausthal, Adolph-Roemer-Str. 2a, 38678

Clausthal-Zellerfeld 02 E 10820
Vor habensbezeichnung:
Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV5: TUC)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

L aufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 30.09.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

327.925,00 EUR Prof. Dr. Lux

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Zusammenarbeit der Projektpartner Dr. Hampel, TU Clausthal, IfG Leipzig, KIT Karls-
ruhe, Universitdt Hannover und TU Braunschweig (FKZ 02E10810 bis 02E10860) hat das
Ziel, Instrumentarien fiir die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung
von wirmeentwickelnden hochradioaktiven Abfillen in Steinsalzformationen zu verbessern.
Als assoziierter Partner beteiligen sich die Sandia National Laboratories, Albuquerque (NM,
USA).

Das Vorhaben setzt inhaltlich die beiden BMBF-Verbundprojekte “Die Modellierung des me-
chanischen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen”
(Laufzeit: 01.04.2004 bis 30.11.2006) und "Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehens-
weisen anhand von 3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von rea-
len Untertagebauwerken im Steinsalz" (Laufzeit: 01.08.2007 bis 31.07.2010) fort.

In diesem BMWi-Verbundprojekt fiithrt jeder Partner mit seinem Stoffmodell und Pro-
grammsystem Benchmark-Modellberechnungen zur Spannungs-, Verformungs-, Dilatanz-
und Schidigungsentwicklung in einer realen Untertagestruktur im Steinsalz durch. Im Vor-
dergrund stehen dabei nunmehr das thermo-mechanische Verhalten und die Schiadigungs-
riickbildung (Verheilung) von Steinsalz. Das Projekt dient einer realitdtsndheren Einschit-
zung der Stoffmodellfdhigkeiten im Hinblick auf deren Einsatz bei der praktischen Anwen-
dung der Berechnung und Sicherheitsbewertung von Endlagern fiir wiarmeentwickelnde Ab-
falle im Steinsalz.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Durchfiihrung eines Start-Workshops

AP2: Planung, Durchfiihrung und Auswertung spezifischer Laborversuche

AP3: Nachrechnung der Laborversuche, Bestimmung salztypspezifischer Kennwerte
AP4: 3D-FDM/FEM-Modellierung der Untertagestrukturen, Auswertung der Ergebnisse
APS5:  Durchfiihrung weiterer Workshops und Abstimmungen der Projektpartner

AP6: Erstellung detaillierter Einzelberichte durch die Projektpartner

AP7: Vergleich der Ergebnisse, Ausarbeitung von Schlussfolgerungen und Empfehlungen
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APS8: Durchfiihrung einer 6ffentlichen Abschlussveranstaltung
AP9: Erstellung des Abschlussberichts und Verdffentlichung der Projektergebnisse

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtszeitraum fiithrten die Projektpartner zwei Projekt-Workshops durch: am 09.-10.
Februar in Karlsruhe (veranstaltet vom KIT) sowie am 23.-24. Mai 2011 in Bingen am Rhein
(veranstaltet von Herrn Dr. Hampel).

Auf dem Workshop in Karlsruhe stellte der Zuwendungsempféanger seine Vorschlige zu den
Versuchsdurchfiihrungen fiir die im Vorhaben geplanten laborativen Untersuchungen vor, die
anschlieBend unter den Partnern diskutiert wurden. Zuvor wurden Versuchsdaten von bereits
im Vorfeld dieses Vorhabens durchgefiihrten Laborversuchen aufbereitet und an die anderen
Projektpartner per Email verschickt.

Auf dem Workshop in Bingen wurden von den Partnern Simulationsergebnisse von thermo-
mechanischen Berechnungen vorgestellt und diskutiert. Grundlage dieser simulierten Re-
Analysen sind die In-situ-Messdaten der niederldndischen Energy Research Foundation
(ECN) tiber Bohrlochkonvergenzmessungen in der Schachtanlage Asse II in den 80er Jahren.
Diesbeziiglich prisentierte der Zuwendungsempfinger simulierte Re-Analysen zu den verein-
barten Versuchen IFC (freie Bohrlochkonvergenz) und HFCP (freie Bohrlochkonvergenz mit
Erhitzer) sowie zusétzlich den so genannten Versuch HPP (behinderte Bohrlochkonvergenz
mit Spannungsentwicklung unter Erhitzereinwirkung). AuBlerdem stellte der Zuwendungs-
empfinger auf dem zweiten Workshop sein aktuelles Stoffmodell zur Schadigungsriickbil-
dung vor.

Von den vereinbarten Laborversuchen wurden beim Zuwendungsempfianger Mitte Mai zwei
Laborversuche gestartet. Zum einen ein mehrstufiger Versuch mit 2 Stufen unter und einer
Stufe iiber der Dilatanzgrenze, in der eine Schidigung im Priifkdrper generiert werden soll,
sowie einer anschlieBenden Verheilungsphase. Beim zweiten Versuch steht die temperaturab-
hiangige Verheilung im Vordergrund, so dass einer kurzen Schédigungsphase eine Verhei-
lungsphase folgt.

4. Geplante Weiterarbeiten

Der Zuwendungsempfinger wird die numerischen Simulationen weiterfithren sowie das ge-
plante laborative Versuchsprogramm zur Verheilung. Erste Versuchsergebnisse werden vo-
raussichtlich auf dem niachsten Workshop priasentiert werden.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Hampel, A., R.-M. Giinther, K. Salzer, W. Minkley, A. Pudewills, B. Leuger, D. Zapf , R.
Rokahr, K. Herchen, R. Wolters, U. Diisterloh (2010): Vergleich aktueller Stoffgesetze und
Vorgehensweisen anhand von 3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten
von realen Untertagebauwerken im Steinsalz. Abschlussbericht (Einzelberichte + Synthesebe-
richt) z. BMBF-Verbundprojekt (FKZ 02C1577-1617), Karlsruher Institut fiir Technologie,
Projekttriger PTKA-WTE.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
IfG Instl'tut' fiir Gebirgsmechanik GmbH, Friederikenstr. 60, 02 E 10830
04279 Leipzig

Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV2: IfG)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

L aufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 30.09.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

316.242,00 EUR Dr. Salzer

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Zusammenarbeit der Projektpartner Dr. Hampel, TU Clausthal, IfG Leipzig, KIT Karlsruhe,
Universitdt Hannover und TU Braunschweig (FKZ 02E10810 bis 02E10860) hat das Ziel, In-
strumentarien flir die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung von wiér-
meentwickelnden hochradioaktiven Abfillen in Steinsalzformationen zu verbessern. Als assozi-
ierter Partner beteiligen sich die Sandia National Laboratories, Albuquerque (NM, USA).

Das Vorhaben setzt inhaltlich die beiden BMBF-Verbundprojekte “Die Modellierung des mecha-
nischen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen” (Lauf-
zeit: 01.04.2004 bis 30.11.2006) und "Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen an-
hand von 3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von realen Untertage-
bauwerken im Steinsalz" (Laufzeit: 01.08.2007 bis 31.07.2010) fort.

In diesem BMWi-Verbundprojekt fiihrt jeder Partner mit seinem Stoffgesetz und Programmsys-
tem Benchmark-Modellberechnungen zur Spannungs-, Verformungs-, Dilatanz- und Schéadi-
gungsentwicklung in einer realen Untertagestruktur im Steinsalz durch. Im Vordergrund steht da-
bei nun das thermo-mechanische Verhalten und die Schadigungsriickbildung (Verheilung). Das
Projekt dient einer realitdtsndheren Einschdtzung der Stoffgesetzfahigkeiten im Hinblick auf deren
Einsatz bei der praktischen Anwendung der Berechnung und Sicherheitsbewertung von Endlagern
fiir wirmeentwickelnde Abfille im Steinsalz.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Durchfiihrung eines Start-Workshops

AP2: Planung, Durchfiihrung und Auswertung spezifischer Laborversuche

AP3: Nachrechnung der Laborversuche, Bestimmung salztypspezifischer Kennwerte
AP4: 3D-FDM/FEM-Modellierung der Untertagestrukturen, Auswertung der Ergebnisse
APS5:  Durchfiihrung weiterer Workshops und Abstimmungen der Projektpartner

AP6:  Erstellung detaillierter Einzelberichte durch die Projektpartner

AP7: Vergleich der Ergebnisse, Ausarbeitung von Schlussfolgerungen und Empfehlungen
AP8: Durchfiihrung einer 6ffentlichen Abschlussveranstaltung

AP9:  Erstellung des Abschlussberichts und Veroftentlichung der Projektergebnisse



109

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtszeitraum fiihrten die Partner zwei Projekt-Workshops durch: am 09.-10. Februar in
Karlsruhe (veranstaltet vom KIT) und am 23.-24. Mai 2011 in Bingen am Rhein (veranstaltet von
Dr. Hampel). Auf den Workshops wurden erste Berechnungsergebnisse zu den gemeinsam ver-
einbarten und von allen Partnern zu berechnenden Untertagestrukturen vorgestellt und bespro-
chen. Auflerdem wurden Labor- und In-situ-Daten sowie Modellansitze zum thermo-
mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz diskutiert und die Rahmenbedingun-
gen flir weitere Modellberechnungen gemeinsam festgelegt.

Das vorliegende Teilvorhaben 2 beteiligt sich mit dem visko-elasto-plastischen Stoffmodell nach
Minkley und dem Erweiterten Dehnungs-Verfestigungsansatz nach Giinther/Salzer am Stoffge-
setzvergleich und verwendet das Programm FLAC3D (Fa. Itasca). Auflerdem ist es maB3geblich an
der Durchfiihrung der Laborversuche zur Ableitung der Stoffmodellparameter beteiligt.

Im Berichtszeitraum hat das IfG die Planung der Laborversuche mit den Partner abgestimmt, die
Priifkorper fiir die Kriechversuche beschaftt und hergestellt sowie 10 Kriechversuche begonnen.
Die Benchmark-Berechnungen zu den Bohrlochversuchen mit und ohne Erhitzer wurden zunéchst
mit dem Erweiterten Dehnungs-Verfestigungsansatz nach Giinther/Salzer durchgefiihrt, wozu eine
Programmmodifikation zur Beriicksichtigung der Spannungsabhingigkeit der stationdren Kriech-
rate und des Temperatureinflusses implementiert und getestet wurde. Mit diesen Berechnungen
wurde eine gute Ubereinstimmung mit den gemessenen Werten erzielt. AuBerdem wurde fiir die
zukiinftigen Berechnungen zum Dammjoch in diesen Stoffansatz eine Programmmodifikation zur
Beriicksichtigung der Verheilung implementiert und an den von TUC zur Verfiigung gestellten
Verheilungsversuchen verifiziert. Diese Arbeiten wurden auf dem dritten Projektworkshop am 23.
Und 24. Mai in Bingen den Partner vorgestellt und diskutiert.

4. Geplante Weiterarbeiten

Das IfG wird als Néchstes die thermomechanischen Modellparameter des visko-elasto-plastischen
Stoffmodells nach MINKLEY fiir die Benchmark-Berechnungen zur freien Bohrlochkonvergenz
mit und ohne Erhitzer ableiten und den in den Erweiterten Dehnungs-Verfestigungsansatz einge-
fiigten Modul zur Beriicksichtigung der Verheilung implementieren und testen. AuBlerdem wird es
den vierten Projektworkshop gemeinsam mit den Partnern am 20. und 21. September 2011 beim
TUC in Clausthal durchfiihren. Ferner ist das Verfassen von Veroffentlichungen zum Verbund-
projekt und zum CDM-Stoffgesetz geplant.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Aktuelle Literatur zu dem IfG-Stoffgesetz und zu den vorlaufenden Verbundprojekten:

Glinther, R.-M., Salzer, K. and Popp, T. (2010): Advanced Strain — Hardening Approach Consti-
tutive model for rock salt describing transient, stationary, and accelerated creep and dilatancy. 44™
US Rock Mechanics Symposium and 5™ U.S.-Canada Rock Mechanics Symposium, Salt Lake
City, UT June 27-30, 2010

Hampel, A., Giinther, R.-M., Salzer, K., Minkley, W., Pudewills, A., Leuger, B., Zapf, D.,
Staudtmeister, K., Rokahr, R., Herchen, K., Wolters, R., Lux, K.-H.,Schulze, O., Heemann, U.
and Hunsche, U. (2010): Benchmarking of Geomechanical Constitutive Models for Rock Salt.
44™ US Rock Mechanics Symposium and 5™ U.S.-Canada Rock Mechanics Symposium, Salt
Lake City, UT June 27-30, 2010
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Sondervermogen GroBforschung beim Karlsruher Institut fiir 02 E 10840
Technologie (KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eg-
genstein-Leopoldshafen

Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV3: KIT-INE)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 30.09.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

159.370,00 EUR Pudewills

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Zusammenarbeit der Projektpartner Dr. Hampel, TU Clausthal, IfG Leipzig, KIT Karlsruhe, Uni-
versitdt Hannover und TU Braunschweig (FKZ 02E10810 bis 02E10860) hat das Ziel, Instrumentarien
fiir die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung von wérmeentwickelnden
hochradioaktiven Abfillen in Steinsalzformationen zu verbessern. Als assoziierter Partner beteiligen
sich die Sandia National Laboratories, Albuquerque (NM, USA).

Das Vorhaben setzt inhaltlich die beiden BMBF-Verbundprojekte “Die Modellierung des mechani-
schen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen” (Laufzeit:
01.04.2004 bis 30.11.2006) und "Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand von
3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von realen Untertagebauwerken im
Steinsalz" (Laufzeit: 01.08.2007 bis 31.07.2010) fort.

In diesem BMWi-Verbundprojekt fiihrt jeder Partner mit seinem Stoffgesetz und Programmsystem
Benchmark-Modellberechnungen zur Spannungs-, Verformungs-, Dilatanz- und Schéadigungsentwick-
lung in einer realen Untertagestruktur im Steinsalz durch. Im Vordergrund steht dabei nun das thermo-
mechanische Verhalten und die Schiadigungsriickbildung (Verheilung). Das Projekt dient einer reali-
tatsndheren Einschédtzung der Stoffgesetzfahigkeiten im Hinblick auf deren Einsatz bei der praktischen
Anwendung der Berechnung und Sicherheitsbewertung von Endlagern fiir wirmeentwickelnde Abfal-
le im Steinsalz.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Durchfiihrung eines Start-Workshops

AP2: Planung, Durchfiihrung und Auswertung spezifischer Laborversuche

AP3: Nachrechnung der Laborversuche, Bestimmung salztypspezifischer Kennwerte
AP4: 3D-FDM/FEM-Modellierung der Untertagestrukturen, Auswertung der Ergebnisse
APS5:  Durchfiihrung weiterer Workshops und Abstimmungen der Projektpartner

AP6:  Erstellung detaillierter Einzelberichte durch die Projektpartner

AP7: Vergleich der Ergebnisse, Ausarbeitung von Schlussfolgerungen und Empfehlungen
AP8:  Durchfiihrung einer 6ffentlichen Abschlussveranstaltung

AP9:  Erstellung des Abschlussberichts und Veroffentlichung der Projektergebnisse
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

An dem aktuellen Verbundprojekt -Stoffgesetzvergleich- beteiligt sich das INE mit dem im Rahmen
des ersten Verbundprojekts entwickelten Stoffmodell und verwendet primér fiir die Modellberechnun-
gen des Gebirgsausschnittes der Grube Angersdorf das Finite-Element Programmsystem ADINA. Im
Berichtszeitraum wurden die folgenden Arbeiten durchgefiihrt:

- Numerische Simulation des IFC Versuchs (Isothermal Free Convergence). Bei diesem In-situ-
Versuch wurde die Konvergenz des 300 m-Bohrlochs iiber einen Zeitraum von 1200 Tagen gemes-
sen. Die Rechnungen wurden unter der Annahme eines litostatischen Druckes von 21 MPa bzw. 24
MPa durchgefiihrt und mit Stoffkennwerten fiir Steinsalz, die bei den fritheren Nachrechnungen der
EU-Strecke in Sondershausen verwendet wurden. Die groBBen Unterschiede zwischen den Rechen-
ergebnissen und In-situ-Messungen zeigen, dass die vorhandenen Kriechdaten an Asse-Steinsalz-
Messungen neu angepasst werden miissen. Nach dieser Anpassung der Rechenergebnisse fiir einen
Gebirgsdruck von 24 MPa wurde eine Parameterstudie durchgefiihrt. Die Empfindlichkeit der
Konvergenzen auf die Stoffparameter und den Gebirgsdruck wurde untersucht.

- Im Berichtszeitraum fiihrten die Partner zwei Projekt-Workshops durch: Am 09. - 10. Februar in
Karlsruhe und am 23. - 24. Mai 2011 in Bingen am Rhein. Auf den Workshops wurden erste Be-
rechnungsergebnisse zu den gemeinsam vereinbarten und von allen Partnern zu berechnenden Un-
tertagestrukturen vorgestellt und besprochen, weiterhin wurden Labor- und In-situ-Daten sowie
Modellansédtze zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz diskutiert.
Im Detail wurden die Randbedingungen der thermomechanischen Berechnungen eines Erhitzerver-
suchs HFCP (Heated Free Convergence Probe in der Schachtanlage Asse II) festgelegt. Die Be-
rechnung der Temperaturentwicklung sowie die thermisch induzierten Bohrlochkonvergenzen
wurden durchgefiihrt. Die Sensitivitidt der Rechenergebnisse gegeniiber den verwendeten Stoffge-
setzen und dem Gebirgsdruck wurde auch hier untersucht.

4. Geplante Weiterarbeiten

Der Zuwendungsempfinger wird als Néchstes die Auswertung der bisherigen Rechenergebnisse zur
Simulation des HFCP-Versuchs und im Rahmen des néchsten Projektworkshops (20.-21. September
bei der TU Clausthal) présentieren.

5. Berichte, Vertffentlichungen

Pudewills, A. (2007): BMBF-Verbundprojekt Modellierung des mechanischen Verhaltens von Stein-
salz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen, Wissenschaftliche Berichte, FZKA-7314,
Juni 2007.Hampel, A., R.-M. Giinther, K. Salzer, W. Minkley, A. Pudewills, B. Leuger, D. Zapf, R.
Rokahr, K. Herchen, R. Wolters, U. Diisterloh (2010): Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorge-
hensweisen anhand von 3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von realen
Untertagebauwerken im Steinsalz. Abschlussbericht (Einzelberichte + Synthesebericht) z. BMBF-
Verbundprojekt (FKZ 02C1577-1617), Karlsruher Institut fiir Technologie, Projekttriger PTKA-
WTE.

Hampel, A., R.-M. Giinther, K. Salzer, W. Minkley, A. Pudewills, B. Leuger, D. Zapf, K. Staudtmeis-
ter, R. Rokahr, K. Herchen, R. Wolters, K.-H. Lux, O. Schulze, U. Heemann, U. Hunsche (2010):
Benchmarking of Geomechanical Constitutive Models for Rock Salt. In: Proc. 44th US Rock Mechan-
ics Symposium (ARMA 2010), Salt Lake City/Utah/USA, 27.-30.06.2010, American Rock Mechanics
Association (ARMA).
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Leibniz Universitdt Hannover, Welfengarten 1, 30167 Hannover 02 E 10850
Vor habensbezeichnung:

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV4: LUH-IUB)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

L aufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 30.09.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

198.242,00 EUR Prof. Dr. Rokahr

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Zusammenarbeit der Projektpartner Dr. Hampel, TU Clausthal, IfG Leipzig, KIT Karlsruhe, Uni-
versitdt Hannover und TU Braunschweig (FKZ 02E10810 bis 02E10860) hat das Ziel, Instrumentarien
fiir die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung von wérmeentwickelnden
hochradioaktiven Abfdllen in Steinsalzformationen zu verbessern. Als assoziierter Partner beteiligen
sich die Sandia National Laboratories, Albuquerque (NM, USA).

Das Vorhaben setzt inhaltlich die beiden BMBF-Verbundprojekte “Die Modellierung des mechani-
schen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen” (Laufzeit:
01.04.2004 bis 30.11.2006) und "Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand von
3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von realen Untertagebauwerken im
Steinsalz" (Laufzeit: 01.08.2007 bis 31.07.2010) fort.

In diesem BMWi-Verbundprojekt fiihrt jeder Partner mit seinem Stoffgesetz und Programmsystem
Benchmark-Modellberechnungen zur Spannungs-, Verformungs-, Dilatanz- und Schadigungsentwick-
lung in einer realen Untertagestruktur im Steinsalz durch. Im Vordergrund steht dabei nun das thermo-
mechanische Verhalten und die Schadigungsriickbildung (Verheilung). Das Projekt dient einer reali-
tatsndheren Einschétzung der Stoffgesetzfahigkeiten im Hinblick auf deren Einsatz bei der praktischen
Anwendung der Berechnung und Sicherheitsbewertung von Endlagern fiir warmeentwickelnde Abfil-
le im Steinsalz.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API1: Durchfiihrung eines Start-Workshops

AP2:  Planung, Durchfiihrung und Auswertung spezifischer Laborversuche

AP3: Nachrechnung der Laborversuche, Bestimmung salztypspezifischer Kennwerte
AP4: 3D-FDM/FEM-Modellierung der Untertagestrukturen, Auswertung der Ergebnisse
APS5:  Durchfithrung weiterer Workshops und Abstimmungen der Projektpartner

AP6:  Erstellung detaillierter Einzelberichte durch die Projektpartner

AP7: Vergleich der Ergebnisse, Ausarbeitung von Schlussfolgerungen und Empfehlungen
APS8:  Durchfiihrung einer 6ffentlichen Abschlussveranstaltung

AP9:  Erstellung des Abschlussberichts und Veroffentlichung der Projektergebnisse
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die ersten Berechnungen zur Bohrlochkonvergenz wurden durchgefiihrt und beim 2. Projektworkshop
am 09. und 10. Februar 2011 beim KIT in Karlsruhe vorgestellt und mit den Berechnungen der Pro-
jektpartner verglichen und diskutiert. AuBerdem wurden weitere Berechnungen besprochen. Diese be-
inhalten Berechnungen der Bohrlochkonvergenz (ECN), in denen zum einen die Materialparameter
auf die Versuchsergebnisse angepasst werden und zum anderen der Einfluss der Modellierung auf die
Ergebnisse untersucht werden soll. Aulerdem soll die Nachrechnung des Erhitzer Versuchs (HFCP),
ebenfalls aus dem COSA 1II Projekt, durchgefiihrt werden. Bis zum 3. Projektworkshop am 23. und
24.05.2011 in Bingen wurden diese Berechnungen durchgefiihrt und beim Workshop vorgestellt und
diskutiert. Der im Stoffgesetz Lubby-MDCF implementierte Ansatz zur Verheilung wurde vorgestellt.
Weitere Berechnungen wurden festgelegt, mit Randbedingungen, die von allen Projektpartnern bei ih-
ren Berechnungen beriicksichtigt werden sollen.

Zum gegenwirtigen Berichtszeitpunkt werden die oben genannten Berechnungen durchgefiihrt. Zuvor
wurden die Materialparameter mit den neuen Randbedingungen den Versuchsergebnissen aus den
ECN versuchen neu angepasst, um die Ergebnisse genauer abbilden zu kdnnen. Erste Schwierigkeiten
mit der Version 4.00 von Flac3D, wie z. B. bei den thermo-mechanisch gekoppelten Berechnungen
wurden ebenfalls behoben.

4. Geplante Weiterarbeiten

Wihrend die Arbeiten mit den gemeinsam beschlossenen Berechnungen weiterlaufen, sollen auf3er-
dem Laborergebnisse der Verheilungsversuche der TUC analytisch und numerisch analysiert und un-
tereinander gegeniibergestellt werden. Gegebenenfalls werden Verbesserungen am Verheilungsansatz
durchgefiihrt. Diese Arbeiten werden beim nichsten Workshop im September vorgestellt.

5. Berichte, Vertffentlichungen

Hauck, R. (2001): Tragverhalten tiefliegender Salzkavernen bei atmosphérischem Innendruck

Hampel, A., O. Schulze, U. Heemann, F. Zetsche, R.-M. Giinther, K. Salzer, W. Minkley, Z. Hou, R.
Wolters, U. Diisterloh, D. Zapf, R. Rokahr, A. Pudewills (2007): Die Modellierung des mechanischen
Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen. Abschlussbericht
(Einzelberichte + Synthesebericht) z. BMBF-Verbundprojekt (FKZ 02C1004-1054), Forschungszent-
rum Karlsruhe GmbH, Projekttrager PTKA-WTE.

Schulze, O., U. Heemann, F. Zetsche, A. Hampel, A. Pudewills, R.-M. Giinther, W. Minkley, K. Salz-
er, Z. Hou, R. Wolters, R. Rokahr & D. Zapf (2007): Comparison of advanced constitutive models for
the mechanical behavior of rock salt - results from a joint research project, I. Modeling of deformation
processes and benchmark calculations.

Hou, Z., R. Wolters, U. Diisterloh, R. Rokahr, D. Zapf, K. Salzer, R.-M. Giinther, W. Minkley, A. Pu-
dewills, U. Heemann, O. Schulze, F. Zetsche & A. Hampel (2007): Comparison of advanced constitu-
tive models for the mechanical behavior of rock salt - results from a joint research project, II. Numeri-
cal modeling of two in situ case studies and comparison.

Leuger, B., Staudtmeister, K., Yildirim, S., Zapf, D. (2010): Modeling of creep mechanism and dam-
age of rock salt. Proceedings of the 7th european conference on numerical methods in geotechnical
engineering, T. Benz, St. Nordal, London, UK, S. 89-94.

Hampel, A., R.-M. Giinther, K. Salzer, W. Minkley, A. Pudewills, B. Leuger, D. Zapf, R. Rokahr, K.
Herchen, R. Wolters, U. Diisterloh (2010): Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen an-
hand von 3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von realen Untertagebau-
werken im Steinsalz. Abschlussbericht (Einzelberichte + Synthesebericht) z. BMBF-Verbundprojekt
(FKZ 02C1577-1617), Karlsruher Institut fiir Technologie, Projekttrager PTKA-WTE.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Technische Universitit Carolo-Wilhelmina zu Braunschweig, Po-

ckelsstr. 14, 38106 Braunschweig 02 E 10860
Vor habensbezeichnung:
Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV6: TUBS)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

L aufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 30.09.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

198.091,00 EUR Prof. Dr. Stahlmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Zusammenarbeit der Projektpartner Dr. Hampel, TU Clausthal, IfG Leipzig, KIT Karls-
ruhe, Universitdt Hannover und TU Braunschweig (FKZ 02E10810 bis 02E10860) hat das
Ziel, Instrumentarien fiir die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung
von wirmeentwickelnden hochradioaktiven Abfillen in Steinsalzformationen zu verbessern.
Als assoziierter Partner beteiligen sich die Sandia National Laboratories, Albuquerque (NM,
USA).

Das Vorhaben setzt inhaltlich die beiden BMBF-Verbundprojekte “Die Modellierung des me-
chanischen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen”
(Laufzeit: 01.04.2004 bis 30.11.2006) und "Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehens-
weisen anhand von 3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von rea-
len Untertagebauwerken im Steinsalz" (Laufzeit: 01.08.2007 bis 31.07.2010) fort.

In diesem BMWi-Verbundprojekt fiihrt jeder Partner mit seinem Stoffgesetz und Pro-
grammsystem Benchmark-Modellberechnungen zur Spannungs-, Verformungs-, Dilatanz-
und Schidigungsentwicklung in einer realen Untertagestruktur im Steinsalz durch. Im Vor-
dergrund steht dabei nun das thermo-mechanische Verhalten und die Schadigungsriickbildung
(Verheilung). Das Projekt dient einer realitdtsndheren Einschitzung der Stoffgesetzfdahigkei-
ten im Hinblick auf deren Einsatz bei der praktischen Anwendung der Berechnung und Si-
cherheitsbewertung von Endlagern fiir wirmeentwickelnde Abfille im Steinsalz.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Durchfiithrung eines Start-Workshops

AP2: Planung, Durchfiihrung und Auswertung spezifischer Laborversuche

AP3: Nachrechnung der Laborversuche, Bestimmung salztypspezifischer Kennwerte
AP4: 3D-FDM/FEM-Modellierung der Untertagestrukturen, Auswertung der Ergebnisse
APS5:  Durchfiithrung weiterer Workshops und Abstimmungen der Projektpartner

APG6:  Erstellung detaillierter Einzelberichte durch die Projektpartner

AP7: Vergleich der Ergebnisse, Ausarbeitung von Schlussfolgerungen und Empfehlungen
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APS8: Durchfiihrung einer 6ffentlichen Abschlussveranstaltung
AP9: Erstellung des Abschlussberichts und Verdffentlichung der Projektergebnisse

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Der Zuwendungsempfinger beteiligt sich an dem Stoffgesetzvergleich im Teilvorhaben 6 mit
dem Stoffgesetz fiir Steinsalz nach Doring und verwendet fiir die Modellberechnungen der
Untertagestrukturen zurzeit das Finite-Differenzen-Programm FLAC3D der Firma Itasca.

Auf dem zweiten Projektworkshop am 09. und 10.02.2011 am Institut fiir Nukleare Entsor-
gung in Karlsruhe wurden die ersten Ergebnisse der Berechnungen fiir den COSA 1I Versuch
"IFC" vorgestellt und das weitere Vorgehen fiir die COSA II Versuche "HFCP" und "HPP"
abgestimmt. Sandia schlug als zusitzliche Vergleichsberechnungen fiir die Verbundpartner
der "Room H" in der WIPP vor.

Im Rahmen des dritten Projektworkshops in Bingen am 23. und 24.05.2011 wurden weitere
Ergebnisse der COSA 1II Versuche vorgestellt und die Randbedingungen fiir die Erhitzerver-
suche festgelegt. Ebenso wurden erste Uberlegungen zur Abbildung der Verheilung mit den
Projektpartnern diskutiert. AuBBerdem wurden auch die Fragestellungen erdrtert, die sich aus
dem Update fiir die Software FLAC 3D ergeben.

Im Berichtszeitraum wurden die Berechnungen fiir die COSA II Versuche "IFC" und "HFCP"
durchgefiihrt. Hierzu wurde ein numerisches Modell entwickelt, das den im dritten Workshop
abgestimmten Randbedingungen entspricht.

Zudem wurde die Implementierung des Stoffgesetzes nach Doring in das FEM-
Programmsystem ANSYS umgesetzt. Zurzeit wird das Stoffgesetz in ANSY'S validiert.

4. Geplante Weiterarbeiten

Auf der Grundlage der Ausfiihrungen von Herrn Schulze, BGR auf dem dritten Projekt-
workshop sollen die Formulierungen fiir die Dilatanzgrenze und die Bruchgrenze angepasst
werden. Zudem sind aufgrund der Berechnungen zu den Erhitzerversuchen geringfiigige An-
passungen der Temperaturabhidngigkeit vorgesehen.

Auf Basis der Ergebnisse der Verheilungsversuche soll fiir das Stoffgesetz ein Verheilungs-
term formuliert werden.

Nach Abschluss der Implementierung und Validierung des Stoffgesetzes in ANSYS werden
die COSA II Versuche ("IFC" und "HFCP") modelliert und nachgerechnet.

5. Berichte, Veroffentlichungen
Stahlmann, J. & Missal, C. (2010): Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen

anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung
von Steinsalz. Poster. 31. Baugrundtagung 3. bis 6. November 2010, Miinchen
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
Oko-Institut. Institut fiir angewandte Okologie e. V., Merzhauser

Str. 173, 79100 Freiburg 02 E 10870
Vor habensbezeichnung:
Instrumente, Bedarf und Potentiale fiir Wissensmanagement in der Endlagerforschung
Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 30.11.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

125.719,00 EUR Schmidt

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Ziel des Forschungsvorhabens ist es, die modernen Methoden und Werkzeuge des Wis-
sensmanagements aufzuzeigen, die prinzipiell fiir die Endlagerforschung zur Verfiigung ste-
hen und die Bediirfnisse und Erwartungen der Nutzer von Wissen aus dem Bereich der End-
lagerforschung an solche Systeme zu erfassen, um durch Kombination verschiedener Wis-
sensmanagementtools deren Vor- und Nachteile hinsichtlich ihrer Moglichkeiten, des Imple-
mentierungs- und Pflegeaufwands néher zu betrachten und zu bewerten.

Das Vorhaben trigt dazu bei, die Anwendungsmoglichkeiten von Instrumenten auszuloten,
die in Wirtschaft und Verwaltung heute bereits eingesetzt werden. Das Ziel ist, mit deren Ein-
satz die Forschung transparenter zu machen und die Verfiligbarkeit von Ergebnissen und deren
Ubersichtlichkeit zu verbessern.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Zusammenstellung von aktuellen Methoden und Werkzeugen des Wissensmanage-
ments:
Diese Bestandsaufnahme soll einen breiten Uberblick iiber den verfiigbaren Stand der
Technik beim Wissensmanagement geben. Die Zusammenstellung erfolgt so, dass auf
inhaltsorientierte Systeme detaillierter eingegangen wird, weil diese bei mdglichen
Anwendungen im Bereich Endlagerforschung relevanter sind.

AP2: Ermittlung des Nutzungspotenzials:
Durch Befragung von in der Endlagerforschung téitigen Personen/Organisationen soll
der bisherige Stand des Wissensmanagements und der bei Nutzern vorhandene Bedarf
fiir solche Instrumente erhoben werden. Daraus werden Vorschlidge erarbeitet, wie
Bediirfnisse und Wiinsche in einem System beriicksichtigt werden kénnen (im Sinne
eines libergeordneten und priorisierten ,,Pflichtenhefts* fiir WM-Systeme).

AP3: Entwicklung und Bewertung von Wissensmanagementmethoden fiir die Endlagerfor-
schung:
Es werden Methoden und Werkzeuge des Wissensmanagement mit dem ermittelten
Bedarf kombiniert und mogliche Szenarien entwickelt. Die Szenarien werden bewertet
(z. B. nach Aufwand, Nutzerfreundlichkeit, Transparenz, Kompatibilitidt mit vorhan-
denen Teillosungen) und glinstige Losungswege aufgezeigt.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im I. und II. Quartal wurden hauptsidchlich die Arbeitspakete AP1 und AP2 bearbeitet.

Die Arbeiten fiir AP1, der Darlegung der Grundbegriffe, Methoden und Techniken des Wis-
sensmanagements, der Beschreibung verschiedener Anwendungsbeispiele fiir Wissensma-
nagement und dem Aufzeigen der Hemmnisse und Schwierigkeiten wurden weitgehend abge-
schlossen. Daraus werden im weiteren Projektverlauf Rahmenbedingungen und Vorausset-
zungen fiir die IT-Unterstiitzung des Wissensmanagements der Endlagerforschung erarbeitet.
Mittels des ausgearbeiteten Fragebogens wurden in AP2 Telefoninterviews mit je einem Mit-
arbeiter verschiedener in der deutschen Endlagerforschung titigen Institutionen gefiihrt. Die
Ergebnisse der Telefoninterviews wurden zusammengefasst und ausgewertet. Die Antworten
zu den verschiedenen Fragenkomplexen wurden dazu nach typisierten Organisationsprofilen
aggregiert, so dass die einzelnen Ergebnisse verdffentlicht werden konnen, aber nicht mehr
einer konkreten Organisation zuordnen lassen (Schutz der Einzeldaten). Die Befragung inter-
nationaler Institutionen wurde vorbereitet, dazu wurde ein englischsprachiger Fragebogen er-
stellt.

Weiterhin wurde im Mirz 2011 ein Statusgespréich zur Diskussion der vorldufigen Ergebnisse
aus den Arbeitspaketen AP1 und AP2 vorbereitet und erfolgreich durchgefiihrt. Die Teilneh-
mer haben dabei wertvolle Hinweise eingebracht.

Zu AP3 wurden die vorldufigen Ergebnisse der AP1 und AP2 sowie aus dem Statusgespriach
von Mirz 2011 hinsichtlich des technischen Standes und der Nutzererwartungen analysiert
und im Hinblick auf diese ausgewertet. Aufgrund der Vielfalt von Nutzererwartungen wurden
sowohl typische als auch anwenderspezifische Situationen herausgearbeitet und die verfiigba-
ren Instrumente daneben gestellt.

4. Geplante Weiterarbeiten

Gemadl dem aktuellen Zeitplan wird fiir das zweite Halbjahr 2011 geplant:
- Restarbeiten zu den AP1 und AP2

- Weiterfithrung und Abschluss der Arbeiten zum AP3

- Entwurf des Abschlussberichts

5. Berichte, Veroffentlichungen

Angelika Spieth-Achtnich: Prisentation ,,Wissensmanagement in der Endlagerung - Instru-
mente, Potentiale und Bedarf; Zwischenergebnisse des Arbeitspakets 2%, 1. Statusgesprich,
Darmstadt, 09.03.2011
Achim Steinacker: Prédsentation ,,Instrumente des Wissensmanagements®, 1. Statusgespréch,
Darmstadt, 09.03.2011
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Techmsche Universitit Bergakademie Freiberg, Akademiestr. 6, 02 E 10880
09599 Freiberg

Vor habensbezeichnung:

Zusammenhang von Chemismus und mechanische Eigenschaften des MgO-Baustoffs

Zuordnung zum FuE-Programm:
Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.12.2010 bis 31.05.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

519.570,00 EUR Prof. Dr. Voigt

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Mit diesem Forschungsvorhabens sollen die Wissensliicken im Bereich des MgO-Baustofts
als potentielles, langzeitstabiles Material zur Errichtung von geotechnischen Barrieren im Sa-
linar geschlossen werden. Ein geschlossenes Gesamtbild zu den kausalen Zusammenhédngen
zwischen Bindemittelphasenbildung und mechanischen Eigenschaften soll erarbeitet werden.
Dazu gehort die Klassifizierung von MgO-Typen fiir entsprechende Auswahlkriterien fiir den
Einsatz je nach Anforderung an den Baustoff.

Es werden die temperaturabhéingigen Phasengleichgewichte (=Bindemittelphase) im Grund-
system MgO-MgCl,-H,O von 25 °C bis 120 °C bestimmt. Damit soll die eindeutige Identifi-
kation der beim Abbinden des Sorelsystems entstehenden Phasen im Zusammenhang mit den
jeweiligen Bildungsbedingungen und den sich daraus entwickelnden mechanischen Eigen-
schaften moglich sein. Der Zusammenhang zwischen Phasenbildung, technologischer Verar-
beitbarkeit, moglicher Entwicklung eines Expansionsdruckes und Endfestigkeit soll dabei
sichtbar gemacht werden.

Uber das Grundsystem hinaus werden fiir reale Baustoffsysteme die Untersuchungen auf das
System MgO-CaCl,/MgCl,-H,O und MgO-MgSO4-H,O erweitert. Fiir letztere sollen die
temperaturabhéngigen Phasengleichgewichte bestimmt werden, um in Kombination mit dem
Grundsystem auf mogliche Mischphasen im Bindersystem unter Einfluss von Sulfat-haltigen
Losungen schlieBen zu konnen. Aus den gewonnen temperaturabhéngigen Loslichkeitsdaten
der genannten Systeme konnen Parameter abgeleitet werden, welche thermodynamische und
geochemische Modellierungen der Wechselwirkungen mit den Komponenten des hexéren
Systems der ozeanischen Salze fiir iibergreifende Anwendungen ermdéglichen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Phasenbildung im Grundsystem MgO-MgCl,-H,O bei erhohten Temperaturen (40 °C,
60 °C, 80 °C)

AP2: Einfluss von Sulfat und Calcium auf die Sorelphasenbildung

AP3: Schlussfolgerungen fiir die Rezepturentwicklung

AP4: Expansionsdruck von Sorelphasen

APS: Vorschlag fiir In-situ-Versuch
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1: Die Daten der Losegleichgewichte im Mg(OH),-MgCl,-H,O System bei 40 °C wurden
ermittelt. Demnach ist auch bei 40 °C die 3-1-8 Phase die thermodynamisch stabile Phase im
System (eine Publikation der Ergebnisse zusammen mit den 25 °C-Daten wird vorbereitet).
Fiir 60 °C wurden die Langzeitversuche angesetzt.

AP2: Ansitze zur Bestimmung der Losegleichgewichte im Mg(OH),-MgS0O4-H,0O System bei
25 °C und 40 °C laufen.

AP3: Es wurden fiir 6 ausgewihlte MgO-Typen, 1. Magnesia M2923 (hoch reaktiv), 2. M298
(weniger reaktiv), 3.-5. Styromag DF80, K10 und KF, 6. F4-200 vom Lehmann & Voss die
Reaktivititsparameter (Ubersittigung, BET, KorngroBe, Zitronensiuretest) bestimmt. Es zeigt
sich die Reaktivitdtsreihung: M2923 >> (DF80 > K10 > KF) > F4-200 > M298. Die rontge-
nographischen Untersuchungen zeigen, dass M2923 und M298 phasenrein sind. Die Sty-
romag-Proben enthalten Talk, Dolomit, Calcit und Vermiculit. Die Fremdphase im F4-200
konnte noch nicht identifiziert werden. Im Ergebnis wurde die MgO-Type DF80 (Styromag)
fiir eine 3-1-8-Rezeptur (R1a) mit Smolaler MgCl,-Losung als Anmischldsung ausgewihlt
und in der Verarbeitung getestet (Viskosititsmessungen). Die Zielviskositit (nach MB10,
GV1 CARLA-Projekt) wird fiir die Styromag-Proben DF80 und K10 nach einer intensiven
Mischzeit von 2 h und einer weiteren Stunde Messzeit erreicht, die mit M2923 {iberschritten.
M298 und F4-200 erwiesen sich mit dieser Rezeptur als nicht verarbeitbar (Viskositéit gene-
rell zu niedrig). Von allen MgO-Typen wurden nach 6 Monaten neue Chargen bestellt, um die
Reaktivitit (Schwankungsbreite) erneut zu ermitteln, ebenso der 6 Monate gelagerten Char-
gen.

AP4: Fiir die Untersuchungen des Expansionsverhaltens sind folgende Messungen mit Bin-
demittelphase (R1a) in Vorbereitung:

- Kegel: freie Expansion = f(t)

- Quelldruckapparatur: Expansionsdruck bei V = konst.

- Oedometer: Expansion bei 6 = konst.

Zu Pkt. 2 werden derzeit 6 Quelldruckapparatur-Zellen aufgebaut, 3 davon temperierbar. Es
erfolgte die Uberpriifung der Quelldruckapparatur/Druckmesszellen im Messbereich bis 100
bar bzw. findet noch statt. Ein Fliissigkeitsdruckgeber mit Messbereich bis max. 35 bar wird
noch bestellt. An der Temperierung/-regelung der anderen 3 Zellen wird gearbeitet.

4. Geplante Weiterarbeiten

Weitere Ansédtze zu Losegleichgewichten bei hohen Temperaturen (AP1, AP2).

Auswertung und Vergleich der Reaktivitdtsdaten (AP3).

GroBansatz der R1a-Rezeptur zur Untersuchung des temperaturabhingigen Phasen- und Ge-
fiigebildung sowie des Expansionsverhaltens (AP4).

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10890
Vor habensbezeichnung:

Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS

Zuordnung zum FuE-Programm:
Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.11.2010 bis 31.10.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.547.015,00 EUR Rothfuchs

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Mit dem Projekt VIRTUS soll ein leistungsstarkes Instrument zur Simulation, Visualisierung
und wissenschaftlichen Bewertung der komplexen, untereinander gekoppelten Prozessablaufe
in einem Untertagelabor bzw. Endlager sowie zur Planung und Priifung von Endlagerkonfigu-
rationen in Steinsalzformationen den an Endlagerprojekten in Deutschland beteiligten Institu-
tionen bereit gestellt werden. Mit der Erfassung und Auswertung der aus 30 Jahren Endlager-
forschung vorhandenen Primirliteratur und der Ableitung einer konsolidierten und qualitéts-
gesicherten Datenbasis fiir numerische Simulationen leistet das Projekt auch einen Beitrag
zum Erhalt bzw. zur Dokumentation der in vielen Jahren der Untertageforschung erzielten
wissenschaftlichen und technischen Ergebnisse und Erfahrungen und trdgt damit insgesamt
zur zeitnahen Entwicklung eines fundierten Safety Case nach der Entscheidung fiir einen
Standort eines HAW-Endlagers in einer salinaren Formation bei.

2. Untersuchungsprogramm/Ar beitspakete

AP1: Entwicklung der Softwareplattform fiir ein Virtuelles Untertagelabor/Endlagersystem
im Steinsalz (GRS (IFF), BGR, DBETEC)

AP2  Erstellung, Dokumentation und Pflege der VIRTUS-Datenbank(en) mit Auswertung
der vorhandenen Primaérliteratur und Erzeugung einer konsolidierten und qualititsge-
sicherten Datenbasis fiir PLC-Simulationen (GRS (IFF), BGR, DBETEC)

AP3: Service-orientierte Architektur (GRS (IFF) in Abstimmung mit BGR, DBETEC)

AP4: Erarbeitung und Modifizierung des geologischen Standortmodells (BGR)

APS:  Prototypische THMC-Modellierung ausgewdéhlter Experimente zur Strecken- und
Bohrlochlagerung bzw. entsprechender HAW-Endlagerkonfigurationen (GRS, BGR,
DBETEC)

AP6:  Abschlussbericht und VIRTUS-Prisentation in einer Fachveranstaltung (GRS (IFF),
BGR, DBETEC
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1.1:

Die zum Projektbeginn aufgenommenen Arbeiten fiir die umfassende Anforderungsanalyse an
die zu entwickelnde Softwareplattform wurden planméfig im Mai 2011 mit der Vorlage einer
vorldufigen Endversion des von IFF in Abstimmung mit den Projektpartnern erstellten Pflich-
tenheftes abgeschlossen. Die Dateniibernahme von openGEO nach Virtus wird als weitge-
hend geklart betrachtet, wihrend der Geologie-/Geometrieexport von VIRTUS an die PLCs
sowie die Darstellung von PLC-Ergebnisgroflen in Virtus offene Fragen beinhalten.

AP1.2:

Auf Basis der in AP1.1 durchgefiihrten Anforderungsanalyse wurde mit dem Entwurf der
Softwarearchitektur fiir die VIRTUS Plattform begonnen. Die Grundlage der Plattform soll
das am Fraunhofer IFF entwickelte VDT-Framework bilden, welches um Methoden zum Im-
port von geologischen 3D-Modellen sowie der Vorbereitung und Auswertung von PLC Simu-
lationen, erweitert werden soll.

AP2:

Die im Vorprojekt zusammengestellten Literaturlisten wurden nochmals iiberpriift, erginzt
und im April 2011 vorldufig abgeschlossen. Das nachfolgende Literaturscreening wurde noch
im Juni aufgenommen.

Das Pflichtenheft zur Erfassung der konsolidierten und qualititsgepriiften THM-Daten ist
weitgehend entwickelt. Die Eingabeformulare sind entwickelt und werden z. Zt. durch wie-
derholte Dateneingabetests optimiert. Das Pflichtenheft soll zukiinftig routinemafig auf den
Sitzungen der AG Literatur angesprochen und jeweils auf Vollstindigkeit/Sinnfalligkeit ge-
priift und ggf. erginzt/weiterentwickelt werden. Dariiber hinaus wurde eine Liste der zu erfas-
senden Geomaterialien bzw. auch weiterer Materialien (z. B. Nebengesteine, Materialien in
den Leitexperimenten usw.) erstellt, die in der Datenbasis Beriicksichtigung finden sollen.
Hierbei soll auch nach Standorten unterschieden werden. Bei der Dateneingabe soll zunichst
der ,,Standort VIRTUS* vorrangig mit Daten aufgefiillt werden, wobei die Daten aber auch
jeweils dem Standort zusétzlich zugewiesen werden sollen, von dem sie stammen. Insgesamt
werden somit gepriifte THM-Datenbasen fiir die vier Standorte Asse, Morsleben, Gorleben
und VIRTUS enststehen.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Auswertung der vorhandenen Primérliteratur mit Ableitung einer konsolidierten qualitits-
gesicherten Datenbasis fiir die PLC Simulationen (GRS, DBETEC, BGR)

- Weiterentwicklung eines Datenbankschemas (GRS, DBETEC, BGR)

- Weiterentwicklung der Bedienoberfldche und Integration der DB in VIRTUS (GRS)

- Dateneingabe, Revisionen von Datenbankstruktur und Eingabeoberfliche (GRS, DBE-
TEC, BGR)

- AbschlieBende Erarbeitung einer Losung fiir Geologie-/Geometrieexport sowie die Dar-
stellung von PLC-Ergebnisgrofen im VIRTUS (GRS, DBETEC, BGR)

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10900
Vor habensbezeichnung:

Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS

Zuordnung zum FuE-Programm:
Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.11.2010 bis 31.10.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

190.969,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Mit dem Projekt VIRTUS soll ein leistungsstarkes Instrument zur Simulation, Visualisierung
und wissenschaftlichen Bewertung der komplexen, untereinander gekoppelten Prozessablaufe
in einem Untertagelabor bzw. Endlager sowie zur Planung und Priifung von Endlagerkonfigu-
rationen in Steinsalzformationen den an Endlagerprojekten in Deutschland beteiligten Institu-
tionen bereit gestellt werden. Mit der Erfassung und Auswertung der aus 30 Jahren Endlager-
forschung vorhandenen Primirliteratur und der Ableitung einer konsolidierten und qualitéts-
gesicherten Datenbasis fiir numerische Simulationen leistet das Projekt auch einen Beitrag
zum Erhalt bzw. zur Dokumentation der in vielen Jahren der Untertageforschung erzielten
wissenschaftlichen und technischen Ergebnisse und Erfahrungen und trdgt damit insgesamt
zur zeitnahen Entwicklung eines fundierten Safety Case nach der Entscheidung fiir einen
Standort eines HAW-Endlagers in einer salinaren Formation bei.

2. Untersuchungsprogramm/Ar beitspakete

AP1: Entwicklung der Softwareplattform fiir ein Virtuelles Untertagelabor/Endlagersystem
im Steinsalz (GRS (IFF), BGR, DBETEC)

AP2: Erstellung, Dokumentation und Pflege der VIRTUS-Datenbank(en) mit Auswertung
der vorhandenen Primarliteratur und Erzeugung einer konsolidierten und qualititsge-
sicherten Datenbasis fiir PLC-Simulationen (GRS (IFF), BGR, DBETEC)

AP3: Service-orientierte Architektur (GRS (IFF) in Abstimmung mit BGR, DBETEC)

AP4: Erarbeitung und Modifizierung des geologischen Standortmodells (nur BGR)

APS5:  Prototypische THMC-Modellierung ausgewdéhlter Experimente zur Strecken- und
Bohrlochlagerung bzw. entsprechender HAW-Endlagerkonfigurationen (GRS, BGR,
DBETEC)

AP6:  Abschlussbericht und VIRTUS-Prisentation in einer Fachveranstaltung (GRS (IFF),
BGR, DBETEC)
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

API1.1: Die zum Projektbeginn aufgenommenen Arbeiten fiir die umfassende Anforderungs-
analyse an die zu entwickelnde Softwareplattform wurden planmifig im Mai 2011 mit der
Vorlage einer vorldufigen Endversion des von IFF in Abstimmung mit den Projektpartnern
erstellten Pflichtenheftes abgeschlossen. Die Dateniibernahme von openGEO nach Virtus
wird als weitgehend geklart betrachtet, wihrend der Geologie-/Geometrieexport von VIRTUS
an die PLCs sowie die Darstellung von PLC-Ergebnisgrofen in Virtus offene Fragen beinhal-
ten.

AP1.2: Auf Basis der in AP1.1 durchgefiihrten Anforderungsanalyse wurde mit dem Entwurf
der Softwarearchitektur fiir die VIRTUS Plattform begonnen. Die Grundlage der Plattform
soll das am Fraunhofer IFF entwickelte VDT-Framework bilden, welches um Methoden zum
Import von geologischen 3D-Modellen der Vorbereitung und Auswertung von PLC Simulati-
onen, erweitert werden soll.

AP2: Die im Vorprojekt zusammengestellten Literaturlisten wurden nochmals tiberpriift, er-
génzt und im April 2011 vorldufig abgeschlossen. Das nachfolgende Literaturscreening wurde
noch im Juni aufgenommen.

Das Pflichtenheft zur Erfassung der konsolidierten und qualititsgepriiften THM-Daten ist
weitgehend entwickelt. Die Eingabeformulare sind entwickelt und werden z. Zt. durch wie-
derholte Dateneingabetests optimiert. Das Pflichtenheft soll zukiinftig routinemafig auf den
Sitzungen der AG Literatur angesprochen und jeweils auf Vollstindigkeit/Sinnfalligkeit ge-
priift und ggf. erginzt/weiterentwickelt werden. Dariiber hinaus wurde eine Liste der zu erfas-
senden Geomaterialien bzw. auch weiterer Materialien (z. B. Nebengesteine, Materialien in
den Leitexperimenten usw.) erstellt, die in der Datenbasis Beriicksichtigung finden sollen.
Hierbei soll auch nach Standorten unterschieden werden. Bei der Dateneingabe soll zunichst
der ,,Standort VIRTUS* vorrangig mit Daten aufgefiillt werden, wobei die Daten aber auch
jeweils dem Standort zusétzlich zugewiesen werden sollen, von dem sie stammen. Insgesamt
werden somit gepriifte THM-Datenbasen fiir die vier Standorte Asse, Morsleben, Gorleben
und VIRTUS enststehen.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Auswertung der vorhandenen Primérliteratur mit Ableitung einer konsolidierten qualitits-
gesicherten Datenbasis fiir die PLC Simulationen (GRS, DBETEC, BGR)

- Weiterentwicklung eines Datenbankschemas (GRS, DBETEC, BGR)

- Weiterentwicklung der Bedienoberfldche und Integration der DB in VIRTUS (GRS)

- Dateneingabe, Revisionen von Datenbankstruktur und Eingabeoberfliche (GRS, DBE-
TEC, BGR)

- AbschlieBende Erarbeitung einer Losung fiir Geologie-/Geometrieexport sowie die Dar-
stellung von PLC-Ergebnisgroflen in VIRTUS (GRS, DBETEC, BGR)

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Bundesanstalt fiir Geowissenschaften und Rohstoffe (BGR), Stil- 02 E 10910
leweg 2, 30655 Hannover

Vor habensbezeichnung:

Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS
Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.11.2010 bis 31.10.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

372.697,00 EUR Behlau

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Mit dem Projekt VIRTUS soll ein leistungsstarkes Instrument zur Simulation, Visualisierung
und wissenschaftlichen Bewertung der komplexen, untereinander gekoppelten Prozessablaufe
in einem Untertagelabor bzw. Endlager sowie zur Planung und Priifung von Endlagerkonfigu-
rationen in Steinsalzformationen den an Endlagerprojekten in Deutschland beteiligten Institu-
tionen bereit gestellt werden. Mit der Erfassung und Auswertung der aus 30 Jahren Endlager-
forschung vorhandenen Primirliteratur und der Ableitung einer konsolidierten und qualitéts-
gesicherten Datenbasis fiir numerische Simulationen leistet das Projekt auch einen Beitrag
zum Erhalt bzw. zur Dokumentation der in vielen Jahren der Untertageforschung erzielten
wissenschaftlichen und technischen Ergebnisse und Erfahrungen und trdgt damit insgesamt
zur zeitnahen Entwicklung eines fundierten Safety Case nach der Entscheidung fiir einen
Standort eines HAW-Endlagers in einer salinaren Formation bei.

2. Untersuchungsprogramm/Ar beitspakete

AP1: Entwicklung der Softwareplattform fiir ein Virtuelles Untertagelabor/Endlagersystem
im Steinsalz (GRS (IFF), BGR, DBETEC)

AP2: Erstellung, Dokumentation und Pflege der VIRTUS-Datenbank(en) mit Auswertung
der vorhandenen Primarliteratur und Erzeugung einer konsolidierten und qualititsge-
sicherten Datenbasis fiir PLC-Simulationen (GRS (IFF), BGR, DBETEC)

AP3: Service-orientierte Architektur (GRS (IFF) in Abstimmung mit BGR, DBETEC)

AP4: Erarbeitung und Modifizierung des geologischen Standortmodells (nur BGR)

APS5:  Prototypische THMC-Modellierung ausgewdéhlter Experimente zur Strecken- und
Bohrlochlagerung bzw. entsprechender HAW-Endlagerkonfigurationen (GRS, BGR,
DBETEC)

AP6:  Abschlussbericht und VIRTUS-Prisentation in einer Fachveranstaltung (GRS (IFF),
BGR, DBETEC)
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

API1.1: Die zum Projektbeginn aufgenommenen Arbeiten fiir die umfassende Anforderungs-
analyse an die zu entwickelnde Softwareplattform wurden planmifig im Mai 2011 mit der
Vorlage einer vorldufigen Endversion des von IFF in Abstimmung mit den Projektpartnern
erstellten Pflichtenheftes abgeschlossen. Die Dateniibernahme von openGEO nach Virtus
wird als weitgehend geklart betrachtet, wihrend der Geologie-/Geometrieexport von VIRTUS
an die PLCs sowie die Darstellung von PLC-Ergebnisgrofen in Virtus offene Fragen beinhal-
ten.

AP1.2: Auf Basis der in AP1.1 durchgefiihrten Anforderungsanalyse wurde mit dem Entwurf
der Softwarearchitektur fiir die VIRTUS Plattform begonnen. Die Grundlage der Plattform
soll das am Fraunhofer IFF entwickelte VDT-Framework bilden, welches um Methoden zum
Import von geologischen 3D-Modellen, sowie der Vorbereitung und Auswertung von PLC
Simulationen, erweitert werden soll.

AP2: Die im Vorprojekt zusammengestellten Literaturlisten wurden nochmals tiberpriift, er-
ginzt und im April 2011 vorldufig abgeschlossen. Das nachfolgende Literaturscreening wurde
noch im Juni aufgenommen.

Das Pflichtenheft zur Erfassung der konsolidierten und qualititsgepriiften THM-Daten ist
weitgehend entwickelt. Die Eingabeformulare sind entwickelt und werden z. Zt. durch wie-
derholte Dateneingabetests optimiert. Das Pflichtenheft soll zukiinftig routinemafig auf den
Sitzungen der AG Literatur angesprochen und jeweils auf Vollstindigkeit/Sinnfalligkeit ge-
priift und ggf. erginzt/weiterentwickelt werden. Dariiber hinaus wurde eine Liste der zu erfas-
senden Geomaterialien bzw. auch weiterer Materialien (z. B. Nebengesteine, Materialien in
den Leitexperimenten usw.) erstellt, die in der Datenbasis Beriicksichtigung finden sollen.
Hierbei soll auch nach Standorten unterschieden werden. Bei der Dateneingabe soll zunichst
der ,,Standort VIRTUS* vorrangig mit Daten aufgefiillt werden, wobei die Daten aber auch
jeweils dem Standort zusétzlich zugewiesen werden sollen, von dem sie stammen. Insgesamt
werden somit gepriifte THM-Datenbasen fiir die vier Standorte Asse, Morsleben, Gorleben
und VIRTUS entstehen.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Auswertung der vorhandenen Primérliteratur mit Ableitung einer konsolidierten qualitits-
gesicherten Datenbasis fiir die PLC Simulationen (GRS, DBETEC, BGR)

- Weiterentwicklung eines Datenbankschemas (GRS, DBETEC, BGR)

- Weiterentwicklung der Bedienoberfldche und Integration der DB in VIRTUS (GRS)

- Dateneingabe, Revisionen von Datenbankstruktur und Eingabeoberfliche (GRS, DBE-
TEC, BGR)

- AbschlieBende Erarbeitung einer Losung fiir Geologie-/Geometrieexport sowie die Dar-
stellung von PLC-Ergebnisgroflen in VIRTUS (GRS, DBETEC, BGR)

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Techmsche Universitit Bergakademie Freiberg, Akademiestr. 6, 02 E 10921
09599 Freiberg

Vor habensbezeichnung:

Schachtverschliisse fiir Endlager fiir hochradioaktive Abfille —-ELSA- (TV1)

Zuordnung zum FuE-Programm:
Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.04.2011 bis 30.04.2012 01.04.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

123.043,00 EUR Prof. Dr. Kudla

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Teilvorhaben TV1 des Projektes beinhaltet alle Vorarbeiten fiir die Entwicklung bzw. die
Weiterentwicklung eines Schachtverschlusskonzeptes fiir ein HAW-Endlager. Diese Arbeiten
sind die Voraussetzung fiir die vorgesehene Abstimmung mit internationalen Partnern, die
sowohl Interesse an einer anschliefenden gemeinsame Konzeptplanung, als auch an der Vor-
bereitung und Realisierung des Konzeptes im Rahmen von Labor- und In-situ-Versuchen auf
Basis der internationalen Technologieplattform haben. Das zukiinftige Schachtverschluss-
konzept wird parallel fiir Endlager in einer Salzformation und fiir mégliche Endlagerstandorte
im Tonstein entwickelt und soll modular aufgebaut sein, damit es auf unterschiedliche lokale
geologische Situationen und hydromechanische Randbedingungen angepasst werden kann.
Schwerpunkte der Untersuchungen liegen in der Definition von Anforderungen und Randbe-
dingungen fiir Schachtverschliisse fiir HAW-Endlager in den Wirtsgesteinen Salz und Ton-
stein sowie in der Identifikation des FuE-Bedarfs fiir die nachfolgenden Teilvorhaben.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Stand von Wissenschaft und Technik zu langzeitstabilen Schachtverschliissen
AP2: Sicherheitsnachweis - Konzept der Nachweisfiihrung

AP3: Randbedingungen fiir die Wirtsgesteine Salz und Tonstein

AP4: Anforderungen

APS5: Einbindung internationaler Partner

AP6:  Abschlussbericht

Die TU BAF ist federfiihrend fiir AP1 und APS5 und bearbeitet im AP3 die Unterpunkte Geo-
mechanische Randbedingungen, Charakterisierung bestimmender Stromungs- und Transport-
prozesse und Geochemische Randbedingungen.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

AP3:
Allg.:

Analyse der seit 1994 (nach der GSF-Vorstudie zu Schachtverschliissen) realisierten
Schachtverschliisse: Diese basieren auf dem Schachtverschlusskonzept "Salzdetfurth".
Gleichzeitig sind einige "klassische" Verschliisse mit Betonwiderlagern und kombi-
nierten Dichtungen aus Ton und Bitumen bzw. Gussasphalt gebaut worden. Weiterhin
wurden die Konzepte bzw. Entwiirfe fiir die Schachtverschliisse ERAM, Asse, Kon-
rad, WIPP, NAGRA, RESEAL sowie der Projektvorschlag LASA (GRS & TUC) dis-
kutiert.

Beginn der Arbeiten zu geomechanischen und geochemischen Randbedingungen.
Abschluss der Kooperationsvereinbarung mit dem Projektpartner DBE Technology
GmbH.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1:

AP3:
APS5:

Allg.:

Analyse internationaler Aktivititen zu Schachtverschliissen im Tonstein und im Hart-
gestein hinsichtlich der Sicherheitsbewertung. Vorbereitung eines internationalen
Workshops.

Beginn der Arbeiten zu geomechanischen und geochemischen Randbedingungen.
Kontaktaufhahme mit potentiellen internationalen Partnern (NAGRA, ANDRA, SKB,
SANDIA).

Vertragsabschluss mit dem Unterauftragnehmer IBeWa.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10931
Vor habensbezeichnung:

Schachtverschliisse fiir Endlager fiir hochradioaktive Abfille —-ELSA- (TV2)
Zuordnung zum FuE-Programm:
Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und

Endlagerteilbereiche

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.04.2011 bis 30.04.2012 01.04.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

240.168,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Teilvorhaben TV1 des Projektes beinhaltet alle Vorarbeiten fiir die Entwicklung bzw. die
Weiterentwicklung eines Schachtverschlusskonzeptes fiir ein HAW-Endlager. Diese Arbeiten
sind die Voraussetzung fiir die vorgesehene Abstimmung mit internationalen Partnern, die
sowohl Interesse an einer anschliefenden gemeinsame Konzeptplanung, als auch an der Vor-
bereitung und Realisierung des Konzeptes im Rahmen von Labor- und In-situ-Versuchen auf
Basis der internationalen Technologieplattform haben. Das zukiinftige Schachtverschluss-
konzept wird parallel fiir Endlager in einer Salzformation und fiir mégliche Endlagerstandorte
im Tonstein entwickelt und soll modular aufgebaut sein, damit es auf unterschiedliche lokale
geologische Situationen und hydromechanische Randbedingungen angepasst werden kann.
Schwerpunkte der Untersuchungen liegen in der Definition von Anforderungen und Randbe-
dingungen fiir Schachtverschliisse fiir HAW-Endlager in den Wirtsgesteinen Salz und Ton-
stein sowie in der Identifikation des FuE-Bedarfs fiir die nachfolgenden Teilvorhaben.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Stand von Wissenschaft und Technik zu langzeitstabilen Schachtverschliissen
AP2: Sicherheitsnachweis - Konzept der Nachweisfiihrung

AP3: Randbedingungen fiir die Wirtsgesteine Salz und Tonstein

AP4: Anforderungen

APS5: Einbindung internationaler Partner

AP6:  Abschlussbericht

Die DBE TECHNOLOGY GmbH ist federfiihrend fiir AP2 und AP4 und bearbeitet im AP3
die Unterpunkte Charakterisierung der EDZ und Ableitung von Kenntnisdefiziten.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Allgemein:

Im Berichtszeitraum wurde eine Kooperationsvereinbarung mit dem Projektpartner TU Berg-
akademie Freiberg entwickelt, abgestimmt und verbindlich unterzeichnet.

Am 10. Juni fand im Hause der GRS Braunschweig ein Planungsgesprich statt, bei dem sich
die Beteiligten Institutionen TU BAF, DBE TECHNOLOGY, GRS und TU Clausthal im Bei-
sein des BMWi zunichst gegenseitig iiber laufende bzw. in Planung befindliche FuE-
Vorhaben zu geotechnischen Barrieren informierten. Das Planungsgesprich diente zur Ent-
wicklung eines abgestimmten Konzepts zur Einbringung eines Internationalen Verbundpro-
jekts Schachtverschluss unter deutscher Federfiihrung (BMWi) in die ,,Implementing Geolo-
gical Disposal Technology Platform (IGD-TP)*“. Im Ergebnis wird ein Plan erstellt, der die
Zusammenfiihrung der einzelnen Vorhaben in ein Verbundprojekt darstellt.

AP3:

Im Rahmen dieses Arbeitspaketes soll u. a. die Grofe der Auflockerungszone anhand indika-
tiver numerischer Berechnungen fiir den Schacht in Gorleben sowie fiir zwei potenzielle
Schéchte in den zwei eignungshoffigen Tonsteinregionen in Deutschland abgeschitzt werden.
Die Berechnungen werden mit dem Computercode FLAC3D durchgefiihrt.

Im Berichtszeitraum wurde ein Modell fiir den Schacht in Gorleben entwickelt, das den zeitli-
chen Verlauf des Schachtabteufens realitdtsnah beriicksichtigt. Ebenso wurde die Schachtbe-
wetterung mit ihrem thermomechanischen Einfluss beriicksichtigt. Die Berechnungen zeigen
einen deutlichen Einfluss der Schachtbewetterung auf die Entwicklung der Auflockerungszo-
ne.

Parallel dazu wurden Modelle fiir generische Schéchte in den zwei zu betrachtenden Ton-
steinregionen in Deutschland erstellt. Basierend auf dem im fritheren FuE-Vorhaben GENE-
SIS zusammengestellten Datenmaterial wurden die Berechnungen aufgenommen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP2: Beginn der Arbeiten zur Erstellung des Konzeptes zur Nachweisfithrung

AP3: Weiterfiihrung der Arbeiten zur Charakterisierung der EDZ

AP4: Beginn der Arbeiten zur Formulierung von Anforderung und Auswahlkriterien fiir
Schachtverschliisse

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10941
Vor habensbezeichnung:

Erprobung und Weiterentwicklung moderner Methoden der Sensitivititsanalyse im Hinblick
auf den Sicherheitsnachweis fiir ein kiinftiges Endlager - MOSEL

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefahrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2011 bis 30.04.2014 01.05.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

852.100,00 EUR Dr. Becker

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Die Sensitivitdtsanalyse stellt einen wesentlichen Bestandteil der Modellrechnungen zur
Langzeitsicherheit eines Endlagers dar. Die dafiir bislang eingesetzten Verfahren liefern bei
komplexen Endlagermodellen jedoch nur bedingt aussagekriftige Ergebnisse. Moderne Me-
thoden, die genauere und verldsslichere Informationen liefern konnen, sollen im Hinblick auf
Endlagermodelle vergleichend getestet und ggf. gezielt angepasst werden. Am Ende des Vor-
habens soll eine Vorgehensempfehlung zur Durchfiihrung globaler Sensitivitdtsanalysen bei
Modellrechnungen zur Langzeitsicherheit von Endlagern in unterschiedlichen Wirtsformatio-
nen gegeben werden.

Im Vorhaben kommen die parallel im Projekt ADEMOS entwickelten statistischen Pro-
grammkomponenten zum Einsatz. Beziiglich der Testfdlle wird auf Modelle zuriickgegriffen,
die in den Projekten ISIBEL und GENESIS/ERATO entwickelt wurden bzw. werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

API: Methoden der globalen Sensitivititsanalyse: Es ist ein ausfiihrlicher Uberblick iiber die
Methoden der globalen Sensitivitdtsanalyse sowie die Verfahren zur Stichprobenziehung zu
erarbeiten. Die Methoden werden klassifiziert und hinsichtlich ihrer Eignung fiir den Einsatz
im Rahmen von Sicherheitsnachweisen fiir Endlager bewertet. Laufende Aktivititen und
Entwicklungen im internationalen Bereich werden verfolgt und ausgewertet.

AP2: Definition von Testfillen: Es sind mehrere Testmodelle und -szenarien zu definieren,
anhand derer die verschiedenen Methoden getestet und verglichen werden konnen. Es sollen
vorrangig Modelle fiir Salz- und Tonformationen betrachtet werden.

AP3: Durchfiihrung und Auswertung von Testrechnungen: Die im AP1 identifizierten Metho-
den der Sensitivitdtsanalyse werden auf die Testfille angewandt, soweit dies nach theoreti-
schen Uberlegungen sinnvoll erscheint.

AP4: Anpassung von Methoden und Bereitstellung fiir die Anwendung: Aufgrund von Ergeb-
nissen der Arbeitspakete 1 und 3 werden diejenigen Methoden identifiziert und ggf. weiter-
entwickelt, die fiir die Anwendung bei der Analyse der Langzeitsicherheit von Endlagern be-
sonders geeignet erscheinen.



131

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Rahmen von AP1 wurde mit einer Bestandsaufnahme klassischer und moderner Methoden
der globalen Sensitivitdtsanalyse sowie ihrer Anwendung auf Endlagerprobleme unter Be-
riicksichtigung eigener Vorarbeiten begonnen. Weiterhin wurde mit der Definition von Test-
fallen (AP2) begonnen.

4. Geplante Weiterarbeiten

Es werden voraussichtlich vier standardisierte Testmodelle definiert und dokumentiert, die
die folgenden generischen Endlagerkonzepte beschreiben:

- ein Endlager fiir warmeentwickelnde Abfille im Salzgestein,

- ein Endlager fiir Abfélle mit vernachlissigbarer Warmeentwicklung im Salzgestein,

- ein Endlager fiir wirmeentwickelnde Abfille im Tongestein,

- ein Endlager fiir wirmeentwickelnde Abfélle im Granit.

Unter Zugrundelegung dieser Testfdlle wird mit der Vorbereitung von Testrechnungen be-
gonnen. Dazu miissen Daten zusammengestellt und ggf. Rechenprogramme angepasst wer-
den. Weiter ist geplant, zu untersuchen, inwieweit sich mithilfe von Emulationsverfahren der
Rechenaufwand reduzieren lésst.

Die Zusammenstellung von Methoden der Sensitivitdtsanalyse wird fortgefiihrt. Dabei sollen
auch Erfahrungen aus anderen Landern berilicksichtigt werden. Hierzu ist eine Kontaktauf-
nahme mit verschiedenen Institutionen (JRC Ispra, Sandia, und weitere) geplant. Weiterhin ist
die Teilnahme an Fachkonferenzen und -seminaren vorgesehen.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 10951
Vor habensbezeichnung:

Diffusion in kompaktiertem Salzgrus - DIKOSA

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.06.2011 bis 31.05.2014 01.06.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

588.400,00 EUR Dr. Fliigge

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Im Projekt DIKOSA soll die Abhdngigkeit des Porendiffusionskoeftizienten von der Porositit
von Salzgrus experimentell mit Hilfe von sogenannten ,,through-diffusion“-Experimenten un-
tersucht werden. Die Experimente werden zur Bestimmung der GesetzméBigkeit der Abhén-
gigkeit bei unterschiedlicher Porositit des Salzgruses und mit unterschiedlichen Tracern
durchgefiihrt. Die experimentell ermittelte Abhéngigkeit soll in das Nahfeldmodul LOPOS
fiir langzeitsicherheitsanalytische Rechnungen fiir Endlager im Salz implementiert und die
Auswirkungen auf den Radionuklidtransport aus dem Endlager gezeigt werden. Dazu soll ei-
ne existierende sicherheitsanalytische Rechnung aus dem Projekt ISIBEL unter Berticksichti-
gung der verbesserten Beschreibung der Diffusion wiederholt werden.

Neben der direkten Bestimmung der Abhéngigkeit des effektiven Porendiffusionskoeffi-
zienten von der Porositit des Salzgruses lassen sich durch die durchgefiihrten Experimente
auch Riickschliisse auf die Struktur des Porenraumes im kompaktierten Salzgrus ziehen, wie
z. B. auf dessen Porenraumvernetzung, d. h. auf das Vorhandensein oder Nichtvorhandensein
von unverbundenen Poren. Diese Informationen liefern einen wichtigen Beitrag zur Kliarung
der Fragestellung, ob die Kompaktion von Salzgrus in den Zugangsstrecken des Endlagers
das Transportpotenzial fiir Lésung und Schadstoffe im Salzgrus herabsetzt und eine potenziel-
le Freisetzung von Radionukliden verringert.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Planung, Durchfiihrung und Auswertung der Diffusionsexperimente

AP2: Integration der Ergebnisse in das langzeitsicherheitsanalytische Modell LOPOS
(Implementierung in LOPOS und illustrative Rechnungen)

AP3: Projektleitung und Dokumentation
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

Durchfiihrung von zwei Arbeitsgesprachen zur Planung der Diffusionsexperimente.

Ein Angebot fiir einen Auftrag zur Fertigung der Messzellen wurde bei der Firma InfraServ
angefordert. Ein Angebot fiir eine Schlauchpumpe wurde bei der Firma Ismatec angefordert.
Verschraubungen fiir die Zellen wurden bei der Firma Swagelok bestellt.

Eine Literaturrecherche zur Auswahl der Tracer wurde begonnen. Der Einsatz von Farbstof-
fen wird aufgrund der verringerten Luminiszenzintensitét in salinen Losungen und ihrer Sorp-
tionseigenschaften nicht mehr angestrebt. Bromid und lodid sollen als anionische Tracer ver-
wendet werden, wobei zur Verhinderung von Photooxidation von Bromid die Lichteinstrah-
lung minimiert werden muss. Als kationischer Tracer soll Caesium eingesetzt werden.

Die Firma k+s kann der GRS 100 kg Salzgrus aus dem Hauptsalz der StaBfurt-Folge bereit-
stellen. Das Material entspricht stratigraphisch dem im Projekt REPOPERM verwendeten
Material und muss vor Versuchsbeginn auf eine dhnliche KorngréBe zerkleinert werden.

Erste abschdtzende Rechnungen zur Versuchsdauer wurden mit dem Programm Rockflow
durchgefiihrt. Bei vernachldssigbarer Sorption und einer Lange des Versuchskorpers von
8 cm betrigt die Versuchsdauer bei einem effektiven Diffusionskoeffizienten von 1-10° m* s
voraussichtlich etwa 30 Tage, bei einem effektiven Diffusionskoeffizienten von 1:10™"° m? 5™
voraussichtlich etwa 300 Tage.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1:

- Beschaffung der Messzellen mit Zubehor, Beschaffung aller notwendigen Materialien und
Instrumente.

- Festlegung der zu verwendenden Tracer und ihrer Konzentrationen.

- Vorversuche zum Einbau von Salzgrus in die Messzellen.

- Vorversuche zur Gleichgewichtseinstellung von Salzgrus mit der zu verwendenden Salzl5-
sung.

- Vorversuche zu Wechselwirkungen der ausgewihlten Tracer mit Salzlauge/Salzgrus und
ithrer Sorptionseigenschaften.

5. Berichte, Verdffentlichungen

Keine.
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2.2 C-Vorhaben
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Auftragnehmer: For derkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 C 1628
Vor habensbezeichnung:

Werkzeuge und Daten fiir die Geochemische Modellierung - Phase 2, Kurztitel: WeDa-I1
Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung geféhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.01.2009 bis 31.12.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.462.376,00 EUR Dr. Moog

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Weiterentwicklung einer einheitlichen, umfassenden und konsistenten thermodynamischen
Referenzdatenbasis zur geochemischen Modellierung von Nah- und Fernfeldprozessen fiir die
derzeit in Deutschland diskutierten oder bereits realisierten Wirtsformationen untertigiger
Entsorgungseinrichtungen.

2. Unter suchungsprogramm/Ar beitspakete

API1: Projektmanagement

AP2: Datenbank

AP3: Schnittstellen

AP4: Datenerfassung

APS5: Datenbewertung

AP6: Qualititsmanagement

AP7: Dokumentation

APS8: Thermodynamische Datenbasis fiir Phosphat

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse
Projektmanagement: Koordination des Gesamtvorhabens

Datenbank:

Weiterfithrung der Arbeiten an Skripten zur Eingabetiberpriifung in THEREDA; Umsetzung
von Datenbank-Anderungen gemiB Beschliissen des Verbunds; Einspielung von neuen Da-
tenbanktabellen und Ergédnzung bestehender Datenbanktabellen um weitere Attribute mit Be-
zug zur Speicherung von Daten fiir die Oberfldchenkomplexierung.

Schnittstellen:

- Erginzung und Aktualisierung des Pflichtenheftes als Grundlage fiir eine web-basierte Be-
dienoberfliache fiir THEREDA (Fremdauftrag in 2011), insbesondere Einarbeitung des Au-
dits

- Test der Parameterdatei-Generatoren fiir PHREEQC und CHEMAPP
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Datenerfassung: -
Datenbewertung: -
Qualitdtsmanagement: -

Dokumentation:

- Erstellung von bzw. Mitarbeit an Technical Papers: "Elements and Criteria of Quality As-
surance for Data Input and Assessment, Thermodynamic standard functions for pure water,
Calculation of the fugacity of H;O

Thermodynamische Datenbasis fiir Phosphat:

- Durchfiihrung isopiestischer Messungen in den folgenden Systemen: K,HPO4-KCI-H,O,
KH2P04-K2804-H20, NazHPO4-NaC1-H20, NazHPO4-Na2$O4-H20, NazHPO4-K2HPO4-
H20, KzHPO4—Kst4—H20, KH2P04—K2HPO4—H20, NaH2PO4—Nast4—H20, NaH2PO4—
NazHPO4-H20 und KH2PO4-N8.C1-H20

- Literaturauswertung zu den Mg- und Ca-Phosphaten

4. Geplante Weiterarbeiten

Projektmanagement:
- Koordination des Gesamtvorhabens

Datenbank:
- Verkniipfung von RES’T- und THEREDA-Daten
- Fortfiihrung der Arbeiten an Skripten fiir die Durchfiihrung von internen Berechnungen

Schnittstellen:

- Test der Parameterdatei-Generatoren fiir die Programme EQ3/6 (Versionen 7.2¢ und 8.0a)
sowie Geochemist's Workbench)

- Begleitung der Entwicklungsarbeiten fiir die Bedienoberfldche

Dokumentation:
- Weiterarbeit an Technical Papers

Thermodynamische Datenbasis fiir Phosphat:

- Fortsetzung der Literaturauswertung

- Fortsetzung der isopiestischen Versuche

- Durchfiihrung potentiometrischer Versuche in Ca- und Mg-Phosphat-Systemen

5. Berichte, Vertffentlichungen

Eine Veroffentlichung zu unseren Daten fiir Cs<+> im System der ozeanischen Salze wird
kurzfristig eingereicht. Zwei weitere (Sr<2+> und Rb<+>) sind in Vorbereitung.
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Auftragnehmer: For derkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 C 1638
Vor habensbezeichnung:

Bentonit als Barrierematerial fiir den Abschluss von Untertagedeponien - AbschlieBende
Versuche und eine Zusammenstellung von Wissenschaft und Technik (Kurztitel: Bentonit-
Barrieren)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Entsorgung gefdhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Daten und Instrumente
fiir die Sicherheitsanalyse

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.01.2009 bis 31.12.2011 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

934.111,00 EUR Dr. Xie

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Fiir die richtige Abschdtzung der Dichtwirkung des Bentonits bzw. der durch den Bentonit

transportierbaren Schadstoffmengen, ist die Kenntnis dieser Eigenschaften und Prozesse von

ausschlaggebender Bedeutung. Die einzelnen Vorhabensziele zum Verstindnis dieser Prozes-
se sind:

- Entwicklung des Verstindnisses und Modellierung des Transports von Gasen durch hoch-
kompaktierten Bentonit mit unterschiedlicher Sittigung des Porenraums an UTD-
relevanten Salzldsungen,

- Modellierung des diffusiven Transports ausgewéhlter Schwermetalle durch eine mit Salz-
16sungen geséttigte Bentonitbarriere,

- Erstellung eines abschlieBenden Berichtes zum Kenntnisstand von Bentonit als Verfiill-
und Dichtmaterial in Untertagedeponien (UTDs) fiir chemotoxische Abfille.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Die experimentellen Arbeiten zum Gastransport umfassen Messungen zur Loslichkeit
und zum Transport von Gasen unterschiedlicher Molekulargewichte in mit unter-
schiedlichen Losungen gesittigten und teilgesittigten kompaktierten Bentonitproben.

AP2: Bei den Untersuchungen zum Schadstofftransport wird die Diffusion von Zn, Pb und
Cd durch gesittigte Bentonitprobenkorper unterschiedlicher Trockendichte gemessen.
Die Versuche erfolgen mit zwei unterschiedlich konzentrierten NaCl-Ldsungen sowie,
um auch realistische Bedingungen in einer UTD im Salinar zu erfassen, mit einer
IP21-Losung.

AP3: Abschlussbericht mit Zusammenfassung der Ergebnisse und Darstellung des Kennt-
nisstandes von Bentonitbarrieren.



139

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

AP2:

AP3:

Um die starke Schwankungsbreite der Messergebnisse zu reduzieren, erfolgte ein Um-
bau der Apparatur dahingehend, dass der Ausgangsgasstrom mittels eines Massen-
flussmesssers geregelt wurde. Zur Vermeidung iibermdfiger Temperaturschwankun-
gen wurde die Messeinrichtung mit einer Haube versehen. Nach Durchfiihrung dieser
MalBnahmen war eine auswertbare Diffusion bei einer ungesittigten Probe insbesonde-
re fiir Wasserstoff und Schwefelhexafluorid und zu realisieren. Bei Methan trat nur ei-
ne geringe Menge auf der Ausgangsseite auf. Kohlendioxid war nicht nachweisbar.
Versuche an einer teilgesittigten Probe ergab, dass die Diffusionskoeffizienten hoher
ausgefallen waren als die des Materials im Anlieferungszustand. Diese Beobachtung
wird an einer Probe mit nochmals hoherem Feuchtgehalt tiberpriift. In beiden Fillen
zeigte sich allerdings, dass der Diffusionskoeffizient fiir SF6 am hochsten war. Im An-
lieferungszustand ergab sich fiir H2 und CH4 kein eindeutiges Verhalten, wohingegen
bei der teilgesittigten Probe der Diffusionskoeffizient am niedrigsten ausfiel.
Vergleichende Diffusionsuntersuchungen mit dem herkommlichen Verfahren und mit
der neuen Methode wurden durchgefiihrt. Die Messungsdauer ist verkiirzt und die Er-
gebnisse sind auch genauer.

Die Diffusionsuntersuchungen mit den Schadstoffen Pb**, Cs” und Cd*" in der NaCl-
Losung wurden weitergefiihrt. Mit den Untersuchungen in der IP21-Losung wurde be-
gonnen.

Der Abschlussbericht der mit Zusammenfassung der Ergebnisse und Darstellung des
Kenntnisstandes von Bentonitbarrieren ist in Bearbeitung.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1:

- Diffusionsmessungen von SF¢, CH4 und H; als Gasphase in teilgesittigten Probekorpern.
- Testen der Funktion von Simulationsprogrammen fiir ungeséttigte Materialien
- Modellierung der Untersuchungsergebnisse

AP2:

- Weiterflihrung der Diffusionsuntersuchungen mit Schwermetallen
- Auswertung der Untersuchungsergebnisse
- Modellrechnung unter Beriicksichtigung von hoher Salinitat

AP3:

- Verfassen der Abschlussberichte (in Englisch)

5. Berichte, Ver tffentlichungen

Xie, M., O. Kolditz, and H. C. Moog (2011), A geochemical transport model for thermo-
hydro-chemical (THC) coupled processes with saline water, Water Resour. Res., 47,
W02545, doi:10.1029/2010WR009270.

M. Xie (2011), Geochemical Calculations of Sealing Materials for HLW Repositories in Salt
Rock Formation, Oral Presentation, EBS-TF Meeting, Jun. 28-Jul.01, Barcelona, Spain.
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2.3 W-Vorhaben
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Forschungszentrum Jillich GmbH, Wilhelm-Johnen-Stral3e,

52428 Jiilich 02 W 6259
Vor habensbezeichnung:

Neu- und Weiterentwicklung von Safeguardstechniken und -methoden
Zuordnung zum FuE-Programm:
Entsorgung gefédhrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Kernmaterialiiberwa-

chung

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2009 bis 30.04.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

670.250,00 EUR Dr. Niemeyer

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Vorhaben baut auf den Ergebnissen der Vorhaben 02W6184, 02W6218 und 02W6243 auf und zielt ab auf
Losungsvorschldge zur Implementierung von Integrated Safeguards, Entwicklung von ,,State-Level-Approach*-
spezifischen Kontrollmethoden sowie Neu- und Weiterentwicklung von Safeguardstechniken und -methoden
hinsichtlich ,,Safeguards-by-Design® fiir zukiinftige Nuklearsysteme.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

- Weiterentwicklung von Safeguardstechnologien: Digitale Uberwachungssysteme und Datenferniibertragung;
Analyseverfahren fiir Fernerkundungsdaten

- Entwicklung neuer Safeguardstechnologien: Umweltbeobachtung; Lasertechniken

- Safeguards-by-Design

- Safeguards fiir Nuklearanlagen: Geologisches Endlager fiir abgebrannte Brennelemente; Zentrifugenanrei-
cherungsanlagen

- Weiterentwicklung des “Staatskontrollansatzes” auf europdischer Ebene

- Kooperation mit der Deutschen Gesellschaft fiir Auswértige Politik (DGAP) zur technisch-politischen
Schnittstelle der internationalen Safeguards

- Weiterentwicklung des nationalen Safeguards-Internet-Portals

- Entwicklung eines EURATOM-Auditierungsansatzes

- Weiterentwicklung von Safeguards-Uberlegungen im Rahmen von ,,Triple-S“ (Sicherheit, Sicherung, Safe-
guards)

- Multinationale Ansitze

- Mitarbeit in der European Safeguards R&D Association (ESARDA)

- Kooperationen mit der International Safeguards Division des Institute of Nuclear Materials Management, mit
dem King’s College London und mit der Universitit der Bundeswehr in Miinchen; Unterstlitzung von BMWi
hinsichtlich der Beratungstitigkeiten in der Standing Advisory Group on Safeguards Implementation bei der
IAEO.

Die Arbeiten erfolgen im internationalen Kontext nach vorgegebenen Zeitplinen von BMWi, Euratom und
IAEOQ, parallel laufend und unter Einbeziehung in laufende internationale Diskussionen. Sie zielen ab auf die
Bereitstellung von Arbeitspapieren, Techniken und Verdffentlichungen, den Bau von Geriten und die Uber-
nahme der Ergebnisse durch BMWi, Euratom und IAEO.

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Safeguards-Web-Portal: Realisierung des Konzeptvorschlags.

Geologische Endlagerung: Planung und Beginn eines geophysikalischen Messprogramms; Durchfiihrung ei-
ner Studie zum Einsatz der Radarfernerkundung zur Uberwachung von geologischen Endlagern.
Datenferniibertragung: Planung eines Feldtests zur Datenferniibertragung von State-of-Health-Daten in Ab-
stimmung mit Euratom, den Betreibern, dem BMWi und den BSI.
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ESARDA: Mitarbeit in den Arbeitsgruppen ,,Containment and Surveillance®, ,,Verification Technologies and
Methodologies®, ,, Training and Knowledge Management™ und der ,,Reflection Group®, Mitarbeit in und Lei-
tung der Arbeitsgruppe ,,Jmplementation of Safeguards*; Mitarbeit im Steering und Editorial Committee.
Safeguardstechniken: Projektleitung bei der Entwicklung von NGSS, DMCA, HM-5 Software, bei der
Machbarkeitsstudie LIBS

Satellitenfernerkundung: Projektleitung zweier Studien zum Einsatz der Fernerkundung in der IAEO.
Safeguards-Konzepte: Weiterentwicklung von ,,State-level Safeguards® und ,,Acquisition Path Analysis®.
AKU/WKK und VGB-Arbeitskreis: Mitarbeit in den safeguardsbezogenen Gremien und Teilnahme an den
Sitzungen.

Standing Advisory Group on Safeguards Implementation (SAGSI): Beratende Begleitung des neuen SAGSI-
Mitglieds.

Zusatzprotokoll und Implementierung von Integrated Safeguards: Unterstiitzung und Beratung von Betrei-
bern; Unterstiitzung des BMWi bei Anfragen von IAEO und Euratom; Erstellung der Deklaration fiir
Deutschland nach dem Zusatzprotokoll; Erstellung von Vorlagen zur Einfithrung von Integrated Safeguards
fiir spezielle Anlagen; Teilnahme an Besprechungen; Kommentierung von Entwiirfen/Vorlagen Dritter.
IAEO-Inspektionsberichte: Erfassung, Aufbereitung und Auswertung; Auskiinfte zu Anfragen des BMWi.
Inspektionsplanung und -bewertung: Wissenschaftliche Beitrdge, Teilnahme an der Veranstaltung ,,The Im-
portance of Using Game Theoretical Methods for IAEA Safeguards® am 22. Juni bei der IAEO in Wien.
Nichtverbreitung von Massenvernichtungswaffen und sensitiven Technologien: Expertensitzung bei der
DGAP zu den Themen Russlands Nichtverbreitungspolitik, elektronische Kriegsfithrung und Nichtverbrei-
tung sowie iranisches Nuklearprogramm (14.04.2011).

Training: Durchfiihrung eines Trainings von IAEO- und Euratom-Inspektoren im FZJ.

4. Geplante Weiterarbeiten

Safeguards-Web-Portal: Realisierung des Konzeptvorschlags.

Geologische Endlagerung: Fortsetzung des Messprogramms im Erkundungsbergwerk Gorleben; Fortsetzung
der Studie zum Einsatz der Radarfernerkundung zur Uberwachung von geologischen Endlagern.
Datenferniibertragung: Realisierung des Feldtest fiir die Datenferniibertragung von State-of-Health-Daten.
Fortfiihrung laufender Arbeiten in den ESARDA-Arbeitsgruppen und -Gremien.

Safeguardstechniken: Projektabschluss fiir NGSS, Weiterfiihrung von DMCA, HM-5 Software, LIBS, ES.
Satellitenfernerkundung: Projektleitung zweier Studien zum Einsatz der Fernerkundung bei der IAEO.
Safeguards-Konzepte: Weiterentwicklung von ,,State-level Safeguards® und ,,Acquisition Path Analysis*.
Mitarbeit in den nationalen Gremien AKU/WKK und VGB-Arbeitskreis.

SAGSI: Beratende Begleitung des neuen SAGSI-Mitglieds.

Unterstiitzung des BMWi bei der Umsetzung des Zusatzprotokolls und der Einfiihrung und Bewertung von
Integrated Safeguards.

IAEO-Inspektionsberichte: Erfassung, Aufbereitung und Auswertung; Beratung des BMWi.
Inspektionsplanung und —bewertung: Ausarbeitung von wissenschaftlichen Beitrdgen zur spieltheoretischen
sowie quantitativen Analyse fiir die INMM Jahrestagung und des ESARDA/INMM-Workshops.
Nichtverbreitung von Massenvernichtungswaffen und sensitiven Technologien: DGAP-Expertensitzungen.
Training: Durchfiihrung eines Safeguards-Seminars fiir deutsche Anlagenbetreiber im FZJ mit Euratom.

5. Berichte, Ver6ffentlichungen

Beltrage in Proc. 33" ESARDA Annual Meeting, Budapest, 16.-20. Mai 2011
Avenhaus, R., Shelev, V.M.; The Early Years of International Safeguards — Lessons to be remembered.
Brutscher, J., Birnbaum, A., Keubler, J., Jung, S., Koestlbauer, M., Diirr, M., Richter, B., Schwalbach, P.,
von Zweidorf, A,. Berndt, R.; Design and Performance of the Digital Upgrade of the Mini Multi-Channel
Analyser (DMCA).
Fricke-Begemann, C., Noll, R., Monteith, A., Maddison, A., Diirr, M.; Feasibility-Study on Laser-Induced
Breakdown Spectroscopy for Pre-Screening of Environmental Samples.
Jussofie, A., Rezniczek, A., van Bevern, K.; Implementation of Integrated Safeguards in Germany.
Listner, C., Niemeyer, I.; Object-based change detection using very high-resolution satellite data.
Minet, C., Eineder, M., Niemeyer, I.; High Resolution Radar Satellite Imagery Analysis for Safeguards Ap-
plications.
Niemeyer, I.,. Stein, G., Rezniczek, A., Diirr, M., Remagen, H.H.; Some Thoughts on State Level Safe-
guards.
Richard, M.J., Stein, G., Bril, L-V., Avenhaus, R.; The ESARDA Verification Technologies and Methodolo-
gies Working Group: Addressing Verification Challenges Globally
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24 BMWIi-Hausvor haben
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Projekttrager Karlsruhe im Karlsruher Institut fiir Technologie KWA 9005
(KIT), Wassertechnologie und Entsorgung (PTKA-WTE), Her-
mann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eggenstein-Leopoldshafen

Vor habensbezeichnung:
Unterstiitzungsprogramm Alternative Wirtsgesteine

Zuordnung zum FuE-Programm:
Entsorgung gefihrlicher Abfille in tiefen geologischen Formationen: Endlagerkonzepte und End-

lagerteilbereiche

Laufzeit desVorhabens: Berichtszeitraum:
01.01.2011 bis 31.12.2013 01.01.2011 bis 30.06.2011
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.101.993,00 EUR Dr. Pitterich

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vor haben

Das Entsorgungskonzept der Bundesregierung sieht die Endlagerung radioaktiver Abfille in
tiefen geologischen Formationen vor. Von 2007 bis 2010 werden mit hdchster Prioritidt FuE-
Arbeiten zu offenen Fragestellungen der Endlagerung im Steinsalz durchgefiihrt. Parallel da-
zu soll der wissenschaftlich-technische Kenntnisstand zur Endlagerung Wiarme entwickelnder
Abfille in Tonsteinen auf einen mdglichst hohen Stand gebracht werden. Fragestellungen zur
Endlagerung in kristallinen Gesteinen werden ergénzend bearbeitet, der Schwerpunkt liegt auf
FuE-Arbeiten zum Technischen Barrieresystem (Engineered Barrier Systems).

Der iiberwiegende Teil dieser Untersuchungen wird im Rahmen internationaler Projekte in
Untertagelabors in Schweden, der Schweiz und Frankreich durchgefiihrt. Ferner soll die Er-
weiterung des Kenntnisstands zu Endlagersystemen in alternativen Wirtsgesteinen durch die
Unterstiitzung von Kooperationen auf der Basis bzw. in Anlehnung an bestehende WTZ-
Abkommen, wie z. B. mit Russland, erfolgen.

Das Vorhaben hat zum Ziel Arbeiten deutscher Wissenschaftler, die im Rahmen internationa-
ler Forschungsprogramme (z. B. Schweden, Schweiz, Frankreich) arbeiten, zu koordinieren
und zu intensivieren.

Die von BMWi geforderten Vorhaben werden ausfiihrlicher in den formalisierten Zwischen-
berichten in Kapitel 2.1 beschrieben. Die BGR und das KIT/INE beteiligen sich an Projekten
in den URLs iiberwiegend auf der Basis ihrer jeweiligen Haushalts- bzw. Institutsmittel.

2. Untersuchungsprogramm/Ar beitspakete

FUE-Arbeiten zu Hartgesteinen/Granit im Feldabor Grimsel und im HRL Aspo
(Vorhaben 02E9944, 02E10618, 02E10669, 02E10679, KIT/INE, BGR)

FuE-Arbeiten zu Tonstein in den Untertagelabors Mt. Terri, Tournemireund Bure
(Vorhaben 02E9894, 02E10086, 02E10377, 02E10618, KIT/INE, BGR)

Schwerpunkte der Arbeiten, die sowohl In-situ-, Labor-Untersuchungen und Modellierungs-
arbeiten umfassen, betreffen Untersuchungen zur Migration, zum Transport und zur Riickhal-
tung kolloidaler und geldster Radionuklidspezies in den technischen und natiirlichen Barrie-
ren, Untersuchungen an technischen Verschlussmaterialien (EBS) sowie Entwicklung und
Test numerischer Modelle, zur Beschreibung von THM(C)-Prozessen.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die Vorhaben sind eingebunden in internationale Projekte und wurden bzw. werden zum Teil
von der Europédischen Kommission im Rahmen des FP7 kofinanziert. Innerhalb der Vorhaben
wurden Arbeiten mit Bezug zu folgenden Projekten ausgefiihrt:

Hartgestein/Granit

Felslabor Grimsel (CFM); HRL Aspd (Projekte: Prototype Repository, EBS Task Force,

Temperature Buffer Test, Microbe, LASGIT, Alternative Buffer Materials)

- Weiterentwicklung und Anwendung von Methoden zur Messung des Aufséttigungsverhal-
tens des technischen Barrieresystems, Ermittlung der physikalischen und chemischen Pa-
rameter sowie Einsatz in gekoppelten numerischen Modellen

- Numerische Modellierung und Laboruntersuchungen zum THM-Verhalten von Bufferma-
terialien

- In-situ- und Labor-Untersuchungen zum Transport und zur Ausbreitung von Aktiniden im
Gebirge unter dem Einfluss von Kolloiden und Mikroben

Tonstein

Bure (Teilnahme am Versuchsprogramm der ANDRA), Mont Terri (SB-Experiment)

- Ermittlung relevanter, zur Beschreibung des Materialverhaltens erforderlicher Gesteinspa-
rameter

- Entwicklung von Modellen zur Simulation von gekoppelten THM-Prozessen

- Weiterentwicklung der Methoden zur Messung der thermischen und hydraulischen Effekte
auf das Wirtsgestein

Die Ergebnisse sind in den jeweiligen Vorhaben dokumentiert.
4. Geplante Weiterarbeiten

Die in den Vorhaben vorgesehenen Untersuchungen sind aus den Berichten in Kapitel 2.1 zu
ersehen.

5. Berichte, Ver tffentlichungen

Siehe Berichte zu den einzelnen Vorhaben in Kapitel 2.1.
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3 Verzeichnisder ausfuhrenden Forschungsstellen

| Albert-Ludwigs-Universitat Freiburg, Fahnenber gplatz, 79098 Freiburg

02 E 10306 Verbundvorhaben: Weiterentwicklung der Rechenprogramme d’f und &34

r’t - Entwicklung effizienter Diskretisierungsverfahren fiir die zu ent-
wickelnden numerischen Verfahren zur Datenanalyse

Bundesanstalt fir Geowissenschaften und Rohstoffe (BGR), Stilleweg 2,
30655 Hannover

02E 10910 Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS 124

| DBE Technology GmbH, Eschenstral3e 55, 31224 Peine

02E 10086 Untersuchungen zur Auswirkung einer Temperaturerhdhung in Ton- 18

formationen in Deutschland im Hinblick auf die bautechnische Mach-
barkeit eines Endlagers und irreversible Verdnderungen der potenziel-
len Wirtsformation -TemTon-

02E 10639 Untersuchung zu Rahmenbedingungen und Aufbau eines Endlager- 68

Monitoring fiir hochradioaktive Abfille in verschiedenen Wirtsforma-
tionen und Phasen einer Endlagerentwicklung unter Beriicksichtigung
von Machbarkeit und Unsicherheiten (MonA)

02E 10649 Vergiitung der Auflockerungszone im Salinar (VerA) 370

02E 10729 Komplettierung des Instrumentariums zur Technischen Realisierbar- 86

keit und sicherheitlichen Bewertung von HAW-Endlagern im Salinar
(KOMTESSA)

02E 10730 Restporositit und -permeabilitit von kompaktierendem Salzgrus-
Versatz in einem HAW-Endlager

Lo 88

02E 10760 Verbundprojekt: Untersuchungen zur Robustheit der Sicherheitsaus- =94

sage zu HAW-Endlagersystemen in magmatischen Wirtsgestein -
Kurztitel: URSEL

02E 10900 Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS 122

02E 10931 Schachtverschliisse fiir Endlager fiir hochradioaktive Abfille -ELSA- 128
(TV2)

| Dr. Andreas Hampel, Grinberger Str. 56, 55129 Mainz

02E 10810 Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehenswei- 104

sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV1: Dr. Andreas Hampel)

Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf eV. (FZD), Bautzner LandstralRe 400
(B6), 01328 Dresden

02E 10156 Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: 20

Charakterisierung und Quantifizierung des Einflusses von Tonorgani-
ka auf die Wechselwirkung von U und Am im Ton
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02E 10528 Verbundprojekt: Realititsnahe Einbindung von Sorptionsprozessen in =150
Transportprogramme fiir die Langzeitsicherheitsanalyse (ESTRAL) -
TV2

02E 10618 Mikrobielle Diversitit im Tongestein (Opalinus-Ton) und Wechsel- =66
wirkung dominanter Mikroorganismen mit Actiniden

Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf eV. - Forschungsstelle Leipzig - Inter-
disziplinare | sotopenfor schung, Permoser str. 15, 04318 L eipzig

02E 10176 Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: Bei- *24
trige zur Modellierung des Actinidentransports in potentiellen Wirts-
gesteinsformationen; Teilthema 1: Mobilitdtsbestimmende Elementar-
prozess; Teilthema 2: Einfluss heterogener Strukturen auf den Lo-
sungs-Kolloidtransport

02E 10790 Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungspro- =100
dukte im Nahfeld eines Endlagers und Mdglichkeiten ihrer Riickho-
lung (VESPA)

| For schungszentrum Jiilich GmbH, Wilhelm-Johnen-StraRe, 52428 Jillich

02E 10780 Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungspro- =98
dukte im Nahfeld eines Endlagers und Mdglichkeiten ihrer Riickho-
lung (VESPA)

02W 6259 Neu- und Weiterentwicklung von Safeguardstechniken und -methoden 142

| Friedrich-Schiller-Universitat Jena, Fur stengraben 1, 07743 Jena

02E 10578 Verbundprojekt: Abbildungen von Inhomogenititen bei der Stro- =60
mungs- und Transportmodellierung mit d’f und r’t - TP3 - Kurztitel:
A-DuR

Gesdllschaft fur Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) mit beschréankter Haf-
tung, Schwertnergasse 1, 50667 K6ln

02C 1628 Werkzeuge und Daten fiir die Geochemische Modellierung, Phase 2, =136
Kurztitel: WeDa-I1

02C 1638 Bentonit als Barrierematerial fiir den Abschluss von Untertagedepo- =138
nien - Abschliefende Versuche und eine Zusammenstellung von Wis-
senschaft und Technik (Kurztitel: Bentonit-Barrieren)

02E 9894  Selbstdichtende Barrieren aus Ton/Mineral-Gemischen in einem To- =12
nendlager — SB-Experiment im Mt. Terri Untertagelabor — Hauptpro-
jekt

02E 9944  Geoelektrische Untersuchung der Aufsittigung von Bentonitbarrieren 14
im HRL-Asp6-Projekt ,,Prototype Repository* — Phase 2

02E 10075 Thermodynamische Daten fiir Eisen(II) in hochsalinaren Losungen bei 16
Temperaturen bis 90 °C — Kurztitel: FeT90

02E 10336 Verbundvorhaben: Weiterentwicklung der Rechenprogramme d*f und 38
't

02E 10367 Anpassung des EMOS-Programmsystems an moderne Softwareanfor- =140
derungen
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02 E 10377 Untersuchung der THM-Prozesse im Nahfeld von Endlagern in Ton- =42
formationen

02E 10518 Verbundprojekt: Realititsnahe Einbindung von Sorptionsprozessen in 48

Transportprogramme fiir die Langzeitsicherheitsanalyse (ESTRAL) -
TV1

02E 10538 Experimentelle Untersuchungen und Modellierung der Wechselwir-
kungen Eisen - Bentonit, Kurztitel: Fe-Bentonit

52

02E 10548 Wissenschaftliche Grundlagen zum Nachweis der Langzeitsicherheit =54

von Endlagern

02E 10558 Verbundprojekt: Abbildungen von Inhomogenititen bei der Stro- 56

mungs- und Transportmodellierung mit d*f und r’t - TP1 - Kurztitel:
A-DuR

02E 10608 Werkzeuge und Daten fiir die Geochemische Modellierung, Kurztitel: =64
WeDa

02E 10669 Verbundprojekt: Kolloidgetragener Radionuklidtransport in gekliifte- =74
ten Gesteinen, Kurztitel: Kollorado 2

02E 10689 Long-Term Performance of Engineered Barrier Systems, Kurztitel: ©78

PEBS

02E 10719 Komplettierung des Instrumentariums zur Technischen Realisierbar-
keit und Sicherheitlichen Bewertung von HAW-Endlagern im Salinar
(KOMTESSA)

02E 10740 Restporositit und -permeabilitit von kompaktierendem Salzgrus-
Versatz in einem HAW-Endlager

(1 84

90

02E 10750 Verbundprojekt: Untersuchungen zur Robustheit der Sicherheitsaus- %2

sage zu HAW-Endlagersystemen in magmatischen Wirtsgestein -
Kurztitel: URSEL

02E 10770 Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungspro-
dukte im Nahfeld eines Endlagers und Mdglichkeiten ihrer Riickho-
lung (VESPA)

02 E 10890 Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS 120

0 130

096

02E 10941 Erprobung und Weiterentwicklung moderner Methoden der Sensitivi-
tatsanalyse im Hinblick auf den Sicherheitsnachweis fiir ein kiinftiges
Endlager - MOSEL

02E 10951 Diffusion in kompaktiertem Salzgrus — DIKOSA 132

Helmholtz-Zentrum far Umweltforschung GmbH - UFZ, Permoserstr. 15,
04318 L eipzig

02E 10588 Verbundprojekt: Abbildungen von Inhomogenititen bei der Stro- =62
mungs- und Transportmodellierung mit d*f und r’t - TP4 - Kurztitel:
A-DuR

IBEWA Ingenieurpartnerschaft fir Bergbau, Wasser- und Deponietechnik Wils-
nack & Partner, Lessingstr. 46, 09599 Freiberg

02 E 10447 Zerstorungsfreie In-situ-Permeabilitét [ 46



02 E 10659

02 E 10830

02 E 10166

02 E 10326

02 E 10568

02 E 10850

02 E 10870

KWA 9005

02 E 10206

02 E 10679

02 E 10699

02 E 10800

02 E 10840
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| IfG Institut fur Gebirgsmechanik GmbH, Friederikenstr. 60, 04279 L eipzig

Laboruntersuchungen des Gastransports in Trennflichen eines Ver- 72

schlussbauwerkes fiir ein Endlager zwischen Bentonitformsteinen und
zum Gebirge

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehenswei- 108
sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV2: IfG)
| Johannes Gutenber g-Univer sitat Mainz, Saar straRe 21, 55122 Mainz
22

Verbundprojekt Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein:
Wechselwirkung von Neptunium und Plutonium mit natiirlichem
Tongestein

Johann Wolfgang Goethe-Universitat Frankfurt am Main, Senckenberganlage
31, 60325 Frankfurt am Main

Verbundvorhaben: Weiterentwicklung der Rechenprogramme d°f und 436

r’t - Modellierung des Wirmetransports und Modellierung freier
Oberflichen

Verbundprojekt: Abbildungen von Inhomogenititen bei der Stro-
mungs- und Transportmodellierung mit d*f und r’t - TP2 - Kurztitel:
A-DuR

£ 58

| Leibniz Universitat Hannover, Welfengarten 1, 30167 Hannover

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehenswei- 112

sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV4: LUH-IUB)

Oko-Ingtitut. Ingtitut fir angewandte Okologie e. V., Merzhauser StraRe 173,
79100 Freiburg

Instrumente, Bedarf und Potentiale fiir Wissensmanagement in der =116

Endlagerforschung

Projekttrager Karlsruhe Wassertechnologie und Entsorgung (PTKA-WTE),
Her mann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eggenstein-L eopoldshafen

Unterstiitzungsprogramm Alternative Wirtsgesteine [ 146

Sondervermdgen Grofdforschung beim Karlsruher Institut fir Technologie
(K1T), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eggenstein-L eopoldshafen

Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: Ein- 130

fluss von tonorganischen Substanzen auf die Riickhaltung von Actini-
den in der Tonbarriere

Verbundprojekt: Kolloidgetragener Radionuklidtransport in gekliifte- =7

ten Gesteinen, Kurztitel: Kollorado 2

Verbundprojekt: Entwicklung einer einheitlichen, konsistenten ther- =180

modynamischen Referenzdatenbasis flir Sicherheitsanalysen zur End-
lagerung nuklearer und nicht-nuklearer Abfille - THEREDA-II; Teil-
projekt FZK: Thermodynamische Datenbasis flir Radionuklide

Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungspro- =102

dukte im Nahfeld eines Endlagers und Mdglichkeiten ihrer Riickho-
lung (VESPA)

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehenswei- =110
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sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV3: KIT-INE)

09599 Freiberg

Technische Universitdt Bergakademie Freiberg, Akademiestral’e 6,

02E 10709 Verbundprojekt: Entwicklung einer einheitlichen, konsistenten ther-
modynamischen Referenzdatenbasis fiir Sicherheitsanalysen zur End-
lagerung nuklearer und nicht-nuklearer Abfélle - THEREDA-II; Teil-
projekt TUBAF: Ozeanische Salze und Carbonate

02E 10880 Zusammenhang von Chemismus und mechanischen Eigenschaften des
MgO-Baustoffs

02E 10921 Schachtverschliisse fiir Endlager fiir hochradioaktive Abfille —~ELSA-
(TV1)

o 82

118

126

38106 Braunschweig

Technische Universitdt Carolo-Wilhelmina zu Braunschweig, Pockelsstr. 14,

02E 10860 Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehenswei-
sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV6: TUBS)

114

Technische Universitat Clausthal, Adolph-Rdmer-Stral3e
38678 Clausthal-Zé€llerfeld

02E 10820 Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehenswei-
sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TVS5: TUC)

106

| Technische Univer sitat Dresden, Helmholtzstr. 10, 01069 Dresden

02E 10417 Untersuchungen zur Temperaturabhidngigkeit der Komplexbildung
und Sorption dreiwertiger Actinide Am(III), Pu(Ill) im System Ac-
tinid-NOM-natiirliches Tongestein-Aquifer

£ 44

| Technische Universitat Miinchen, Arcisstra3e 21, 80333 Miinchen

02E 10186 Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein:
Quantenmechanische Modellierung von Aktinoidenkomplexen: Kom-
plexierung durch Huminstoffe und Sorption an Tonmineralien

326

| Univer sitdt des Saarlandes, Campus Saar br iicken, 66123 Saar br licken

02E 10196 Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein: Un-
tersuchungen zur Migration von Lanthaniden und Uran in natiirlichen
Tonformationen im Ubergang von verdiinnten Mineral-Suspensionen
zu kompakten Tonen

£ 28

| Universitat Potsdam, Am Neuen Palais 10, 14469 Potsdam

02E 10216 Verbundvorhaben Actinidenmigration im natiirlichen Tongestein:
Spektroskopische Untersuchungen zum erweiterten Prozessverstind-
nis in bindren und terndren Huminstoff-Tongestein - Lanthanoid Sys-
temen: Thermodynamische und kinetische Kenngréfen

32




