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PTE-Berichte

Der Projekttrager Wassertechnologie und Entsorgung (PTKA-WTE) informiert mit
Fortschrittsberichten ber den aktuellen Stand der von ihm administrativ und fachlich
betreuten FuUE.

Die Fortschrittsberichtsreihen behandeln folgende Themenschwerpunkte:

- Endlagerung radioaktiver Abfalle
(PTE Nr. x seit 1991, fortlaufend *)

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

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

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

Verantwortlich fur den Inhalt sind die Autoren bzw. die entsprechenden Forschungsstellen.
Das KIT tbernimmt keine Gewahr insbesondere fir die Richtigkeit, Genauigkeit und Voll-
standigkeit der Angaben sowie die Beachtung privater Rechte Dritter.

* Bis Ende des Jahres 2011 wurde in dieser Fortschrittsberichtsreihe auch Gber die BMBF-geforderte FUE zur
untertagigen Entsorgung chemotoxischer Abfalle informiert. Die FUE-Schwerpunkte ,,Untertdgige Entsorgung
chemotoxischer Abfalle* und ,,Sicherheitsforschung fir Bergbauregionen* wurden zum 31.12.2011 beendet.


http://www.ptka.kit.edu/wte/287.php
www.ptka.kit.edu/wte/287.php

Vorwort

Das KIT betreut seit 1991 im Auftrag des Bundesministeriums fiir Bildung und Forschung
(BMBF) und des Bundesministeriums fir Wirtschaft und Technologie (BMWi) als Projekt-
trager FUE-Vorhaben auf dem Gebiet ,,Entsorgung“. Die FUE-Schwerpunkte sind in den For-
derkonzepten ,,Forschungsférderung zur Entsorgung gefahrlicher Abfélle in tiefen geologi-
schen Formationen® und ,,Schwerpunkte zukunftiger FUE-Arbeiten bei der Endlagerung radio-
aktiver Abfalle“ sowie deren Fortschreibungen aufgefiihrt. Seit dem Ende der BMBF-
gefdrderten FUE zur untertdgigen Entsorgung chemotoxischer Abfélle im Jahr 2011 ist die Be-
treuung der FUE zur Endlagerung radioaktiver Abfalle der Tatigkeitsschwerpunkt.

Im Rahmen dieses Auftrages betreut der Projekttrager Karlsruhe fachlich und administrativ
die vom BMWi im Rahmen des Férderkonzepts geforderten FUE-Vorhaben zu den aufgefthr-
ten Themenbereichen:

Endlagerung radioaktiver Abfélle BMWi Referat I11 C7
- Endlagersystem

- Systemverhalten und Systembeschreibung

- Querschnittsthemen mit Bezug zur Endlagerung

- Kernmateriallberwachung

(Die im Auftrag des BMBF betreuten FUE-Vorhaben zu den FUE-Schwerpunkten: BMBF Referat 724
- Untertagige Entsorgung chemotoxischer Abfélle

- Sicherheitsforschung fiir Bergbauregionen

wurden zum 31.12.2011 beendet.)

Der vorliegende Fortschrittsbericht dokumentiert Stand und Ergebnisse dieser FUE-Vorhaben.
Er wird vom Projekttrager halbjahrlich herausgegeben, um alle Beteiligten Uber die durchge-
fuhrten Arbeiten zu informieren.

Dem Bericht liegt folgendes Gliederungsprinzip zugrunde:

Im Teil 1 sind die FUE-Vorhaben dem jeweiligen Themenbereich zugeordnet.

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

E = ,,Endlagerung radioaktiver Abfalle*
wW = ,,Kernmaterialiberwachung*
KWA = ,,Hausvorhaben* des BMWi

Im Teil 3 sind die FUE-Vorhaben den jeweils ausfiihrenden Forschungsstellen zugeordnet.
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1 Verzeichnis der Fordervorhaben gemafld FUE-Themenbereichen
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Endlagersystem

Thermodynamische Daten fur Eisen(ll) in hochsalina-
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Long-Term Performance of Engineered Barrier Sys-
tems, Kurztitel: PEBS
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Komplettierung des Instrumentariums zur Techni-
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von HAW-Endlagern im Salinar (KOMTESSA)
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Sicherheitsaussage zu HAW-Endlagersystemen in
magmatischen Wirtsgestein — Kurztitel: URSEL
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KWA 9005

Schachtverschlisse fiir Endlager fir hochradioaktive
Abfille -ELSA- (TV1)
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Schachtverschliisse und Test von Funktionselementen
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Systemverhalten und Systembeschreibung

Geoelektrische Untersuchung der Aufsattigung von
Bentonitbarrieren im HRL-Asp6-Projekt ,,Prototype
Repository* — Phase 2

Anpassung des EMOS-Programmsystems an moderne
Softwareanforderungen

Untersuchung der THM-Prozesse im Nahfeld von
Endlagern in Tonformationen
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Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Ak-
tivierungsprodukte im Nahfeld eines Endlagers und
Madglichkeiten ihrer Riickholung (VESPA)
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Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und
Vorgehensweisen anhand von Modellberechnungen
zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verhei-
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Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz — Virtus

Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz — Virtus
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Erprobung und Weiterentwicklung moderner Metho-
den der Sensitivitatsanalyse im Hinblick auf den Si-
cherheitsnachweis fur ein kunftiges Endlager - MO-
SEL

Helmholtz-Zentrum
Dresden-Rossendorf
e. V., Dresden

Sondervermdégen
Grof¥forschung beim
Karlsruher Institut
fur Technologie
(KIT), Eggenstein-
Leopoldshafen

Dr. Andreas Hampel,
Mainz

TU Clausthal,
Clausthal-Zellerfeld

IfG Institut fur Ge-
birgsmechanik
GmbH, Leipzig

Sondervermdégen
Grof¥forschung beim
Karlsruher Institut
fur Technologie
(KIT), Eggenstein-
Leopoldshafen

Leibniz Universitat
Hannover

TU Carolo-
Wilhelmina zu
Braunschweig

Gesellschaft fur An-
lagen- und Reaktor-
sicherheit (GRS)
mbH, Kdln

DBE Technology
GmbH, Peine

Bundesanstalt flr
Geowissenschaften
und Rohstoffe

(BGR), Hannover

Gesellschaft fur An-
lagen- und Reaktor-
sicherheit (GRS)
mbH, Kdln

54

L 56

[ 58

£ 60

62

64

L 66

L1 68

72

74

76

£ 82



02 E 10951

02 E 10961

02 E 10971

02 E 10981

02 E 10991

02 E 11001

02 E 11011

02 E 11021

02 E 11031

02 E 11041

02 E 11051

02 E11061A

02 E11061B

Diffusion in kompaktiertem Salzgrus - DIKOSA

Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Ra-
dionuklide im nattrlichen Tongestein und in salinaren
Systemen — Teilprojekt 1: Karlsruher Institut fiir
Technologie

Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Ra-
dionuklide im nattrlichen Tongestein und in salinaren
Systemen — Teilprojekt 2: Helmholtz-Zentrum Dres-
den-Rossendorf

Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Ra-
dionuklide im nattrlichen Tongestein und in salinaren
Systemen — Teilprojekt 3: Universitat Mainz

Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Ra-
dionuklide im nattrlichen Tongestein und in salinaren
Systemen — Teilprojekt 4: Universitat des Saarlandes

Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Ra-
dionuklide im nattrlichen Tongestein und in salinaren
Systemen — Teilprojekt 5: Technische Universitat
Minchen

Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Ra-
dionuklide im nattrlichen Tongestein und in salinaren
Systemen — Teilprojekt 6: Universitat Potsdam

Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Ra-
dionuklide im nattrlichen Tongestein und in salinaren
Systemen — Teilprojekt 7: Technische Universitat
Dresden

Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Ra-
dionuklide im nattrlichen Tongestein und in salinaren
Systemen — Teilprojekt 8: Universitat Heidelberg

Kopplung der Softwarecodes FLAC3D und TOUGH2
in Verbindung mit in situ-, laborativen und numeri-
schen Untersuchungen zum thermisch-hydraulisch-
mechanisch gekoppelten Verhalten in Tongestein un-
ter Endlagerbedingungen

Optimierung der numerischen Effizienz von Verfah-
ren zur Sensitivitatsanalyse im Hinblick auf Modelle
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1.3 Querschnittsthemen mit Bezug zur Endlagerung
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1.4  Kernmateriallberwachung

02W 6259  Neu- und Weiterentwicklung von Safeguardstechni- ~ Forschungszentrum 158
ken und -methoden Julich GmbH
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2 Formalisierte Zwischenberichte

2.1 E-Vorhaben
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kdln 02 E 9944

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.08.2004 bis 31.12.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

529.957,00 EUR Wieczorek

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Im Rahmen des von SKB durchgefiihrten Projektes "Prototype-Repository” wird die Endlage-
rung bestrahlter Brennelemente in vertikalen Bohrlochern 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 verflllt. GRS Uberwacht in diesem Projekt seit 2001 den rdumlichen und zeitli-
chen Verlauf der Aufsattigung 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 durchgefthrter
Labormessungen ermittelt. Zur Absicherung der Ergebnisse und zur Erprobung neuer Auswer-
teverfahren soll ein Aufséttigungsversuch mit geoelektrischer Uberwachung im LabormaRstab
durchgefuhrt werden. Die experimentellen Messergebnisse stellen eine wichtige Datenbasis
zur Uberpriifung der numerischen Simulation des Aufsattigungsverhaltens von Tonbarrieren
in Langzeitsicherheitsanalysen dar. Der Erfolg des VVorhabens wird durch die Qualitat der bis-
her erzielten Ergebnisse abgesichert.

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

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: In-situ-Ermittlung der rdumlichen und zeitlichen Wasserverteilung in Gebirge, Bohr-
loch-Buffer und Streckenversatz

AP2: Laborversuche zur Uberpriifung der Korrelation inhomogener Wasserverteilungen in
tonhaltigem Versatz mit gemessener Resistivitatsverteilung
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

AP2:

Geoelektrische Messungen werden nur noch im Streckenversatz in Sektion | betrieben.
Die Resistivitatsverteilung ist seit Jahren sehr homogen und hat sich in den letzten Jah-
ren nicht signifikant verandert. Nachdem bereits Mitte 2007 Uberall im Messquer-
schnitt Werte unter 2 Qm (entspricht einem Wassergehalt von tiber 25 % und damit
Vollsattigung) erreicht wurden, hat sich seit 2008 eine leichte Resistivitatserh6hung im
oberen Bereich des Versatzes etabliert, vermutlich als Folge einer Verschlechterung
der Ankopplung wegen des stetigen Abpumpens von zutretendem Wasser aus Sekti-
onl. Die Messungen werden bis Jahresende abgeschlossen und die Anlage nach
Braunschweig zurlick transportiert.

Aus der aufgewadltigten Sektion Il des Prototype Repository erhielt GRS vereinba-
rungsgemal riickgeholte Sensoren aus dem Versatz, Versatzproben sowie zwei Bohr-
kerne aus dem oberen Bereich des Buffers von Lagerbohrloch #5, in die jeweils ein
Teil der Elektrodenketten im Buffer eingeschlossen ist.

Die Ergebnisse der Untersuchungen an den Proben wurden bereits im letzten Projekt-
statusbericht sowie beim Projekttreffen im Januar in Tokio vorgestellt. Zurzeit wird
der Beitrag fur den Abschlussbericht zu den Prototype Repository Nachuntersuchun-
gen vorbereitet.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1:

AP1/2:

Abschluss der In-situ-Messungen in Sektion I und Riicktransport der Messanlage.

AbschlieBende Auswertung und Bericht.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10075

Vorhabensbezeichnung:

Thermodynamische Daten fir Eisen(ll) in hochsalinaren Lésungen bei Temperaturen bis
90 °C — Kurztitel: FeT90

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2005 bis 30.06.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
1.072.091,00 EUR Dr. Moog

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Ziel ist die Ermittlung von thermodynamischen Daten, die die geochemische Modellierung
der Eisen(I1)-Chemie bei Temperaturen zwischen 25 und 90 °C ermdglichen.

Ein weiteres Ziel ist die Erweiterung des bestehenden Parametersatzes fur basische Fe(ll)-
Ldsungen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

1. Literaturstudie

2. Dampfdruckmessungen

3. Loslichkeitsmessungen

4. Untersuchung fester Losungen

5. Untersuchung metallischer Korrosionsprodukte in quinaren, hochsalinaren Lésungen

6. Auswertung
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse
Schreiben des Abschlussberichtes.

4. Geplante Weiterarbeiten

Keine.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstralie 55, 31224 Peine 02 E 10086

Vorhabensbezeichnung:

Untersuchungen zur Auswirkung einer Temperaturerhéhung in Tonformationen in Deutsch-
land im Hinblick auf die bautechnische Machbarkeit eines Endlagers und irreversible Veran-
derungen der potenziellen Wirtsformation -TemTon-

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.08.2006 bis 31.08.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
1.860.958,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Wesentliche Veranderungen einer potenziellen Endlagerformation entstehen durch die bergtech-
nische Auffahrung der untertdgigen Hohlrdume und durch die Einbringung einer groRen Wérme-
menge von den warmeentwickelnden Abfallen. Es ist Ziel dieses VVorhabens, die Temperaturbe-
lastung auf die geotechnische und geologische Barriere im Zusammenhang mit dem Isolationspo-
tenzial der Wirtsformation sowie mit der ingenieurtechnischen Realisierbarkeit der untertagigen
Bohrlochlagerung zu charakterisieren. Untersuchungen haben gezeigt, dass geeignete Endlager-
konzepte fiir Tonstein-Formationen in Deutschland erreicht werden kénnen, wenn man die War-
meleitfahigkeit des Barrierematerials durch Zusatzstoffe erhoht. Dadurch wird die eingebrachte
Warme besser in die Tonformation abgefiihrt. Um diese Konzepte zu prifen, sind entsprechende
Materialuntersuchungen vorgesehen. Die eingebrachte Warme bedingt auch permanente tempera-
turinduzierte Spannungsverénderung, deren Einfluss auf die Stabilitdt von Einlagerungsbohrlo-
chern 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 geo-
technische als auch die Wirtsformation signifikant thermisch belasten.

Bei organischen Bestandteilen flihrt eine Temperaturerhhung zu einer Reifung im Hinblick auf
eine Kohlenwasserstoffgenese. Die Reifung organischer Substanz wird anhand von Modellbe-
rechnungen quantifiziert. Auch Umwandlungsreaktionen werden durch Temperaturerhéhung be-
schleunigt und veréndern so den chemisch/mineralogischen Stoffbestand des Gesteins. Diesbe-
zugliche Untersuchungen sollen als Basis dienen, um abzuschétzen, mit welchen Veradnderungen
man durch den Temperaturimpuls rechnen muss.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

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

AP4: Veranderung anorganischer Bestandteile

AP5:  Mine-by Test in Mont Terri

AP6: TED-Experiment in Bure

AP7: TBT-Versuch in Aspo

AP8: Optimierungsverfahren zur Parameteridentifizierung
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3. Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

AP6 / AP8:

Im Berichtszeitraum wurde im Rahmen eines Unterauftrags seitens der Firma dynardo das 3D-
thermo-hydro-mechanisch gekoppelte Modell weiter verbessert. Es soll damit eine bestmdgliche
Simulation der thermisch induzierten Porenwasserdruckentwicklung im Rahmen des TED-
Versuches in URL in Bure im Modellgebiet erreicht und somit das Prozessverstandnis verbessert
werden. Das Modell enthalt neue Stoffgesetze, die sowohl die spannungsabhéangige Permeabilitét
als auch die Permeabilitatsanderung als Folge der plastischen Dehnungen beriicksichtigen.

Aufgrund der Vielzahl der variablen Parameter ist die Anpassung der Simulationsergebnisse an
die In-situ-Messwerte durch manuelle Variation der Eingangsparameter ein sehr zeitaufwendiges
Verfahren. Aus diesem Grund wurde die Identifikation der hydro-mechanischen Gesteinsparame-
ter mit dem Softwaretool ,,OptiSLang” durchgefuhrt. OptiSLang tbernimmt die gesamte Steue-
rung des Anpassungsprozesses dergestalt, dass OptiSLang die Eingangsparameter eigensténdig
statistisch variiert und anschlieBend einen neuen Rechenlauf startet.

Der Erhitzerversuch TED befand sich im Berichtszeitraum bereits in der Abkihlphase. Die Leis-
tung der drei Erhitzer wurde sukzessive herunter gefahren. Es steht nunmehr ein Datensatz zur
Verfligung, der sowohl den thermischen Belastungs- als auch den Entlastungspfad abdeckt. Mit
Hilfe der oben beschriebenen Methode wird nun versucht, einen Parametersatz zu bestimmen, der
beide Pfade in ausreichender Genauigkeit beschreiben kann. Zum Ende des Berichtszeitraumes
waren die Berechnungen zu etwa 90 % abgeschlossen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AbschlieBende Auswertung der Berechnungen zum Erhitzerversuch TED.

Erstellung des Abschlussberichtes.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10367

Vorhabensbezeichnung:
Anpassung des EMOS-Programmsystems an moderne Softwareanforderungen

Zuordnung zum FuE-Programm:
Endlagerung radioaktiver Abfélle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.04.2007 bis 31.03.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
3.224.600,00 EUR Reiche

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Inhalt des Vorhabens ist eine Umarbeitung und Anpassung des Programmpakets EMOS zur Analyse der Lang-
zeitsicherheit von geologischen Endlagern flr radioaktive Abfélle an moderne Softwareanforderungen. Dabei
steht neben der Vereinheitlichung von verwandten Modulen und Versionen sowie der Einfiihrung einheitlicher
moderner Datenstrukturen insbesondere die Optimierung von Algorithmen und Ablaufstrukturen im Vorder-
grund. Moderne, anwendungsorientierte Benutzerschnittstellen werden realisiert. Die Ausgabemdglichkeiten
werden erweitert und flexibilisiert. Bei der Umsetzung kommen moderne Programmiersprachen zum Einsatz.

Die Arbeiten dienen als Grundlage fur die Durchfuhrung von Modellrechnungen zur integrierten Analyse der
Langzeitsicherheit in zahlreichen aktuellen und zukunftigen Projekten.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Das Arbeitsprogramm gliedert sich in finf Arbeitspakete:

APL:

AP2:

AP3:

AP4:

APS:

Code-Analyse und Know-how-Transfer.

Alle Codeteile des Programmpakets werden sorgféltig erfasst, katalogisiert und analysiert. Tiefgehende
Kenntnisse des Programmaufbaus werden von élteren auf jiingere Mitarbeiter transferiert.

Erarbeitung eines neuen Programmkonzepts.

In zwei Arbeitsschritten werden neue Konzepte fur die Programmierung, fir die Dateniibergabe sowie fiir
den Programmablauf entwickelt. Daflr werden moderne Strategien angewandt. Die Datenverwaltung wird
Uber ein Datenbanksystem realisiert.

Codeumstellung und -entwicklung.

Das Arbeitspaket umfasst zwei Arbeitsschritte, von denen der erste die Umstellung aller vorhandenen
Module auf eine moderne Programmiersprache unter Beachtung der Konzepte aus AP2 umfasst. Im zwei-
ten Arbeitsschritt wird ein neuer Statistik-Rahmen fiir die Durchfiihrung probabilistischer Analysen entwi-
ckelt.

Steuerung des Programmablaufs und Anbindung an externe Programme.

Die einzelnen unabhangigen Programmmodule werden in drei Arbeitsschritten miteinander sowie mit ex-
ternen Programmen verknipft. Im ersten Schritt werden die globale Programmablaufsteuerung und der
Datentransfer zwischen den Modulen neu organisiert. Die weiteren Arbeitsschritte dienen dem Anschluss
an externe Programme zur statistischen Analyse und zur grafischen Visualisierung von Ergebnissen.

Test und Dokumentation.

Im ersten Arbeitsschritt werden mehrere frihere Studien mit dem neuen Programmpaket detailliert nach-
gerechnet und mit den alten Ergebnissen verglichen. Der zweite Arbeitsschritt dient der ausfuhrlichen Do-
kumentation der neuen Programme.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtszeitraum wurde im Wesentlichen an den Arbeitspaketen 2, 3, 4 und 5 gearbeitet.

Arbeitspaket 2

Das fachliche, mathematische und numerische Konzept fir das Fernfeldmodul GeoTREND-F (Nachfolger von

CHETMAD) des Programmpakets RepoTREND (Nachfolger von EMOS) zur Berechnung des Schadstofftrans-

ports in gekluftet-pordsen Medien wurde basierend auf dem fur CHETMAD entwickelten Konzept fertiggestellt.

Das Model von GeoTREND-F unterscheidet sich von CHETMAD im Wesentlichen in folgenden Punkten:

- Alle fur den Schadstofftransport relevanten Prozesse werden gleichzeitig in einem Transportschritt bertick-
sichtigt (fruher wurden der Transport, die Gesteinsmatrixdiffusion und der radioaktive Zerfall nacheinander
gerechnet),

- Es wird ein implizites Zeitintegrationsschema zweiter Genauigkeitsordnung verwendet (Crank-Nicolson-
Schema),

- Der Schadstoffzufluss wird als Randbedingung realisiert (friher als Schadstoffquelle innerhalb des Trans-
portpfades),

Ein neues Konzept fiir die Steuerung der Zeitschrittldnge (wie bei GeoTREND-FC) wurde entwickelt.

Das Modul GeoTREND-F wurde flr die Benutzerumgebung XENIA konzipiert und als Module Description (im

XML-Format) realisiert.

Folgende Modulbeschreibungen wurden weiterentwickelt:

- Fernfeldmodule GeoTREND-SP, GeoTREND-F, GeoTREND-FC,

- Nahfeldmodul lopos,

- Hilfsmodule fir Globaldaten, Inventare und Elementdaten,

- Zahlreiche Segmentmodelle.

Arbeitspaket 3

Die Entwicklung des C++-Programmcodes fir GeoTREND-F wurde weitgehend abgeschlossen.

Bei der Entwicklung wurde die letzte Version von C++ (C++11) verwendet, die u. a. eine neue Bibliothek fiir die

Multithreading-Programmierung (Nebenlaufigkeit) enthalt. Auf Basis dieser Bibliothek wurden Programmstruk-

turen (ThreadSafeQueue, ThreadPool, JoinThreads) entwickelt, die universell fiir die Parallelisierung von Pro-

grammabldufen verwendet werden kénnen. Der erste Einsatz dieser neuen Programmbausteine erfolgte bei der

Umsetzung von GeoTREND-F: der Schadstofftransport fiir unterschiedliche Nuklidketten und Einzelnuklide wird

von mehreren zur Verfigung stehenden Prozessoren parallel berechnet.

Die neue C++-Version stellt einige neue Konzepte zur Verfugung, die es ermdglichen, die Performance der Pro-

gramme deutlich zu verbessern (speziell move-Semantik und neue Iterationskonzepte fiir Container). Die perfor-

mance-kritischen Abschnitte des bereits vorhandenen Programmcodes (Module GeoTREND-SP, GeoTREND-FC
und BioTREND) wurden auf diese neuen Konzepte umgestellt. Wie erhofft, wurde durch diese Optimierung eine
deutliche Verkirzung der Rechenzeit erreicht.

Arbeitspaket 4

Von der Fa. BREDEX, die in dem extern vergebenen Auftrag die neue grafische Benutzeroberflaiche XENIA

entwickelte, wurden zwei neue Bugfix-Versionen zur Verfligung gestellt. Es wurden umfangreiche Tests der bei-

den Versionen durchgefiihrt.

Arbeitspaket 5

Es wurden Tests zur Verifikation des Fernfeldmoduls GeoTREND-F gegeniiber analytischen Lésungen durchge-

fuhrt. Weitere Tests sind erforderlich.

4. Geplante Weiterarbeiten

Eine ausfuhrliche Dokumentation zu den Modulen GeoTREND-F, GeoTREND-FC und BioTREND soll erstellt
werden. Die im Fortrancode CLAYPOS im Jahr 2012 durchgefuhrten Anpassungen sollen dokumentiert werden.
Weitere Module — Nachfolger von CLAYPOS und TRAPIC - sollen an RepoTREND angebunden werden.

Des Weiteren sollen die Analyse fir das Nahfeldmodul NaTREND unter der Beruicksichtigung des Zwei-Phasen-
Flusses durchgefiihrt und das Konzept dafir entwickelt werden.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Poster fiir das GRS-Fachgesprach am 19.-20. Februar 2013: ,,RepoTREND - ein fortgeschrittenes Werkzeug zur
Analyse der Langzeitsicherheit von Endlagern flr radioaktive Abfalle®.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10377

Vorhabensbezeichnung:
Untersuchung der THM-Prozesse im Nahfeld von Endlagern in Tonformationen

Zuordnung zum FuE-Programm:
Endlagerung radioaktiver Abfélle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2007 bis 30.06.2015 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
4.172.565,00 EUR Dr. Zhang

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

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

Dieses Ziel lasst 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 Be-
rechenbarkeit des THM-Verhaltens des Tonsteins.

- Die Verbesserung bzw. Bereitstellung geeigneter Untersuchungsmethoden.

Diese Ziele werden durch die Beteiligung am neuen ANDRA-Forschungsprogramm fiir das Untertagelabor
Bure (ULB) in den Jahren 2007 bis 2011 und am Mine-By-Experiment im Mont Terri Rock Laboratory
(MTRL) erreicht. Neben dem generellen Erkenntniszuwachs sollen die im Rahmen dieses Vorhabens er-
zielten Ergebnisse bei der Verbesserung von Prozessmodellen sowie bei der Weiterentwicklung des In-
strumentariums fur die Langzeitsicherheitsanalyse fur Endlager in Tongesteinen genutzt werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1:

AP2:

AP3:

AP4:
AP5:

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, Per-
meabilitat und Sattigungsédnderung Ubernimmt. Ein weiterer In-situ-Test hat die Untersuchung des
Langzeitverformungsverhaltens des Opalinuston im MTRL zum Ziel.

Laboruntersuchungen am Callovo-Oxfordian-Tonstein und Opalinuston zu Langzeitverformung,
Quelldruck/Quellverformung, Schadigung und Verheilung sowie am Auffahrungsriickstand aus
dem ULB als Versatzmaterial.

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

Modellentwicklung fir die Schadigung und Verheilung von Tonstein.

Ergebniszusammenfiihrung und Berichterstattung.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Laboruntersuchungen an Tonstein:

- Triaxialversuche zur Schadigung und Verheilung bzw. entsprechende Permeabilitdtsdénderungen beim
COX-Tonstein

- Quelldruck und -verformung von COX-Tonstein bei Luftbefeuchtung unter Begrenzung der Axialver-
formung und ohne Radialbeanspruchung

- Langzeitkriechen von COX-Tonstein unter einaxialen/triaxialen Spannungen und bei Raumtemperatur
Uber 1 bis 7 Jahre

- Gasmigration vom vorgeschédigten und anschlieBend verheilten Tonstein mit Messungen von Gas-
durchbruchdricke bzw. Gaspermeabilitaten bei Manteldriicken von 2 bis 15 MPa

- Thermische Wirkung auf die mechanische Stabilitdt eines Bohrlochs in einem grolRen Tonkern bei
Temperaturerhéhung von 30-90 °C und unter einem Manteldruck (15 MPa).

Laboruntersuchungen an Tonversatz:

- Quelldruck und -verformung von kompaktierten Mischungen aus Ausbruchstonstein (COX) und Ben-
tonit (MX80) im COX/MX80-Verhéltnis von 20/80 und 40/60

- Wasseraufnahme der kompaktierten Ton-Bentonit-Mischungen bei Luftbefeuchtung

- Wasser- und Gaspermeabilitdten der kompaktierten Mischungen

- Vorbereitung eines Bohrlochverschlusstests, wobei eine Bohrung in einem GroRtonkern mit kompak-
tiertem COX-MX80-Gemisch gefillt und die Dichtigkeit des Bohrlochverschlusses gegen Wassertrans-
port untersucht wird.

Bohrlochverformung:

Die Messergebnisse von Sensor 2 & 3 zeigen auch im 1.Hj. einen stationérer Verlauf, der minimale Mess-

bereichs fir den Sensor 3 wird voraussichtlich Ende des 2.Hj. erreicht. Die Porendrucksensoren im Nahbe-

reich der Dilatometersonde nehmen weiterhin zu, wahrend die Sonde in gréRerer Entfernung ein konstantes

Druckniveau von 1.35 MPa erreicht hat.

Bei einem Fachgesprach mit ANDRA im April wurden die aktuellen Ergebnisse der THM-

Laboruntersuchungen am COX-Tonstein und Tonversatz diskutiert und weitere gemeinsamen Interessen

bzw. notwendigen Untersuchungen identifiziert.

Dokumentation:

Erarbeitung eines ausfuhrlichen Zwischenberichts fur die Zeit von 05.2007- 05.2013.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Weiterflihrung des Bohrlochtests, Durchfilhrung begleitender Modellierungen
- Weiterfilhrung der Laborversuche am Tonstein sowie der Versatzuntersuchungen
- Entwicklung eines Stoffansatzes fiir Kriechen von Tonstein

5. Berichte, Verdéffentlichungen

Zhang C.L., Wieczorek K., Czaikowski O., Miehe R.: Investigations on gas migration through undisturbed
and resealed clay rocks, presented at the FORGE-Symposium and Workshop, 5th to 7th February 2013,
Luxembourg.

Zhang, C.L.: Sealing effects on gas migration in damaged claystone, presented at the audition CNE-
ANDRA, 25th April 2013, Paris.

Zhang, C.L.: Sealing of fractures in claystone, accepted for publication in the Journal of Rock Mechanics
and Geotechnical Engineering (2013, in press).

Zhang, C.L.: Characterization of excavated claystone and claystone-bentonite-mixtures as backfill/seal ma-
terial, accepted for publication in the proceedings of the 5th international clay meeting - Clays in Natural
and Engineered Barriers for Radioactive Waste Confinement.

Czaikowski, O., Miehe, R., Rothfuchs, T.: Self-sealing barriers of clay/sand mixtures — Lessons learnt from
in-situ experiment and retrospective modelling, accepted for publication in the proceedings of the 5th inter-
national clay meeting - Clays in Natural and Engineered Barriers for Radioactive Waste Confinement.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10558

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2008 bis 31.03.2013 01.01.2013 bis 31.03.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

971.750,00 EUR Schneider

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Mit den Programmpaketen d°f und r’ stehen Werkzeuge zur Modellierung der Grundwas-
serstromung und des Radionuklidtransportes durch porése Medien mit expliziter Beruicksich-
tigung von Kluften und Kluftsystemen zur Verfugung.

Die beiden Rechenprogramme sollen aber nicht nur fur porése Medien mit expliziten Kluften
sondern auch fir dichte gekliftet-porose Gesteine grolRer 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 Inhomogenitaten und Klifte auf unterschiedli-
chen Skalenebenen auftreten, mussen Mehrskalenansétze beriicksichtigt werden. Diese be-
ricksichtigen lokale Effekte bzw. steile Druck- bzw. Konzentrationsgradienten in hoher Auf-
I6sung, wéhrend flr die groRraumige 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
Helmholtz-Zentrum fir Umweltforschung-UFZ (Prof. Kolditz) und der Uni Frankfurt (Prof.
Wittum) durchgefuhrt.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

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

AP1:  Auswahl von Datensétzen

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

AP10: Entwicklung und Realisierung der Benutzeroberflache

AP11: Koordinierung des VVorhabens
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Der gemeinsame Projekt-Abschlussbericht wurde weitgehend fertig gestelit.
4. Geplante Weiterarbeiten

Endbearbeitung des Projekt-Abschlussberichtes.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10608

Vorhabensbezeichnung:
Werkzeuge und Daten fiir die Geochemische Modellierung, Kurztitel: WeDa

Zuordnung zum FuE-Programm:
Endlagerung radioaktiver Abfélle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.11.2008 bis 31.12.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
1.584.830,00 EUR Dr. Hagemann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Erstellung eines thermodynamischen Modells fir Sulfidspezies
Ermittlung thermodynamischer Daten fir wichtige Hintergrundsalze

Entwicklung einer Programmgruppe zur Durchfiihrung von Unsicherheits- und Sensitivi-

tatsanalyse flr geochemische Modellierungen

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

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

Kritische 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 Durchfuhrung 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 ermdglichen.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Mit Hilfe von ionenselektiven Elektroden (ISE) wurden die Aktivitatskoeffizienten von
NaHS-16sungen bestimmt. Hierfiir wurde die Methode weiterentwickelt und dokumentiert.
Fur das System NaHS-NaCl-H,0 liegen nunmehr ausreichend viele Messreihen mit NaCl als
Hintergrundsalz bei 25 °C und bei 40 °C vor. Die NaCl- Konzentration variierte dabei zwi-
schen 0-6,08 [mol/kg H,O].

Um die Entwicklung eines thermodynamischen Aktivitdtsmodells fur Hintergrundsalze auf
eine breitere experimentelle Datenbasis stellen zu kénnen, wurde die bereits zu Projektanfang
durchgefuhrte Literaturauswertung nun auch auf kalorimetrische Messungen ausgeweitet.
Aufgrund der nun einbezogenen Daten und des weiterentwickelten Auswerteinstruments Wo-
tan war es nun mdoglich, Modelle zur Beschreibung der Aktivitatskoeffizienten von Ldsungen
der Salze NaClO,4, NaNO3, KNO3 und LiClO,4 abzuleiten. Fir NaClO4 und LiCIO, werden
jedoch noch weitere experimentelle Stitzstellen bei Temperaturen tUber 25 °C benétigt. Flr
ternére Losungen kann aufgrund eigener Messungen wie auch aufgrund von Literaturdaten in
der Regel von einer idealen Mischung ausgegangen werden. Dadurch wird es moglich, ternare
Wechselwirkungskoeffizienten direkt aus Messungen einfacher Salzlésungen abzuleiten.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Durchfuhrung von potentiometrischen Messungen am System Na,SO4-Na,S-H,O in der
Glovebox bei 25 °C. Auswertung aller bisherigen Messdaten, Berechnung der Aktivitéts-
koeffizienten von NaHS.

- Abschluss der Arbeiten zu Hintergrundsalzen. Ergénzende isopiestische Messungen und
Loslichkeitsuntersuchungen und Ableitung der Eigenschaften von Zweisalzsystemen durch
theoretische Modelle. Zusammenfassende Bewertung experimenteller und theoretischer
Daten und Ableitung eines polythermen Datensatzes fir NaNOs, NaClO4, LiClO4 und
KNOs.

- Abschluss der Arbeiten zur Entwicklung von Werkzeugen zur Unsicherheitsanalyse geo-
chemischer Modellierungen.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10639

Vorhabensbezeichnung:

Untersuchung zu Rahmenbedingungen und Aufbau eines Endlager-Monitoring fur hochradi-
oaktive Abfalle in verschiedenen Wirtsformationen und Phasen einer Endlagerentwicklung
unter Berucksichtigung von Machbarkeit und Unsicherheiten (MonA)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.01.2009 bis 31.10.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

283.149,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Die Arbeiten sollen als Ergebnis eine analytische Einschatzung der sicherheitstechnischen Re-
levanz und der praktischen Umsetzbarkeit aller relevanten Uberwachungsaspekte liefern. Ins-
besondere die Konsequenzen, die sich aus moéglichen, messtechnisch beobachteten, Abwei-
chungen von Erwartungswerten ergeben, sollen diskutiert werden. Mdgliche Folgerungen fir
den Einsatz von Uberwachungssystemen, insbesondere als Datenlieferant fiir Entscheidungs-
prozesse, sollen aufgezeigt werden.

Als erster Schritt wird eine Auswahl reprasentativer Uberwachungskontexte getroffen. Die
Ziele und Strategien werden dann tatsachlichen Prozessen und Parametern zugewiesen, die
iiberwacht werden mussen. Im Anschluss daran werden entsprechende Uberwachungssysteme
konzipiert und hinsichtlich ihrer Zuverlassigkeit, 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 kénnen.

Dieses Vorhaben wird in engem Zusammenhang mit dem EU-Projekt MoDeRn (Monitoring
Developments for safe repository operation and staged closure) durchgefiihrt, an dem 15 Eu-
ropaische Partner sowie Sandia (USA) und RWMC (Japan) beteiligt sind. Das Projekt Mo-
DeRn hat zum Ziel, einen gemeinsamen internationalen Rahmen bzw. eine lbergreifende und
umfassende Strategie zur Endlageriberwachung verfligbar zu machen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Strategie und Ziele einer Endlageriiberwachung

AP2: Fallstudien zur Endlagertiberwachung

AP3: Techniken zur Endlageriiberwachung

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

Vom 19.-21.03.2013 fanden eine internationale Konferenz und ein Workshop zu dem Vorha-
ben in Luxemburg statt. Auf dieser Konferenz wurden die insgesamt erzielten Ergebnisse des
Vorhabens von allen Partnern vorgestellt und diskutiert. Im Rahmen des Workshops wurden
verschiedene, im Vorhaben bearbeitete, Schwerpunktthemen mit den Teilnehmern der Konfe-
renz in unterschiedlichen Gruppen diskutiert. Die Diskussionsergebnisse werden in Con-
ference Proceedings dokumentiert und auch in dem zu erstellenden Abschlussbericht entspre-
chend berucksichtigt.

Am 21. und 22.05.2013 fand ein weiterer projektinterner Workshop statt, der von NDA in
London ausgerichtet wurde. Auf diesem Projekttreffen wurden die Struktur des Abschlussbe-
richtes sowie die Fertigstellung der verschiedenen Fachberichte diskutiert. Es wurde ein Fahr-
plan erstellt, bis wann die Berichte im Entwurf vorliegen sollen, damit ein entsprechendes Re-
view durch die Projektpartner termingerecht durchgeftiihrt werden kann.

Folgende Berichtsstruktur wurde vereinbart:

Es wird einen Ubergeordneten Synthesebericht geben, in dem die wesentlichen Ergebnisse in
ubersichtlicher Form flr die interessierte Fachoffentlichkeit zusammengefasst werden. Dar-
uber hinaus wird es einen Bericht zur Rahmenrichtlinie (Monitoring Reference Framework
Report) geben sowie einen Bericht Uber die technologischen Entwicklungen innerhalb des
Projektes (Monitoring Technology Report). Komplettiert wird das Berichtswesen durch den
Bericht ber die Fallstudien (Case Study Report), einen Bericht Gber den technischen Stand
von Mess- und Monitoringsystemen (State of the Art Report), den Bericht tber die Untersu-
chungen zur Einbindung von Stakeholdern (Stakeholder Report) und die einzelnen Fachbe-
richte Gber die Arbeiten in den einzelnen Arbeitspaketen.

4. Geplante Weiterarbeiten

Fertigstellung der abschlieBenden Fachberichte.

Erstellung des Abschlussberichtes.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Jobmann, M., Verstricht, J., Lesoille, S., Hermand, G., Schroder, T., Hart, J., Barcena, 1.,

Susuki, K., Lahdenperd, J. (2013) : MoDeRn - Case Studies, Monitoring in Geological Dis-
posal of Radioactive Waste, International Conference, 19.-21.03.2013, Luxembourg.
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
IfG Instltl_Jt fgr Gebirgsmechanik GmbH, Friederikenstr. 60, 02 E 10659
04279 Leipzig
Vorhabensbezeichnung:
Laboruntersuchungen des Gastransports in Trennflachen eines Verschlussbauwerkes fir ein
Endlager zwischen Bentonitformsteinen und zum Gebirge

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.02.2009 bis 31.03.2013 01.01.2013 bis 31.03.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

84.968,00 EUR Dr. Popp

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Vor dem Hintergrund der Gasbildung in einem Endlager sind aus Sicht der Langzeitsicherheit die bis-
her 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 Sperr-
druck, relative Gas-Permeabilitaten) und der gekoppelten hydraulisch /mechanischen Eigenschaften
von Trennfugen zwischen Bentonit-Formsteinen. SchwerpunktmaRig soll dabei die Entwicklung der
Gaspermeabilitat nach erfolgter (Teil-) Aufsittigung des Bentonits sowie deren Anderung in Abhén-
gigkeit von der sich mit einer Quellung entwickelten Normalspannung bzw. unter Wirkung einer
Scherspannung untersucht werden. Hierflr ist die Nutzung neuer Untersuchungsverfahren notwendig.
Das Vorhaben wird im Rahmen des von der Europdischen Gemeinschaft tber das 7te Euratom als
»Collaborative Project” geforderten Forschungsvorhabens ,,Fate of Repository Gases” (FORGE)
durchgefuhrt.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

APL: Darstellung des aktuellen Kenntnisstandes zum Gastransportverhalten von kompaktierten Ben-
tonit-Formsteinen unter besonderer Berlicksichtigung von Trennflachen

AP2: Realisierung der technischen Rahmenbedingungen fir Durchstrdmungsversuche an Bentonit-
prufkérpern mit gleichzeitiger Messung des Quelldruckverhaltens

AP3:  Durchfuhrung von Langzeitinjektionstests an Trennflachen zwischen Bentonit-Formsteinen mit
Wasser bzw. nachfolgend Gas

AP4:  Durchfuhrung von Langzeitinjektionstests an Kontaktflachen zwischen Bentonit-Formsteinen
und Tonsteinoberflachen mit Wasser bzw. nachfolgend Gas - analog AP3

AP5:  Verformungsversuche im direkten Schergerat an Kontaktflachen zwischen Formsteinen aus
Bentonit-Formsteinen einschliellich einer Wasser- bzw. Gasinjektion in der zweiten Versuchs-
phase

AP6:  Umsetzung der gewonnenen Materialparameter in ein fir die Beschreibung der Kontaktflachen-
eigenschaften von Trennflachen geeignetes Stoffmodell und Validierung des Stoffmodells durch
Nachrechnung der Laborversuche

AP7:  Zusammenstellung der Ergebnisse
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

APT7: Aus den experimentellen Untersuchungen kénnen folgende Aussagen abgeleitet werden:

- Unter ungesattigten Bedingungen (Einbauzustand - Labormalfistab) ist die integrale Gaspermeabili-
tat fir ein Bentonit-Dichtsystem (Dichtkérper ohne ALZ) mit technisch bedingten Trennfugen
rund 4 GréRenordnungen hoher als die Matrixpermeabilitat eines kompakten Bentonit-Formsteins,
die in der GréRenordnung von 10™*° m? liegt. Eine Erhéhung der Einspannung bis auf o3 = 10 MPa
fuhrt zu einer Verringerung der Durchstrombarkeit um mehr als eine GréBenordnung (Rissschlie-
Bung).

- Die kontrollierte Aufsattigung der Bentonit-Formsteine wurde in zwei Serien (unterschiedliche
Probenanordnungen und Versuchsrandbedingungen) mit jeweils drei Proben Uber Zeitrdume von
mehr als einem Jahr durchgefiihrt. Dabei zeigte sich, dass dieser Prozess weitgehend unabhéangig
von einer mechanischen Einspannung und nur wenig von technischen Trennfugen zwischen Ben-
tonit-Formsteinen beeinflusst wird. Infolge der geringen Durchlassigkeit in der Gréfenordnung
von 10™ m/s war es nicht mdglich, im Rahmen der Versuchszeit das Material vollstandig auf zu
séttigen. Die maximalen Quelldriicke bei Aufsattigung mit Wasser liegen in der GréfRenordnung
von ~8 MPa.

- Die durchgefiihrten Gasinjektionstests belegen, dass die Gaseindringdriicke fur die Kontaktzone
Granit/Bentonit deutlich niedriger als die wirkende kleinste Hauptspannung sind. In der Regel kam
es knapp unterhalb oder bei Erreichen der wirkenden Axialspannung (= omin) zU einem Gasdurch-
schlag, der auch mit einem Lésungsdurchtritt verbunden war. Dem gegenuber sind die Gaseindr-
cke flr die reine wassergesattigte Bentonitmatrix deutlich héher (ca. 1 — 4 MPa Uber 6mn), womit
nachgewiesen wird, dass die Kontaktzone zwischen Gebirge (ALZ) und Dichtmaterial der Haupt-
gasweg sein wird.

Das herausragende Ergebnis der Untersuchungen ist, dass sowohl mittels des Gasinjektionstests, wie

auch den nachfolgenden Schertests an Trennflachen nachgewiesen wurde, dass technisch bedingte

Trennflachen im Bauwerk bei Aufséttigung des Dichtkorpers verheilen. Dies wird eindeutig durch

den mechanischen Nachweis des Vorhandenseins von Kohésion zwischen ehemaligen Trennflachen

in der GroRenordnung von C ~ 0,6 MPa belegt.

Als offizieller Abschluss des FORGE-Vorhabens wurden die Ergebnisse einem weiteren Publikums-

kreis auf dem FORGE Final Symposium, Luxembourg, 5-7 February 2013 vorgestelit.

4. Geplante Weiterarbeiten
Keine.
5. Berichte, Veroffentlichungen

Deliverables (2009 - 2013)

D3.1-R: Popp, T. (2009): State of the art report on gas transport through interfaces (5-12-2009),
48 pp.

D3.9: Popp, T., Naumann, D. & Fabig, T. (2011): Interim report on interface laboratory test state (15-
08-2011), 33 pp.

D3.30-R: Popp, T., Rélke, C. & Naumann, D. (2013). Interface laboratory experiments — Final report
(3-05-2013), 53 pp.

Conferences and Conference Proceedings

Popp T., Rolke, C., Salzer, K. & M. Gruner (2012). Hydro-mechanical and gas transport properties of
Bentonite Blocks — Role of Interfaces. "Clays in Natural and Engineered Barriers for Radioactive
Waste Confinement" (5th Int. Meeting, Montpellier, 22-25.10.2012), pp. 696/697.

Popp, T., Rolke, C. & Salzer, K. (2013). Role of Interfaces in Bentonite-Block Assemblies as fa-
voured Pathways for Gas Transport. FORGE Final Symposium. Luxembourg, 5-7 February 2013.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10689

Vorhabensbezeichnung:

Long-Term Performance of Engineered Barrier Systems, Kurztitel: PEBS
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2009 bis 31.12.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
1.003.689,00 EUR Wieczorek

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Mit Blick auf die Langzeitsicherheit eines Endlagers im Tonstein ist ein vertieftes Verstandnis
gekoppelter Prozesse im Nahfeld in der friihen Nachbetriebsphase notwendig, da das Verhal-
ten der EBS in dieser Phase einen nicht zu vernachlassigenden Einfluss auf den spateren Zu-
stand haben kann. Das EU-kofinanzierte Projekt PEBS der Partner BGR, NAGRA, SKB,
GRS, ENRESA, AITEMIN, CIMNE, UDC, CIEMAT, ANDRA, UAM, DM Iberia, Solex-
perts, TK Consult, Clay Technology, BRIUG und JAEA ist der Verbesserung des Verstand-
nisses der im Nahfeld ablaufenden THM-C-Prozesse und der Verringerung in der Unsicher-
heit ihrer Beschreibung gewidmet, um dadurch den Nachweis zu ermdéglichen, dass die EBS
ihre Sicherheitsfunktion erfllt. 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 Mo-
dellrechnungen zur Vorhersage und Auswertung dieses Experimentes sowie zur Extrapolation
auf lange Zeitradume 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 erganzen 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. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

AP2:

AP3/AP4:

Sonstiges:

Fur Sand-Bentonit-Granulat wurden Vergleichsmessungen der Permeabilitat ge-
genuber Gas im Einbauzustand und gegentiber Wasser im geséttigten Zustand
durchgefuhrt, die die bisherigen Ergebnisse bestétigt haben. Messungen der ther-
mischen Parameter von Bentonit-Pellets in Abhéngigkeit vom Séttigungsgrad lau-
fen zurzeit. Fir Sand-Bentonit-Granulat sind Messungen bei erhohtem Wasser-
gehalt in Vorbereitung. Mit Abschluss dieser Messungen ist das Laborprogramm
beendet.

Der Erhitzerversuch HE-E lauft seit 28.06.2011 weitgehend stérungsfrei und die
Messdaten werden laufend registriert.

Beim WP23-Treffen im Januar wurde das VVorgehen zur Auswertung des Fragen-
kataloges zur Auswertung der experimentellen Daten und der Modellierungsfalle
fur die Langzeitsicherheitsbetrachtung festgelegt. Die bis Mai vorliegenden Ant-
worten wurden vorausgewertet und beim Projekttreffen in La Corufia diskutiert.
Die abschlielende Auswertung findet beim geplanten WP234-Workshop im Sep-
tember statt, wenn auch die Ergebnisse der Langzeit-Simulationsrechnungen vor-
liegen.

Die Streckenlagerung von BE-Behéltern in einem Tonendlager (wie im 1:2 Malistab im HE-E
betrachtet) wird als Alternative zum im Projekt AnSichT entwickelten Referenzkonzept Bohr-
lochlagerung betrachtet. NAGRA startet einen 1:1 Versuch (Mont Terri Experiment FE) zur
Streckenlagerung, der von GRS durch Messungen im Nahbereich im Gebirge und durch Mo-
dellierung begleitet werden soll. Hierzu wurden vier Bohrlocher mit Minipiezometern und
Temperatursensoren instrumentiert, weitere funf Messbohrlocher sind noch geplant. AulRer-
dem wurden Prognoserechnungen fir das FE-Experiment durchgefihrt.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Abschluss der Laboruntersuchungen zu den warmetechnischen Parametern von Bufferma-

terialien

- Weiterflihrung des Erhitzerversuchs in Mont Terri

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

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

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Sondervermdgen GroRforschung beim Karlsruher Institut fir 02 E 10699
Technologie (KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eg-
genstein-Leopoldshafen

Vorhabensbezeichnung:

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

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2009 bis 31.03.2013 01.01.2013 bis 31.03.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

444.095,00 EUR Dr. Marquardt

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Es wird eine einheitliche, umfassende und konsistente thermodynamische Referenzdatenbasis
fiir ausgewahlte Radionuklide entwickelt, die zur geochemischen Modellierung von Nah- und
Fernfeldprozesse eines Endlagers fur radioaktiven Abfall eingesetzt werden soll. Es werden
bereits bestehende, qualitativ hochwertige Datenbasen fiir Radionuklide zusammengefiihrt,
auf Konsistenz gepriift, validiert und die Behandlung und Bewertung sorgfaltig dokumentiert.
Parallel dazu wird eine Datenbank entwickelt, in der die Daten integriert werden. Dieses Pro-
jekt lauft in Zusammenarbeit mit der Gesellschaft fur Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS),
dem Institut fir Radiochemie des Forschungszentrums Dresden-Rossendorf (FZD), der TU
Bergakademie Freiberg und der AF Colenco AG.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Datenerfassung: a) Ableitung von Schétzwerten fur unbekannte Komplexbildungs- und
Loslichkeitskonstanten sowie lon-lon-Wechselwirkungsparametern nach dem Pitzer-
Modell und der SIT; b) Zuverlassiger Satz an Gleichgewichtskonstanten fir tetravalente
Actiniden in carbonathaltigen Systemen; c) Erweiterung der Datenbasis um das Element
Zirkonium; d) Datenbasis fir Radionuklide: Erfassung der thermodynamischen Daten
fiir die Radionuklide Tc, Th, Np, Pu, Am und Cm, die in der Phase | nicht bertcksich-
tigt werden konnten.

AP2: Datenbewertung: Die Zuordnung von Qualitétsstufen, insbesondere flr Bildungsdaten,
wird vertieft und vervollstandigt. Qualitdtsmanagement und Dokumentation: Erstellung
von Qualitatsrichtlinien, Archivierung von Quellenangaben und Rechnungen zur Vali-
dierung von Daten.

AP3: Qualitdtsmanagment: Testrechnungen mit den Rechencodes Geochemists Workbench
(GWB) und EQ3/6 zur Loslichkeit und Speziation von Actiniden in bekannten Salzl6-
sungen. Ziel der Testrechnungen mit den THEREDA-Daten ist es zu prifen, inwieweit
verifizierte Rechencodes und mit Hilfe der erstellten Parameterdateien in der Lage sind,
die Gleichgewichte in komplexen Lésungssystemen zu beschreiben.
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AP4: Dokumentation: Erstellung und Pflege des Handbuchs bzw. Nutzerhandbuchs, einer An-
leitung der Nutzer zur korrekten und effizienten Benutzung der Datenbasis. Das INE lie-
fert 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. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Fur die Freigabe von weiteren Am(lI1) und Cm(lll)-Daten — Sulfat- und Karbonatkomplexe -
wurden die Test-Rechnungen mit dem Code EQ3/6 durchgefiihrt und federfiihrend ein Doku-
ment erstellt mit dem Titel: ,,Am(I1) and Cm(lIl) carbonate solubilities in NaCl and sulphate
speciation in NaCl/Na,SO, solutions at 298.15K*. Die Testrechnungen zeigten, dass die Ab-
weichungen der Rechnungen mit den Codes CHEMAPP, PHREEQC, GWB und EQ3/6 ver-
nachléssigbar sind. So sind die Abweichungen in der Berechnung der Wasseraktivitaten bzw.
—log[H"] zwischen den verschiedenen Codes kleiner als 0.03 %. Die berechneten totalen Ac-
tinidenkonzentrationen weichen mit weniger als 0.05 % voneinander ab. Allerdings findet
man auch hohe prozentuale Abweichungen fir die Spezies Am(OH)s’, Cm(OH)s° and
Am(OH)," zwischen den Resultaten von PHREEQC und den anderen Codes. Allerdings ist
sind die Konzentrationen dieser Spezies von kleiner 10 molal im Vergleich zur Gesamtkon-
zentration verschwindend gering. Allgemein lasst sich sagen, dass auftretende grof3e prozen-
tuale Abweichungen bei sehr kleinen Zahlen keinerlei Bedeutung flr die Gesamtspeziation
haben.

Weiterhin wurden Test-Rechnungen fiir die Loslichkeiten von tetravalenten Actiniden durch-
gefiihrt und ebenfalls ein Dokument erstellt mit dem Titel: ,,Th(IV), Np(IV) and Pu(lV) solu-
bility in NaCl, CaCl,, Na,CO3 and KHCO3 solutions*. Die meisten Abweichungen liegen un-
terhalb 1 %. Abweichungen im Bereich 1 — 5 % treten auf bei fir hohen Karbonatkonzentrati-
onen. Unter diesen Bedingungen ist der Pentakarbonat-Komplex (An(CO3)s™) vorherrschend.
Wegen der sehr hohen Ladung des Komplexes ist die Berechnung der Konzentration sehr
empfindlich gegenuber der lonenstarke. Daher treten etwas hdhere Abweichungen bei den Er-
gebnissen der Berechnung mit den unterschiedlichen Codes auf. Die groRte Abweichung ge-
genuber den anderen Codes findet man wiederum mit PHREEQC (~8%). Allerdings muss
man hervorheben, dass die hier erhaltenen Abweichungen zwischen den Codes viel kleiner
sind als die Unsicherheiten der berechneten Spezies-Konzentrationen die aus den héheren Un-
sicherheiten der Gleichgewichtskonstanten resultieren. Warum allerdings PHREEQC hdhere
Abweichungen im Vergleich zu den anderen Codes zeigt, ist zurzeit vollig unklar.

Des Weiteren wurden in diesem Projektzeitraum einzelne Kapitel des Abschlussberichts vor-
bereitet.

4. Geplante Weiterarbeiten
Keine.
5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Technische Universitat Bergakademie Freiberg, Akademiestr. 6, 02 E 10709
09599 Freiberg

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2009 bis 31.03.2013 01.01.2013 bis 31.03.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

178.770,00 EUR Prof. Dr. Voigt

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Ziel des Verbundprojektes mit der Gesellschaft fir Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) mbH, Kéln 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 StoffgroRen sammelt, nach einheitlich vorher festgesetzten Kriterien bewertet und in
einer Datenbank zusammenfasst. Besonderer Wert wird auf eine liickenlose Dokumentation und Ruckver-
folgbarkeit von Datenbankeintrdgen 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 Schlieflung.

Aufbauend auf dem bisher in Phase-l des Projektes THEREDA erstellten temperaturabhéngigen (0 -
110 °C) Pitzer-Modell des 7-Komponenten-Systems bestehend aus dem hexéren System der ozeanischen
Salze einschlieBlich der sauren und basischen Lésungen (Na-K-Mg-Ca-SO4-Cl-H-OH-H,0) werden in
diesem Vorhaben auch die Carbonate der Alkali- und Erdalkalimetalle sowie die Gleichgewichte mit CO,
im gleichen Temperaturbereich konsistent eingearbeitet. Dabei wird auch die Abhangigkeit der Lose-
gleichgewichte vom CO,-Partialdruck berticksichtigt.

Im Ergebnis des Vorhabens wird eine einheitliche, konsistente thermodynamische Datenbasis flr geoche-
mische Modellierungen zur Verfligung stehen, mit der das geochemische Milieu in Salinargesteinen ein-
schliellich angrenzender oder eingelagerter Carbonatgesteine im relevanten Temperatur- und Druckbereich
behandelt werden kann. Darlber hinaus bildet die in diesem Teilvorhaben zu entwickelnde Datenbasis mit
den Bestandteilen Na*-K*-Mg?*-Ca**-S0,% - CI' -H*-OH- HCO®* -CO3* -CO, -H,0 die Grundlage fiir die
Modellierung in den anderen Teilvorhaben, in denen diese lonen bzw. Stoffe stets auch Lésungsbestandtei-
le in unterschiedlichsten Konzentrationen darstellen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

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

AP2:  Qualitdtsmanagement 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)
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Datenbasis fiir Schwermetalle und Arsen (FZ Rossendorf, GRS Braunschweig)

Datenbasis flr 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 fur rei-
nes CO, mit einer Glltigkeit 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 — CO, - Systeme

Systemkomplex 2: Chlorid - Carbonat - Systeme

Systemkomplex 3: Terndre Sulfat - Carbonat - Systeme

Systemkomplex 4: Quaterndr-reziproke Systeme Chlorid-Carbonat

Systemkomplex 5 + 6: Quaternar-reziproke Systeme Sulfat-Carbonat + Quaternére Systeme mit
gemeinsamen Carbonat- oder Hydrogencarbonat-Anion.

Bewertung bereits publizierter Modelle von Carbonatsystemen und falls méglich 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 flir THEREDA erforderlich
sind,

- die Prufung auf Kompatibilitdt mit der existierenden Datenbasis von THEREDA fiir das
hexére 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 Ldsungen in

den héheren Systemen.

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2: Benchmarkrechnungen fiir Carbonatsysteme bei 25 °C mit CHEMSAGE / CHEMAPP.
AP3: Gemeinsam mit Kooperationspartnern der Test der Internet Bedienoberflache durchgefihrt.
AP5: Weiterfiihrung der Nachrechnungen der Duan & Sun Loslichkeits-Modelle fir CO, und CaCO3; bis

zu hohen Drucken und Temperaturen und Vergleich mit exp. Daten sowie Einarbeitung der IUPAC-
Empfehlungen flr die Calcitléslichkeiten bis zu hohen Temperaturen Drucken.

Erstellung eines polythermen Datenfile fir ChemApp der die Carbonatsysteme einschlief3t. Test-
rechnungen belegen die Anwendbarkeit fir wesentliche Subsysteme des carbonathaltigen ozeani-
schen Systems wie NaCl-Na,CO3;-CaCO3;-MgC0O3-CO,-H,0 in einem Temperaturbereich zwi-
schen 0 — 100 °C und CO,-Drucken bis 300 bar. Fir Losungen mit wesentlichen Gehalten an Sulfat,
Kalium und Calcium (hohe CaCl,-Konzentrationen) fehlen experimentelle Daten zur Ableitung der
Pitzer-Parameter.

4. Geplante Weiterarbeiten

Erstellung des Abschlussberichts.

5. Berichte, Verdéffentlichungen

Interne Technische Berichte - THEREDA.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10719

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.12.2009 bis 31.08.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
1.293.390,00 EUR Dr. Wolf

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Das Vorhaben knupft unmittelbar an die Ergebnisse des FUE-Vorhabens ISIBEL an. Ziel ist
die Vervollistandigung des bereits verfugbaren Instrumentariums zur technischen Realisierbar-
keit und sicherheitlichen Bewertung von HAW-Endlagern im Salinar.

Schwerpunkte bilden dabei die Entwicklung von alternativen Szenarien fur den Sicherheits-
nachweis, die Untersuchung der Anwendbarkeit von natirlichen Analoga, der Langzeitnach-
weis fur Verschlussbauwerke, Untersuchungen von Instrumentarien auf Prozesslevel, die Ana-
lyse von Gasbildungs- und —transportprozessen sowie die konzeptionelle und numerische
Umsetzung der Referenz- und Alternativszenarien in Modelle fur 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 zusammengefthrt werden kénnen.

Die gemeinsame Bearbeitung durch DBE TEC, BGR und GRS gewabhrleistet eine vollstandige
und ausgewogene Betrachtung aller Instrumente, die in den verschiedenen Teilen einer Si-
cherheitsanalyse erforderlich sind. Fir die Untersuchungen zum Langzeitnachweis fir Ver-
schlussbauwerke wird auBerdem das Institut fur Endlagerforschung der TU-Clausthal hinzu-
gezogen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Entwicklung von alternativen Szenarien (gestrichen, s. Halbjahresbericht 2011/1)
AP2: Langzeitsicherheitsnachweis fiir Verschlusskonzepte

AP3: Untersuchungen von Instrumentarien fur Prozessanalysen

AP4: Gasprozesse

AP5: Detaillierte Untersuchungen zum Referenzszenario und zu Alternativszenarien
AP6: Anwendbarkeit von Natlrlichen Analoga

APT7: Abschlussbericht / Publikation der ISIBEL-Ergebnisse

GRS ist federfuhrend fir die Arbeitspakete 3, 4, 5 und 6.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP3:

AP4:

AP5:

APG:

APT:

Der Bericht zu den geochemischen Rechnungen wurde erstellt und diskutiert. Auf der
Grundlage der Diskussionen wurde der Bericht Giberarbeitet und neue Inhalte in den
Bericht aufgenommen. Die Ergebnisse der hydrogeologischen Rechnungen zum Deck-
gebirge Uber dem Salzstock Gorleben wurden ebenfalls diskutiert (u. a. auf dem Pro-
jektstatusgesprach von H-DuR am 31.05.13 in Braunschweig).

Der Abschlussbericht zum AP4 wurde fertiggestellt und die Kommentare der Projekt-
partner eingearbeitet.

Mit dem an XENIA angepassten Grubengeb&ude wurden erste Testrechnungen durch-
gefuhrt. Zusétzlich wurden in das Modell weitere Daten (z. B. neues Abfallinventar,
Temperaturverteilung) implementiert. Eine Uberprifung des fur die Konse-
quenzenanalyse zur Verfiigung stehenden probabilistischen Instrumentariums mit den
im Projekt ADEMOS neu entwickelten Statistikwerkzeugen wurde begonnen.

Die Auswertung der Literatur zu den identifizierten Nattrlichen Analoga wurde abge-
schlossen und daraufhin der Stand dieser Analoga bewertet. Auf der Grundlage dieser
Bewertung wurde eine erste Entwurfsversion des Abschlussberichtes erstellt. Die Er-
gebnisse des Projektes wurden auf dem NAWG Workshop vom 12.-16. Mai in Nagoya
vorgestellt.

Es wurde eine erste Version eines englischsprachigen Abschlussberichtes des ISIBEL-
Projektes erstellt (Projekttreffen mit DBE Technology und BGR am 19.04. und 24.05.
in Peine).

4. Geplante Weiterarbeiten

AP3:

AP4:

AP5:

APG:
APT:

Die Berichte zu den geochemischen und hydrogeologischen Rechnungen werden im
Laufe des zweiten Halbjahres 2013 Uberarbeitet und fertiggestellt.

Endredaktion und Veroffentlichung des Abschlussberichts zum AP4. Weitere Bearbei-
tung des Positionspapiers der IGSC zum Thema ,,Relevance of gases in the post-
closure Safety Case — An IGSC Position Paper*.

Die Uberpriifung des fiir die Konsequenzenanalyse zur Verfiigung stehenden probabi-
listischen Instrumentariums wird fortgefihrt.

Der Bericht zu den Nattrlichen Analoga wird 2013 fertiggestellt.

Der englischsprachige Abschlussbericht wird im Herbst 2013 fertiggestelit.

5. Berichte, Veroffentlichungen

AP4: Ein Paper flr den Tagungsband der EU-Tagung zum Projekt FORGE wurde gemeinsam
mit NIRAS/ONDRAF erstellt. Der Titel des Papers lautet: ,,FORGE: General outcomes: A
view from general rapporteurs”.


http:31.05.13
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10729

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.12.2009 bis 30.06.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
1.283.972,00 EUR Dr. Krone

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Das Vorhaben knupft unmittelbar an die Ergebnisse des FUE-Vorhabens ISIBEL an. Ziel ist
die Vervolistandigung des bereits verfugbaren Instrumentariums zur technischen Realisierbar-
keit und sicherheitlichen Bewertung von HAW-Endlagern im Salinar.

Schwerpunkte bilden dabei die Entwicklung von alternativen Szenarien fur den Sicherheits-
nachweis, die Untersuchung der Anwendbarkeit von natiirlichen Analoga, der Langzeitnach-
weis fur Verschlussbauwerke, Untersuchungen von Instrumentarien auf Prozesslevel, die Ana-
lyse von Gasbildungs- und —transportprozessen sowie die konzeptionelle und numerische
Umsetzung der Referenz- und Alternativszenarien in Modelle fur 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 zusammengefthrt werden kénnen.

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

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Entwicklung von alternativen Szenarien

AP2: Langzeitsicherheitsnachweis fiir Verschlusskonzepte

AP2A: Erganzung des endzulagernden Inventars

AP3: Untersuchungen von Instrumentarien fur Prozessanalysen

AP4: Gasprozesse

AP5: Detaillierte Untersuchungen zum Referenzszenario und zu Alternativszenarien

AP6: Anwendbarkeit von Natlrlichen Analoga

AP7: Abschlussbericht / Publikation der KOMTESSA-Ergebnisse

DBE TECHNOLOGY GmbH ist federfuhrend fir die Arbeitspakete 2, 2A und 7 und bearbei-
tet im AP3 den Unterpunkt ,,thermomechanische Berechnungen®.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2:

Schwerpunkt der Téatigkeiten bildete die Erdrterung der Vorgehensweise zur Weiterentwick-
lung der Nachweismethodik flr VVerschlussbauwerke Uber lange Zeitrdume mit dem Unterauf-
tragnehmer TU Clausthal. Dazu wurden fir Dichtelemente, die sich in ihrem Aufbau an das
VSG-Verschlusskonzept anlehnen, fir einzelne Grenzzustandsfunktionen Versagenswahr-
scheinlichkeiten ermittelt. Als praktisches Beispiel fur die Uberpriifung wurde der Asse-
Vordamm gewahlt, fur den eine vergleichsweise umfangreiche Datenlage zu Verfiigung steht.
Die Versagenswahrscheinlichkeiten einzelner Grenzzustandsfunktionen wurden auf dem Ni-
veau einer Vorbemessung mittels statistischer Variationsfunktionale behandelt, um eine Aus-
sage Uber den Einfluss der Lange auf die Versagenswahrscheinlichkeit zu erzielen.

Die TUC hat mit der Erstellung der Abschlussberichte begonnen.

AP2A (Ergénzung des endzulagernden Inventars):

Der Berichtsentwurf Gber das Abfallmengengerist der nicht-wérmeentwickelnden radioakti-
ven Abfélle, die die Annahmebedingungen fur das Endlager Konrad mdglicherweise nicht er-
fillen, wurde fertiggestelit.

AP3 (Thermomechanische Berechnungen):

Die vorgesehenen thermomechanischen Berechnungen zur Modellierung der Prozesse in ei-
nem beladenen Einlagerungsbohrloch wurden abgeschlossen. Die Ergebnisse zur Untersu-
chung der Stoffmodelle zeigten, dass die vorhandene Datenbasis besser mit einem Potenzan-
satz als mit einem Exponentialansatz beschrieben werden kann. Weiterhin haben die Untersu-
chungen zur Gebrauchstauglichkeit eines teilverfillten Bohrlochs ergeben, dass auch Still-
standzeiten in der Bohrlochverfullung von z. B. 1 Jahr mdglich sind, wenn eine Aufheizung
im offenen Teil des Bohrlochs vermieden wird. Abhéngig von der Stillstandzeit ist dazu die
Uberschittung der zuletzt eingelagerten Kokille mit einer Salzgrusschicht erforderlich.

Die Ergebnisse der durchgefiihrten Berechnungen und die Ergebnisse werden im Abschluss-
bericht dokumentiert.

AP7 (Abschlussbericht):

Es ist vorgesehen, die Ergebnisse des Projektes KOMTESSA im Kontext mit einer Bestands-
aufnahme zum Stand von Wissenschaft und Technik fiir die Endlagerung wéarmeentwickeln-
der radioaktiver Abfélle im Salz darzustellen. Der Bericht soll in Englisch verfasst werden,
damit er auch dem internationalen Fachpublikum présentiert werden kann. Zu diesem Zweck
wurden mit den Projektpartnern BGR und GRS Textblocke erstellt, inhaltlich diskutiert und
abgestimmt.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP2, 3, 7: Berichtserstellung.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Orzechewski, J., Plischke, E., Rohlig, K.J., Li, X., Krone, J. & Miller-Hoeppe, N.: Methods

for assessing the long-term perfoprmance of geotechnical seals in a repository in rock salt.
3" US/German Workshop on Salt Repository Research, Albuquerque, October 9, 2012.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10730

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2010 bis 30.04.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

463.328,00 EUR Dr. Franz

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

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

Da in den bisherigen Arbeiten zu diesem Thema Uberwiegend trockener Versatz betrachtet
wurde und nur wenige Ergebnisse aus dem Bereich kleiner Porositaten (<10 %) vorliegen, soll
im Rahmen dieses Vorhabens die Entwicklung der mechanischen und hydraulischen Parame-
ter bei geringen Porositaten versuchsgestitzt untersucht werden. Die Auswirkungen eines L6-
sungskontaktes auf die HM-Eigenschaften des Salzgrusversatzes sollen ebenfalls durch La-
borversuche geklart und die daraus resultierenden Konsequenzen fir die Wirksamkeit der
Salzgrusbarriere Uberprift werden. Basierend auf den Laboruntersuchungen sollen die Be-
rechnungsmodelle fur 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. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2.38:

In diesem Arbeitspaket wurde die Durchfiihrung von Bildanalysen zur Visualisierung und
Analyse des Porenraums im kompaktierten Salzgrus im Rahmen einer Machbarkeitsstudie un-
tersucht. Die Untersuchungen wurden im Rahmen eines Unterauftrages an der Ziricher Hoch-
schule fur Angewandte Wissenschaften (ZHAW) durchgefuhrt. Zum Einsatz kamen die
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Roéntgencomputertomographie (XCT) und die Focused lon Beam Nanotomographie (FIB-nT).
Die beiden Verfahren arbeiten in unterschiedlichen Auflésungsbereichen.

Beide Bildanalyseverfahren wurden an zwei unterschiedlich kompaktierten Salzgrusproben
getestet. Die Salzgrusproben zeichneten sich durch eine deutlich unterschiedliche Porositét
aus, die durch entsprechend unterschiedliche Kompaktionen generiert wurden. Diese unter-
schiedliche Porositét lieR sich durch die Bildanalyseverfahren deutlich visualisieren. Darlber
hinaus konnte auch eine Porenradienverteilung erstellt werden, die die Haufigkeit verschiede-
ner Porenradien verdeutlicht sowie eine Analyse des Vernetzungsgrades des Porenraums
durchgefuhrt werden.

AP3:

Ziel des Arbeitspaketes ist es, die Nutzung alternativer Berechnungscodes zur Modellierung
von Prozessen der Salzgruskompaktion zu testen. Zur Simulation eines Oedometerversuches
auf KorngréRenebene liegen aktuell Strukturmodelle fir die Diskrete-Element-Codes der Fir-
ma Itasca PFC3D und 3DEC vor. In PFC3D wurden die einzelnen Partikel durch sogenannte
Cluster (Kugelgebilde) realisiert. In einem weiteren Schritt wurde Uber eine Exportschnittstel-
le die konvexe Hiuille der Clustergebilde generiert, damit diese in 3DEC als Polyeder (Volu-
menkdrper) eingelesen werden koénnen. Somit stehen beiden Simulationscodes identische
Strukturmodelle als Ausgangstruktur zur Verfligung, was den Vergleich und die Prifung ihrer
Eignung zur Modellierung der Salzgruskompaktion (Oedometerversuch) erleichtert.

In PFC3D stellt die Bestimmung der Porositét derzeit noch eine Herausforderung dar, da ein-
zelne Kugelelemente bei der Kompaktion aus dem Cluster geldst werden und Probleme berei-
ten. In 3DEC sind hingegen aktuell hohe Rechenzeiten und eine Durchdringung der Polyeder
(Kontaktdetektion) problematisch. Auch eine geometrische Vereinfachung von kritischen
kleinen Kanten flihrte noch nicht zu einer deutlichen Verbesserung.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP2.8: Dokumentation der Ergebnisse der Machbarkeitsstudie zu den Bildanalysen in einem
Bericht und einer Veroffentlichung.

AP3:  Es soll Gberpruft werden, inwieweit die durch die TU-Bergakademie Freiberg entwi-
ckelte Analysesoftware ,,GrainGen* zur Losung der Cluster-Problematik Anwendung
finden kann. Bezliglich der Polyederdurchdringung in 3DEC soll mit den Codeent-
wicklern geklart werden, wie das Problem gel6st werden kann.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kdln 02 E 10740

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2010 bis 30.04.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
1.248.460,00 EUR Dr. Kréhn

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Die Endlagerung hochradioaktiver Abfalle (HAW) in geologischen Steinsalzformationen sieht
die Einbringung verglaster HAW-Kokillen, teils auch die direkte Endlagerung von 5 m langen
Brennstabkokillen in tiefen vertikalen Bohrléchern und die direkte Endlagerung von Brenn-
elementen in selbstabschirmenden Pollux-Behéltern in horizontalen Strecken vor. Einlage-
rungs-Bohrldcher und -Strecken werden fir den volligen Einschluss der Abfélle im Wirtsge-
stein mit artgleichem Salzgrusversatz verfillt. Anhand der bisherigen Ergebnisse kann nicht
sicher genug abgeschétzt werden, welcher Kompaktionsgrad und welche Restporositat/-
permeabilitat erreicht werden, und welche Konsequenzen sich flr Langzeitsicherheitsanalysen
ergeben.

Es wird ermittelt, welche Prozessablaufe hinsichtlich des vollstandigen Einschlusses eine be-
sondere Signifikanz besitzen. Experimentelle und modelltheoretische Arbeiten erganzen die in
Repoperm-1 erzielten Ergebnisse und dienen der Verbesserung der Stoffgesetze.

Ziel ist, den Wissensstand Uber das Stoffverhalten von Salzgrus im Bereich geringer Porosita-
ten und Permeabilitaten zu verbessern und die relevanten Prozesse bei der Konsolidierung von
Salzversatz zu ermitteln.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

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

AP1: Relevante Szenarien und Randbedingungen

AP2: Laborversuche

AP3: Stoffgesetze und Modellrechnungen

AP4:  Auswertung und Berichtserstellung



45

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtszeitraum fand ein Treffen der Projektpartner zur Steuerung des Gesamtprojekts
und zu einzelnen APen statt und ein Treffen der Gruppe ,,Stoffmodelle”.

Die Langzeitkompaktionsversuche bei trockener Atmosphére und unterschiedlicher Anfangs-
feuchte verlaufen weiterhin zufriedenstellend. Die drei Proben mit unterschiedlicher Anfangs-
feuchtigkeit (0 %, 0,1 % und 1 %) haben eine Porositat von 14 %, 11 % bzw. 3 % erreicht.
Um den relativ langsamen Kompaktionsvorgang bei den beiden trockeneren Proben voran zu
treiben, wurde die Last von 13 MPa auf 18 MPa angehoben. Einen Monat spéter wurde die
Temperatur der ganz trockenen Probe auf 30 °C zurlickgefahren, um ggf. Verhartungseffekte
in der Kristallstruktur feststellen zu kénnen. Die Kompaktionsraten der feuchten Probe sind
immer noch so hoch, dass eine Lasterh6hung zurzeit nicht infrage kommt.

Auf dem Treffen der Diskussionsrunde ,,Stoffmodelle* wurde beschlossen, den Langzeitkom-
paktionsversuch als Benchmark fir die verschiedenen Rechencodes der Projektpartner zu
verwenden. Die Versuchsdaten fiir die ersten 500 Tage wurden zu diesem Zweck zusammen-
gestellt und an die Projektpartner verteilt. Daneben sollen die tber diesen Zeitraum hinausge-
henden Versuchsrandbedingungen bekannt gemacht werden. Anhand dieser Daten kdnnen (a)
die Salzgrusparameter aus dem BAMBUS-Projekt tberprift, (b) ggf. Stoffmodellparameter
kalibriert und (c) Blindvorhersagen tber den weiteren Verlauf des Versuchs gemacht werden.
Der Versuch zur Langzeitkompaktion in verschieden feuchter Atmosphare wurde beendet. Die
Auswertung steht noch aus.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Fortsetzung des Langzeitkompaktionsversuchs in trockener Atmosphére
- Auswertung des Feuchtekompaktionsversuchs

- Bearbeitung des Benchmarks ,,Langzeitkompaktionsversuch*

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.



46

Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10750

Vorhabensbezeichnung:

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

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 31.01.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

323.370,00 EUR Dr. Fligge

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Aufbauend auf den Projekten ASTER und WIBASTA soll die deutsch-russische Zusammen-
arbeit auf dem Gebiet der Klarung 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 fur die erste Ausbaustufe eines Endlagers fur gering wéarme-
entwickelnde langlebige Abfalle und eines Untertagelabors fir die Endlagerung stark wérme-
entwickelnder hochradioaktiver Abfalle an diesem Standort.

Zur sicherheitlichen Bewertung eines potenziellen HAW-Endlagers in Russland sollen daher
die Arbeiten aus ASTER und WIBASTA fir 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 grundsatzlich in Frage kommenden Wirtsgesteine (ber eine wissenschaftlich fun-
dierte Entscheidungsbasis zu verfligen. Die gemeinsame Bearbeitung durch DBE TECHNO-
LOGY, BGR und GRS gewabhrleistet eine umfassende und ausgewogene Betrachtung, die in
den verschiedenen Teilen einer Sicherheitsanalyse erforderlich sind.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Ausgangsdaten und Sicherheitsnachweiskonzept

AP2: Begleitung und Optimierung der weiterfihrenden Erkundungsarbeiten

AP3: Auswertung der neuen Erkundungsergebnisse

AP4: Optimierung des Endlagerkonzeptes

AP5:  Préazisierung des sicherheitsanalytischen Modells und Bewertung maglicher radiologi-
scher Konsequenzen

AP6: Vorlaufige Bewertung der Robustheit und Sicherheit des Endlagersystems

AP7: Projektkoordination

Die GRS ist beteiligt an den Arbeitspaketen 2, 5 und 6.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die sicherheitsanalytischen Rechnungen und die Modellierung der Grundwasserstromung und
des Schadstofftransportes wurden auf der Basis der im Dezember 2012 von VNIPI PT zur
Verfligung gestellten Daten aktualisiert. Fir die hydrogeologischen Rechnungen wurde hierfir
zundchst eine neue Modellgeometrie erstellt. Ergebnisse der im ersten Halbjahr 2013 durchge-
fihrten Rechnungen wurden auf einem Projekttreffen am 03.06.13 in Peine vorgestellt und
gemeinsam mit den Projektpartnern diskutiert.

Vom 25.06. bis 26.06.2013 fand ein Treffen zwischen dem Nationalen Operator (NO.RAO),
Krasnoyarsgeologia Co. und den deutschen Projektpartnern in Krasnojarsk, Sibirien statt. De-
tails zu den Erkundungsarbeiten am Standort Jenisejskij und zu den hydrogeologischen Daten
wurden diskutiert und Probenmaterial aus der Kernbohrung R12 an BGR/DBETec/GRS uber-
geben.

Das fir die Modellrechnungen in URSEL eingesetzte EMOS-Nahfeldmodul CLAYPOS wur-
de an die neue Benutzeroberfliche XENIA angepasst. Das im Projekt ADEMOS (FKZ
02E10367) entwickelte Fernfeldmodul GeoTrend-F wurde in das sicherheitsanalytische Mo-
dell fur den Standort Jenissejskij implementiert und umfangreich getestet.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die von NO.RAO Ubergebenen Kernproben werden von GRS hinsichtlich der Porositat, Ge-
steinsdichte, Permeabilitat, geomechanischen und wéarmephysikalischen Eigenschaften analy-
siert.

Die im Juni 2013 von NO.RAO an die deutschen Partner tibergebene Literatur wird gesichtet,
ausgewertet und die sicherheitsanalytischen und hydrogeologischen Modelle aktualisiert. Ins-
besondere die Messergebnisse zur tiefenabhéngigen Druckverteilung im Grundwasser und
weitere hydraulische Daten sind hierbei von Interesse. Sobald erste Ergebnisse der Laborver-
suche an den Kernproben vorliegen, werden die Modelle entsprechend angepasst.

Die Ergebnisse aus dem Nahfeldmodul werden verwendet, um mit dem Transportmodell r’t
fiir dosisrelevante Radionuklide (z. B. Cs-135) realistische Ausbreitungsrechnungen auf Basis
des in d*f berechneten Strémungsfeldes durchzufiihren.

Es werden probabilistische sicherheitsanalytische Rechnungen mit den im Projekt ADEMOS
neu entwickelten Statistikwerkzeugen durchgefiihrt und ausgewertet.

Die Beschreibung der sicherheitsanalytischen Rechnungen und der Grundwassermodellierung
fiir den Zwischenbericht, der im ersten Quartal 2014 vorgelegt werden wird, wird begonnen.

5. Berichte, Veroffentlichungen

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

Vorhabensbezeichnung:

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

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 31.01.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

506.233,00 EUR Dr. Krone

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Die Zielsetzung dieses VVorhabens besteht darin, fur 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 Abfélle durch das Wirtsgestein ausgegangen
werden. Mdgliche Einschrankungen des Isolationspotenzials der geologischen Barriere wer-
den mafgeblich durch die vorhandenen Kluftsysteme und ihre wahrscheinliche weitere Ent-
wicklung bestimmt. Im Zusammenhang mit der eingeschrankten Kenntnis tber die aktuell und
zukiinftig vorliegenden Kluftsysteme und die damit verbundenen Unsicherheiten wird die
Frage geklart, inwieweit die Sicherheit sich auf weitere Rlckhaltefunktionen der geologischen
Barriere stiitzen kann und was die zusétzlichen technischen Barrieren leisten mussen, damit
der Nachweis der Einhaltung der Schutzziele mit einer hinreichenden Robustheit geflihrt wer-
den kann.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Ausgangsdaten und Sicherheitsnachweiskonzept

AP2: Begleitung und Optimierung der weiterfihrenden Erkundungsarbeiten

AP3:  Auswertung der neuen Erkundungsergebnisse

AP4: Optimierung des Endlagerkonzeptes

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

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

APT7: Projektkoordination
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Seitens des russischen Projektpartners wurde erneut ein Uberarbeitetes Konzept in drei Varian-
ten bezuglich der geometrischen Situation der untertdgigen Anlagen sowie der Wérmeleistung
der Abfallbehélter Gbergeben. Basierend auf diesen Daten wurden erneut dreidimensionale
thermische Berechnungen durchgefiihrt, um die thermische Belastung sowohl der geotechni-
schen Barriere Bentonit als auch des Wirtsgesteins als Folge der Behalterwarme bewerten zu
konnen.

Im weiteren Umkreis des geplanten Endlagerstandortes ist das Auftreten von Erdbeben nicht
uniablich. Eine offene Frage im Hinblick auf die Auflockerungszone um untertigige Strecken
ist, inwieweit es durch das Auftreten von Erdbeben zu einer zusatzlichen Schéadigung inner-
halb einer Auflockerungszone kommt. Das entsprechende numerische Modell wurde weiter
entwickelt, so dass jetzt auch reale Erdbebenaufzeichnungen als Geschwindigkeits- oder Be-
schleunigungsrandbedingung eingegeben werden kénnen. Ein erster Test war erfolgreich.

Im Rahmen der Projektkoordination erfolgte die Vorbereitung und Durchfiihrung eines weite-
ren deutsch-russischen Arbeitstreffens in Peine am 06.06.2013. Auf diesem Treffen wurde mit
dem russischen Partner VNIPI PT der aktuelle Stand der Arbeiten diskutiert. Vom 24.-
28.06.2013 fand ein weiteres Arbeitstreffen in Krasnoyarsk, Russland statt. An diesem Tref-
fen nahmen von russischer Seite der Nationale Betreiber NO.RAO. und das Geologische Insti-
tut Krasnoyarsk teil. Auf diesem Treffen wurde seitens des Geologischen Institutes die hydro-
geologische Situation detailliert vorgestellt und diskutiert. Diese Informationen flieRen direkt
ein in die numerischen Analysen zu den Stromungsverhéltnissen in der Region, die von den
Kollegen der GRS durchgefuhrt werden. Ebenfalls vorgestellt wurden die Ergebnisse der
thermischen Berechnungen sowohl seitens der russischen Kollegen als auch seitens DBE
TECHNOLOGY GmbH. Die Ergebnisse zeigen gute Ubereinstimmungen. Erfreulicherweise
wurden auf dem Treffen seitens NO.RAO. auch Bohrkernproben aus der Erkundungsbohrung
R12 fur Laboranalysen zur Verfugung gestellt. Die Proben stammen u. a. aus der geplanten
Einlagerungstiefe, so dass nun erstmals Gesteinsparameter bestimmt werden kénnen, die den
Verhaltnisse im Einlagerungsbereich entsprechen. Seitens der Russischen Kollegen wurde
auch reale Erdbeben-Aufzeichnungen aus dem Gebiet Krasnojarsk tibergeben.

4. Geplante Weiterarbeiten

Weiterfuhrung der Arbeiten zur Simulation der thermischen Entwicklung des Endlagers auf
Basis der neu zu bestimmenden thermischen Gesteinsparametern an den seitens NO.RAO
ubergebenen Bohrkernproben nach deren Analyse im Labor.

Weiterfuhrung der Arbeiten zur Simulation einer durch Erdbeben induzierten Erschitterung
des Gebirges im Bereich einer aufgefahrenen Strecke und Charakterisierung des Einflusses
auf die Auflockerungszone.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10770

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

685.975,00 EUR Dr. Bischofer

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Das primére Ziel von VESPA ist es, Konservativitidten in den Annahmen, die fiir die Radio-
nuklide **C, ®Se, **°I und ®TC in Langzeitsicherheitsnachweisen z. Z. angenommen werden,
abzubauen.

Ziel des GRS-Teilprojekts VESPA ist es, thermodynamische Daten fur I, Se und Cs in hoch-
salinaren Losungen des Systems Na, K, Mg, Ca — Cl, SO4 — H,0 bei Temperaturen von 25 —
90 °C zu bestimmen.

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

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Literaturstudien

AP2: Bestimmung thermodynamischer Daten

AP3: Eingabe thermodynamischer Daten in die Referenzdatenbasis THEREDA

AP4: Vergleichsrechnungen fur den Langzeitsicherheitsnachweis

AP5:  Zusammenfassender Bericht zum Wissensstand Uber die Rickhaltung Spalt- und Akti-
vierungsprodukte

AP6: Uberpriifung der Anwendbarkeit eines Verfahrens zur Messung des Redoxpotentials
bei hohen lonenstérken

AP7: Koordination des Verbundvorhabens

AP8: Abschlussbericht



o1

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Literaturstudien:
Die Literaturstudie zu **C wurde fertiggestellt.

Bestimmung thermodynamischer Daten:

Durchfiihrung und Auswertung von 6 isopiestischen Topfen bei 40 °C und 10 bei 60 °C. Her-
stellung von Cal, und Mgl, Stammldsungen unter Vermeidung von lod-Entstehung. Herstel-
lung von K,SeO3.

Herstellung von CaSeO; und CaSeO, und Ansetzen der Loslichkeitsversuche in NaCl-
Ldsungen bei 25, 40 und 60 °C.

Herstellung von hochreinen Hg,SeO3, NaHSeO3 und KHSeO3 zur potentiometrischen Aktivi-
tatsbestimmung in einer mit einer Multi-Elektroden- Apparatur.

Analysen der LDH-Mischkristalllésungen (Fe-, Ni- und Co-LDHs) und Bestimmung der Los-
lichkeitskonstanten.

Vergleichsrechnungen fiir den Langzeitsicherheitsnachweis:

Die flr Ausbreitungsrechnungen im Rahmen einer Langzeitsicherheitsanalyse in Betracht ge-
zogenen Szenarien und Randbedingungen (u. a. Abfallmengen, radioaktives, Inventar, Behal-
termassen, Korrosionsfortschritt, Losungsmengen) wurden fir die Wirtsgesteine Ton und Salz
zusammengestellt und den Projektpartnern zu Verfligung gestellt.

Koordination des Verbundvorhabens:
Vor- und Nachbereitung des 6. Projekttreffens im Juni 2013 zum Verbundvorhaben VESPA.

4. Geplante Weiterarbeiten

Bestimmung thermodynamischer Daten:

Fortfihrung der Isopiestik flr die bindren Systeme.

Ansetzen der Loslichkeitsversuche fiir CaSeO3; und CaSeO4 bei 90 °C und Beobachtung der
Gleichgewichtseinstellung bei 25-90 °C.

Potentiometrische Messung und Modellierung der bindren Systeme KHSeO3; und NaHSeO;
sowie der terndren Systeme KHSeO3-KCI und NaHSeO3-NaCl bei 25 °C bis 90 °C.

Ansetzen von Loslichkeitsversuchen mit K-Fe'-hexacyanoferrat und K-Fe'-hexacyanoferrat.

Vergleichsrechnungen fiir den Langzeitsicherheitsnachweis:

Auf Grundlage der von den Partnern bestimmten physikalisch-chemischen Parametern (L0s-
lichkeitsgrenzen, Sorptionskoeffizienten werden Vergleichsrechnungen aus Ausbreitung von
Radionukliden im Nahfeld eines Endlagers durchgefihrt.

Koordination des Verbundvorhabens:
Vor- und Nachbereitung des 7. Projekttreffens zum Verbundvorhaben VESPA in Julich.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Forschungszentrum Julich GmbH, Wilhelm-Johnen-Stralie,
52428 Jilich 02 E 10780

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

217.340,00 EUR Dr. Curtius

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Langlebige Spalt- und Aktivierungsprodukte **C, *Cl, "Se, **°I, *¥Cs und *Tc besitzen eine
hohe Mobilitat, wenn sie in anionischer Form vorliegen. Ihr Beitrag zur Dosisbelastung in
Langzeitsicherheitsberechnungen wird bislang Uberkonservativ abgeschatzt, da die Riickhal-
teprozesse im Nahfeldbereich in den Endlagerbarrieren ungentigend bekannt sind. Eine Kor-
rektur dieser Uberkonservativen Abschéatzung wird als Arbeitsziel angestrebt, indem experi-
mentell die Riickhaltekapazitaten der in anionischer Form vorliegenden Radioisotope "Se,
129 '99T¢ 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 Rilckhaltung von Selenit, lodid und
Pertechnetat an LDH-Verbindungen und

- Untersuchungen zur Rickhaltung 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: Ruckhaltung anionischer Radionuklidspezies an den modifizierten LDHs

AP4: Ergebnisdokumentation
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse
AP1: Arbeiten sind abgeschlossen.

AP2: Arbeiten sind abgeschlossen.

AP3: Arbeiten sind abgeschlossen.

AP4:  Noch nicht begonnen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1: Die Arbeiten hierzu sind abgeschlossen.
AP2: Die Arbeiten hierzu sind abgeschlossen.
AP3: Die Arbeiten hierzu sind abgeschlossen.
AP4: Beginn der Arbeiten im 2. Halbjahr 2013 geplant.
5. Berichte, Veroffentlichungen

Veroffentlichungen in Vorbereitung.
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf e. V., Bautzner Landstr. 02 E 10790
400, 01328 Dresden
Vorhabensbezeichnung:
Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungsprodukte im Nahfeld eines
Endlagers und Maglichkeiten ihrer Ruckhaltung (VESPA)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 30.06.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

305.803,00 EUR Dr. Brendler

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Primares Ziel des Verbundprojektes VESPA mit der Gesellschaft fiir Anlagen- und Reaktorsi-
cherheit (GRS) mbH, Braunschweig, des Karlsruhe Institut fiir Technologie und des For-
schungszentrums Jalich ist es, Konservativitaten in den Annahmen, die fir die Radionuklide
¢, ™Se, 1 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 ermit-
telt und im Fall hinreichender Qualifizierung in die Referenzdatenbasis THEREDA imple-
mentiert. 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 héheren Temperaturen
(Komplexbildung von Se mit kationischen Liganden bei T>25 °C)
AP3: Sorptionsversuche
(Batchversuche von Se an Alumosilikaten bei héheren Temperaturen, Feststoffanalyse
der Sorbentien, spektroskopische Untersuchung der Oberflachenspezies)
AP4:  Modellierung und Datenbewertung
(Bestimmung thermodynamischer Daten, Einbindung in Datenbanken THEREDA und
RES®T)
AP5:  Dokumentation
(Projektabschlussbericht)
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2:

AP3:

Komplexierung von Se(1V) und Se(V1) mit Ca** und Mg**

IR- und NMR-spektroskopische Untersuchungen zur aquatischen Komplexierung des
Selens zeigen in Abhédngigkeit von der Oxidationsstufe qualitative Unterschiede. Fir
Se(V1) ist die Komplexbildung sowohl fiir Ca?* als auch fiir Mg®* nachweisbar, aber
schwach. Im Falle des Se(IV) sind die Wechselwirkungen deutlich stérker. In Gegen-
wart von Ca®* kommt es zur Prazipitation, mit Mg?* zumindest partiell. Der Se(IV)-
Ca-Niederschlag wurde umfassend (IR- und Festkdrper-NMR-Spektroskopie, XRD,
DTA/TG) charakterisiert. Entgegen des bei pH 5 in wassriger Losung einzig dominie-
renden Hydrogenselenit-lons (HSeO3"), liegt Selen im Calcium-Niederschlag als Sele-
nit (SeO3%) vor. Dieser weiRe Feststoff ist kristallin und wahrscheinlich das Mono-
hydrat des Calciumselenits. Die Festkorperbildung wurde bei Raumtemperatur beo-
bachtet. Bei héheren Temperaturen wird prinzipiell gleiches Verhalten erwartet.

Die von der GRS Braunschweig synthetisierte Calciumselenat-L6sung wurde mittels
NMR bis 60 °C untersucht und zeigte keine temperaturabhangigen Anderungen in der
Speziation bzw. Komplexierung.

Sorptionsversuche
Um der Oberflachenkomplexe von Se(VI) und Se(IV) an o—Fe,O3 zu erkléren, wur-
den Proben mit EXAFS gemessen. Die Interpretation der Ergebnisse lauft zurzeit.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP2:

AP3:

AP4:

Komplexierung von Se(-11)

- Temperaturabhédngige NMR-Messungen fir Se(-11)

- NMR-Experimente zur Komplexbildung von Se(-11) mit Ca?* und Mg**

- weitere Experimente zur Validierung der Dimerisierung des wassrigen Se(IV) mit-
tels IR- und NMR-Spektroskopie unter Beruicksichtigung der lonenstarke

Sorptionsversuche

- Aufkl&rung der Oberflachenkomplexe von Se(IV) an Anatas mittels EXAFS.

- Aufklarung der Temperatur- und lonenstarkeeffekte auf die Se(VI) und Se(IV)
Sorption an y—Fe203 und y—AI1203

Modellierung und Datenbewertung
- Bestimmung thermodynamischer Parameter fiir die Oberflachenkomplexierung von
Se(VI) und Se(1V) an y—Fe203 und y—AI203.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Jordan, N.; Miiller, K.; Franzen, C.; Brendler, V. (2013): Temperature impact on the sorption
of selenium(V1) onto anatase. J. Coll. Int. Sci. 390: 170-175.

Jordan, N.; Ritter, A.; Foerstendorf, H.; Scheinost, A. C.; Weil}, S.; Heim, K.; Grenzer, J.;
Micklich, A.; Reuther, H. (2013): Adsorption mechanism of selenium(VI1) onto maghemite.
Geochim. Cosmochim. Acta 103, 63-75.
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Sondervermdgen GroRforschung beim Karlsruher Institut fir 02 E 10800
Technologie (KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eg-
genstein-Leopoldshafen

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2010 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

665.294,00 EUR Prof. Dr. Geckeis

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Die Qualitat von Langzeitsicherheitsnachweisen fur Endlager radioaktiver Abfélle h&ngt stark von dem wissen-
schaftlichen Verstandnis der stattfindenden Prozesse, der Qualitat verwendeter Datenbasen sowie von deren kon-
zeptioneller und mathematischer Umsetzung in Modellen ab. Ein weitgehend standortunabhéngiger Forschungs-
bedarf besteht fiir geochemische Daten und Werkzeuge bezlglich der mobilen Spalt- und Aktivierungsprodukte
und deren Riickhalteprozesse in den Endlagerbarrieren, wie z. B. Thermodynamik und Sorption bei hdheren
Temperaturen und zu Rickhalteprozessen durch Mineralisation, d. h. durch den Einbau in neu gebildete Miner-
alphasen. Diese Daten wurden flr deutsche Endlagerkonzepte bisher unzureichend ermittelt. Im Falle eines Ver-
gleichs von Tonsteinstandorten haben diese Forschungsarbeiten eine entscheidende Bedeutung: Die Ergebnisse
erlauben die Ableitung der GroRe des einschlusswirksamen Gebirgsbereichs. Die langlebigen Spaltnuklide "°Se
und “Tc gelten in vielen Langzeitsicherheitsrechnungen zu Endlagern fiir radioaktive Abfélle als dosisbestim-
mend. Ein Grund fur diese Einschdtzung ist die Tatsache, dass beide Nuklide anionische Spezies bilden kdnnen,
die nur geringe Sorption an Mineralphasen eingehen und bei denen die Lslichkeit relevanter Festphasen i. allg.
sehr hoch liegt. Im Falle von *Tc gilt dies allerdings nur fiir oxidierende Bedingungen, unter denen sich TcO,
bildet. Die Arbeiten zur Ermittlung belastbarer Daten zur Redoxchemie des Tc sind daher geeignet, Giberkonser-
vative Annahmen bzgl. der Tc-Mobilitat zu vermeiden. Se bildet auch unter reduzierenden Bedingungen anioni-
sche Spezies wie Se”, Se,” und SeO,?, fiir die ahnliches gilt wie fiir TcO,". Fir alle anionischen Se-Spezies ist
bekannt, dass sich feste Lésungen mit Mineralphasen wie Pyrit bzw. Calcit bilden kénnen. Fir die Radionuk-
lidriickhaltung 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: Agquatische Chemie und Thermodynamik von Tc(IV)

AP2: Reduktionschemie von Tc(VII) / Tc(1V) in verschiedenen Medien

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

AP5: Dokumentation und Publikation

3. Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

APQ: Status: Die Literaturstudie zum State-of-the-Art im Rahmen von APO ist abgeschossen, im Berichtszeit-
raum wurden keine weiteren Arbeiten hierzu durchgefihrt.

AP1: Status: Von Frau Ezgi Yalcintas wurden systematische Loslichkeitsexperimente mit Tc(1V) in verdlnnten
bis konzentrierten NaCl, MgCl, und CaCl, Losungen durchgefiihrt. Die Proben wurden hinsichtlich wassriger
Speziation und l6slichkeitsbestimmender Festphase analysiert und aussagekraftige Loslichkeitskurven abgeleitet.
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AP2: Status: Die Arbeiten zum Redoxverhalten von Tc(VI1)/Tc(1V) in konz. NaCl und MgCl, wurden von E.
Yalcintas zur Publikation vorbereitet.

AP3: Status: Die Arbeiten zur Tc(VI1) Reduktionskinetik in Abhangigkeit der eingesetzten *Tc(VI1) Konzentra-
tion an anoxischem Probenmaterial (Granodiorite aus Aspd, Schweden) und kristallinen Materialien (Nizhne-
kansk Granit Massiv, Russland) wurden von Herrn Yuri Totskiy durchgefiihrt. Flir Sorptionsuntersuchungen un-
terhalb der Tc(1V) Léslichkeit (< 10”° mol/L) wurde in Kooperation mit der ZAG Zyklotron AG Molybdanfolie
bestrahlt und das *™Tc am INE abgetrennt. Saulenversuche mit natiirlichen Kliften aus dem Aspd Granodiorite
wurden aufgebaut, die 3D Kluft- Geometrie mittels uCT aufgenommen und diese Kliifte hinsichtlich ihrer hyd-
raulischen Eigenschaften bzw. Matrixdiffusion (HTO, **Cl) charakterisiert. ™ Tc(VI1) Migrationsexperimente
unter Variation der Verweilzeit sind durchgefiihrt und werden momentan analysiert.

Sorptionsisothermen zur Tc(VI1) Magnetit- Wechselwirkung bei pH 7 und 8 wurden gestartet.

AP4: Status: Eine Veroffentlichung tber die Struktur der Selenit Einbauspezies in Calcit (P-GIXAFS) und expe-
rimentell und theoretisch bestimmte thermodynamische Parameter zur Modellierung von Einbau und Adsorption
ist eingereicht. Die Studien zur Wechselwirkung von Selenid mit Mackinawit sind abgeschlossen und ein Manu-
skript zu den spektroskopischen Daten (EXAFS/XANES) ist veroffentlicht. Die experimentellen Arbeiten zur
Wechselwirkung mit Pyrit sind auf Grund technischer Probleme weiterhin verzdgert.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1: Es wird eine abschlieBende Analyse der Loslichkeitsexperimente mit Tc(1V)-oyxhydroxid Festphase in
carbonatfreien NaCl, CaCl, und MgCl, Ldsungen durchgefiihrt und belastbare thermodynamische Modelle so-
wohl im Rahmen der SIT als auch des Pitzer-Modells vorgenommen. Die gewonnenen thermodynamischen Da-
ten werden systematisiert und entsprechend den THEREDA Qualitatskriterien eingestuft.

AP2: Présentation der Arbeiten von E. Yalcintas im Rahmen von Fachvortragen beim IUPAC World Chemistry
Congress (Istanbul) und Migration *13 (Brighton). Es erfolgt die Préparation von Proben fiir die EXAFS Studien
zur Tc(IV)-Magnetit Wechselwirkung entsprechend der im Aufstockungsantrag detaillierten Arbeiten.

AP3: Weiterfiihrung der Tc(VII) Sorptions- Untersuchungen an synth. Magnetit bei Konzentrationen unterhalb
der Tc(1V) Léslichkeit mit “™Tc und synth. Eisenoxiden. Quantifizierung des isotopenaustauschbaren Fe mittels
stabilem *Fe von kristallinen Materialien und Magnetit. Fortfiihrung der *™Tc(V11) Saulenexperimente und Pra-
paration von Proben fiir anstehende XAFS Messungen (August 2013).

AP4: Weitere Aragonitrekristallisationsexperimente zur Uberpriifung/Verbesserung des in der Publikation vor-
geschlagenen thermodynamischen Modells laufen. Calcit Rekristallisationsversuche im Gleichgewicht in Gegen-
wart von "Se(1V) und “°Ca werden im Rahmen einer Bachelorarbeit (Leonie Vogt, Uni KA) durchgefiihrt. Ober-
flachendiffraktionsexperimente zu Se(lV) Adsorption/Einbau in Calcit sind fur Anfang 2014 geplant. Die Um-
wandlung von Mackinawit 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 bil-
det.

Arbeiten im Rahmen des Aufstockungsantrags 2013: Die im Rahmen der Projektaufstockung (2013-2014)
durchgefiihrten Arbeiten zur Tc-Chemie werden in AP1 bzw. AP2 aufgefihrt. Es werden Arbeiten zur Vorberei-
tung und Durchfiihrung fiir ,,Analytische Arbeiten zur Bestimmung der Speziation von *C* und ,,Untersuchung
der *°| Riickhaltung an Sorelphasen im Salinar* entsprechend dem Aufstockungsantrag durchgefiihrt.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Die Publikation von T. Kaobayashi et al. ,,Redox behavior of Tc(VII)/Tc(IV) under various reducing conditions in
0.1 M NacCl solutions ist erschienen (Radiochimica Acta 101(5), 323-332).

Manuskript von Yalcintas et al. zur Tc-Redoxchemie bei hoher lonenstarke vorbereitet zur Einreichung bei Ra-
diochimica Acta (AP2).

Heberling, et al. “A thermodynamic adsorption/entrapment model for selenium(1V) co-precipitation with calcite”,
Geochim. Cosmochim. Acta (submitted).

Totskiy et al. (2013): “Tc(V1I) sorption on natural granitic rocks and synthetic magnetite.” Final Workshop Pro-
ceedings, 7th EC FP CP-CROCK, KIT Scientific Reports.

Finck et al. ,,Selenide Retention by Mackinawite*, Environ. Sci. Technol., 46 (2012) 10004-10011


http://www.scopus.com/source/sourceInfo.url?sourceId=27037&origin=resultslist
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Dr. Andreas Hampel, Grunberger Str. 56, 55129 Mainz 02 E 10810

Vorhabensbezeichnung:

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

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 30.09.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

632.854,00 EUR Dr. Hampel

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

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, Instrumentari-
en fur die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung von warmeentwickelnden
hochradioaktiven Abfallen 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 fuhrt 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-
tatsnaheren Einschatzung der Stoffgesetzfahigkeiten im Hinblick auf deren Einsatz bei der prakti-
schen Anwendung der Berechnung und Sicherheitsbewertung von Endlagern fur warmeentwickelnde
Abfalle 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
AP5: Durchfiihrung weiterer Workshops und Abstimmungen der Projektpartner

APG6: Erstellung detaillierter Einzelberichte durch die Projektpartner

APT: Vergleich der Ergebnisse, Ausarbeitung von Schlussfolgerungen und Empfehlungen
AP8: Durchfiihrung einer 6ffentlichen Abschlussveranstaltung

AP9: Erstellung des Abschlussberichts und Verdffentlichung der Projektergebnisse



59

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Der Zuwendungsempfanger koordiniert das Vorhaben und betreut die Kooperation mit den Sandia
National Laboratories. Er beteiligt sich an dem Stoffgesetzvergleich im Teilvorhaben 1 mit dem von
ihm entwickelten Composite-Dilatanz-Modell (CDM) und verwendet fur die Modellberechnungen der
Untertagestrukturen das Finite-Differenzen-Programm FLAC3D (ltasca).

Im Berichtszeitraum schloss er die Modellberechnungen zur freien Konvergenz eines isothermen und
eines erhitzten tiefen Bohrlochs in der Schachtanlage Asse Il ab und erstellte den zugehdérigen Ver-
gleich der Ergebnisse der Partner. Uber diese Arbeiten und Ergebnisse verfasste er eine Veroffentli-
chung und préasentierte sie am 24.06.2013 auf dem 47" US Rock Mechanics/Geomechanics Symposi-
um der ARMA in San Francisco, CA, USA.

Ergebnisse der neuesten TUC-Laborversuche zur Verheilung von Steinsalz mit hochaufgeldster Dila-
tanzmessung zeigen, dass die volumetrische Verformung bereits weit oberhalb der Dilatanzgrenze ab-
nimmt, sobald dort die Effektivspannung reduziert wird. Das bedeutet, dass ein Dilatanzriickgang bei
allen Spannungen, und nicht erst unterhalb der Dilatanzgrenze, erfolgen kann. Um diesen Befund mit
dem CDM modellieren zu kdnnen, begann der Zuwendungsempfanger im Berichtszeitraum mit der
Weiterentwicklung der CDM-Modellierung der Verheilung, die auch eine Modifikation der Modellie-
rung der Dilatanz- und Schadigungsentwicklung bedingt. Daneben filhrte er erste Berechnungen mit
dem von S. Yildirim (LU Hannover) erstellten und zwischen den Partnern abgestimmten Modell des
Asse-Dammijochs durch.

Gemeinsam mit den Partnern fuhrte der Zuwendungsempfanger den 8. und 9. Projektworkshop am
19.-20.02.2013 in Hannover bzw. am 11.-12.06.2013 in Clausthal durch.

4. Geplante Weiterarbeiten

Der Zuwendungsempfanger wird die Weiterentwicklung der CDM-Modellierung der Verheilung von
Steinsalz fortfiihren und damit Nachrechnungen der TUC-Laborversuche zur Verheilung und Modell-
berechnungen des Asse-Dammjochs durchfiihren. Auflerdem wird er die Ergebnisse der Projekt-
partner vergleichen.

Die von den Projektpartnern beantragte 2,5-jahrige Verlangerung des Verbundprojektes wurde im
Marz 2013 bewilligt. In ihr werden vom IfG und der TUC zahlreiche spezifischer Laborversuche mit
Steinsalz aus der Waste Isolation Pilot Plant (WIPP) in New Mexico (USA) durchgefihrt. Der Zu-
wendungsempfanger wird — wie die anderen Partner — die Versuche nachrechnen und damit charakte-
ristische Kennwerte fiir das WIPP-Steinsalz fiir sein Stoffgesetz ermitteln. AuBerdem wird er mit der
Erstellung des Modells fir die geplanten Benchmark-Berechnungen von In-situ-Strukturen in der
WIPP (Room B, Room D) beginnen.

Er wird gemeinsam mit den Partnern den 10. und 11. Projektworkshop am 04.-05.09.2013 in Hanno-
ver bzw. 16.09.2013 in Leipzig durchflihren. AuRerdem wird er Arbeiten und Ergebnisse des Verbun-
des am 18.09.2013 auf dem 4™ US-German Workshop on Salt Repository Research, Design and Ope-
rations in Berlin prasentieren.

5. Berichte, Veroffentlichungen

A. Hampel (2012): The CDM constitutive model for the mechanical behavior of rock salt: Recent de-
velopments and extensions. In: P. Bérest, M. Ghoreychi, F. Hadj-Hassen & M. Tijani (Hrsg.): Pro-
ceedings of the 7th Conference on the Mechanical Behavior of Salt, Paris, 16.-19. April 2012. S. 45-
55. CRC Press/Balkema, Leiden NL.

A. Hampel, J.G. Arglello, F.D. Hansen, R.M. Glnther, K. Salzer, W. Minkley, K.-H. Lux, K. Her-
chen, U. Dusterloh, A. Pudewills, S. Yildirim, K. Staudtmeister, R. Rokahr, D. Zapf, A. Géhrken, C.
Missal & J. Stahlmann (2013): Benchmark Calculations of the Thermo-Mechanical Behavior of Rock
Salt — Results from a US-German Joint Project. In: Proceedings of the 47th US Rock Mechan-
ics/Geomechanics Symposium, San Francisco, CA, USA, 23.-26. Juni 2013. American Rock Mecha-
nics Association (ARMA).
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Technische Universitat Clausthal, Adolph-Roemer-Str. 2a, 38678 02 E 10820
Clausthal-Zellerfeld
Vorhabensbezeichnung:
Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV5: TUC)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 31.03.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

791.203,00 EUR Prof. Dr. Lux

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Die Zusammenarbeit der Projektpartner Dr. Hampel, TU Clausthal, IfG Leipzig, KIT Karlsruhe,
Universitat Hannover und TU Braunschweig (FKZ 02E10810 bis 02E10860) hat das Ziel, Instru-
mentarien fir die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung von warme-
entwickelnden hochradioaktiven Abfallen 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 mecha-
nischen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen” (Lauf-
zeit: 01.04.2004 bis 30.11.2006) und "Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen 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 fuhrt jeder Partner mit seinem Stoffmodell und Programmsys-
tem Benchmark-Modellberechnungen zur Spannungs-, Verformungs-, Dilatanz- und Schédi-
gungsentwicklung in einer realen Untertagestruktur im Steinsalz durch. Im Vordergrund stehen
dabei nunmehr das thermo-mechanische Verhalten und die Schédigungsriickbildung (Verheilung)
von Steinsalz. Das Projekt dient einer realitdtsndheren Einschatzung der Stoffmodellfahigkeiten
im Hinblick auf deren Einsatz bei der praktischen Anwendung der Berechnung und Sicherheits-
bewertung von Endlagern fur warmeentwickelnde Abfalle 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
AP5:  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 Verdffentlichung der Projektergebnisse
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3. Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtszeitraum fiihrten die Projektpartner am 19./20. Februar 2013 in Hannover (veranstaltet
vom IUB Hannover) sowie am 11./12. Juni 2013 (veranstaltet vom Zuwendungsempfanger) je-
weils einen Projekt-Workshop durch.

Auf den Projekt-Workshops wurden von den Partnern numerische Simulationsergebnisse darge-
stellt und diskutiert. Diesbeziiglich préasentierte der Zuwendungsempfénger numerische Simulati-
onsergebnisse zum HFCP-Versuch sowie zur Untertagesituation ,,Dammjoch®. Diese bereits in
einer friheren Projektphase berechneten Situationen wurden nun im Berichtszeitraum mit Be-
rechnungsmodellen simuliert, die eine zuvor zwischen den Projektpartnern abgestimmte einheitli-
che Geometrie aufweisen, um den Einfluss der unterschiedlichen Stoffmodelle besser identifizie-
ren zu kénnen. Im Ergebnis ergaben diese Berechnungen (insbesondere bei dem HFCP-Versuch)
beim Zuwendungsempfanger weitestgehend identische Ergebnisse zu den bereits durchgefiihrten
Simulationen. Darlber hinaus sind numerische Re-Analysen von Verheilungsversuchen sowie
Kriechversuchen bei unterschiedlichen Temperaturen zur Parameterbestimmung des Stoffmodells
Lux/Wolters durchgefuihrt worden. Eine erneute Parameterbestimmung war aufgrund der eingear-
beiteten Modifikationen des Stoffmodells Lux/Wolter in das Berechnungsprogramm Flac 4.0 der
Firma Itasca erforderlich.

Von den vereinbarten Laborversuchen wurden beim Zuwendungsempfanger die beiden im 1.
Halbjahr 2012 aufgesetzten Versuche (Ass-402 bei T =70 °C und Ass-432 bei T =50 °C) im Be-
richtszeitraum beendet, die Versuchsergebnisse aufbereitet und den anderen Projektpartnern zur
Verfligung gestellt. Mit Abschluss dieser beiden Versuche wurden alle vorgesehenen Versuche
aus dem Versuchsprogramm durchgefiihrt. Da bei einigen der durchgefiihrten Versuche Messun-
genauigkeiten in der Dilatanzmessung wahrend den langen Versuchszeiten von mehreren Mona-
ten auftraten, wurden die Versuchsanlagen im Berichtszeitraum modifiziert. Diese Modifikatio-
nen umfassten sowohl mechanische und elektronische Umbauarbeiten als auch die Neuprogram-
mierung der komplexen Maschinensteuerung. Nach Durchfiihrung von Probeversuchen stehen
diese Anlagen ab sofort fiir vertiefende Untersuchungen zur Verfiigung.

4. Geplante Weiterarbeiten

Der Zuwendungsempfanger wird abschlieBende numerische Simulationen zur Situation
,Dammjoch* durchfiihren. Daneben werden Laborversuche aus dem geplanten laborativen Ver-
suchsprogramm mit den neu modifizierten Anlagen wiederholt bzw. erganzt.

5. Berichte, Verdoffentlichungen

Hampel, A., R.-M. Ginther, K. Salzer, W. Minkley, A. Pudewills, B. Leuger, D. Zapf , R. Ro-
kahr, K. Herchen, R. Wolters, U. Dusterloh (2010): Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorge-
hensweisen anhand von 3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von rea-
len Untertagebauwerken im Steinsalz. Abschlussbericht (Einzelberichte + Synthesebericht) z.
BMBF-Verbundprojekt (FKZ 02C1577-1617), Karlsruher Institut fir Technologie, Projekttrager
PTKA-WTE.
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
IfG Instltl_Jt fgr Gebirgsmechanik GmbH, Friederikenstr. 60, 02 E 10830
04279 Leipzig
Vorhabensbezeichnung:
Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV2: IfG)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 31.03.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

977.150,00 EUR Dr. Salzer

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Die Zusammenarbeit der Projektpartner Dr. Hampel, TU Clausthal, IfG Leipzig, KIT Karlsruhe,
Universitat Hannover und TU Braunschweig (FKZ 02E10810 bis 02E10860) hat das Ziel, Instru-
mentarien fir die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung von warme-
entwickelnden hochradioaktiven Abfallen 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 mecha-
nischen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen” und
"Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand von 3D-Modellberech-nungen
zum mechanischen Langzeitverhalten von realen Untertagebauwerken im Steinsalz" fort. Marz
2013 erfolgte eine Verlangerung fur die WIPP-site-spezifischen Untersuchungen.

In diesem BMWi-Verbundprojekt fuhrt jeder Partner mit seinem Stoffgesetz und Programmsys-
tem Benchmark-Modellberechnungen zur Spannungs-, Verformungs-, Dilatanz- und Schédi-
gungsentwicklung in einer realen Untertagestruktur im Steinsalz durch. Im Vordergrund steht da-
bei nun das thermo-mechanische Verhalten und die Schédigungsriickbildung (Verheilung). Das
Projekt dient einer realitdtsnédheren Einschatzung der Stoffgesetzfahigkeiten im Hinblick auf de-
ren Einsatz bei der praktischen Anwendung der Berechnung und Sicherheitsbewertung von End-
lagern fur warmeentwickelnde Abfélle 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
AP5:  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 Verdffentlichung der Projektergebnisse



63

3. Durchgefihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtszeitraum fiihrten die Partner am 19./20. Februar in Hannover und am 11./12 Juni in
Clausthal, jeweils einen Projekt-Workshop durch. Auf den Workshops wurden Berechnungser-
gebnisse zu den gemeinsam vereinbarten und von allen Partnern zu berechnenden Untertage-
strukturen vorgestellt und besprochen. AuBerdem wurden Labor- und In-situ-Daten sowie Model-
lansatze zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz diskutiert und
die Rahmenbedingungen fiir weitere Modellberechnungen gemeinsam festgelegt.

Das vorliegende Teilvorhaben 3 beteiligt sich mit dem visko-elasto-plastischen Stoffmodell nach
Minkley und dem Erweiterten Dehnungs-Verfestigungsansatz nach Giinther/Salzer am Stoffge-
setzvergleich. Dabei wird das Programm FLAC3D (Fa. Itasca) verwendet. AulRerdem ist das IfG
mafgeblich an der Planung und Durchfiihrung der Laborversuche zur Ableitung der Stoffmodell-
parameter beteiligt.

Das IfG hat den 8. Projekt-Workshop gemeinsam mit den Partnern am 19. und 20. Februar an der
Universitat Hannover sowie den 9. Projekt-Workshop am 11. und 20. Juni in Clausthal vorbereitet
und durchgefihrt. Auf den Workshops wurden die Ergebnisse der bisherigen Arbeiten sowie der
Zusammenarbeit mit Sandia National Laboratories, insbesondere die Fortschritte bei der Realisie-
rung des geplanten Laborprogramms an dem von Sandia National Laboratories zur Verfligung ge-
stellten GroRlochbohrkernen aus der WIPP-site vorgestellt und diskutiert. Diese Laborversuche
schaffen die Voraussetzung fur die Durchfihrung der in der Verldngerungsphase geplanten
Benchmark-Berechnungen fir Room B und D in der WIPP-site mit und ohne Erhitzer.

Im Berichtszeitraum hat das IfG begonnen, die Prifkorper aus dem sogenannten ,,clean salt* der
WIPP-site herzustellen sowie die zundchst geplanten triaxialen Druck- und Kriechversuche bei
unterschiedlichen Manteldrticken und Temperaturen (30 °C, 60 °C und 90 °C) durchzufihren.
AuBerdem hat das IfG weitere Verbesserungen bei der Nachrechnung der Asse-Laborversuche
(triaxiale Druck- und Kriechversuche bei unterschiedlichen Temperaturen, Verheilungsversuche)
sowie der Grof3bohrlochversuche erzielt.

Auf dem 47th US Rock Mechanics / Geomechanics Symposium vom 23.-26. Juni in San Francis-
co, California, USA wurde ein gemeinsamer Vortrag zu den am Stoffmodellvergleich beteiligten
Stoffansatzen gehalten.

4. Geplante Weiterarbeiten

Im zweiten Halbjahr 2013 werden die zunédchst geplanten gesteinsmechanischen Laborversuche
am Probenmaterial ,,clean salt“ aus der WIPP-site weitgehend abgeschlossen. Aus dem GroR-
kernmaterial aus ,,argillaceous salt*, das im Juli/August dem IfG zugestellt werden soll, werden
die Prifkorper fur die an der TU Clausthal geplanten Laborversuche ebenfalls am IfG hergestellt.
Aulerdem sind weitere Verbesserungen bei der Nachrechnung der Laborversuche an Asse-
Steinsalz mit dem visko-elasto-plastischen Stoffmodell geplant.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Aktuelle Literatur zu den IfG-Stoffgesetzen:

HAMPEL, A., ARGUELLO, J.G.; HANSEN, F.D., GUNTHER, R.M., SALZER, K., MINKLEY,
W., LUX, K.-H., HERCHEN, K. DUSTERLOH, U., PUDEWILLS, A.YILDIRIM, S.,
STAUDTMEISTER, K., ROKAHR, R., ZAPF, D., GAHRKEN, A., MISSAL, C. & STAHL-
MANN, J. (2013): Benchmark Calculations of the Thermo-Mechanical Behavior of Rock Salt —
Results from a US-German Joint Project Presentation at the 47th US Rock Mechanics / Geome-
chanics Symposium held in San Francisco, CA, USA, 23-26 June 2013.
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Sondervermdgen GroRforschung beim Karlsruher Institut fir 02 E 10840
Technologie (KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eg-
genstein-Leopoldshafen

Vorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV3: KIT-INE)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 31.03.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

302.359,00 EUR Pudewills

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

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, Instrumentari-
en fur die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung von warmeentwickelnden
hochradioaktiven Abfallen 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 fuhrt 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-
tatsnaheren Einschatzung der Stoffgesetzfahigkeiten im Hinblick auf deren Einsatz bei der prakti-
schen Anwendung der Berechnung und Sicherheitsbewertung von Endlagern fur warmeentwickelnde
Abfélle 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
AP5:  Durchfihrung weiterer Workshops und Abstimmungen der Projektpartner

AP6:  Erstellung detaillierter Einzelberichte durch die Projektpartner

APT7:  Vergleich der Ergebnisse, Ausarbeitung von Schlussfolgerungen und Empfehlungen
AP8:  Durchfihrung einer 6ffentlichen Abschlussveranstaltung

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

Die durchgefuhrten Arbeiten betrafen im Wesentlichen die folgenden zwei Themen:

- Im ersten Halbjahr 2013 wurden weitere Simulationsrechnungen zum Dammjochmodell durchge-
fuhrt und die Ergebnisse sollen auf dem nachsten, flir September geplanten Workshop mit den
Verbundpartnern verglichen und diskutiert werden. Eine detaillierte Darstellung der Rechenergeb-
nisse wurde bereits bei dem neunten Workshop am 11. und 12. Juni 2013 in Clausthal prasentiert.
Zurzeit werden die Rechenergebnisse fir den Vergleich mit denen von Projektpartnern in ge-
winschter Form (d. h. die zeitliche Entwicklung der Dehnungen, Spannungen und Verschiebun-
gen) an den gefragten Positionen dargestellt. Die Flachenplots von erzielten Ergebnissen zu ver-
schiedenen Zeitpunkten wurden ebenfalls fertiggestellt.

- Im Mittelpunkt der weiteren Arbeiten standen die ausfiihrliche Modellierung der neueren Kriech-
und Festigkeitsversuche an Asse Steinsalz bei hoheren Temperaturen. Es stellte sich heraus, dass
zusétzliche Arbeiten zur Anpassung der ,,Users-Subroutine im Adina-Programm zur genaueren
Beschreibung der Schéadigung mit anschliefender Verheilung des Steinsalzes notwendig waren.
Zur Beschreibung der im Labor beobachteten Verheilungsphanomene wurde zuerst ein Kriterium
als Funktion der mittleren Spannung und der effektiven Dehnung implementiert. Parallel dazu
wurden die neu vorhandenen Stoffmodelle in ADINA, Version 8.3 getestet. Diese neuen Stoffmo-
delle wurden urspringlich zur Simulation von Beton entwickelt und erlauben die Berechnung von
Kriechverformungen mit verschiedenen Formen von Schadigung des Materials bei erhéhten Tem-
peraturen. Die Subroutinen sind als open Code vorhanden und kénnen flir unseren Zwecke eventu-
ell erweitert werden.

4. Geplante Weiterarbeiten

Im zweiten Halbjahr 2013 sollen zunachst weitere Modellrechnungen der ausgewahlten Laborversu-
che durchgefuhrt und die Ergebnisse auf dem néchsten, fiir Anfang September geplanten Workshop
mit den Verbundpartnern diskutiert werden. AufRerdem wird die vorhandene Literatur zum Stoffver-
halten des Steinsalzes aus der Waste Isolation Pilot Plant (WIPP) in New Mexico, USA ausgewertet.
AnschlieBend wird programmgemal mit der Anpassung bzw. Erweiterung der vorhandenen Stoffmo-
delle begonnen, um die geplanten Benchmark—Rechnungen der Untertagestrukturen ,,Room B* und
,,RoO0m D* zu simulieren.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Aktuelle Literatur zum Steinsalzstoffgesetz und zu den vorlaufenden Verbundprojekten:

Pudewills, A. (2011): Numerische Simulation zum mechanischen Langzeitverhalten eines realen Un-
tertagebauwerks im Steinsalz, BMBF - Verbundprojekt 02C1597, Einzelbericht zum Teilprojekt 3,
KIT Scientific Reports, KIT-SR 7579.

Hampel, A., K. Salzer, R-M. Giinther, W. Minkley, A. Pudewills, B. Leuger, D. Zapf, R. Rokahr, K.
Herchen, R. Wolters, U. Dusterloh: Joint projects on the comparison of constitutive models for the
mechanical behavior of rock salt: Il. Overview of the models and results of 3D benchmark calcula-
tions. In Proc. of the 7th Conf. on the Mechanical Behavior of Salt, Paris, France, 16-19 April 2012,
P. Berest, M. Ghoreychi, F. Hadj-Hassen & M. Tijani, (eds.), CRC Press, Taylor & Francis Group,
London, UK.

Hampel, A., L. Arguello, F. Hansen, R.-M. Giinther, K. Salzer, K. Herchen, R. Wolters, U. Dusterloh,
A. Pudewills, S. Yildirim, R. Rokahr, A. Gahrken, C. Missal, J. Stahlmann: Benchmark Calculations
of the Thermo-Mechanical Behavior of Rock Salt — Results from a US-German Joint Project, 2013. In
Proceedings of Proceedings of the 47th US Rock Mechanics/Geomechanics Symposium 23-26 June
2013, San Francisco, ISBN: 978-0-894844-0-4.



66

Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Leibniz Universitat Hannover, Welfengarten 1, 30167 Hannover 02 E 10850

Vorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV4: LUH-1UB)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 31.03.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

391.592,00 EUR Prof. Dr. Rokahr

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Die Zusammenarbeit der Projektpartner Dr. Hampel, TU Clausthal, IfG Leipzig, KIT Karlsruhe,
Universitat Hannover und TU Braunschweig (FKZ 02E10810 bis 02E10860) hat das Ziel, Instru-
mentarien fir die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung von warme-
entwickelnden hochradioaktiven Abfallen 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 mecha-
nischen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen” (Lauf-
zeit: 01.04.2004 bis 30.11.2006) und "Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen 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 fuhrt jeder Partner mit seinem Stoffgesetz und Programmsys-
tem Benchmark-Modellberechnungen zur Spannungs-, Verformungs-, Dilatanz- und Schédi-
gungsentwicklung in einer realen Untertagestruktur im Steinsalz durch. Im Vordergrund steht da-
bei nun das thermo-mechanische Verhalten und die Schédigungsriickbildung (Verheilung). Das
Projekt dient einer realitdtsndheren Einschatzung der Stoffgesetzfahigkeiten im Hinblick auf de-
ren Einsatz bei der praktischen Anwendung der Berechnung und Sicherheitsbewertung von End-
lagern fur warmeentwickelnde Abféalle 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
AP5:  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 Verdffentlichung der Projektergebnisse
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3. Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

Die Berechnungen fir die ECN und HFCP Versuche wurden weitestgehend abgeschlossen. Fur
das Dammjoch-Modell wurden in den Projektworkshops weitere Ergebnisse vorgestellt. Das Be-
rechnungsmodell wurde mit Absprache der Projektpartner weiter verfeinert. Die von uns erstellte
Generierung wurde als Basismodell an alle Projektpartner weitergeleitet. Neue Berechnungen
wurden durchgefiihrt. Weiterhin wurde an der Optimierungen in den Formulierungen des Stoffge-
setz Lubby-MDCF gearbeitet. Insbesondere das thermische Materialverhalten des Steinsalzes lag
hierbei im Focus.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Berechnung der Abkiihlphase vom HFCP Versuch mit freier Temperaturausbreitung soll ab-
geschlossen werden. Die im letzten Workshop festgelegte Auswertungsmatrix fur die Dammjoch-
Berechnungsergebnisse soll fertiggestellt und an die Projektpartner weitergeleitet werden. Neue
Berechnungsergebnisse aus den Dammjoch Simulationsrechnungen sollen vorgestellt und mit den
Projektpartnern verglichen und diskutiert werden. Zugleich soll die Auswertmatrix besprochen
und eventuelle Verfeinerungen durchgefiihrt werden. Die Optimierung vom Stoffgesetz soll wei-
tergefuhrt werden. Weitere Details zur WIPP-Site sollen besprochen werden. Die Nachrechnung
der projektspezifischen Versuche soll weiter ausgebaut und zusammengefasst werden. Die Para-
meterbestimmung anhand der Kriech- und Festigkeitsversuche soll abgeschlossen werden.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Hauck, R. (2001): Tragverhalten tiefliegender Salzkavernen bei atmospharischem Innendruck
Hampel, A., O. Schulze, U. Heemann, F. Zetsche, R.-M. Ginther, K. Salzer, W. Minkley, Z. Hou,
R. Wolters, U. Disterloh, D. Zapf, R. Rokahr, A. Pudewills (2007): Die Modellierung des me-
chanischen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen. Ab-
schlussbericht (Einzelberichte + Synthesebericht) z. BMBF-Verbundprojekt (FKZ 02C1004-
1054), Forschungszentrum Karlsrune GmbH, Projekttrdger PTKA-WTE.

Schulze, O., U. Heemann, F. Zetsche, A. Hampel, A. Pudewills, R.-M. Giinther, W. Minkley, K.
Salzer, 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. Model-
ing of deformation processes and benchmark calculations.

Hou, Z., R. Wolters, U. Ddsterloh, R. Rokahr, D. Zapf, K. Salzer, R.-M. Gunther, W. Minkley, A.
Pudewills, U. Heemann, O. Schulze, F. Zetsche & A. Hampel (2007): Comparison of advanced
constitutive models for the mechanical behavior of rock salt - results from a joint research project,
I1. Numerical modeling of two in situ case studies and comparison.

Leuger, B., Staudtmeister, K., Yildirim, S., Zapf, D. (2010): Modeling of creep mechanism and
damage of rock salt. Proceedings of the 7th european conference on numerical methods in ge-
otechnical engineering, T. Benz, St. Nordal, London, UK, S. 89-94.

Hampel, A., R.-M. Ginther, K. Salzer, W. Minkley, A. Pudewills, B. Leuger, D. Zapf , R. Ro-
kahr, K. Herchen, R. Wolters, U. Dusterloh (2010): Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorge-
hensweisen anhand von 3D-Modellberechnungen zum mechanischen Langzeitverhalten von rea-
len Untertagebauwerken im Steinsalz. Abschlussbericht (Einzelberichte + Synthesebericht) z.
BMBF-Verbundprojekt (FKZ 02C1577-1617), Karlsruher Institut fir Technologie, Projekttrager
PTKA-WTE.
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Technische Universitat Carolo-Wilhelmina zu Braunschweig, Po- 02 E 10860
ckelsstr. 14, 38106 Braunschweig
Vorhabensbezeichnung:
Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen anhand von Mo-
dellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Steinsalz
(TV6: TUBS)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2010 bis 31.03.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

405.066,00 EUR Prof. Dr. Stahlmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Die Zusammenarbeit der Projektpartner Dr. Hampel, TU Clausthal, IfG Leipzig, KIT Karlsruhe,
Universitat Hannover und TU Braunschweig (FKZ 02E10810 bis 02E10860) hat das Ziel, Instru-
mentarien fir die Nachweise zur sicheren und dauerhaften Untertage-Endlagerung von warme-
entwickelnden hochradioaktiven Abfallen 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 mecha-
nischen Verhaltens von Steinsalz: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen” (Lauf-
zeit: 01.04.2004 bis 30.11.2006) und "Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehensweisen 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 fuhrt jeder Partner mit seinem Stoffgesetz und Programmsys-
tem Benchmark-Modellberechnungen zur Spannungs-, Verformungs-, Dilatanz- und Schédi-
gungsentwicklung in einer realen Untertagestruktur im Steinsalz durch. Im Vordergrund steht da-
bei nun das thermo-mechanische Verhalten und die Schédigungsriickbildung (Verheilung). Das
Projekt dient einer realitdtsnédheren Einschatzung der Stoffgesetzfahigkeiten im Hinblick auf de-
ren Einsatz bei der praktischen Anwendung der Berechnung und Sicherheitsbewertung von End-
lagern fur warmeentwickelnde Abfalle 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
AP5:  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 Verdffentlichung der Projektergebnisse
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3. Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

Der Zuwendungsempfanger beteiligt sich an dem Stoffgesetzvergleich im Teilvorhaben 6 mit
dem Stoffgesetz fur Steinsalz IGB-TUBS (Ddéring) und verwendet fir die Modellberechnungen
der Untertagestrukturen zurzeit das Finite-Differenzen-Programm FLAC3D in der Version 5.0 der
Firma Itasca sowie das Finite-Elemente-Programm ANSY'S in der Version 13.

Der Wechsel im Programmsystem FLAC3D von Version 4.0 auf 5.0 wurde abschlieRend vollzo-
gen. Im Zuge der notwendigen Anpassungen an die neuen Schnittstellen wurde der gesamte
Stoffgesetz-Quellcode bzgl. Ubersichtlichkeit und Programmablauf optimiert. Diese Optimierung
wurde im Anschluss auch im Quellcode fiir ANSYS tUbernommen.

Am 19. und 20. Februar 2013 fand der 8. Workshop zum Stoffgesetzvergleich in Hannover statt.
Hier wurden die ersten Ergebnisse der IFC und HFCP Berechnungen mit einem neuen Berech-
nungsmodell vorgestellt. AulRerdem wurden erste Ergebnisse zur Modellbildung des Dammjochs
gezeigt. Die Berechnung am Dammjochmodell konnten noch nicht abgeschlossen werden, da das
Modell numerisch nicht stabil reagierte. Zurzeit wird versucht, die Ursache heraus zu arbeiten
und zu beheben.

Fur das Programmsystem ANSYS wurde die thermisch-mechanische Kopplung zur Nachrech-
nung der Versuche aus dem COSA Il Report (IFC und HFCP) realisiert. Nach Rucksprache mit
dem ANSYS-Support ist die thermische Berechnung eines Benutzer-Stoffgesetzes mit ANSYS
nicht vorgesehen, die Kopplung wurde daher Uber die Programmierung einer eigenen Zeitschritt-
steuerung ermdglicht. Erste Berechnungen des IFC- und HFCP-Versuches zeigen qualitativ gute
Ergebnisse.

Diese Ergebnisse wurden zusammen mit aktuellen Nachrechnungen aller IfG-Kriech- und Festig-
keitsversuche beim 9. Workshop in Clausthal vorgestellt.

Ein Schwerpunkt der Arbeiten im Berichtszeitraum lag in der Weiterentwicklung der Potential-
funktion des tertidren Kriechens, da die urspriingliche Formulierung nach Déring zu einer Unter-
schatzung der Volumendehnungen im tertidren Kriechen fiihrte.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die thermische-mechanische Kopplung in ANSYS sowie die Berechnungen der Versuche aus
dem COSA Il Report missen noch weiter optimiert werden. In FLAC3D laufen weiterhin die Ar-
beiten an der Berechnung und Auswertung des Dammjochs.

Zudem sollen die Vorbereitung fir Nachrechnungen von Room ,B* und ,D* in der WIPP-Site im
Rahmen der Verlangerung des VVorhabens beginnen. Es ist zu untersuchen, ob das ,,Argillaceous
Halite” mit dem Stoffgesetz gut abgebildet werden kann.

5. Berichte, Verdffentlichungen

Stahlmann, J.; Missal, C. (2010): Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehensweisen anhand
von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Verhalten und zur Verheilung von Stein-
salz. Poster. 31. Baugrundtagung 3. bis 6. November 2010, Miinchen

Hampel, A.; Arguello, J.G.; Hansen, F.D.; Ginther, R.M.; Salzer, K.; Minkley, W.; Lux, K.-H.;
Herchen, K.; Dusterloh, U.; Pudewills, A.; Yildirim, S.; Staudtmeister, K.; Rokahr, R.; Zapf, D.;
Géhrken, A.; Missal, C.;Stahlmann, J. (2013): Benchmark Calculations of the Thermo-
Mechanical Behavior of Rock Salt — Results from a US-German Joint Project. 47th US Rock Me-
chanics/Geomechanics Symposium, 23.-26.06.2013, San Francisco, CA, USA
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Technlsch'e Universitat Bergakademie Freiberg, Akademiestr. 6, 02 E 10880
09599 Freiberg
Vorhabensbezeichnung:
Zusammenhang von Chemismus und mechanische Eigenschaften des MgO-Baustoffs
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.12.2010 bis 30.09.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

519.570,00 EUR Prof. Dr. Voigt

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Mit diesem Forschungsvorhabens sollen die Wissensliicken im Bereich des MgO-Baustoffs als
potentielles, langzeitstabiles Material zur Errichtung von geotechnischen Barrieren im Salinar ge-
schlossen werden. Ein geschlossenes Gesamtbild zu den kausalen Zusammenhangen 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 temperaturabhéngigen Phasengleichgewichte (=Bindemittelphase) im Grundsys-
tem MgO-MgCl;,-H,0 von 25 °C bis 120 °C bestimmt. Damit soll die eindeutige Identifikation
der beim Abbinden des Sorelsystems entstehenden Phasen im Zusammenhang mit den jeweiligen
Bildungsbedingungen und den sich daraus entwickelnden mechanischen Eigenschaften moglich
sein. Der Zusammenhang zwischen Phasenbildung, technologischer Verarbeitbarkeit, moglicher
Entwicklung eines Expansionsdruckes und Endfestigkeit soll dabei sichtbar gemacht werden.
Uber das Grundsystem hinaus werden fiir reale Baustoffsysteme die Untersuchungen auf das Sys-
tem MgO-CaCl,/MgCl,-H,0 und MgO-MgSO,4-H,0 erweitert. Fir das System MgO-MgSO,-
H,0 sollen die temperaturabh&ngigen Phasengleichgewichte bestimmt werden, um in Kombina-
tion mit dem Grundsystem auf mdégliche Mischphasen im Bindersystem unter Einfluss von Sulfat-
haltigen Losungen schlieflen zu kdnnen. Aus den gewonnen temperaturabhéngigen Loslichkeits-
daten der genannten Systeme kdnnen Parameter abgeleitet werden, welche thermodynamische
und geochemische Modellierungen der Wechselwirkungen mit den Komponenten des hexaren
Systems der ozeanischen Salze fur Ubergreifende Anwendungen ermdglichen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Phasenbildung im Grundsystem MgO-MgCl,-H,O bei erhdhten Temperaturen (40 °C,
60 °C, 80 °C)

AP2: Einfluss von Sulfat und Calcium auf die Sorelphasenbildung

AP3: Schlussfolgerungen fir die Rezepturentwicklung

AP4: Expansionsdruck von Sorelphasen

AP5:  Vorschlag fir In-situ-Versuch
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3. Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

Die Untersuchungen zu den L&segleichgewichte im System Mg(OH),-MgCl,-H,O wurden fir
die Temperaturen bis 100 °C abgeschlossen. Es zeigt sich, dass die 3-1-8 Phase in MgCl,-
haltigen Lésungen bis 80 °C thermodynamisch stabil. Ab 100 °C tritt die 9-1-4 als stabile Phase
auf. In kochkonzentrierten MgCl,-L6sungen (>5,5 molal) tritt oberhalb 60 °C die 2-1-4 Phase ne-
ben der 3-1-8 bzw. 9-1-4 als zweite terndre Phase stabil auf.

Kalorimetrische Messungen der R3a-Rezeptur zur Ermittlung der kinetischen Parameter fiir die
Berechnung maximaler Abbindetemperaturen sind abgeschlossen.

AP3/AP4:

Das temperaturabhéngige Druckverhalten einhergehend mit der Phasenbestandentwicklung wurde
fir die Rezeptur R3a fur das Temperatur-Zeitfenster (TZF) 90 °C und TZF 60 °C bestimmt. Dabei
wurde die Entwicklung eines Kristallisationsdruckes jeweils beobachtet und korreliert mit der
Kristallisation der 3-1-8 Phase innerhalb der Gefuigematrix. Diese bildet sich in Abhangigkeit von
der Abbindetemperatur vorerst immer aus einer metastabilen Phase (5-1-8 und/oder 9-1-4) ein-
schlieRlich einer verbleibenden Restporenlosung. Mit dieser Phasenbildung und weiteren Um-
wandlung in die 3-1-8 Phase Kkorreliert die zusatzliche Bildung von Gefligeporen. Als Ursache
davon wird eine Ricklaufigkeit des zwischenzeitlich entstandenen Kristallisationsdruckes auf-
grund von Spannungsrelaxation (wenn der Baustoff sich im eingespannten Zustand befindet) beo-
bachtet. Unter sekunddarem Ldsungszutritt wird ein erneuter Druckanstieg beobachtet, was durch
die Kristallisation amorpher Sorelphasenanteile verursacht wird.

Nach der Ermittlung mechanischer Parameter der Rezeptur R3a liegen die Festigkeiten im Be-
reich von 30 — 40 MPa (ohne Manteldruck) sowohl fir die Mortelbaustoffrezeptur wie auch fur
die Betonrezeptur gleichermafen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1/AP2:

Die 120 °C Isothermen fir die beiden Systeme Mg(OH),-MgCl,-H,0O und Mg(OH),-MgSO,-
H,0 sind aus den laufenden Untersuchungen zu ermitteln. Es soll die Bestimmung der Loslich-
keitskonstanten der 3-1-8 und 5-1-2 Phase im Sulfat-System aus den laufenden kalorimetrischen
Messungen erfolgen.

Aus laufenden Versuchen zur Gleichgewichtseinstellung der Sorelphasen bei NaCl-Sattigung bei
25 °C (System Mg(OH),-MgCl,-NaCl-H,0) sollen die Losungszusammensetzungen analysiert
werden.

Auswertung und Berechnungen zur Abbindetemperatur der R3a-Rezeptur aus den kalorimetri-
schen Messdaten.

AP3/AP4:

Ermittlung mechanischer Parameter der R3a-Rezeptur aus dem TZF 60 °C am IfG (Auftrag an
Dritte). Ansatz und Messbeginn zum Druckverhalten der Spritzbetonrezeptur (5-1-8 Phase) aus
dem abgeschlossenen Vorhaben ,,CARLA*, GV2, unter der Randbedingung des in-situ registrier-
ten Abbindetemperaturprofils (= TZF 40 °C) mit korrelierender Bestimmung der Phasenbestands-
entwicklung und anschlieRender Ermittlung mechanischer Parameter sowie des Druckverhaltens
bei sekunddarem Lodsungszutritt.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10890

Vorhabensbezeichnung:

Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.11.2010 bis 31.10.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
1.547.015,00 EUR Wieczorek

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Mit dem Projekt VIRTUS soll den an Endlagerprojekten in Deutschland beteiligten Institutionen ein
leistungsstarkes Instrument zur Planung und Prifung von Endlagerkonfigurationen in Steinsalzforma-
tionen bereitgestellt werden. Zu diesem Zweck bietet das Programmpaket innovative Werkzeuge zur
Simulation, Visualisierung und wissenschaftlichen Bewertung der komplexen, untereinander gekop-
pelten Prozessablaufe in einem Untertagelabor bzw. Endlager. Die Erfassung und Auswertung der aus
30 Jahren Endlagerforschung vorhandenen Primarliteratur und die darauf aufbauende Entwicklung
einer konsolidierten und qualitatsgesicherten Datenbasis flir numerische Simulationen ist ein weiteres
wesentliches Ziel im Projekt VIRTUS. Das Projekt leistet somit einen Beitrag zum Erhalt bzw. zur
Dokumentation der in vielen Jahren der Untertageforschung erzielten wissenschaftlichen und techni-
schen Ergebnisse und Erfahrungen. Insgesamt sollen die Erkenntnisse bei der zeitnahen Entwicklung
eines fundierten Sicherheitsnachweises nach der Entscheidung fir einen Standort eines HAW-
Endlagers in einer salinaren Formation helfen.

Das Vorhaben wird als Gemeinschaftsprojekt von GRS (Projektleitung), BGR und DBE TEC durch-
gefiihrt, die Softwareentwicklung Ubernimmt IFF als Unterauftragnehmer der GRS.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Entwicklung der Softwareplattform fir ein Virtuelles Untertagelabor/Endlagersystem im
Steinsalz (GRS (IFF), BGR, DBETEC)

AP2: Erstellung, Dokumentation und Pflege der VIRTUS-Datenbank(en) mit Auswertung der vor-
handenen Primarliteratur und Erzeugung einer konsolidierten und qualitatsgesicherten Daten-
basis 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)

AP5:  Prototypische THMC-Modellierung ausgewahlter Experimente zur Strecken- und Bohrlochla-
gerung bzw. entsprechender HAW-Endlagerkonfigurationen (GRS, BGR, DBETEC)

AP6:  Abschlussbericht und VIRTUS-Prasentation in einer Fachveranstaltung (GRS (IFF), BGR,
DBETEC

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse
AP1: Im Bereich der Entwicklungen zur VIRTUS Softwareplattform wurden die Methoden zur

Modellierung von Grubengebduden und Einlagerungsbereichen fertiggestellt. Hierzu wurde
die Definition von Einlagerungsbereichen (Streckenlagerung, Bohrlochlagerung, Einlage-



AP2:

AP3:

AP5:
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rungsbehélter) im Grubengebédudeeditor ergénzt. Die Methoden zur Kombination (Verschnei-
dung) von Grubengebadude und Geologie wurden in diesem Kontext ebenfalls erweitert.

Die Algorithmen zur Validierung, Vereinfachung und Regularisierung der Dreiecksoberfla-
chen der geologischen Modelle wurden im Hinblick auf Stabilitat und Performance weiter op-
timiert, um die erfolgreiche Vernetzung der Modelle durch die PLC Simulatoren gewahrleis-
ten zu konnen.

Die Umsetzung der Virtus XML Schnittstelle zum Datenaustausch zwischen der VIRTUS
Softwareplattform und den PLC Simulatoren wurde fertiggestellt.

Nach Abschluss der Definition der Struktur der Virtus THM-Datenbank wurde mit deren Um-
setzung begonnen. Die Implementierung der Datenbank sowie die Entwicklung von Lese- und
Schreibroutinen wurde bereits abgeschlossen, zurzeit erfolgt die Entwicklung einer entspre-
chenden Expertenoberflache zur Eingabe und Pflege der Daten.

Im Rahmen der Literaturauswertung wurden der Themenbereich ,,Hydraulische Parameter”
fiir Salzgesteine und fiir EBS-Materialien (Salzgrus, Sorelbeton, Salzbeton, Bentonit, Schotter
usw.) und der Themenbereich ,,Dichte* fiir EBS-Materialien ausgewertet. Die Expertendis-
kussion dazu findet im August statt.

Die Implementierung der Service-Architektur wurde weiter vorangetrieben. Hierzu wurden
Services und Datenbanken zur Nutzer- und Projektverwaltung entwickelt und befinden sich
aktuell in der Testphase. Sobald diese Testphase abgeschlossen ist, erfolgt die Portierung der
Service-Architektur auf den von der GRS zur Verfligung gestellten VIRTUS Server.

Zur prototypischen Modellierung wurden drei Experimente definiert, die sich in ModellgroRe
und -komplexitdt unterscheiden, um damit die VIRTUS-Funktionen zur Visualisierung von
Simulationsergebnissen zu demonstrieren. Jeder der Projektpartner bernimmt dabei die Mo-
dellierung eines Experiments.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Test und Korrektur von VIRTUS-Funktionen

- Implementierung des Hot Spot Konzepts

- Integration der THM & Literaturdatenbank

- Weitere Literaturauswertung und Aufflllen der THM-Datenbank

- Simulation der definierten Experimente unter Einhaltung des Workflows
- Ausschneiden des Experimentbereichs aus dem geologischen/geometrischen Modell
- Aufbereitung und Export an den jeweiligen PLC
- Export der benétigten THM-Daten an den PLC
- FE-Netzgenerierung und PLC-Simulation (auBerhalb VIRTUS)
- Import der Ergebnisdaten

- Visualisierung von Vektor- und Tensor-Ergebnisdaten

- Fertigstellung der Servicearchitektur

- Einrichtung eines web-basierten Systemzugangs

5. Berichte, Veroffentlichungen

Wieczorek, K., J. Behlau, M. Jobmann, S. Masik: Virtuelles Untertagelabor fiir Salzgesteine — VIR-
TUS, Poster beim GRS-Fachgesprach, GRS, Kéln, 19.&20. Februar 2013.

Wieczorek, K., S. Masik, J. Behlau, M. Jobmann: VIRTUS - Virtuelles Untertagelabor im Salz, 10.
Fachtagung ,,Digital Engineering zum Planen, Testen und Betreiben technischer Systeme*, 16. IFF-
Wissenschaftstage, Magdeburg, 18.-20. Juni 2013
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10900

Vorhabensbezeichnung:

Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.11.2010 bis 31.10.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

190.969,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

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 Prifung 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 Primarliteratur und der Ableitung einer konsolidierten und qualitats-
gesicherten Datenbasis flr 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 tragt 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/Arbeitspakete

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 Primérliteratur und Erzeugung einer konsolidierten und qualitatsgesi-
cherten Datenbasis fur 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)

AP5:  Prototypische THMC-Modellierung ausgewahlter Experimente zur Strecken- und
Bohrlochlagerung bzw. entsprechender HAW-Endlagerkonfigurationen (GRS, BGR,
DBETEC)

AP6: Abschlussbericht und VIRTUS-Présentation in einer Fachveranstaltung (GRS (IFF),
BGR, DBETEC)
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1.4:Im Berichtszeitraum stand eine intensive Nutzung der verschiedenen lauffahigen VIR-

AP2:

AP5:

TUS-Softwareversionen im Vordergrund. Ziel war es, das Einlesen geologischer Mo-
delle, die Erstellung von Grubengebauden sowie die komplexen Algorithmen zur Op-
timierung der Geologie-Modelle zu tberprifen, um hieraus einen Optimierungsbedarf
im allgemeinen Arbeitsablauf abzuleiten. Eine Liste zur Optimierung bestimmter Ar-
beitsschritte wurde in einer Plenumssitzung diskutiert und dem IFF Ubergeben. Zum
Ende des Berichtzeitraumes stand eine Uberarbeitete Softwareversion zur Verfugung;
ein Testen aller Funktion zur Erstellung geeigneter numerischer Modelle als Grundlage
fur die Simulation ausgewahlter Experimente (AP5) steht aus.

Die Erfassung und Auswertung der aus 30 Jahren Endlagerforschung vorhandenen
Primarliteratur und die darauf aufbauende Erstellung einer konsolidierten und quali-
tatsgesicherten Datenbasis fur numerische Simulationen ist ein Gegenstand dieses AP.
Im Berichtszeitraum wurden wesentliche Parameter flir Steinsalz und Salzgrus zu-
sammengetragen und ausgewertet. Aktuell steht die Diskussion der Daten in der Ex-
pertengruppe an.

Mit den Projektpartnern wurden drei Experimente definiert, die sich hinsichtlich der zu
untersuchenden Prozessklasse in GroRe und Komplexitdt unterscheiden. Ziel ist es,
den Funktionsumfang in VIRTUS in einem reprasentativen Workflow zu demonstrie-
ren. Die DBE TECHNOLOGY GmbH befasst sich mit der thermischen Warmeaus-
breitung in einem Grubengebdude bei Einlagerung in vertikalen Bohrléchern. Dazu
wurde ein fiktives Grubengebdude mittels VIRTUS erstellt, welches auch den anderen
Projektpartnern als Grundlage dient. Die Erstellung représentativer Modellausschnitte
aus der Gesamtgeologie und eine anschlieRende Vereinigung mit dem Grubengebédude
sowie das Testen der Exportroutine zum Praprozessor ANSYS bildeten die weitere
Phase des Berichtzeitraumes. Des Weiteren wurde eine Importschnittstelle program-
miert, welche die Ergebnisse aus den PLCs zur Visualisierung in VIRTUS exportiert.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Fortfihrung der Auswertung der vorhandenen Primérliteratur mit Ableitung einer konsoli-
dierten qualitatsgesicherten Datenbasis flr die PLC-Simulationen

- Weiterentwicklung des Datenbankschemas, soweit erforderlich

- Dateneingabe nach Bereitstellung der finalen Datenbank seitens IFF

- Durchfuhrung der mit den Projektpartnern vereinbarten Experimente zur Demonstration
eines kompletten Workflows mit VIRTUS und den PLCs

5. Berichte, Veroffentlichungen

Wieczorek, K., Masik, S., Behlau, J., Jobmann, M. (2013): Projekt VIRTUS - Virtuelles Un-
tertagelabor im Salz, 10. Fachtagung Digital Engineering zum Planen, Testen und Betreiben
technischer Systeme, 18.-20.06.2013, Fraunhofer IFF, Magdeburg.

Wieczorek, K., Masik, S., Behlau, J., Jobmann, M. (2013): VIRTUS - Virtual Underground
Laboratory in Rock Salt, Nuclear Engineering International magazine.
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Bundesanstalt fiir Geowissenschaften und Rohstoffe (BGR), Stil-
02 E 10910
leweg 2, 30655 Hannover
Vorhabensbezeichnung:
Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS
Zuordnung zum FuE-Programm:
Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem
Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.11.2010 bis 31.10.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
372.697,00 EUR Behlau

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Mit dem Projekt VIRTUS soll den an Endlagerprojekten in Deutschland beteiligten Institutionen ein leistungs-
starkes Instrument zur Planung und Priifung von Endlagerkonfigurationen in Steinsalzformationen bereitgestellt
werden. Zu diesem Zweck bietet das Programmpaket innovative Werkzeuge zur Simulation, Visualisierung und
wissenschaftlichen Bewertung der komplexen, untereinander gekoppelten Prozessabldufe in einem Untertagela-
bor bzw. Endlager. Die Erfassung und Auswertung der aus 30 Jahren Endlagerforschung vorhandenen Primérlite-
ratur und die darauf aufbauende Entwicklung einer konsolidierten und qualitatsgesicherten Datenbasis fur nume-
rische Simulationen ist ein weiteres wesentliches Ziel im Projekt VIRTUS. Das Projekt leistet somit einen Bei-
trag zum Erhalt bzw. zur Dokumentation der in vielen Jahren der Untertageforschung erzielten wissenschaftli-
chen und technischen Ergebnisse und Erfahrungen. Insgesamt sollen die Erkenntnisse bei der zeitnahen Entwick-
lung eines fundierten Sicherheitsnachweises nach der Entscheidung fir einen Standort eines HAW-Endlagers in
einer salinaren Formation helfen.

Das Vorhaben wird als Gemeinschaftsprojekt von GRS (Projektleitung), BGR und DBE TEC durchgefiihrt, die
Softwareentwicklung ubernimmt IFF als Unterauftragnehmer der GRS.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1:  Entwicklung der Softwareplattform fir 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 qualitatsgesicherten Datenbasis fir 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)

AP5:  Prototypische THMC-Modellierung ausgewahlter Experimente zur Strecken- und Bohrlochlagerung
bzw. entsprechender HAW-Endlagerkonfigurationen (GRS, BGR, DBETEC)

AP6:  Abschlussbericht und VIRTUS-Présentation in einer Fachveranstaltung (GRS (IFF), BGR, DBETEC)

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1l: Die Arbeiten zur Umsetzung der VIRTUS-Schnittstelle (XML) wurden zu Beginn des Jahres an die
Firma ,,Institut Faust & Fritsche* (iff) in Berlin tbergeben. Die unter der Firma srd (Sarfeld Research &
Development) entstandenen Vorarbeiten wurden dabei vollstandig tbernommen. Im Rahmen des letzten
Halbjahres konnten die restlichen Arbeiten zur Definition der Belastungsmuster (thermisch, mechanisch,
etc.) weitestgehend abgeschlossen werden. Derzeit laufen noch kleinere Korrekturarbeiten.

Dem IFF wurden Testdateien zur neuen XML-Schnittstelle geliefert. Die Testungen dauern noch an.

AP2:  Fir die Dokumentation der mechanischen Eigenschaften von Steinsalz wurden die zuvor ausgewéhlten,
iber 400 Berichte und Veroffentlichungen der BGR auf Angaben zum elastischen sowie zum Kriech-
verhalten von Steinsalz geprift.



AP4:

APS:

7

Die elastischen Eigenschaften (z. B. E-Modul, Querdehnungszahl) von Steinsalz konnten als unabhéngig
von der stratigraphischen Zuordnung nachgewiesen und ihre Abhéngigkeit von Temperatur und Druck
plausibel aufgezeigt und durch entsprechende Parametrisierung quantitativ festgelegt werden. Auch fir
den Fall starker Misch-Fazies konnte ein allgemeiner Zusammenhang zwischen den Eigenschaften der
individuellen Fazies und denen der Mischkristalle theoretisch hergeleitet werden.

Fur die Kriecheigenschaften der Salze (inkl. des Carnallits) existieren unterschiedliche Ansatze. Diese
wurden erldutert und in einen gemeinsamen Zusammenhang gebracht, so dass auch bei unterschiedlichen
Ansétzen der PLCs deren Nutzung ermdglicht wird. Eine Diskussion der labortechnischen Hintergriinde
und Erfordernisse erlaubt eine Bewertung der Ergebnisse und des bisherigen Kenntnisstandes.

Fur die thermischen Eigenschaften einschlieflich des thermischen Ausdehnungskoeffizienten wurden
ebenfalls theoretische Ansatze entwickelt und zur Verfligung gestellt, anhand derer sich aus individuel-
len Eigenschaften einzelner Fazies die Eigenschaften von Mischkristallen ermitteln lassen.

Des Weiteren wurden die Themenbereiche ,,Hydraulische Parameter fiir Salzgesteine, fir EBS-
Materialien (Salzgrus, Sorelbeton, Salzbeton, Bentonit, Schotter usw.) und ,Dichte” fir EBS-
Materialien ausgewertet. Die Expertendiskussion dazu findet im August 2013 statt.

Ein valides geologisches openGEO-Maodell ist von BGR (ibergeben und dient als Grundlage flr die drei
prototypischen geomechanischen Modellierungen. Die von bicad, unabhangig von VIRTUS, in open-
GEO implementierte Durchdringungspriifung, einem abgewandelten Verfahren nach Devillers & Guigue
folgend, hat zu einem validen geologischen Modell geflihrt. Dieses kann von Vernetzern, wie z. B. Tet-
Gen, der in der BGR als Vernetzer fiir OpenGeoSys (ehem. Rockflow) eingesetzt wird, fehlerfrei einge-
lesen und vernetzt werden.

Zur prototypischen Modellierung wurden drei Experimente definiert, die sich in ModellgréRe und —
komplexitat unterscheiden, um damit die VIRTUS-Funktionen zur Visualisierung von Simulationser-
gebnissen zu demonstrieren. Jeder der Projektpartner Gbernimmt dabei die Modellierung eines Experi-
ments.

4. Geplante Weiterarbeiten

Test und Korrektur von VIRTUS-Funktionen

- Umsetzung der Bindrausgabe fiir Berechnungsergebnisse

- Verbleibende Arbeiten zur Definition der Materialparameter in der XML-Schnittstelle
Implementierung des Hot Spot Konzepts

Integration der THM & L.iteraturdatenbank

Weitere Literaturauswertung und Auffiillen der THM-Datenbank

- Angaben zur Dilatanz und zum Versagen von Steinsalz

Simulation der definierten Experimente unter Einhaltung des Workflows

- Ausschneiden des Experimentbereichs aus dem geologischen/geometrischen Modell
- Aufbereitung und Export an den jeweiligen PLC

- Export der benétigten THM-Daten an den PLC

- FE-Netzgenerierung und PLC-Simulation (auBerhalb VIRTUS)

- Import der Ergebnisdaten

Visualisierung von Vektor- und Tensor-Ergebnisdaten

Fertigstellung der Servicearchitektur

Einrichtung eines web-basierten Systemzugangs

5. Berichte, Veroffentlichungen

Wieczorek, K., J. Behlau, M. Jobmann, S. Masik: Virtuelles Untertagelabor flir Salzgesteine — VIRTUS, Poster
beim GRS-Fachgespréch, GRS, Kéln, 19. & 20. Februar 2013.

Wieczorek, K., S. Masik, J. Behlau, M. Jobmann: VIRTUS - Virtuelles Untertagelabor im Salz, 10. Fachtagung
,»Digital Engineering zum Planen, Testen und Betreiben technischer Systeme*, 16. IFF-Wissenschaftstage, Mag-
deburg, 18.-20. Juni 2013
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Zuwendungsempféanger: Forderkennzeichen:
Technlsch'e Universitat Bergakademie Freiberg, Akademiestr. 6, 02 E 10921
09599 Freiberg
Vorhabensbezeichnung:
Schachtverschliisse fiir Endlager fir hochradioaktive Abfalle —-ELSA- (TV1)
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.04.2011 bis 31.01.2013 01.01.2013 bis 31.01.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

123.043,00 EUR Prof. Dr. Kudla

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Das Teilvorhaben TV1 des Projektes beinhaltet alle VVorarbeiten fur die Entwicklung bzw. die
Weiterentwicklung eines Schachtverschlusskonzeptes fiir ein HAW-Endlager. Diese Arbeiten
sind die Voraussetzung fir die vorgesehene Abstimmung mit internationalen Partnern, die
sowohl Interesse an einer anschlieBenden gemeinsamen Konzeptplanung, als auch an der
Vorbereitung und Realisierung des Konzeptes im Rahmen von Labor- und In-situ-Versuchen
auf Basis der internationalen Technologieplattform haben. Das zukiinftige Schachtverschluss-
konzept soll im Teil 2 parallel fur Endlager in einer Salzformation und fir mdgliche Endla-
gerstandorte im Tonstein entwickelt werden. Es soll modular aufgebaut sein, damit es auf un-
terschiedliche lokale geologische Situationen und hydromechanische Randbedingungen ange-
passt werden kann. Schwerpunkte der Untersuchungen liegen in der Definition von Anforde-
rungen und Randbedingungen flr Schachtverschliisse fir HAW-Endlager in den Wirtsgestei-
nen Salz und Tonstein 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

AP5: Einbindung internationaler Partner

AP6: Abschlussbericht

Die TU BAF ist federfiihrend fur AP1 und AP5. Bei AP2 und AP4 ist die DBE Technology
federfihrend. Bei AP3 werden die Unterarbeitspakete jeweils federfiihrend von TU BAF,
DBE Technology, IBEWA bearbeitet.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1: Arbeiten sind abgeschlossen.

AP3: Arbeiten sind abgeschlossen.

AP4:  Arbeiten sind abgeschlossen.

Allg.: Redaktionelle Arbeiten am Abschlussbericht.
4. Geplante Weiterarbeiten

Abschluss des Vorhabens.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 10931

Vorhabensbezeichnung:

Schachtverschliisse fiir Endlager fir hochradioaktive Abfalle —-ELSA- (TV2)
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.04.2011 bis 31.01.2013 01.01.2013 bis 31.01.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

240.168,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Das Teilvorhaben TV1 des Projektes beinhaltet alle VVorarbeiten fur die Entwicklung bzw. die
Weiterentwicklung eines Schachtverschlusskonzeptes fiir ein HAW-Endlager. Diese Arbeiten
sind die Voraussetzung fir 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 zukinftige Schachtverschluss-
konzept wird parallel fur Endlager in einer Salzformation und fur 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 fur Schachtverschlisse fur HAW-Endlager in den Wirtsgesteinen Salz und Ton-
stein sowie in der Identifikation des FUE-Bedarfs fir 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

AP5: Einbindung internationaler Partner

AP6: Abschlussbericht

Die DBE TECHNOLOGY GmbH ist federfiihrend fir AP2 und AP4 und bearbeitet im AP3
die Unterpunkte Charakterisierung der EDZ und Ableitung von Kenntnisdefiziten.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse
Im letzten Monat dieses VVorhabens wurde der Entwurf zum Abschlussbericht fertiggestellt.

Im Rahmen der Bearbeitung des Vorhabens wurden die seit 1994 geplanten und realisierten
Schachtverschliisse im Salinar beziiglich ihrer Ubertragbarkeit auf ein HAW Endlager ausge-
wertet. Weiterhin wurden die internationalen Aktivitdten zur Entwicklung und Konzeption
von Schachtverschliissen recherchiert und sowohl deren technischer Stand, als auch die mdg-
liche Ubertragbarkeit fir ein HAW Endlager in Deutschland ausgewertet.

Ein wesentlicher Punkt der Bearbeitung lag in der Einflhrung der Methodik der Teilsicher-
heitsbeiwerte als Kernpunkt des Nachweises der Barrierenintegritat fur Schachtverschluss-
komponenten. Im Ergebnis bleibt festzuhalten, dass die Anwendung des Konzeptes der Teilsi-
cherheitsbeiwerte zur Nachweisfiihrung an einem geotechnischen Verschlussbauwerk grund-
sétzlich mdglich ist. Konstruktions- und funktionsbedingte Besonderheiten eines Strecken-
oder Schachtverschlusses erfordern jedoch spezifische Anpassungen im Rahmen des Nach-
weiskonzeptes.

AnschlieBend an die allgemeine Einflihrung in das Nachweiskonzept wurden, die fir einen
Schachtverschluss notwendigen Einzelnachweise betrachtet und systembedingte Besonderhei-
ten aufgezeigt. Anhand des beispielhaft gewahlten Schachtverschlusskonzeptes der vorlaufi-
gen Sicherheitsanalyse Gorleben (VSG) wurden zwei Einzelnachweise zur Erlauterung der
Methodik gefiihrt. Damit ist eine Einflihrung geschaffen, die eine spétere Nachweisflihrung
der noch zu planenden GroRversuche auf der Basis anerkannter Verfahren ermdéglicht.

AbschlieRend wurden die Randbedingungen zur Konzeption sowie die Anforderungen an zu-
kinftige Schachtverschlisse fur Endlager fiir hochradioaktive Abfélle zusammengefasst.

Der Entwurf des Abschlussberichtes wurde dem Projekttrager zur Priifung bersandt.

4. Geplante Weiterarbeiten

Keine.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Kudla, W., Bollingerfehr, W., Gruner, M., Herold, P., Jobmann, M., Muller-Hoppe, N.,

Schreiter, F. (2013): Schachtverschliisse fir Endlager fur hochradioaktive Abfélle, Ab-
schlussbericht FUE-Vorhaben ELSA-Phase-1, Freiberg (im Druck).
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kdln 02 E 10941

Vorhabensbezeichnung:

Erprobung und Weiterentwicklung moderner Methoden der Sensitivitatsanalyse im Hinblick
auf den Sicherheitsnachweis fir ein kinftiges Endlager - MOSEL

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2011 bis 30.04.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

852.100,00 EUR Dr. Becker

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Die Sensitivitatsanalyse stellt einen wesentlichen Bestandteil der Modellrechnungen zur Langzeitsi-
cherheit eines Endlagers dar. Die dafuir bislang eingesetzten Verfahren liefern bei komplexen Endla-
germodellen jedoch nur bedingt aussagekraftige Ergebnisse. Moderne Methoden, die genauere und
verlasslichere Informationen liefern kénnen, sollen im Hinblick auf Endlagermodelle vergleichend ge-
testet und ggf. gezielt angepasst werden. Am Ende des Vorhabens soll eine Vorgehensempfehlung zur
Durchfihrung globaler Sensitivitatsanalysen bei Modellrechnungen zur Langzeitsicherheit von End-
lagern in unterschiedlichen Wirtsformationen gegeben werden.

Im Vorhaben kommen die parallel im Projekt ADEMOS entwickelten statistischen Programmkompo-
nenten zum Einsatz. Bezuglich der Testfalle wird auf Modelle zurtickgegriffen, die in den Projekten
ISIBEL und GENESIS/ERATO entwickelt wurden bzw. werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Methoden der globalen Sensitivitatsanalyse:

Es ist ein ausfiihrlicher Uberblick tiber die Methoden der globalen Sensitivitatsanalyse sowie die Ver-
fahren zur Stichprobenziehung zu erarbeiten. Die Methoden werden Klassifiziert und hinsichtlich ihrer
Eignung fiir den Einsatz im Rahmen von Sicherheitsnachweisen fur Endlager bewertet. Laufende Ak-
tivitaten und Entwicklungen im internationalen Bereich werden verfolgt und ausgewertet.

AP2: Definition von Testfallen:

Es sind mehrere Testmodelle und -szenarien zu definieren, anhand derer die verschiedenen Methoden
getestet und verglichen werden kénnen. Es sollen vorrangig Modelle fur Salz- und Tonformationen
betrachtet werden.

AP3: Durchfiihrung und Auswertung von Testrechnungen:
Die im AP1 identifizierten Methoden der Sensitivitatsanalyse werden auf die Testfalle angewandt,
soweit dies nach theoretischen Uberlegungen sinnvoll erscheint.

AP4: Anpassung von Methoden und Bereitstellung fiir die Anwendung:

Aufgrund von Ergebnissen der Arbeitspakete 1 und 3 werden diejenigen Methoden identifiziert und
ggf. weiterentwickelt, die fir die Anwendung bei der Analyse der Langzeitsicherheit von Endlagern
besonders geeignet erscheinen.
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtszeitraum wurden numerische Untersuchungen mit dem Modellsystem fiir ein Endlager flr
schwach- und mittelaktive Abfélle im Salzgestein durchgefuhrt. Dieses Modellsystem zeigt im Ver-
gleich zu demjenigen fur ein Endlager fur hochaktive Abfalle im Tongestein, welches bei den bisheri-
gen Untersuchungen verwendet wurde, ein Verhalten, das durch deutlich starker ausgeprégte Nichtli-
nearitaten und sogar Quasi-Unstetigkeiten bestimmt wird. Auf dieses System wurden einige der friiher
untersuchten Ziehungs- und Auswerteverfahren mit verschiedenen Parameterzahlen und Stichpro-
benumfangen angewandt. Dabei zeigte sich, dass solche Methoden, die ein speziell zugeschnittenes
und nicht auf Parameterraumabdeckung optimiertes Ziehungsverfahren benétigen (FAST, EFAST,
RBD), weniger robuste Ergebnisse liefern. Ergebnisse, die mit einer ziehungsunabhangigen Auswer-
temethode in Verbindung mit einem Niedrigdiskrepanz-Ziehungsverfahren (LpTau) gewonnen wur-
den, erwiesen sich bei gleichen Stichprobenumfangen als zuverlassiger. Hieraus lasst sich die Er-
kenntnis ableiten, dass gerade bei endlagertypischen, stark nichtlinearen Modellsystemen eine
gleichmaRige Parameterraumabdeckung von grofRer Wichtigkeit ist. Eventuelle methodische Vorteile
von ziehungsabhéngigen Auswertemethoden treten dagegen in den Hintergrund.

Fremde und eigene Ideen zur Problematik von Sensitivitatsanalysen bei korrelierten Eingangsparame-

tern wurden weiter verfolgt. Die Notwendigkeit, mit korrelierten Eingangsparametern zu arbeiten,

kann prinzipiell aus zwei Situationen resultieren:

- Vorhandene Messwerte flr die Parameter zeigen eine Korrelation, die nicht unmittelbar auf einen
gemeinsamen Einfluss zurtickgefuihrt werden kann. Eine solche Situation ist meist ein Zeichen flr
unvollstandiges Systemverstandnis.

- Qualitativ bekannte physikalische oder systembedingte Zusammenhénge legen eine Korrelation
nahe, die dann allerdings meist schwer zu quantifizieren ist.

Zum adaquaten Umgang mit Korrelationen kann noch keine substanzielle Aussage gemacht werden.
Es wurden weiterhin Literaturrecherchen sowie wissenschaftlicher Austausch betrieben.

Fur die Konferenz SAMO 2013 wurde ein Beitrag zum Thema ,,Sensitivity Analysis of Final Reposi-
tory Models Using Quasi-Random Sampling and a Metamodel Approach* ausgearbeitet.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die bisherigen numerischen Untersuchungen werden dokumentiert und weitere werden durchgefihrt.
Dabei ist inshesondere das Modellsystem fiir ein Endlager fiir hochaktive Abfélle im Salzgestein, bei
dem eine hohe Anzahl von Nullrechenldufen auftritt, von Interesse.

Die Untersuchungen zur Handhabung von Parameterkorrelationen sollen konkretisiert werden. Dazu
sind numerische Experimente geplant. Ebenso sollen die Mdglichkeiten der Verbesserung der Aussa-
gen von Sensitivitatsanalysen durch Transformation des Modelloutputs weiter untersucht werden.

Zur Bereitstellung eines neuen Werkzeuges zur benutzerfreundlichen und problemangepassten Durch-
flhrung von Sensitivitatsanalysen soll in der zweiten Jahreshalfte 2013 ein Fremdauftrag vergeben
werden.

Die Konferenzen SAMO 2013 (Nizza, 01.07. — 04.07.) und IMACS Seminar on Monte Carlo Methods
(Annecy, 14.07. — 20.07.) werden besucht. Zur abschlieBenden Prasentation der Projektergebnisse auf
einer Konferenz im Jahr 2014 wird ein Abstract vorbereitet.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Kaoln 02 E 10951

Vorhabensbezeichnung:

Diffusion in kompaktiertem Salzgrus - DIKOSA

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfélle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.06.2011 bis 31.05.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

588.400,00 EUR Dr. Fligge

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Im Projekt DIKOSA soll die Abhéngigkeit des Porendiffusionskoeffizienten von der Porositét
von Salzgrus experimentell mit Hilfe von sogenannten ,,through-diffusion“-Experimenten un-
tersucht werden. Die Experimente werden zur Bestimmung der GesetzmaRigkeit der Abhan-
gigkeit bei unterschiedlicher Porositat des Salzgruses und mit unterschiedlichen Tracern
durchgefuhrt. Die experimentell ermittelte Abhéngigkeit soll in das Nahfeldmodul LOPOS fr
langzeitsicherheitsanalytische Rechnungen fur Endlager im Salz implementiert und die Aus-
wirkungen auf den Radionuklidtransport aus dem Endlager gezeigt werden. Dazu soll eine
existierende sicherheitsanalytische Rechnung aus dem Projekt ISIBEL unter Berticksichtigung
der verbesserten Beschreibung der Diffusion wiederholt werden.

Neben der direkten Bestimmung der Abhéangigkeit des effektiven Porendiffusionskoeffi-
zienten von der Porositdt des Salzgruses lassen sich durch die durchgefuhrten Experimente
auch Ruckschlusse 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 Klarung
der Fragestellung, ob die Kompaktion von Salzgrus in den Zugangsstrecken des Endlagers das
Transportpotenzial fir Losung und Schadstoffe im Salzgrus herabsetzt und eine potenzielle
Freisetzung von Radionukliden verringert.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Planung, Durchfihrung 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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Durchgefihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

4.

Die Proben von drei im zweiten Halbjahr 2012 begonnenen Diffusionsversuchen wurden
auf ihre Tracerkonzentration analysiert.

Bei zwei Versuchen konnte keine Tracerkonzentration am Ablauf der Zellen nachgewiesen
werden, obwohl die Versuche Gber mehrere Monate durchgefiihrt wurden. Dies deutet da-
rauf hin, dass es zu Verstopfungen von Zuleitungen durch Ausfallungen von NaCl gekom-
men ist.

Die Ergebnisse des dritten Diffusionsversuches wurden ausgewertet. Fir diesen Versuch
konnte am Ablauf der Zellen ein Tracerdurchbruch detektiert werden. Der ermittelte Diffu-
sionskoeffizient war jedoch sehr hoch und deutete darauf hin, dass die Diffusionszelle in
dieser Versuchsanordnung advektiv durchstromt wurde.

Fur den dritten Diffusionsversuch wurde die Versuchslésung im Quellenreservoir mit ei-
nem Farbstoff angefarbt. Nach weiteren sechs Tagen Versuchsdauer wurde der Versuch
abgebrochen. Eine erste visuelle Uberpriifung des Salzgrus-Probekorpers zeigte, dass die
Stirnflache des Probekdrpers gleichmélig im Kontakt mit der Quellenlésung stand und der
Farbstoff gleichméRig in den Probekdrper eingedrungen ist.

Der vierte der im zweiten Halbjahr begonnenen Diffusionsversuche wurde abgebrochen, da
wiederholt Verstopfungen in den Zuleitungen auftraten und eine kontinuierliche Durch-
stromung des Quellen- und Senkenreservoirs nicht gegeben war.

Als Konsequenz aus den vier durchgefuhrten Diffusionsversuchen wurde der Versuchsauf-
bau erneut angepasst. Der Durchmesser der Leitungen wurde vergrofRert und die Tempera-
turregelung im Labor angepasst. Zudem wurde nach Durchfiihrung von Vorversuchen zur
Loslichkeit von den verwendeten Tracern in gesattigter Salzlauge die Tracerkonzentration
im Quellenreservoir erhoht.

Vorbereitung von zwei weiteren Diffusionsexperimenten mit angepasstem Versuchsaufbau
und Ausgangskonzentrationen.

Geplante Weiterarbeiten

AP1:

5.

Analyse der Ortsverteilung des Tracers im eingeféarbten Probekdrper

Gegebenenfalls Herstellung und Auswertung von Dickschliffen

Beginn von zwei weiteren Diffusionsexperimenten

Vorbereitung von Salzgrusproben zur Durchfiihrung weiterer Diffusionsexperimente
Testen eines alternativen experimentellen Aufbaus

Berichte, Verdéffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Sondervermdgen GrofRforschung beim Karlsruher Institut fur 02 E 10961
Technologie (KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eg-
genstein-Leopoldshafen

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Rickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im nattrlichen Tongestein
und in salinaren Systemen — Teilprojekt 1: Karlsruher Institut fur Technologie
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2011 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

674.049,00 EUR Dr. Marquardt

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Untersucht werden relevante geochemische Aspekte der Riickhaltung von Np, Pu, Am und Cm
im Tongestein. Die Schwerpunkte werden auf Untersuchungen der Sorption, Diffusion, Komple-
xierung und Redoxprozesse von Actiniden bei héheren lonenstarken und Temperaturen liegen.
Als Tongestein werden der nattirliche Opalinuston, der natirliche Callovo-Oxfordian-Ton und
das reine Tonmineral Illit untersucht. Zusétzlich werden Aspekte des Einflusses von mobiler To-
norganik und Behélterkorrosionsprodukten auf die Sorption und Diffusion einbezogen. Neben den
Diffusionsversuchen mit Actiniden werden Diffusionsversuche mit Tonorganik durchgefiihrt. Da-
ran gekoppelt sind Untersuchungen zur Stabilitit von kolloidaler Tonorganik bei héheren lonen-
starken. Die Komplexierung von Np(V) mit niedermolekularen organischen Komponenten
(LWOC) wird ebenfalls bei hoheren lonenstarken und hoheren Temperaturen bis 90 °C unter-
sucht. Weiterhin wird die Relevanz von Fe-Mineralphasen aus der Behalterkorrosion flr eine
Rickhaltung in einigen Sorptionsuntersuchungen geklért werden. Zusammenarbeiten laufen mit
dem Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf, der Universitat Mainz, Potsdam, Heidelberg, Kdln,
Universitat des Saarlandes sowie der TU Miinchen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Sorptionsuntersuchungen: Cm(I)/Eu(lll), Np(V), Pu(V) auf Opalinuston, Illite und Ei-
senphasen: lonenstarkeabhangigkeit und Temperaturabhangigkeit, Einfluss von Tonorga-
nik.

AP2: Diffusionsuntersuchungen: Cm(II)/Eu(lll) (eventuell Np(IV, V), Pu(lVv, V)), 3H-
markierter Fulvinsdure mit kompaktiertem Illit.

AP3: Komplexierungsuntersuchungen: Np(V) mit LWOC (Propionat, Lactat, Kerogen und
Huminstoffen) bei hoheren lonenstarken (NaCl) und héheren Temperaturen

AP4: Redox-Untersuchungen: Redoxverhalten von Neptunium und Plutonium in NaCl-
Ldsungen

AP5:  Stabilitat von Huminstoffkolloiden bei hohen lonenstarken

APG6: Loslichkeitsuntersuchungen: Einfluss von Borat auf An(111)/Ln(111)-Léslichkeiten

AP7: Themen, die fur das Projekt ,, THEREDA" Datenliicken schliel3en.
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3. Durchgefihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die Sorption von NpO," an lllit wurde im pH-Bereich 3-10 und bei einer Np(V)-Konzentration
von 10 bis 10 mol-L™ in 0.1 M NaCl und bei einem Fest-zu-Flissig-Verhaltnis von 2 g/L in ei-
ner Argon-Atmosphére untersucht. GeméaR der in Losung gemessenen Eh-Werte (pe+pH = 11-12;
Eh = 0.25 - 0.5 V) und einer thermodynamischer Gleichgewichtsmodellierung sollte das Np im
funfwertigen Oxidationszustand in Losung vorliegen. Die erhaltenen Np-I1llit-Absorptionskanten
verschieben sich mit steigender totalen Np-Konzentration (10® bis 10 mol-L™") um 2 pH-
Einheiten zu hoheren pH-Werten. Die Sorption von Np(V) an Illit zeigt ein nicht-ideales Verhal-
ten (Steigung n = 0.5 nach Freundlich). Ein derartiges Sorptionsverhalten findet man gewohnlich
bei Kationen oberhalb einer Beladung von 10 mol/kg, unabhangig vom Kation und dessen La-
dung (e.g. Eu(lll), U(VI), Ni(ll), Sr(l1)). Die im Rahmen dieses Projekts bestimmten Np(V)-
Sorptionsisothermen weichen auch bei niedriger Beladung der Oberflache (i.e. ~10-10"* mol/kg
bei pH 7.3) von der Idealitdt ab. Allerdings wurden &hnliche Beobachtungen fur die Sorption von
Np(V) an Montmorillonit, Kaolinit sowie oxidischen Mineralien in der Literatur bereits berichtet.
Modellmé&Rig lasst sich die Isotherme durch Postulation weniger stark bindenden funktionellen
Gruppe auf der Ton-Oberflache beschreiben. Allerdings ware es auch mdglich, dass durch Reduk-
tion an der Oberflache teilweise Np(1V) gebildet und damit an der Mineraloberflache stark ge-
bunden wird. Als Redoxpartner kommt z. B. Fe(ll) infrage, welches strukturell im jeweiligen Mi-
neral gebunden ist. Welcher Sorptionsmechanismus nun tatsachlich vorliegt, gilt es in zukinfti-
gen Experimenten zu klaren.

Die Sorptionsstudie von Np(V) an Illit wurde auf hohere lonenstérken ausgedehnt (NaCl, 0.01 bis
3 M, pH 4-10, [NpO2 it = 10%-10* mol-L™). Man kann keinen nennenswerten Einfluss der
NaCl-Konzentration auf die Np(V)-Sorption beobachten, was im Einklang mit den Ergebnissen
aus den fraheren Eu(I11)-11lit-Studien ist.

Die Diffusionversuche von HTO und **CI in kompaktiertem Na-lllit (Illite de Puy) wurden abge-
schlossen. Die Versuche wurden mit 0.1 M bzw. 0.5 M NaCl als Hintergrundelektrolyt und in
Gegenwart von 5mM MES als Puffer bei pH 5.5 bzw. 8.3 durchgefiihrt. Die Trockendichte des
Na-lllits betrug 1.7 g/cm®. Aus den Experimenten wurde ein effektiver Diffusionskoeffizienten
D¢(HTO) von 1.31 +0.04 10™ m?/s abgeleitet. Fiir **CI" betragt D¢(Cl) = 7.07 + 1.28 10™** m?/s
bedingt durch Anionenausschluss. Nachdem die hydraulischen Parameter des Na-Illits verlasslich
bekannt sind, wurden nun Arbeiten mit tritium-markierter Fulvinsaure (*H-FA, Tinnacher & Ho-
neyman, 2007, ES&T, 41(19), 6776.) gestartet und laufen z. Z. bereits tber einen Zeitraum von
1Y, Monaten. Die bisherigen Ergebnisse zeigen einen leichten Anstieg der *H-Aktivitat (Durch-
bruch) in Durchflussdiffusionsexperimenten. Das Ergebnis deutet auf einen diffusiven Transport
eines Teils der FA hin (experimentell bestimmter D, = 5,3-10™ m%s). Hier muss die Frage ge-
klart werden, ob das detektierte *H aus der markierten FA abgespalten wurde oder wirklich als
H-FA-Molekiil diffusiv transportiert wird.

4. Geplante Weiterarbeiten

Weiterfiihrung der *H-FA Diffusionsexperimente.

GroRencharakterisierung der diffundierten *H-haltigen Spezies mittels Ultrafiltration.
Beginn eines Np(V)-Diffusionsversuchs.

5. Berichte, Veroffentlichungen

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

400, 01328 Dresden 02 E 10971
VVorhabensbezeichnung:
Verbundprojekt: Rickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im nattrlichen Tongestein
und in salinaren Systemen — Teilprojekt 2: Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2011 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.019.574,00 EUR Dr. Schmeide

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Vorhabens sind Beitrage flir zuverlassige Prognosen zur Ausbreitung endlagerrelevanter Radionuklide
im natdrlichen Tongestein und in salinaren Systemen in Abwesenheit und Gegenwart von Organika. Es sollen
neue Erkenntnisse zum Einfluss von lonenstarke, Salzmedium bzw. Temperatur auf das Komplexierungs-, Re-
dox-, Sorptions- und Diffusionsverhalten der Radionuklide im System Radionuk-
lid/Tonorganika/Tongestein/Aquifer erhalten werden. Diese Arbeiten zielen auf ein besseres Verstandnis der ab-
laufenden Prozesse sowie auf eine Erweiterung der thermodynamischen Datenbasis und sollen zeigen, inwieweit
die bisher in Gegenwart von Porenwassern geringerer lonenstérke erhaltenen Erkenntnisse zum Migrationsver-
halten von Radionukliden im nattrlichen Tongestein auf potentielle Tonstandorte in Norddeutschland, deren
Grund- und Porenwasser hohere Salinitaten aufweisen, bertragbar sind. Die Ergebnisse liefern somit einen Bei-
trag zur kontinuierlichen Verbesserung der Kenntnisse und des Instrumentariums zur Prognose der langfristigen
Entwicklung untertagiger Entsorgungseinrichtungen. Das Forschungsvorhaben erfolgt in Kooperation mit den
Forderprojekten der Universitdten Mainz, Dresden, Saarbriicken, Miinchen, Heidelberg, Potsdam und des Karls-
ruher Instituts fir Technologie.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

- Untersuchung der Komplexierung von Np, U und Pu in ausgewahlten Oxidationsstufen mit endlagerrelevan-
ten organischen Liganden in salinaren Ldsungen

- Untersuchung der Stabilitat von Huminstoff-Kolloiden in Abhéngigkeit von der lonenstarke (Na*, Mg®*, Ca")
und vom pH-Wert

- Radiotracer-Untersuchungen zur Dynamik von Komplexbildungsgleichgewichten mit huminstoffartigen Lig-
anden

- Untersuchung der Np(V)-Sorption aus salinaren Lésungen variierender lonenstérke an synthetischen Behél-
terkorrosionsprodukten bei 25 °C

- Untersuchung der U(VI)-Sorption aus salinaren Lésungen variierender lonenstarke an Tonmineralen und na-
tirlichem Tongestein (Opalinuston). Quantifizierung des Einflusses von Tonorganika

- Untersuchung der U(VI1)-Diffusion im Opalinuston bei erhohter lonenstarke bei 25 °C

- Ortsauflésende Untersuchung von Diffusionsprozessen in Tonen mittels Positronen-Emissions-Tomographie
(PET)

- Untersuchung des Transports im gesttrten Barrierengestein und der Auflockerungszone

- Untersuchung der Wechselwirkung von Actiniden/Lathaniden mit Ton-Bakterien
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Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

U(VI)-Diffusion in Opalinuston in Ab- und Anwesenheit von Citronensédure (anaerobe Bed.): Auswertung der
Diffusionsprofile mit COMSOL Multiphysics 3.5a. In Gegenwart von Citronensdure diffundiert U(VI) lang-
samer durch Opalinuston. Die diffundierende U(VI)-Citrat-Spezies ist noch unbekannt. Eine Reduktion von
U(VI) zu U(IV) wurde nicht nachgewiesen.

U(VI)-Sorption an Montmorillonit in KCI, CaCl, und MgCl, (1-3 mol/kg): Kein signifikanter Einfluss der
lonenstarke auf U(VI)-Sorption. Beobachtete Unterschiede der U(VI)-Sorption in CaCl, bzw. MgCl, sind auf
CaCO3;- bzw. Magnesiumsilikat-Ausfallungen zuriickzufihren.

Wechselwirkung des Ton-Isolates Paenibacillus sp. (ohne Elektronendonor) mit Pu(VI1)+Pu(IV)-Polymeren:
moderate Wechselwirkungen von Pu mit den Zellen bei pH 6 (~ 54 mg Pu/gdry weight), héhere Pu-
Bindungskapazitat der abgestorbenen Biomasse, Effizienz der Pu-Entfernung abhéngig von [Pu]initial, weni-
ger Pu akkumuliert als bei Sporomusa sp.

U(VI) und Sporomusa sp.: mittels TEM/EDX Nachweis von intrazellularen nadelférmigen U-Akkumulaten
(kristallin). U(VI1) und P. fluorescens: mittels TEM/EDX Nachweis von extrazellularem U als U-Phosphate,
nur wenige intrazellulare U-Akkumulate gefunden.

An neu beschafften frischen Bohrkernen wurden Testmessungen durchgefilhrt. Entgegen den Erwartungen
und wie vorher an gealterten Bohrkernen wiesen sie eine signifikante Saugspannung auf, die deshalb als rele-
vante AntriebsgréBe bestétigt wird. Den Ergebnissen dieser Tests entsprechend werden nun Teilstiicke fir
Diffusionsexperimente prapariert und vorbereitet.

An Schiittkérpern wurden vorbereitende Untersuchungen zur Vergitung mit Wasserglas durchgefihrt, die ei-
ne Abschatzung der kinetischen Einflisse auf die Verfestigung und die wahrend der Injektion benotigte Min-
destflieRrate erlauben.

In Adsorptionsstudien mit Opalinuston wurde der Einfluss hoher Salinititen (<4 M) auf die potentiell mobili-
sierende Wirkung von Tonorganika gegeniiber Actiniden untersucht. **°Tb dient als Analogtracer fiir An(l11),
Fulvinséure (FS) als Modell fir hohermolekulare Tonorganika. Durch deren konkurrierende, ladungsab-
schirmende Wirkung wird die Adsorption von Tb bei Salzkonz. >1 M weitgehend unterbunden (pH 5). Im
Mg- und Ca-System zeigt die Gegenwart von FS in diesem Konz.-bereich keinen Effekt, da deren WW mit
Tb gleichermallen unterdrickt wird. Bei geringeren Konz. an Mg und Ca sowie im Na-System (gesamter
Konz.-bereich) wirkt die FS auf Th adsorptionsvermittelnd. Ein Mobilisierungspotential liegt demnach nicht
vor.

Lumineszenzspektroskopische Unters. der Th-Fulvatkomplexbildung in Gegenwart von NaCl, MgCl, und
CaCl, bestéatigten die mittels Ultrafiltration gewonnenen Ergebnisse.

Geplante Weiterarbeiten

Unters. der U(VI)-Sorption an Montmorillonit in NaCl und CaCl, (0.1 u. 0.3 mol/kg), pH-abhangige Sorption
unter Carbonatausschluss. Desorptionsunters. Modellierung der Sorption.

Unters. der Komplexierung von U(VI) mit Modellliganden in salinaren L&sungen.

Fortflihrung der Unters. zur Wechselwirkung der Ton-Isolate mit Pu und TEM/EDX Analysen.
Diffusionsunters. mit [**I]I" an orientiert praparierten Teilstiicken frischer Bohrkerne, je nach Prozessge-
schwindigkeit und Versuchsbedingungen weiterfiihrende Unters. mit [?Na]Na".

Visualisierung von Laugentransport vor und nach der Vergiitung in mechanisch belasteten Salinarbohrkernen
sowie wahrend der Injektion von Wasserglas.

Radiotraceruntersuchungen zur Adsorption von FS an Opalinuston in Gegenwart von NaCl, MgCl,, CacCl,
bis 4 M zur Modellierung der Gesamtsysteme. Aufnahme von Bindungsisothermen fiir die Fulvatkomplexbil-
dung von Na, Mg und Ca mittels Ultrafiltration.

3D-Untersuchungen mittels PET zum Einfluss von Organik auf das Transportverhalten von **La als Actini-
den-Analogtracer in kompaktiertem Opalinuston bei hoher lonenstarke (NaCl).

Berichte, Verdffentlichungen

Joseph, C., Van Loon, L.R., Jakob, A., Steudtner, R., Schmeide, K., Sachs, S., Bernhard, G.: Diffusion of U(VI)
in Opalinus Clay: Influence of temperature and humic acid. GCA 109, 74-89 (2013).

Zakhnini, A., Kulenkampff, J., Sauerzapf, S., Pietrzyk, U., Lippmann-Pipke, J.: Monte Carlo simulations of Geo-
PET experiments: 3D images of tracer distributions (18F, 1241 and 58Co) in Opalinus Clay, anhydrite and
quartz. Computers & Geosciences 57, 183-196 (2013).

Joseph, C., Stockmann, M., Schmeide, K., Sachs, S., Brendler, V., Bernhard, G.: Sorption of U(VI) onto Opal-
inus Clay: Effects of pH and HA. Appl. Geochem. (DOI:10.1016/j.apgeochem.2013.06.016).
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Johannes Gutenberg-Universitit Mainz, Saarstr. 21, 55122 Mainz 02 E 10981

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Rickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im nattrlichen Tongestein
und in salinaren Systemen — Teilprojekt 3: Universitat Mainz

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2011 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

498.000,00 EUR Prof. Reich

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Die Wechselwirkung von Np und Pu mit natiirlichem Tongestein wird bei hoheren Salinitaten als
Funktion des pH-Wertes in An- und Abwesenheit von geléstem Fe(ll) untersucht. Fur die Sorption
von Np(V) an Montmorillonit werden Sorptionsisothemen bei hohen lonenstarken gemessen und mit
Berechnungen verglichen, die auf einem fir niedrige lonenstérken entwickelten Sorptionsmodell be-
ruhen. Der Einfluss der Temperatur auf die Sorption und Diffusion bei hohen Salinitaten wird
schwerpunktmaRig flr das System Np-Ton untersucht. Darliber hinaus werden das Sorptionsverhalten
und die Speziation von Tc in Tongestein studiert. Die Speziation von Np, Pu und Tc erfolgt mittels
XPS, EXAFS/XANES in festen Proben und mit der CE-ICP-MS bzw. CE-RIMS in Lésungen. Diese
Untersuchungen sollen die thermodynamische Datenbasis zum Verhalten von Np, Pu und Tc in einem
Tongestein bei hoherer Salinitdt erweitern und damit wichtige Informationen fiir die Modellierung des
Langzeitverhaltens dieser Radioelemente in einem mdglichen Endlager mit Ton als Wirtsgestein lie-
fern. Im Rahmen des Verbundprojekts wird schwerpunktméRig mit dem Institut flir Ressourcendkolo-
gie des Helmholtz-Zentrums Dresden-Rossendorf, dem Institut fir Nukleare Entsorgung des Karlsru-
her Instituts fir Technologie, der Universitat des Saarlandes und der TU Munchen zusammengearbei-
tet.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

- Batchexperimente zur Sorption von Np an Montmorillonit und von Np und Pu an natirlichem
Tongestein bei hoheren Salinitaten in Abhangigkeit des pH-Wertes

- Untersuchung des Einflusses von gel6stem Fe(ll) auf das geochemische Verhalten von Np und Pu
in nattrlichem Tongestein

- Speziation von Np und Pu bei der Wechselwirkung mit natiirlichem Tongestein unter hohen Salini-
taten

- Diffusionsexperimente mit Np in naturlichem Tongestein bei hoheren Salinitdten und Temperatu-
ren von 25 und 60 °C

- Sorption und Speziation von Tc bei der Wechselwirkung mit nattirlichem Tongestein.

3. Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

In Batchversuchen wurde die lonenstarkeabhéangigkeit der Sorption von ~8 uM Np(V) an Opalinuston
(OPA), Hllit du Puy und Montmorillonit (STx-1) untersucht. In 0,1-3 M NaCl konnte keine Abhéngig-
keit der Np-Sorption von der lonenstarke beobachtet werden. Die Ky4-Werte betrugen: 93 £ 10 L/kg
fir OPA (anaerob, pH 7,6), 45 + 7 L/kg fur Illit (aerob, pH 7,6) und 47 + 10 L/kg fir STx-1 (anearob,
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pH 8,0). Fir die Modellierung der Sorption von Np(V) an Montmorillonit wurden unter anaeroben
Bedingungen die pH-Abhéngigkeit der Sorption von 8 uM Np(V) im pH-Bereich 3-10 und eine Sorp-
tionsisotherme bei pH 8,5 im Konzentrationsbereich von 10™-10* M Np(V) in 0,1, 1 und 3 M NaCl
gemessen. Diese Experimente zeigten ebenfalls keinen signifikanten Einfluss der lonenstérke auf die
Sorption von Np(V).

Bei Diffusionsexperimenten mit 1 und 3 M NaCl als mobile Phase waren die Diffusionsparameter D,
und ¢ fiir HTO in OPA unabhéngig von der lonenstérke. Fiir die Diffusion von ?Na* in OPA wurde
eine leichte Abnahme von D, und o mit zunehmender lonenstéarke beobachtet. Bei der Diffusion von
Np(V) in OPA mit 1 M NaCl (pH 7,6) als mobile Phase war D, = 6,3 x 10 m?/s. Mit Porenwasser
als mobile Phase war D, = 6,9 x 10™ m?/s gemessen worden (Wu et al., 2009). Allerdings zeigte sich
der Einfluss der mobilen Phase bei dem aus den Diffusionsexperimenten ermittelten Ky-Wert fiir
Np(V). Dieser betrug 318 + 32 L/kg in 1 M NaCl bzw. 100 + 10 L/kg in Porenwasser.

Bei Batchversuchen mit OPA-Suspensionen in synthetischem Porenwasser bei pH 7,6 wurde der Ein-
fluss von geldstem Fe(ll) (0,1 mM FeSO,) auf die Sorption von 4 p M Tc(VII) unter anaeroben Be-
dingungen untersucht. Dabei konnte eine etwas erhohte Tc-Sorption von bis zu ca. 20 % gegeniiber
den Experimenten ohne Fe(ll)-Zugabe beobachtet werden. Bei ersten Diffusionsversuchen mit 4 und
7 UM Tc(VII) in synthetischem Porenwasser bei pH 7,6 unter aeroben Bedingungen, bei denen die
Diffusion parallel zur Schichtung des Ton erfolgte, war Technetium innerhalb von wenigen Tagen
durch den 10 mm dicken Tonzylinder hindurchdiffundiert. Bereits nach ca. zwei Wochen hatte die Tc-
Konzentration einen stationdren Zustand erreicht.

Bei Experimenten an der Diamond Light Source konnten mittels p-XRF lokale Anreicherungen von
Tc nach der Sorption an OPA beobachtet werden. Die p-XANES-Spektren dieser Anreicherungen
zeigten, dass das eingesetzte TcO," durch die Wechselwirkung mit der Tonoberflache zu Tc(1V) redu-
ziert worden war.

4. Geplante Weiterarbeiten

Untersuchung des Einflusses der Temperatur (<80 °C) auf die Sorption von Np(V) an OPA bei
unterschiedlichen lonenstarken (0,1-3,0 M NaCl) unter aeroben Bedingungen.

Untersuchung des Einflusses der lonenstarke (0,1-3,0 M NaCl) auf die Sorption von Pu(lll) an
OPA unter anaeroben Bedingungen.

Modellierung der Sorptionsdaten von Np(V) fir Montmorillonit in 0,1, 1 und 3 M NaCl mit Hilfe
des Modells 2SPNE SC/CE und Vergleich mit den Ergebnissen fiir 0,1 M NaClO,.

Weitere Untersuchungen zur Diffusion von Tc(VII) (Raumtemperatur, Porenwasser) und Np(V)
(60 °C, 1 M NaCl) in OPA unter aeroben Bedingungen.

p-XRF- und p-XANES-Messungen an der Swiss Light Source zur Diffusion von Np in OPA.

5. Berichte, Veroffentlichungen

D. R. Frohlich, S. Amayri, J. Drebert, T. Reich, Influence of humic acid on neptunium(V) sorption and
diffusion in Opalinus Clay, Radiochim. Acta, DOI 10.1524/ract.2013.

N. Stobener, Elementspeziation von Neptunium im Ultraspurenbereich, 2013 (Dissertation).

S. Amayri, Interaction and transport of actinides in natural Opalinus Clay studied by using synchrot-
ron radiation techniques, Vortrag im Mitarbeiterseminar des Instituts fiir Radiodkologie und Strah-
lenschutz (IRS), 18.04.13, Leibniz Universitat Hannover (Vortrag).

T. Reich, Sorption and diffusion of neptunium and plutonium in Opalinus Clay, Vortrag im Earth Sur-
face Science Institute, 26.04.2013, University of Leeds, UK.

T. Reich, Application of synchrotron microprobe techniques to speciation of plutonium in argilla-
ceous rocks, Vortrag auf XXXVIII Colloquium Spectroscopicum Internationale, 17.-20.06.2013,
Tromsg, Norwegen.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Universitat des Saarlandes, Campus der Universitat des Saarlan-

des, 66123 Saarbriicken 02 10991
VVorhabensbezeichnung:
Verbundprojekt: Rickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im nattrlichen Tongestein
und in salinaren Systemen — Teilprojekt 4: Universitat des Saarlandes

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2011 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

583.573,00 EUR Prof. Dr. Kickelbick

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel des Forschungsvorhabens ist die Untersuchung des geochemischen Verhaltens (Sorption bzw. Desorption,
Migration sowie Komplexierung bzw. Kolloidbildung) von Uran (U(VI)) und Lanthaniden (Eu(lll), Gd(l11)) als
deren Stellvertreter fur dreiwertige Actiniden, vor allem unter dem Einfluss von Grundwasserbedingungen mit
héheren Salinitaten in natirlichem Tongestein zu untersuchen. Hierbei wird auch der Einfluss von unterschiedli-
cher Tonorganik auf die Sorption bzw. Desorption von U(VI) und Lanthaniden bericksichtigt. Zusatzlich wird
ein Teil dieser Untersuchungen bei htheren Temperaturen und héheren lonenstérken durchgefiihrt, um die noch
vorhandenen Datenliicken zu verringern. Ein zweiter Projektschwerpunkt beschéftigt sich mit dem Komplexie-
rungsverhalten von Uran und Lanthaniden (Eu, Gd) mit organischen und anorganischen Komplexliganden (Ton-
organik, Borat) im Ubergang von wassrigen Losungen auf salinare Systeme. Durch Anwendung neuer (NMR)
bzw. Anpassung vorhandener Verfahren zur Metall-Speziation (CE- bzw. LC-ICP-MS) an salinare Systeme sol-
len insbesondere Komplexbildungskonstanten bei hoherer lonenstdrke bestimmt werden. Die im Vorgénger-
Projekt entwickelten LC-Miniatur-S&ulenversuche werden eingesetzt, um den Einfluss der Temperatur sowie an-
derer relevanter geochemischer Parameter auf die Mobilitdt der Metalle im kompakten Tongestein zu untersu-
chen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Bestimmung der Einflisse geochemischer Parameter (Metall-Konzentration, pH, Temperatur, Salinitat)
auf die Sorption von Eu(l11), Gd(I11) und U(VI) in Opalinuston mit Hilfe von Batch-Versuchen (bindres
System)

AP2: Bestimmung der Einflisse geochemischer Parameter (Metall-Konzentration, pH, Temperatur, Salinitat)
auf die Desorption von Lanthanoiden und Radionukliden (Eu, Gd und U) in naturlichen Tonformationen
mit Hilfe von Batch-Versuchen (bindres System)

AP3: Bestimmung der Einflusse von Tonorganik (Lactat, extrahierte Tonorganik bzw. Huminsdure) und anor-
ganischer Komplexliganden (Borat) auf die Sorption von Lanthanoiden und Radio-nukliden (Eu, Gd und
U) an Tongestein bei Grundwasserbedingungen mit hohen Salinitaten (terndres System bei salinaren Be-
dingungen)

AP4: Untersuchungen zum Komplexierungsverhalten von Uran und Lanthanoiden (Eu, Gd) mit organischen
Komplexliganden (Lactat, *C-Lactat, extrahierte Tonorganik und Aldrich-Humins4ure zum Vergleich mit
vorhandenen Ergebnissen) und mit anorganischen Komplex-liganden (Borat) im Ubergang von wiéssrigen
Losungen auf salinare Systeme durch Speziation mittels **B NMR, *C NMR, CE- und LC-ICP-MS; An-
passung der vorhandenen Tools zur Metall-Speziation in salinaren Systemen

AP5:  Einfluss von unterschiedlicher Salinitit sowie anorganischer Komplexliganden auf die Speziation der un-
tersuchten Metalle mit Fulvin- bzw. Huminsdure (Metall-NOM-Komplexe) mit Hilfe der entwickelten
Nachweis- und Speziations-Methoden und Vergleich mit der Speziation von Modellorganika (z. B. Lactat,
bzw. Aldrich-Huminséure)
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtszeitraum wurden Untersuchungen zum Komplexierungsverhalten unterschiedlicher Huminsauren mit
Europium und Uran durchgefiihrt. Fir diese Untersuchungen konnten kommerziell erhéltliche Huminsauren
(IHSS, International Humic Substances Society, St. Paul MN, USA) verwendet werden, aber auch Huminsauren
aus Gorleben und von Moorb6den und Gewassern des Erzgebirges (von Projektpartnern zur Verfligung gestellt).
Mittels CE-ICP-MS Kopplung konnten logB-Werte bestimmt werden, welche sich je nach Huminsdure und Me-
tall deutlich voneinander unterscheiden. Die bisher verwendete Aldrich-Huminséure, welche vor der Handhabung
noch aufgereinigt wird, zeigte dabei das schlechteste Komplexierungsverhalten. Beim Vergleich der unterschied-
lichen Huminsduren konnten deutliche Unterschiede in der Bindungsstarke fir Eu(l11) und U(VI) gefunden wer-
den, was auf strukturelle Unterschiede der Huminséuren je nach Entstehungsort schlieRen lasst. Des Weiteren un-
terscheiden sich die untersuchten Metalle Europium und Uran deutlich in ihrer Komplexierungsstarke. Fir Euro-
pium konnten logB-Werte zwischen 6,1 und 6,6 ermittelt werden. Fir U(VI1) (Uranyl) liegen die Werte etwa zwei
GroRenordnungen niedriger im Bereich zwischen 4,3 und 4,8.

Als weiterfiihrende Experimente wurde der Einfluss der lonenstarke, aber auch der Einfluss von Opalinuston
(ternédres System) auf die Komplexierung untersucht. Bei den Sorptionsexperimenten an Opalinuston (bei hohen
lonenstérken von bis zu 3,0 M NaCl) fallen die eingesetzten Metalle nahezu quantitativ in Form von Metall-
Humaten aus. Dies ist auf ein Zusammenspiel von Verdrangung der untersuchten Metalle (Eu(lll) und U(VI))
von der Tonoberflache sowie Ausfallung der Huminsdure bzw. Metall-Humat-Komplexe in Gegenwart von ein-
(insbesondere Na-lonen aus eingestellter lonenstarke) bzw. zwei- oder dreiwertigen Metallkationen (freigesetzte
Kationen aus Opalinuston-Auflésung) im Uberschuss zuriickzufiihren. In diesem Zusammenhang konnte eine
neue (noch zu identifizierende) Metall-Spezies detektiert werden, welche wahrend der CE-Trennung noch vor
den freien (durch Acetat des Puffers stabilisierten) Metallkationen zur ICP-MS migriert.

Neben den Untersuchungen zur Komplexierung konnten erste pH-edges von Uran im terndren System aufge-
nommen werden. Dabei wurde Aldrich-Huminséure als Modellorganik hinzugegeben. Ebenso wurden Desorpti-
onsuntersuchungen im terndren System (Metall-Ton-Organik) begonnen, genaue Berechnungen von Ky-Werten
stehen zurzeit noch aus.

AuBerdem wurde im Berichtszeitraum das Messverfahren und die Instrumentation der LC-1CP-MS-Kopplung im
Rahmen der dynamischen Sorptions-/Desorptionsexperimente mittels MSE (Miniatur Séulen-Experimente) wei-
ter verfeinert: Es wurden vergleichende Experimente zwischen verschiedenen Zerstduber-Kammern bzw. -
Materialien durchgefiihrt. Weiterhin wurden der LC-Flussmarker, der LC-Injektionsmarker und die Zusammen-
setzung fir eine ggf. notwendige Make-Up-Ldsung optimiert. Die Optimierung erfolgte mit der Absicht, auftre-
tende Memory-Effekte zu minimieren und eine schnelle Ansprechzeit bzw. geringe Totzeit zur gekoppelten ICP-
MS-Messung zu gewahrleisten.

4. Geplante Weiterarbeiten

Im ndchsten Berichtszeitraum werden die Sorptions- und Desorptionsuntersuchungen im ternéren System mit Eu-
ropium und Uran weitergefilhrt. Dabei kommen neben Aldrich-Huminséure als Modellorganik auch andere
Humins&uren aber auch Borséure zum Einsatz.

Die optimierten Bedingungen der dynamischen Sorptions-/Desorptionsexperimente (MSE) werden flr die Unter-
suchung selbstgepackter Tonsédulen, auch unter Berticksichtigung von Uran, angewendet.

Dartiber hinaus soll die Verwendung eines Fluoreszenzdetektors mit Durchflusszelle als weitere Detektionsme-
thode fir die dynamischen Sorptions-/Desorptionsexperimente etabliert werden.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Sander, J.M., Hein, C., Kautenburger, R. & H.P. Beck (2013) Transient ICP-MS measurements in highly saline
solutions (Poster). European Winter Conference on Plasma Spectrochemistry, Krakow, Poland.

Kautenburger, R., Hein, C., Sander, J.M. & H.P. Beck (2013) Metal Mobility in Clay - From Batch Experiments
to Miniaturised Column Experiments with Compacted Clay (Poster). European Winter Conference on Plasma
Spectrochemistry, Krakow, Poland.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Technische Universitat Miinchen, Arcisstr. 21, 80333 Minchen 02 E 11001

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Rickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im nattrlichen Tongestein
und in salinaren Systemen — Teilprojekt 5: Technische Universitdt Minchen

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2011 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

566.966,00 EUR Dr. Kriger

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Vorhabensziele:

- Quantenmechanische Modellierung der Sorption von Actinidenspezies an Tonmineral-
oberfl&chen.

- Quantenmechanische Modellierung der Komplexierung von Actiniden mit Tonorganika
und in salinaren Losungen

Bezug zu anderen Vorhaben:
Teilprojekt im Verbund ,,Ruckhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im naturlichen Ton-
gestein und in salinaren Systemen®.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Das Untersuchungsprogramm umfasst folgende Arbeitspakete:
- Adsorption von Actiniden an Tonmineralien
- Komplexierung von Actiniden in LOsung.

Arbeitspaket 1 (AP) umfasst quantenmechanische Berechnungen periodischer Modelle von
Tonmineralien sowie die Untersuchungen der Adsorption von Actinidenspezies auf Tonmine-
raloberflachen. In AP2 werden computerchemische Untersuchungen zu Komplexen von Ac-
tiniden in wassriger Losung durchgefuhrt. Schwerpunkte sind die Modellierung der Komple-
xierung durch Tonorganika und in salinarer Losung sowie insbesondere organische und anor-
ganische Americiumkomplexe.

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1.1: Oberflachen schichtgeladener Tonminerale; AP1.2: Adsorption von U(VI) und Np(V);
AP2.2: Anorganische Am(lI1)-Komplexe

Untersuchungen zur Adsorption von Uranyl(VI) an solvatisierten Kantenflachen von schicht-
geladenen 2:1 Tonmineralen (AP1.2) wurden um die Oberflache (010) von beidellitischen und
montmorillonitischen Modellmineralen (AP1.1) erweitert. Hierbei wurden analoge Oberfla-
chenmodelle wie bei den bisherigen Modellierungen zu Phyrophyllit und der (100)-Oberflache
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der geladenen Modellminerale verwendet. Wie auf der (100)-Oberflache wurden fiir die Ober-
flache (010) Komplexe mit den Koordinationszahlen 4 und 5 erhalten, wobei die niedrigere
Koordination bei Platzen auftritt, wo das Adsorbat an O- bzw. OH-Liganden unterschiedlicher
Kationen der Oberflache bindet. Auf der Oberflache (010) der schichtgeladenen Minerale
wird wie auf Pyrophyllit der gemischte Platz SiO-AlO gegeniiber AIOOH bevorzugt. Eine
Ausnahme stellt die Adsorption von Uranyl auf dem SiO-AlO-Platz von Montmorillonit dar,
wenn zugleich unter der Oberflache ein Defekt liegt, wobei sich die Adsorptionsenergie beider
Komplexe nur um 24 kJ/mol unterscheidet. Dieser Befund stutzt die bisherige Arbeitshypo-
these, dass bevorzugte Platze vor allem von Oberflachengruppen und nicht vom Mineral oder
der Oberflachenorientierung bestimmt werden, auch wenn die energetischen Unterschiede
zwischen verschiedenen Platzen im Falle geladener Minerale tendenziell geringer ausfallen.
Weiterhin bestétigen die Ergebnisse fur schichtgeladene Modellminerale die bereits fir Kaoli-
nit und Pyrophyllit gefundene Korrelation der U-O-Bindungslangen zu Oberflachen und Lig-
anden mit der formalen Ladung der O-Zentren, die flr die Interpretation von EXAFS-
Messungen niitzlich ist. Die Untersuchungen zu AP1.2 werden derzeit mit der Modellierung
von Adsorptionskomplexen von Uranyl auf der dritten h&ufigen Schichtsilikatkantenflache
(110) abgerundet.

Modellierungen von Actinid-Borat-Komplexen (AP2.2) wurden weitergefuhrt, wobei sich die
Arbeiten auf Uran(VI)- und Uran(VI1)-Monohydroxidkomplexe der Borsaure und ihrer Anio-
nen konzentrierten, die bei geringen Borséurekonzentrationen und neutralem bis saurem pH
zu erwarten sind. Neben dem etablierten Lewis-Boratanion B(OH),~ wird auch das Brgnstedt-
Anion B(OH),0O™ als Ligand untersucht, da fur die entsprechenden lonen in Losung ahnliche
freien Energien berechnet wurden. Uranyl-Borsdurekomplexe sind auerspharisch stabiler als
monodentat-innersphérisch. Damit sind auch innersphérische Komplexe der Borséure mit
Uranylmonohydroxid unwahrscheinlich. Optimierungen aufRersphéarischer Uranylmonoborat-
komplexe ergaben bisher keine stabilen Spezies. Stattdessen wird gefunden, dass sich eine
OH-Gruppe umlagert, was zu einem aullersphérischen  Uranylmonohydroxid-
Borsaurekomplex fiihrt, in Ubereinstimmung mit dem niedrigeren pKy-Wert des Uranyl-
Agquakomplexes im Vergleich zur Borsdure. Innersphdrische Boratkomplexe sind stabil und
bevorzugt monodentat, allerdings ist ihre Existenz in gering konzentrierten Losungen auf-
grund des Zerfalls des auRerspharischen Komplexes fraglich. Fir Uranylmonohydroxid wurde
ein auBersphéarischer Monoboratkomplex gefunden sowie stabilere innerspharische Komplexe.
Bei diesen innersphérischen Komplexen ist eine bidentate Koordination des Boratliganden
bevorzugt. Ein monodentater Uranylkomplex mit dem Liganden B(OH),O™ erwies sich als
nahezu isoenergetisch mit dem entsprechenden Boratkomplex.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1.1: Oberflachen schichtgeladener Tonminerale;
AP1.2: Adsorption von U(VI) und Np(V);

AP1.3: Effekte hoher lonenstarke;

AP1.6: Methoden;

AP2.2:  Anorganische Am(lI1)-Komplexe;

AP2.3: Wechselwirkung von Am(l1l) mit Tonorganika.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Universitat Potsdam, Am Neuen Palais 10, 14469 Potsdam 02 E 11011

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Rickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im nattrlichen Tongestein
und in salinaren Systemen — Teilprojekt 6: Universitat Potsdam

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2011 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

340.296,00 EUR Dr. Kumke

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Ziel des Forschungsvorhabens ist die weiterflihrende Charakterisierung der Wechselwirkun-
gen von Lanthanoid-lonen (als natiirliche Analoge der Actinide) mit endlagerrelevanten System-
komponenten bei hohen lonenstarken und erhéhten Temperaturen zur Erweiterung des molekula-
ren Prozessverstandnisses im natirlichen Tongestein bzw. in salinaren Systemen. Zur Erreichung
dieses Ziels werden verschiedene laserbasierte Methoden — zeitaufgeldste und stationére Lumi-
neszenzspektroskopie sowie Transientenabsorptionsspektroskopie — eingesetzt, die mit weiterfiih-
renden Methoden wie der konfokalen Raman-Mikroskopie als bildgebendem Verfahren ergénzt
werden.

Das geforderte Projekt 02 E 11011 ist ein Teilvorhaben des Verbundprojektes ,,Rickhaltung end-
lagerrelevanter Radionuklide im natlrlichen Tongestein und in salinaren Systemen®, das gemein-
sam mit den Universitidten Dresden, Heidelberg, Mainz, Munchen, Saarbriicken sowie des Karls-
ruher Institutes fir Technologie (KIT) und dem Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf (HZDR)
durchgefuhrt wird. Eine thematische Verknipfung besteht vor allem zu den Projektpartnern an
der TU Dresden, der TU Miinchen und der Universitat Heidelberg sowie dem HZDR und dem
Institut fir Nukleare Entsorgung (KIT).

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Speziationsuntersuchungen unter besonderer Berlcksichtigung von lon-lon-Wechsel-
wirkungen bei hohen lonenstarken

AP2: Photophysik von Eu(l1l)-Komplexen mit Modellliganden bei hohen lonenstérken bzw. er-
héhten Temperaturen

AP3: Komplexierung von Eu(lll) durch Polymere und natirliche organische Liganden bei ho-
hen lonenstarken unter Beriicksichtigung der Kationen- bzw. Anioneneigenschaften

AP4:  Photophysik von Eu(ll1)-Komplexe mit Tonmineralphasen in An- und Abwesenheit von
Modellliganden bei hohen lonenstérken bzw. erhthten Temperaturen
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. Durchgefihrte Arbeiten und Ergebnisse

Stationére und zeitaufgeltste Lumineszenzuntersuchungen von Eu(lll) bei lonenstarken | < 3
(NaCl, pH 5, in H,0) wurden im Temperaturbereich 20 °C < T < 60 °C weitergefihrt. In An-
wesenheit von niedermolekularen organischen Sauren (NOS, zunéchst Glykolsaure) wurden
verschiedene spektroskopische Parameter (t, R) bestimmt fur weitere lonenstérken bestimmt.
Aus der Temperaturabhangigkeit der Daten wird eine Aktivierungsenergie der Lumineszenzl6-
schung bestimmt und auf den Einfluss der lonenstirke untersucht. Referenzexperimente in
D,0 werden derzeit fiir pD 5 durchgefihrt.

Ein verbesserter Probenhalter zur Durchfiihrung temperaturabhéngiger Messungen von Proben
in kondensierter Phase wurde fertiggestellt und in die Messapparatur integriert. In dem verbes-
serten Aufbau konnen jetzt bei Bedarf auch mit zwei iCCD-Detektoren im T-Format gleichzei-
tig Lumineszenzkinetiken bzw. hochaufgeldste Emissionsspektren mit unterschiedlichen De-
tektionsbedingungen (z. B. Verzdgerung bzw. Schrittweite der Messfenster) aufgenommen
werden.

Fir D,0 als Losungsmittel wurden Lumineszenzexperimente mit Eu(lll) als Sonde bei unter-
schiedlichen lonenstarken (NaCl: 0.01 M, 0.1 M, 1 M und 3.9 M; CaCl2: 0.01 M, 0.03 M,
0.3 M und 1.3 M) und pD-Werten (pD = 2, 5, 7.4) gemacht. Als spektroskopischen Parameter
wurden die Lage und Intensitét des 'Fo-"Do-Ubergangs, das Asymmetrieverhaltnis R sowie die
Lumineszenzabklingzeit t ausgewertet.

Die Komplexierung von Eu(lll) durch aquatische Huminstoffe (GohyFA bzw. GohyHA) bei
lonenstérken | = 0.5, 1 und 3 (fir NaCl; weiter Experimente werden mit CaCl, durchgefihrt
wobei die maximale Konzentration auf 1 M eingestellt wird) sowie unter Variation der Tem-
peratur (T = 22 °C, 40 °C, 60 °C) wird untersucht. Dazu werden die intrinsische Humin-
stofffluoreszenz sowie die sensibilisierte Eu(ll1)-Lumineszenz stationdr und zeitaufgeldst fir
pH 5 und pH 7 gemessen und mit Hinblick auf die Bestimmung von konditionellen Bindungs-
konstanten ausgewertet.

Geplante Weiterarbeiten

Weiterfuhrung der Arbeiten zum Einfluss der lonenstdarke und Temperatur auf die Komplexie-
rung von Eu(lll) durch kleine organische Liganden in H,O und D,0

Erste vorbereitenden Untersuchungen der Temperaturabhdngigkeit der Lumineszenz von
Th(111) in Komplexen mit kleinen organischen Liganden

Fortsetzung von Untersuchungen zur Komplexierung von Eu(l1l) durch Modellpolymere bzw.
Referenz-Huminstoffe bei hohen lonenstarken bzw. erhéhten Temperaturen mittels stationérer
und zeitaufgeldster Lumineszenzspektroskopie

Weitere Lumineszenz-basierte Experimente zur Sorption von Eu(lll) bzw. von niedermoleku-
laren organischen Liganden auf Mineraloberflachen. Mittels Nd(I11) wird tber die Auswertung
der Resonanzenergietransfer-Effizienz der mittlere Abstand zwischen lonen auf der Oberflache
bestimmt werden.

Fortsetzung der Kooperation im Bereich der hochauflésenden Lumineszenzmikroskopie mit
dem KIT-INE und im Bereich der Interaktion von Aktinoiden (Lanthanoiden) mit Huminstof-
fen mit HZDR.

Berichte, Veroffentlichungen

Stefanie Kuke: ,,Lanthanoide(lll) in Komplexen mit niedermolekularen Sduren — Spektroskopi-
sche Betrachtung komplex-spezifischer Loschmechanismen in Eu(l11)- und Tb(Il1)-Komplexen®,
Dissertation, Potsdam 2013
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
g:r(?hnlsche Universitat Dresden, Helmholtzstr. 10, 01069 Dres- 02 E 11021

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Rickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im nattrlichen Tongestein
und in salinaren Systemen — Teilprojekt 7: Technische Universitit Dresden

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2011 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

315.249,00 EUR Prof. Dr. Bernhard

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel der Arbeiten ist die Ableitung thermodynamischer Daten zur Wechselwirkung von Am(I11) mit endla-
gerrelevanten Liganden in (hoch)salinaren Medien. Das Hauptaugenmerk liegt auf Untersuchungen zur
Komplexierung von Am(I11) mit Borat und kleinen organischen Liganden, die als Modell fur nattrliche or-
ganische Materie (mobile Tonorganika, Huminstoffe) fungieren.

Die ermittelten thermodynamischen Daten (Komplexbildungskonstanten, Enthalpien und Entropien, Wech-
selwirkungskoeffizienten) sollen zu einer wirklichkeitsgetreuen Modellierung der Wechselwirkung von
Am(I1I) in realen salinaren Medien beitragen und vorhandene Liicken in den thermodynamischen Datenba-
sen schlieBen. Erstmalig sollen Am(lIl)-Boratspezies in Ldsung direkt spektroskopisch und thermodyna-
misch charakterisiert werden.

Das Forschungsvorhaben erfolgt in enger Kooperation mit den Verbundprojekten der Universitaten Mainz,
Saarbriicken, Minchen, Potsdam und Heidelberg sowie dem Institut fir Ressourcenékologie vom Helm-
holtzzentrum Dresden-Rossendorf und dem Institut fir Nukleare Entsorgung vom Karlsruhe Institut fur
Technologie.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Einsatz der Mikrotitrationskalorimetrie:

Direkte Bestimmung der thermodynamischen Daten (Enthalpie, Entropie) zur Wechselwirkung von
Eu(11)/Am(1I1) mit Borat und organischen Modellliganden mittels Mikro-Titrationskalorimetrie in Abhén-
gigkeit verschiedener Untersuchungsparameter (pH, I, T und Medium)

AP1: Untersuchung im System Am(lIl)-Borat-salinare Losung

Spektroskopische Charakterisierung von Am(li1)-Boratspezies in Losung u. a. mittels TRLFS, UV-Vis, FT-
IR und Ramanspektroskopie sowie Bestimmung der thermodynamischen Daten zur Komplexbildung von
Am(I11) mit Borat unter Standardbedingungen (T=25 °C, 1<0.1 M NaClO,) und in salinaren Medien unter
Variation von lonenstarke (bis 3 M), Salzmedium (NaCl, MgCl,) und Temperatur (bis 80 °C) bei pH > 7

AP2: Untersuchungen im System Am(I111)-NOM-salinare Ldsung

Bestimmung der thermodynamischen Daten zur Komplexbildung von Am(Ill) mit sauerstoffhaltigen Mo-
delliganden (u. a. von Salicyl-, Propion-, Wein-, Pyromellitsdure) unter Variation von pH (2-9), lonenstérke
(bis 3 M), Salzmedium (NaCl, MgCl;) und Temperatur (bis 80 °C).
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Durchgefihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

Analog zur Eu-Borat-Feststoffbildung (zeitliche Verfolgung der Bildung mittels TRLFS) im NaClO4-
Medium wurden die Experimente flr verschiedene NaCl-Konzentrationen durchgefiihrt. Es zeigte sich
eine Hemmung der Feststoffbildung mit steigender Chlorid-Konzentration. Im Eu-Borat-Feststoff liegt
ein B/Eu-Verhéltnis von 5:1 vor, was auf eine Pentaboratspezies schlieBen l&sst. IR-Untersuchungen
zeigen, dass die Struktur des Eu-Borat-Feststoffes durch die Anwesenheit von CIO4- bzw. CI- auch bei
hohen Salzkonzentrationen unbeeinflusst bleibt. Der Feststoff ist weitestgehend amorph, so dass sich
keine Strukturaussagen aus XRD-Untersuchungen ergeben haben.

Die Komplexierung von Eu** durch Borsaureester (Veresterung der Borsaure mit Salicylat bzw. Lactat)
konnte mittels TRLFS und *'B- und *H-NMR-Spektroskopie eindeutig nachgewiesen werden. Die Bin-
dungsverhaltnisse im Eu(lll)-(Saliclyato)-Borat-Komplex kénnen ber ein lonenpaar beschrieben wer-
den (Resultat aus NMR- und IR-Untersuchungen). Fir die Bestimmung der Stabilitdtskonstante zwi-
schen Eu(I11) und Boraten wird ansatzweise die Struktur des (Salicylato)-Borats (tetrakoordiniertes Bor)
als analoge Struktur fir B(OH),  angenommen. Mittels TRLFS-pH-Titration wurde fur den Eu-
(Salicylato)-Borat-Komplex eine Stabilitdtskonstante von logf = 2,5...2,6 bestimmt.

AP2:

(]

Die Untersuchungen zur Ermittlung der thermodynamischen Parameter der Komplexbildung von
Nd(II1) mit organischen Liganden (im Berichtszeitraum hauptsachlich mit Malonséure) mittels UV-Vis-
Spektroskopie und isothermaler Titrationskalorimetrie (ITC) wurden fortgesetzt:

1. Zur Ermittlung des fur die ITC optimalen Metallionen-Ligand-Verhaltnisses wurde die Komplexie-
rung bei konstanter lonenstarke von 0,25 m an NaCl mit verschiedenen Nd(l11) zu Ligand-Verhaltnissen
untersucht. Es wurden zwei Nd-Malonat-Komplexe mit den vorlaufigen Stabilitdtskonstanten ermittelt:
logB1=3,6+0,1 und logP,=5,5+0,3. Die AH-Werte betragen 14+0,1 kJ-mol™ fiir den 1:1 Komplex und
742 kJ-mol™ fiir den 1:2 Komplex.

2. In Hinblick auf die geplanten Untersuchungen mit Am** bei kleinen Konzentrationen (< 1mM) wur-
den ITC-Untersuchungen in Abhédngigkeit von der Nd(lI1)-Konzentration (5 und 0,5 mM) bei einem
konstantem Metall zu Ligand-Verhaltnis von 1:4 (mit 1=1 m NaCl) durchgefihrt. Mit steigender
Nd(I11)-Konzentration wurden gréRere AH-Werte bestimmt. Dieser Befund muss hinsichtlich der Ge-
nauigkeiten und Fehler in den AH-Werten noch interpretiert werden. Im untersuchten Konzentrationsbe-
reich wurden drei Nd-Malonat-Komplexe mit folgenden (vorlaufigen) thermodynamischen Werten be-
stimmt: logB;=3,04+0,02, AH;=11,45+0,01 kJ-mol™, AS;=97 J.mol™K™ und logB,=5,65+0,02,
AH,=3,420,1 kJ-mol™, AS;=120 J-mol™K™ und logP;=8,4+0,1, AH5=10,97+0,02 kJ-mol™, AS;=194
J-mol™.K™,

3. Die lonenstéarkeabhéngigkeit (I = 0.5 bis 3 m NaCl) der Komplexierung wurde untersucht. In mehre-
ren Messreihen mit gleichem Metall zu Ligand Verhaltnis wurde untersucht, wie sich die Ergebnisse bei
Verwendung verschiedener Nd(l11)-Konzentrationen unterscheiden und ob die Anwesenheit eines pH-
Puffers (MES) das Ergebnis verandert. Die gewonnenen Daten werden derzeit noch ausgewertet.

. Geplante Weiterarbeiten

Fortfiihrung der ITC-Experimente zur Bestimmung thermodynamischer Daten der Wechselwirkung
Nd/Eu/Am mit kleinen organischer Liganden (speziell Malonséure, Oxalsdure) unter Variation von I,
Metallionenkonzentration, Metallion:Ligand-Verhaltnis und T. Aus den Messungen wird ein notwendi-
ges Parameterset definiert, mit dem die Komplexierung mit Am(l11) untersucht werden soll.

Fortgang der Arbeit zur Bestimmung der Komplexierung von dreiwertigen Actiniden und Lanthaniden
mit Borsdure/Boraten in Anwesenheit von Organika (Salicylat, Lactat) mittels TRLFS

Feststoff-TRLFS am Eu-Borat-Feststoff (Zusammenarbeit mit Universitat Potsdam

Berichte, Veréffentlichungen

. Schott et al.: Eu(lI1)-B(OH);-Organic System at increased Salt Concentrations, ABC-Salt(111)-Workshop,

15.-17.4.2013, Santa Fee, USA, Vortrag
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Ruprecht-Karls-UnlverS|tat Heidelberg, Seminarstr. 2, 69117 02 E 11031
Heidelberg

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Rickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im nattrlichen Tongestein
und in salinaren Systemen — Teilprojekt 8: Universitat Heidelberg

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.07.2011 bis 30.06.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

196.296,00 EUR Prof. Dr. Panak

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziel dieses Verbundprojektes ist die Aufklarung des geochemischen Verhaltens von Actiniden
im natlrlichen Tongestein unter dem Einfluss von nieder- und makromolekularer Organik
(Huminstoffe, Tonorganika) bei hoheren lonenstérken sowie hoheren Temperaturen. Die Ar-
beiten innerhalb dieses Teilprojektes beschéftigen sich mit dem Komplexierungsverhalten
niedermolekularer tonorganischer Substanzen wie Propionat, Laktat etc. sowie makromoleku-
lare Tonorganik und Kerogen mit dreiwertigen Actiniden im Temperaturbereich bis 90 °C.
Dadurch sollen wichtige thermodynamische Daten der im geochemischen Milieu im Nah- und
Fernbereich eines Endlagers ablaufenden Reaktionen der dreiwertigen Actinidionen erhalten
werden. Das Projekt liefert somit einen entscheidenden Beitrag fir eine thermodynamisch
fundierte Sicherheitsanalyse zur Langzeitsicherheit von nuklearen Endlagern. Des Weiteren
werden grundlegende Erkenntnisse bezlglich des Komplexierungsverhaltens der trivalenten
Actiniden und Lanthaniden erhalten, die auch in anderen wissenschaftlichen Bereichen von
grol3er Bedeutung sein kénnen.

Die in diesem Berichtszeitraum durchgefiihrten Arbeiten erfolgten in direkter Kooperation mit
dem Karlsruher Institut fur Technologie, dem Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf, der
Universitat Mainz, Potsdam, K&ln, Universitat des Saarlandes sowie der TU-Miinchen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Bestimmung der temperaturabhéngigen pKs-Werte der verwendeten Ligandensysteme
und pH-Wert-Messungen bei erhfhten Temperaturen

AP2:  Komplexierung von Cm(Ill) mit niedermolekularen organischen Substanzen bei hohe-
ren lonenstarken sowie hoheren Temperaturen

AP3: Komplexierung von Cm(l1l) mit Humin-/Fulvinsauren/Kerogen bei hoheren lonenstar-
ken sowie htheren Temperaturen

AP4: Strukturelle Untersuchungen von Ln(l1I)/Am(Il)-Komplexen mit (ton)organischen
Liganden mittels Hochtemperatur-EXAFS-Spektroskopie
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Rahmen der Untersuchungen zur Cm(lll)-Propionat-Komplexierung konnte erstmalig der
[Cm(Prop)s]-Komplex beobachtet und vollstandig charakterisiert werden. Hierbei wurde so-
wohl die thermodynamische Stabilitatskonstante als Funktion der Temperatur als auch die
entsprechenden Standardreaktionsenthalpien und -entropien ermittelt.

Aufbauend auf den Ergebnissen zur Komplexierung von Cm(lll) mit Acetat in CaCl,-
Losungen, wurden die Untersuchungen auf das NaClO4-Medium ausgeweitet. Die in den bei-
den Elektrolyten ermittelten thermodynamischen log K°,([CmAc,]*")-Werte (n=1-3;
T=20 - 90 °C) zeigen eine sehr gute Ubereinstimmung. Desweitern stehen die hier ermittelten
Daten auch in guter Ubereinstimmung mit den analogen Lanthanidkomplexen. In Analogie zu
den bisher untersuchten Propionat-Systemen zeigen sdémtliche Komplexbildungsreaktionen
positive AH’ - und A,S°-Werte.

Mittels TRLFS wurde die Komplexierung von Eu(lll) mit Fulvinsdure in 0.1 m NaClO,4 im
Temperaturbereich von T = 20 — 80 °C untersucht. Die Ergebnisse zeigen eine einzelne Kom-
plexspezies, deren konditioneller log f* = 6.02 + 0.24 mit der Temperatur kontinuierlich um
eine GrolRenordnung ansteigt. Die zugehdrigen Werte fur die Standardreaktionsenthalpie und -
entropie sind somit positiv, wie sie auch flr nicht chelatisierende organische Liganden wie
z. B. Propionat und Acetat beobachtet wurden.

Erste Untersuchungen zur Wechselwirkung von Cm(lll) mit Oxalat bei 25 °C zeigen, dass
sich ausschlieBlich [Cm(0x),]>*" Komplexe (n=1-3) bilden. Eine Komplexierung von
Cm(I11) mit HOx und NaOx™ kann ausgeschlossen werden. Die ermittelten log £°, 2sec-Werte
sind in hervorragender Ubereinstimmung mit den entsprechenden Werten fiir das analoge
Am(I11)-System. Bei erhdhten Temperaturen bildet sich ein vierter Komplex, welcher bisher
in der Literatur nicht erwahnt ist. Die vorlaufige Datenlage deutet darauf hin, dass es sich um
einen [Cm(Ox)4]”-Komplex handelt. Der Anteil dieser Spezies nimmt mit steigender Tempe-
ratur stark zu, was auf eine End-On-Koordination des vierten Oxalat-Liganden hindeutet.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Komplexierung von Cm(111) mit Acetat in NaCl-Lésungen bei erhdhten Temperaturen.

- Fortfuhrung der Untersuchungen zur Komplexierung von Cm(lll) mit Oxalat in verschie-
denen Elektrolytmedien und bei erhéhten Temperaturen.

- Komplexierung von Cm(lll) mit Fulvinséuren in verschiedenen Elektrolytmedien und bei
erhéhten Temperaturen.

- EXAFS-Untersuchungen zur Komplexierung von Am(lll) mit Acetat und Oxalat in Ab-
héngigkeit des pH-Wertes, der lonenstérke und der Temperatur.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Skerencak, A., Frohlich, D.R., Panak, P.J., The thermodynamics of the complexation of Cm(lIl)
with lactate at T = 20 - 100 °C: A combined TRLFS, UV/Vis and EXAFS study, in preparation.
Frohlich, D.R., Skerencak, A., Panak, P.J., A spectroscopic study on the formation of Cm(lll)
acetate complexes at elevated temperatures, in preparation.

Frohlich, D.R., Skerencak, A., Morkos, M., Panak, P.J., A spectroscopic study of Cm(I1l) com-
plexation with propionate in saline solutions at variable temperatures, New J. Chem., 2013, 37,
1520.

Bachelorarbeit: Maiwald, M., Spektroskopische Untersuchungen zum Komplexierungsverhalten
von Cm(111) mit Oxalat, Bachelor-Arbeit, Universitat Heidelberg, 2013.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Technische Universitat Clausthal, Adolph-Rémer-Str. 2 a, 38678 02 E 11041
Clausthal-Zellerfeld
VVorhabensbezeichnung:
Kopplung der Softwarecodes FLAC3D und TOUGH2 in Verbindung mit in situ-, laborati-
ven und numerischen Untersuchungen zum thermisch-hydraulisch-mechanisch gekoppelten
Verhalten in Tongestein unter Endlagerbedingungen

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2011 bis 30.09.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

707.587,00 EUR Prof. Dr. Lux

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen VVorhaben

Im Rahmen der Suche nach einem geeigneten Wirtsgestein fur die Endlagerung radioaktiver Abfalle
wird in Deutschland seit nunmehr etwa einem Jahrzehnt die Erforschung von Tongestein verstérkt vo-
rangetrieben. Dabei liegt der Fokus auf der wissenschaftlichen Erfassung der Beziehungen zwischen
den dort ablaufenden thermischen, hydraulischen und mechanischen (THM) Prozessen. Derartige
gleichzeitig auftretende THM-Prozesse im Tongestein kdnnen sowohl das mechanische Verhalten wie
auch die hydraulischen und die thermischen Eigenschaften sehr stark verandern. Daher muss im Hin-
blick auf eine das Langzeitverhalten eines Endlagers im Tongestein behandelnde Sicherheitsanalyse
das gekoppelte thermisch-hydraulisch-mechanische Verhalten des Tongesteins beobachtet sowie phy-
sikalisch modelliert werden.

Die wissenschaftliche Erfassung der THM-Prozesse umfasst neben in situ- und laborativen Analysen
auch die Formulierung und rechnerische Implementierung THM-gekoppelter physikalischer Modelle
sowie deren Validierung anhand von In-situ-Messdaten. VVor diesem Hintergrund besteht das Haupt-
ziel des Vorhabens darin, die EDV-Programme FLAC®® und TOUGH?2 im Hinblick auf die Simulation
von mechanisch-hydraulisch-thermischen Prozessen im Tonsteingebirge unter Endlagereinwirkungen
zu koppeln. Ausgangspunkt ist dabei das EDV-Programm FLAC®®, da die geomechanische Simulation
in ihrer Beeinflussung durch die geohydraulischen Prozesse im Vordergrund stehen soll. Anhand ent-
sprechender experimenteller Untersuchungen sollen noch fehlende physikalische Grundlagendaten
ermittelt werden. Dartber hinaus soll mit Blick auf das zeitabh&ngige Gesteinsverhalten die in den
Vorhaben 3607R02596 (BfS) und 02E10427 (BMWi) erarbeitete In-situ-Messdatenbank erweitert
und als ein Fallbeispiel (von mehreren) zur Validation des neuen Prognoseinstrumentariums herange-
zogen werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Datenaufarbeitung zu FLAC®® (F) und TOUGH2 (T),

AP2:  Aufarbeitung laborativer Kenntnisse zu HM-Tongesteinseigenschaften,

AP3: int. Literaturrecherche zum THM-Materialverhalten von Tongestein / offene Fragen,
AP4:  Erarbeitung einer F-T-Schnittstelle fur Modellgitter und Randbedingungen,

AP5:  Erarbeitung von F-T-Kopplungsroutinen zur Ubertragung der H>M-Einflusse,
AP6:  Erarbeitung von Referenzbeispielen,

AP7:  Durchfuhrung von ersten Testsimulationen,

AP8: Identifizierung und Charakterisierung implementierter Stoffmodelle,

AP9:  Organisation des In-situ-Untersuchungsprogramms,

AP10: Ergénzung des In-situ-Equipments,



AP11:
AP12:
AP13:
AP14:
AP15:
AP16:
AP17:
AP18:
AP19:
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Abstimmung und Durchfiihrung einer Bohrkernbeschaffungskampagne,
Durchfuhrung der In-situ-Untersuchungen Mont Terri & Tournemire,

Erstellung eines Laborprogramms / Anpassung bestehender laborativer Ausristung,
Durchfuhrung eigener laborativer Untersuchungen,

Ableitung von standortbezogenen représentativen Materialdaten,

Durchfuhrung von numerischen Simulationen / Qualitats- und Effizienzuberprifung,
Validierung von physikalischer Modellierung und numerischer Simulation,
Vorstellung und Diskussion der Arbeiten,

Dokumentation der Arbeiten, Generalisierung der Befunde, Abschlussbericht.

3. Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:
AP3:
AP4/5:

Erweiterung des Kenntnisstandes zu T durch Kontakt zum LBNL.

Begleitende Literaturrecherche und -einarbeitung.

Ausbau der bestehenden F-T-Schnittstelle und -Kopplungsfunktionen, auch insbesondere hin-
sichtlich Zweiphasenfluss (— Luftmassenanteile beider Phasen, andere Fluide/EOS-Module,
numerisch stabilere Berechnung des M—H-Einflusses, Quellen und Senken); Implementie-
rung des Stoffmodells BBM in F-T.

AP6/16: Einarbeitung in ein weiteres komplexeres Modellbeispiel, Beginn der Implementierung.

APT:

AP11:

AP12:

AP14:
AP17:

Durchfiihrung weiterer Testsimulationen an Modellbeispielen aus AP6 zur Behebung von
Unklarheiten.

Abteufen von vier Observationsbohrlochern im URL Mont Terri inklusive Bohrkernkonser-
vierung ist im Januar 2013 erfolgt.

Videoobservation, Kalibermessungen und Luftfeuchtigkeitsmessungen innerhalb der Bohrlo-
cher an bisher insgesamt neun Observationsterminen.

Durchf. v. 15 Kurzzeitfestigkeitsversuchen und 2 einaxialen Dauerstandversuchen.
Verif./Validierung 1-Phasenfluss durch Gegeniiberstellung von F- & F-T-Resultaten. Praxis-
bezogene Anwendung: Simulation von BL-Tragverhalten im Streckennahfeld.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP2:

AP3:

AP4:
AP5:

APT:

AP12:

AP14:
AP16:

AP17:

Beschaffung von Literatur zu laborativen Untersuchungen zum THM-Materialverhalten, Auf-
arbeitung eigener laborativer Befunde sowie Dokumentation.

Weitere Einarbeitung in vorliegende Literatur, weitere Recherche und Identifizierung offener
Fragestellungen.

Erweiterung der Schnittstelle nach Bedarf.

Erweiterung der Kopplungsroutinen hinsichtlich mechanisch beeinflusster Porosititen sowie
nach Bedarf.

Ggf. Durchfuhrung weiterer Testsimulationen an Modellbeispielen aus AP6 zur Behebung
von verbliebenen Unstimmigkeiten und Unklarheiten.

Durchfiihrung weiterer Bohrlochobservationsarbeiten im Mont Terri und in Tournemire im 3.
Quiartal 2013.

Durchfuhrung weiterer einaxialer und triaxialer Dauerstandversuche.

Verifikation des neuen Modellbeispiels aus AP6 anhand von Vergleichsdaten (hydraulische
Berechnung) sowie Durchfiihrung von Variationssimulationen (inkl. HM).
Verifikation/Validierung 2-Phasenfluss durch Berechnungen zum hydr.-mech. gekoppelten
Verhalten von BDM-B1. Benchmark: F-T / Code Bright (TUC / GRS).

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfénger: Forderkennzeichen:
Technische Universitat Clausthal, Adolph-Rémer-Str. 2 a, 38678
Clausthal-Zellerfeld

02 E 11051

VVorhabensbezeichnung:
Optimierung der numerischen Effizienz von Verfahren zur Sensitivitatsanalyse im Hinblick
auf Modelle zur Analyse der Langzeitsicherheit von Endlagern

Zuordnung zum FuE-Programm:
Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.10.2011 bis 30.09.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

183.075,00 EUR Prof. Dr. Rohlig

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziele des Vorhabens sind die Erfassung und gegebenenfalls Weiterentwicklung numerisch ef-
fizienter Methoden der Sensitivanalyse. Die numerische Effizienz soll anhand von Testféllen
mit Praxisbezug Uberpruft und bewertet werden. Weiterhin ist geplant, methodische Grundla-
gen zur Sensitivanalyse bei zeitabhdngigen Simulationsergebnissen zu erarbeiten sowie die
Wirkungsweise von Metamodellen und deren Potential hinsichtlich einer Verbesserung der
numerischen Effizienz zu untersuchen.

Das Vorhaben wird in Zusammenarbeit mit der GRS Braunschweig in Anlehnung an das For-
schungsvorhaben MOSEL durchgefihrt.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1:

AP2:

AP3:

APA4:

APS:

AP6:

Identifizierung numerisch effizienter Methoden zur Sensitivitatsanalyse und Herausar-
beitung ihres theoretischen Hintergrunds

Definition von Testfallen, bei denen die Uberpriifung der numerischen Effizienz im
Vordergrund steht

Testen, Bewerten und Weiterentwickeln der numerisch effizienten Methoden im Rah-
men der AP3 und 4 des Forschungsvorhabens MOSEL (02 E 10941)

Theoretische und praktische Untersuchungen zum Einfluss von Zeitabhangigkeiten auf
die Sensitivitatsanalyse

Untersuchung der Wirkungsweise von Parameter-Transformationen auf die Sensitivi-
tatsanalyse

Untersuchung der Steigerungsféhigkeit der numerischen Effizienz durch Verwendung
von Metamodellen
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Der Beitrag ,,Sensitivity Analysis: Theory and Practical Application in Safety Cases” wurde
fir das OECD/NEA-Symposium ,,The Safety Case for Deep Geological Disposal of Radioac-
tive Waste: 2013 State-of-the-Art“ eingereicht und angenommen.

Zur Untersuchung der Behandlung von korrelierten Eingangsdaten wurden Modellrechnungen
durchgefuhrt, deren Eingangsdaten sich nur durch die Korrelation bestimmter Parameter un-
terscheiden.

Mittels EASI wurde eine varianzbasierte Sensitivitatsanalyse mit den bisherigen Ergebnissen
des LLW/ILW-Modells durchgefihrt.

Eine graphische Screening-Methode, welche die Abweichung der Parameterverteilungen von
einer idealen Zufallsverteilung darstellt, wurde unter dem Projektcodenamen Testa entwickelt.
Bisher untersuchte Methoden wurden an einem Modell fir ein Endlager im Kristallin ange-
wendet.

Graphische Methoden, die eine schnelle visuelle Einschatzung ermdéglichen, wurden jeweils
am gleichen Datensatz angewendet, um die als sensitiv eingeschatzten Parameter des visuellen
Screenings zu vergleichen.

Zur Untersuchung zeitabhéngiger Sensitivitatsanalysen wurden weitere Rechenldufe, mit und
ohne unmittelbar zeitbeeinflussende Parameter, mit dem LLW/ILW-Modell durchgefiihrt.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Review-Anmerkung zum Beitrag fur das OECD/NEA-Symposium sollen in diesen einge-
arbeitet sowie die Prasentation des Beitrags vorbereitet werden.

Untersuchung der Einflussnahme auf zeitabhangige Sensitivitatsanalysen durch Reduzierung
unmittelbar zeitbeeinflussender Parameter sowie durch nachtragliche Zeitkorrektur der Simu-
lationsergebnisse anhand verschiedener Bezugspunkte.

Das Simulationsmodell fur ein HLW-Endlager in Salz soll fertiggestellt werden, damit daran
alle vorherigen Analysen wiederholt und im Kontext des Modells erneut bewertet werden
konnen.

Die bisher untersuchten Methoden sollen um Dichte basierte Analysen erweitert sowie alle
Methoden an den drei zur Verfligung stehende Modellen angewendet und verglichen werden.
Die Wirkungsweise von Transformationen, insbesondere solche, die nicht rangbasiert sind,
soll im Hinblick auf eine Steigerung der Aussagekraft der Analyseergebnisse untersucht wer-
den.

Die Aussagekraft und Robustheit von Metamodellen zur Verwendung in der Sensitivitatsana-
lyse soll untersucht werden.

5. Berichte, Veroffentlichungen

S. Kuhlmann, K.-J. Rohlig, E. Plischke: First Results from the Project: Numerical Efficiency
Optimization of Sensitivity Analysis Methods with Regard to Analysis Models of Long Term
Safety for Nuclear Disposal Sites. Proceedings of 3" US/German Workshop on Salt Reposito-
ry Research, Design and Operation. Oct 8 — 11, 2012, Sandia National Laboratories, Albu-
querque, NM, USA.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11061A

VVorhabensbezeichnung:

Methodik und Anwendungsbezug eines Sicherheitsnachweiskonzeptes fur ein HAW-
Endlager im Tonstein

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2011 bis 31.08.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

530.250,00 EUR Dr. Riibel

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das verfugbare Instrumentarium flr eine sicherheitliche Bewertung von Endlagern fur hoch-
aktive Abfélle im Tonstein in Deutschland wird tberpriift und bewertet. Die Anforderungen
an die einzusetzenden Instrumentarien und bengtigten Daten werden katalogisiert. Der Kata-
log behandelt konzeptuelle Modelle, Szenarienanalyse, Bewertung der Wirksamkeit geologi-
scher und technischer Barrieren (Integritdt) sowie Bewertung moglicher Freisetzungen. Es
wird geprift, inwieweit addquate Instrumentarien und Daten vorliegen und wie deren An-
wendbarkeit auf der Grundlage vorliegender FUE-Ergebnisse zu bewerten ist. Schwerpunkte
und Zielstellungen fir ergdnzende FUE-Arbeiten werden in Form einer Defizitanalyse formu-
liert.

Die gemeinsame Bearbeitung durch BGR, GRS und DBE TECHNOLOGY soll eine ausge-
wogene und vollstdndige Betrachtung aller Instrumentarien gewahrleisten.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Geologie der relevanten Tonsteinformationen und zugehdriges Endlagerkonzept

AP2: Methodik des Sicherheitsnachweises fir ein HAW-Endlager im Tonstein in Deutsch-
land

AP3: FEP-Selektion und Szenarienentwicklung

AP4: Modglichkeit des Nachweises der Sicherheit in der Betriebs- und kontrollierten Nachbe-
triebsphase

AP5: Nachweiskonzept und Konsequenzenanalyse fir die Langzeitsicherheit von Standorten
im Tonstein

APG6: Berichtswesen

GRS ist federfiihrend fur das Arbeitspaket 5. Dieses gliedert sich in die Unteraufgaben:
AP5.1: Erstellung des Nachweiskonzeptes

AP5.2: Bewertung der Datenlage

AP5.3: Bewertung des Instrumentariums
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Es wurden im Berichtszeitraum 14 zum Teil mehrtdgige Arbeitsgesprache mit den drei am
Projekt beteiligten Organisationen durchgefiihrt. Dabei wurden vor allem FEP-Inhalte disku-
tiert. Weitere Themen waren die Charakterisierung des Endlagerstandortmodells Nord, das

Endlager- und Sicherheitskonzept sowie die Konkretisierung der in den Sicherheitsanforde-

rungen des BMU zu erflllenden Anforderungen beztiglich der Ausbildung sekundérer Was-

serwegsamkeiten, der Bewegung von Porenwasser im ewG und die Beeinflussung der Barrie-
renwirkung durch die Temperaturentwicklung. Weitere Arbeiten waren folgende:

AP1: Diskussion und Kommentierung der von der BGR verfassten Berichte zum geologi-
schen Endlagerstandortmodell Nord.

AP3: Die verbliebenen 13 der GRS zugeordneten FEP fir das Endlagerstandortmodell Nord
wurden beschrieben und diskutiert. Die FEP wurden entsprechend der Diskussion
uberarbeitet und in die FEP-Datenbank eingetragen. Die von den anderen Organisatio-
nen vorgelegten FEP-Beschreibungen wurden jeweils kommentiert und auf den Pro-
jektsitzungen diskutiert.

AP5:  Auf der Basis des Endlagerkonzepts wurden Abschatzungen zur Montmorillo-
nitumsetzung in Chlorit durch die Fe(2+)-Freisetzung aus den Metallen im Nahfeld
durchgefuhrt.

Weiterhin wurden Abschétzungen zum Schadstofftransport und zur advektiven Lo-
sungsbewegung im ewG vorgenommen. Diese waren Basis zur Diskussion (ber die
Sicherheitsanforderung des BMU beziiglich der Beschrankung der Bewegung von Po-
renwasser im ewG.

Es wurde die Erarbeitung des Nachweiskonzepts fir den radiologischen Nachweis und
die Bewertung der Datenlage der fur den radiologischen Nachweis benétigten Daten
begonnen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1: Diskussion des Endlagerstandortmodells Siid und des dazugehérigen Endlagerkon-
zepts.

AP2: Anpassung des Sicherheitskonzepts an den Stand der Diskussion.

AP3: Abschluss der Beschreibung der FEP-Inhalte fiir das Endlagerstandortmodell Nord.
Beginn der Szenarienentwicklung fur das Endlagerstandortmodell Nord und Beginn
der Bearbeitung des FEP-Katalogs fiir das Endlagerstandortmodell Std.

AP5:  Weiterfiihrung der Rechnungen zur Radionuklidausbreitung als Grundlage der Diskus-

sion des Endlager- und Nachweiskonzepts.
Ausarbeitung des Nachweiskonzepts fir den radiologischen Nachweis. Beurteilung der
Qualitat der existierenden Eingangsdaten fur die Rechenprogramme flr den radiologi-
schen Nachweis. Beurteilung der Relevanz der bestehenden Ungewissheit der Daten
im Hinblick auf den Schadstoffstrom aus dem ewG.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 11061B

VVorhabensbezeichnung:

Methodik und Anwendungsbezug eines Sicherheitsnachweiskonzeptes fur ein HAW-
Endlager im Tonstein

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2011 bis 31.08.2014 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

319.866,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Gesamtziel dieses Vorhabens ist es, zu prifen, ob und wie ein Sicherheitsnachweis fir ein
HAW-Endlager in Tonstein in Deutschland gefiihrt werden kann. Dabei wird zunéchst der
konzeptionelle Ansatz flr einen Sicherheitsnachweis in prinzipieller Anlehnung an das Si-
cherheits- und Nachweiskonzept fur einen Standort im Salz entwickelt, wobei die Methodik
zum Nachweis der Integritdt der geotechnischen und geologischen Barrieren im Vordergrund
steht. Voraussetzung fur einen Sicherheitsnachweis ist ein umfassender FEP-Katalog, der auf
der Beschreibung der geologischen Gesamtsituation, der geowissenschaftlichen Langzeitprog-
nose, dem Abfallmengengertst und dem Endlagerkonzept sowie einer Abschatzung aller zu-
kiinftig im Endlagersystem zu erwartenden Prozesse basiert, und in dem alle zukunftig rele-
vanten Eigenschaften, Ereignisse und Prozesse beschrieben sind. Es ist daher ein Teilziel,
aufbauend auf dem VSG-FEP-Katalog, die FEP zu selektieren bzw. zu ergénzen, die fir eine
Endlagerung in deutschen Tonsteinformationen relevant sind. Diese sollen fir die zwei Refe-
renzregionen in einem FEP-Katalog Nord und einem FEP-Katalog Stid dokumentiert werden,
die dann die Grundlage fir die Szenarienentwicklung bilden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Geologie der relevanten Tonsteinformationen und zugehdriges Endlagerkonzept

AP2: Methodik des Sicherheitsnachweises fir ein HAW-Endlager im Tonstein in Deutsch-
land

AP3: FEP-Selektion und Szenarienentwicklung

AP4: Modglichkeit des Nachweises der Sicherheit in der Betriebs- und kontrollierten Nachbe-
triebsphase

AP5:  Nachweiskonzept und Konsequenzenanalyse fir die Langzeitsicherheit von Standorten
im Tonstein

APG6: Berichtswesen

Die DBE TECHNOLOGY GmbH ist federfiihrend fiir AP2, AP4 und AP6 und bearbeitet im
AP1 den Unterpunkt 1.2.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2:

Im Zusammenhang mit der Methodik zum Nachweis der Integritat der technischen und der
geotechnischen Barriere, wurde zundchst das anerkannte Nachweiskonzept entsprechend der
Methode der Teilsicherheitsbeiwerte zusammenfassend beschrieben. Das Nachweiskonzept
fir die geotechnischen Barrieren setzt sich aus mehreren Funktionsnachweisen zusammen.
Ergénzend zur Nachweismethodik wurde auch das Vorgehen zur Ermittlung der relevanten
Bemessungssituationen beschrieben. Fir die Verschlussbauwerke wurde der Bemessungszeit-
raum fur die Funktionsféhigkeit der Verschlisse definiert. Aus den zu fiihrenden Nachweisen,
den auslegungs-bestimmenden Bemessungssituationen und dem Funktionszeitraum kann der
notwendige Kenntnisstand fur die Nachweisfihrung bestimmt werden. Alle Teilelemente der
drei wesentlichen Verschlussbauwerke Schachtverschluss, Streckenverschluss und Bohrloch-
verschluss wurden im Weiteren auf die notwendigen Funktionsnachweise hin tberprift. Fir
die Teilelemente wird, entsprechend ihrer Konzeption, der vorhandene Wissensstand zu allen
Einzelnachweisen beschrieben. Gegebenenfalls vorhandene Kenntnisdefizite werden aufge-
zeigt. Mit der Untersuchung der Nachweisfiihrung wird die Grundlage geschaffen, um im Zu-
ge einer endgultigen Auslegung die relevanten Nachweise zielgerichtet fihren zu kénnen.

Um den Integritatsnachweis der geologischen Barriere quantitativ fuhren zu kdnnen, ist es
notwendig, die in den Sicherheitsanforderungen (BMU, 2010) beschriebenen Kriterien soweit
zu quantifizieren, dass sie im Rahmen von rechnerisch zu fiihrenden Nachweisen abgehandelt
werden konnen. Aus diesem Grund wurde eine Recherche durchgefihrt hinsichtlich verfligba-
rer Informationen aus Versuchen in Untertagelaboratorien und aus der einschlagigen Fachlite-
ratur uber Prozesse, die, bedingt durch ein Endlager, zu einer Verédnderung des Wirtsgesteins
fihren konnen. Quantitativ formuliert wurden das Dilatanz-Kriterium, das Fluiddruck-
Kriterium, das Advektions-Kriterium und das Temperatur-Kriterium. Die Ergebnisse wurden
in einem Technischen Bericht im ersten Entwurf dokumentiert. Diese quantitative Formulie-
rung ist als vorlaufig anzusehen, da noch keinerlei Datenmaterial aus Standorterkundungen
vorliegt. Bei VVorlage entsprechender Kenntnisse sind die Quantifizierungen zu verifizieren.

AP3:

Grundlage des Langzeitsicherheitsnachweises ist ein FEP-Katalog, der alle fiir die zukunftige
Entwicklung des Endlagersystems relevanten Eigenschaften, Ereignisse und Prozesse be-
schreibt. Die Erstellung des ersten FEP-Kataloges flr die Referenzregion Nord wurde wei-
testgehend abgeschlossen. Sdmtliche FEP wurden in der Datenbank erfasst.

4. Geplante Weiterarbeiten

Abschluss der Arbeiten zur Erstellung des FEP-Kataloges fur die Referenzregion Nord.
Szenarienanalyse fur das Referenzgebiet Nord.

AbschlieRende Diskussion und Fertigstellung des Kriterien-Berichtes.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfénger: Forderkennzeichen:
Bundesanstalt fiir Geowissenschaften und Rohstoffe (BGR), Stil- 02 E 11061C
leweg 2, 30655 Hannover
VVorhabensbezeichnung:
Methodenentwicklung und Anwendung eines Sicherheitsnachweiskonzeptes fr einen gene-
rischen HAW-Endlagerstandort im Tonstein (AnSichT)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.03.2012 bis 28.02.2015 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

386.642,00 EUR Dr. Keller

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Auf der Grundlage des derzeitigen Standes von Wissenschaft und Technik zur HAW-
Endlagerung sowie unter Berlcksichtigung international bewahrter Konzepte fiir Sicherheits-
nachweise in verschiedenen geologischen Formationen wird die Methodik des Sicherheits-
nachweises fur ein HAW-Endlager im Tongestein erarbeitet und mit Bezug zu einem generi-
schen Standort in Norddeutschland die Anwendbarkeit getestet. Die Ubertragbarkeit der Er-
gebnisse auf einen mdoglichen Standort in Stddeutschland wird aufgezeigt und die Unter-
schiede zwischen den versch. Standorten werden beschrieben.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Geologie der relevanten Tongesteinsformationen und zugehdoriges Endlagerkonzept

AP2: Methodik des Sicherheitsnachweises fur ein HAW-Endlager im Tongestein (Deutsch-
land)

AP3: FEP-Selektion und Szenarienentwicklung

AP4: Modglichkeit des Nachweises der Sicherheit in der Betriebs- und kontrollierten Nachbe-
triebsphase

AP5: Nachweiskonzept und Konsequenzenanalyse fir die Langzeitsicherheit von Standorten
im Tongestein

APG6: Berichtswesen

Die BGR ist federfiihrend fur die Arbeitspakete 1 und 3.

Zu bearbeitende Unteraufgaben:

AP1.1: Kriterien zur Auswahl von Referenzregionen und generischer Endlagerstandorte

AP1.2: Zusammenstellung der Gesteinseigenschaften; Integritatsuntersuchungen

AP1.3: Beschreibung der geologischen Endlagerstandortmodelle ,,NORD* und ,,SUD*.

AP3.1: Prognose der weiteren geologischen Entwicklung fir die Endlagerstandortmodelle
-NORD* und ,,SUD*.

AP3.2: Beschreibung der geologischen FEPs

AP3.3: Erarbeitung und Beschreibung der Szenarien
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Im Berichtszeitraum wurden die Arbeiten an den Unteraufgaben 1.2 und 1.3 (NORD) mit der
Erstellung von drei Berichten abgeschlossen. Mit den Arbeiten zu 1.3 (Standort SUD) wurde
begonnen.

Die Berichte zur geologischen Langzeitprognose jeweils fiir die Endlagerstandortmodelle
NORD und SUD (3.1) liegen als Entwurf vor. Die geologischen FEPs fiir das Modell NORD
(3.2) wurden zusammengestellt, ihre Abh&ngigkeiten untereinander diskutiert und beschrie-
ben.

4. Geplante Weiterarbeiten

Fertigstellung des Berichts zur Unteraufgabe 1.3 (SUD) und den Berichten zu 3.1 (Langzeit-
prognosen). Ein vorlaufiger FEP-Katalog zum Standort NORD soll im kommenden Halbjahr
erarbeitet werden. Hinsichtlich der FEP-Abhangigkeiten wird der Katalog im Verlauf der wei-
teren Arbeiten angepasst, um die Ergebnisse der Szenarienentwicklung konsistent abzubilden.
Mit der Beschreibung der geologischen FEPs fiir das Endlagerstandortmodell SUD wird be-
gonnen.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11062A

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Modellierung von Datenungewissheiten auf hybriden Rechnern mit d*f und
r’t (H-DUR)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.03.2012 bis 31.08.2015 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.179.070,00 EUR Schneider

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Mit den Programmpaketen d*f und r’ stehen Werkzeuge zur Modellierung der Grundwas-
serstromung und des Radionuklidtransportes durch porése Medien (Projekte GRUPRO bzw.
TRAPRO) mit expliziter Berticksichtigung von Kliften und Kluftsystemen zur Verfugung (E-
DuR). Mehrskalenansatze ermdglichen ihre Anwendung auf dichte gekluftet-porose Gesteine
groRer geologischer Formationen (A-DuR).

Ziele dieses Projektes sind eine deutliche Beschleunigung und eine wesentlich verbesserte
Handhabung der Rechenprogramme d3f und rt, ein verbesserter Umgang mit Modell- und Pa-
rameterungewissheiten sowie die Integration der Codes zu einem einheitlichen Werkzeug. Die
Pra- und Postprozessoren werden den erweiterten Anforderungen angepasst. Damit wird die
Einsetzbarkeit von d3f und rét fir Langzeitsicherheitsanalysen erheblich verbessert.

Die Untersuchungen werden in Zusammenarbeit mit der Universitat Jena (Prof. Attinger) und
der Universitdt Frankfurt (Prof. Wittum) durchgefiihrt. Das Steinbeis-Forschungszentrum
,» 1echnische Simulation* (Dr. Heisig) ist Giber einen Unterauftrag eingebunden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

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

AP1: Leitung des VVorhabens

AP7: Entwicklung eines umfassenden graphischen Benutzerinterfaces

AP8: Simulation ausgewahlter Systeme

AP9: Testrechnungen zur Verifizierung der Neuentwicklungen

AP10: Erstellung des gemeinsamen Abschlussberichtes und Erweiterung der Anwenderhand-
blcher
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Am 31. Mai fand das zweite Projekt-Statusgesprach bei der GRS in Braunschweig statt. Die

Arbeitsgruppen stellten ihre Arbeiten zum Projekt vor und verstandigten sich iber das weitere

Vorgehen.

Die Arbeiten am graphischen Benutzerinterface wurden fortgesetzt.

Die Funktion der Quellen und Senken in d3f und r’t wurde systematisch tiberpriift, insbeson-

dere auch die Funktion verschiedener Arten von Warmequellen in d3f. Mehrere Fehler wurden

behoben. Mit der Implementierung zusétzlich benétigter Arten und Kombinationen von Quel-

len wurde begonnen.

Anforderungen an die Bilanzierungsmethoden wurden spezifiziert.

Mit der Zusammenstellung der vereinfachten Testfalle fiir AP8 wurde begonnen.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Arbeiten werden entsprechend der im Antrag angegebenen Vorgehensweise fortgesetzt.

- Mit der Erarbeitung der Konzepte fur die Implementierung der Cauchy-Randbedingungen
und der Bilanzierungsmethoden wird begonnen.

- Die Arbeiten an der Benutzeroberflache werden weitergefiihrt.

- Testfélle zur Verifizierung der Neuentwicklungen werden ausgewéhit.

Das zweite Statusgesprach wird voraussichtlich am 7./8. November 2013 am G-CSC in

Frankfurt stattfinden.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Friedrich-Schiller-Universitat Jena, Furstengraben 1, 07743 Jena 02 E 11062B

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Modellierung von Datenungewissheiten auf hybriden Rechnern mit d*f und
r’t (H-DUR)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.06.2012 bis 28.02.2015 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

185.266,00 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 zur Einsetzbarkeit in Langzeitsicherheitsanalysen. Bisher simulierten d*f und rt die
Stromungs- und Transportmodellierung von Sedimentgesteinen in heterogenen pordsen und
geklUftet-pordsen Medien.

Stromungs- und Transportmodelle im geologischen Untergrund und deren Vorhersagezuver-
lassigkeit sind mit Parameterungewissheiten behaftet, da meist zu wenig Informationen oder
Messdaten, insbesondere der raumlichen Verteilung von hydraulischen Leitfahigkeiten oder
der Porositaten, vorliegen. VVorhersagen sollten daher den Einfluss dieser Ungewissheiten be-
ricksichtigen und die zu entwickelnden Modelle sollten Wahrscheinlichkeitsverteilungen fir
die Schadstoffkonzentrationen im Untergrund liefern.

Die Untersuchungen werden in Zusammenarbeit mit der Universitat Frankfurt (Prof. Wittum),
dem Steinbeis-Forschungszentrum ,, Technische Simulation“ (Dr. Heisig) und der Gesellschaft
fur Reaktorsicherheit in Braunschweig (GRS, Frau Schneider) durchgefihrt.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Bei der Durchfiihrung des Verbundvorhabens wird folgendes Arbeitspaket von der Arbeits-
gruppe Attinger (Universitat Jena) bearbeitet:

AP4: Berlcksichtigung von Ungewissheiten:

- Generierung raumlich verteilter Zufallsfelder mit bestimmten geologischen Eigenschaften
(hydraulische Leitféhigkeiten, Porositaten)

- Simulation von Strémungs- und Schadstofftransportsituationen mittels Monte-Carlo-
Simulationen

- Berechnung von Wahrscheinlichkeitsverteilungen von Schadstoffverteilungen mittels der
Methode der ,filtered probability density functions*

- LoOsung der hochdimensionalen Transportgleichung & Vergleich mit Monte-Carlo-
Simulationsergebnissen
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die Generierung raumlich verteilter Zufallsfelder mit bestimmten geologischen Eigenschaften
(hydraulische Leitféhigkeiten, Porositaten) wurde abgeschlossen.

Des Weiteren wurde eine Literaturrecherche zu den Methoden zur Beschreibung der Wahr-
scheinlichkeitsdichteverteilung fur turbulente reaktive Stromungen durchgefuhrt. Es wurden
die theoretischen Grundlagen zu diesem Thema erarbeitet und es wurde die Differentialglei-
chung, die die raumzeitliche Entwicklung der Wahrscheinlichkeitsdichte beschreibt, aufge-
stellt. Diese Differentialgleichung bendtigt die explizite Berechnung von Parametern: einen
Parameter, der die Verbreiterung der Fahne beschreibt, zum anderen einen Parameter, die die
Mischung beschreibt. Der erste Parameter wurde berechnet. Ferner wurden verschiedene Mi-
schungsmodelle flr den unbekannten zweiten Term untersucht.

Desweitern wurde eine Literaturrecherche zum Themenkomplex Coarse Graining durchge-
fiihrt. Auch hier wurden die theoretischen Grundlagen erarbeitet und Uberlegungen angestellt,
wie die Filtermethode Coarse Graining mit der Formulierung der Wahrscheinlichkeitsdichte-
verteilung kombiniert werden kann.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die aktuelle Arbeit betrifft den zweiten Punkt des Arbeitsprogramms:

Simulation von Stromungs- und Schadstofftransportsituationen mittels Monte-Carlo-
Simulationen

Zurzeit werden Ensemble-Simulationen zu Schadstofftransportprozessen in heterogenen poro-
sen Medien vorbereitet. Mithilfe von Monte-Carlo-Verfahren soll ein Ensemble von Trans-
portsituation gerechnet und statistisch ausgewertet werden. Des Weiteren soll die Gleichung
fur den Transport der Wahrscheinlichkeitsdichte von Konzentrationen numerisch gel6st und
mit der statistischen Auswertung der Ensemble-Simulationen verglichen werden. Dies soll da-
zu dienen, ein Mischungsmodell auszuwéhlen bzw. zu verifizieren.

Diese idealisierten Schadstofftransporte ohne chemische Reaktionen sollen mit bekannten Er-
gebnissen aus der Literatur verglichen werden. Mittels dieser einfachen Testfalle werden die
verschieden Mischungsmodelle getestet und verglichen werden.

5. Berichte, Verdéffentlichungen
Ein wissenschaftlicher Artikel zum Thema Generierung rdumlich verteilter Zufallsfelder mit

bestimmten geologischen Eigenschaften (hydraulische Leitfahigkeiten, Porositaten) ist einge-
reicht worden.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Johann Wolfgang Goethe-Universitat Frankfurt am Main, Sen-

ckenberganlage 31, 60325 Frankfurt 02 £ 11062C
VVorhabensbezeichnung:
Verbundprojekt: Modellierung von Datenungewissheiten auf hybriden Rechnern mit d*f und
3

r’t (H-DUR)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.03.2012 bis 31.05.2015 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

653.031,00 EUR Prof. Dr. Wittum

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Ziele des Projekts sind eine deutliche Beschleunigung und eine wesentlich verbesserte Handhabung der Rechen-
programme d°f und r’t, ein verbesserter Umgang mit Modell- und Parameterungewissheiten sowie die Integration
der Codes zu einem einheitlichen Werkzeug. Damit soll die Einsetzbarkeit von d°f und rt fir Langzeitsicher-
heitsanalysen erheblich verbessert werden. Hierzu soll im Projekt die Portierung auf Mehrkern- und Graphikpro-
zessoren (AP2), die Umsetzung eines hochskalierbaren gekoppelten DD-Mehrgitterldsers (AP3), die Kopplung
von d*f und r’t (AP5) sowie Loser fiir hochdimensionale Probleme (AP6) eingebracht werden.

Im Rahmen des Projekts sollen Datenstrukturen und Methoden flir strukturierte Gitter in einem eigenen Modul
implementiert werden. Ferner soll die Speicherverwaltung neu organisiert werden, so dass Speicherzugriffe auf
den Zielsystemen GPUs- und Multicore-Systeme optimal effizient sind. AulRerdem soll das erstellte Modul auf
Mehrkern- und Graphikprozessoren (OpenCL) und auf Multicore-Systeme (OpenMP) portiert werden. Diese
Techniken sollen dann auf unstrukturierte Gitter Ubertragen werden. In einem weiteren Arbeitsschritt soll die
grundlegende Gebietszerlegungsstruktur in einem eigenen Modul in UG 4 implementiert werden. Sodann soll in
diesem Modul ein FETI-DP-Léser mit innerem parallelen Mehrgitterléser implementiert werden. Anschlieend
sollen Loser fur die Kopplungsoperatoren entwickelt und umgesetzt werden. Aufbauend auf diesen Arbeiten soll
eine softwaretechnische Kopplung von d*f und r’t auf der Basis von UG 4 erfolgen. Ferner soll ausgehend von
dem implementierten Modul fiir strukturierte Gitter die Kombinationstechnik fiir dinne Gitter aus SG2 in UG 4
umgesetzt werden. Dieses Duinngittermodul soll parallelisiert werden. Die Dimensionsreduktion soll mit Hilfe der
Taylor-ANOVA-Entwicklung erfolgen.

Die Ergebnisse werden zusammen mit den Projektpartnern verwertet. Das Simulationssystem UG ist weltweit
Uber 380-mal lizensiert. Diese Nutzergemeinde ist eine ausgezeichnete Plattform zur Verbreitung und Verwer-
tung der Projektergebnisse.

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

Das Verbundprojekt ist ein Folgevorhaben der beiden BMBF-Projekte vom 01.10.2006 — 31.03.2011 (FKZ 02 E
10326) und vom 01.10.2008 — 30.09.2012 (FKZ 02 E 10568).

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Bei der Durchfihrung des Verbundvorhabens werden folgende Arbeitspakete vom Lehrstuhl Simulation und
Modellierung der Universitat Frankfurt bearbeitet:

AP2: Portierung auf Mehrkern- und Graphikprozessoren

AP3: Umsetzung eines hochskalierbaren gekoppelten DD-Mehrgitterldsers
APS5:  Kopplung von d*f und r’t

APG6: Loser fur hochdimensionale Probleme
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2: Portierung auf Mehrkern- und Graphikprozessoren

Das Simulationssystem UG4 wurde um eine GPU-Algebra erweitert. Die Funktionsweise ist wie folgt: In UG4
kénnen Matrizen und Vektoren angelegt werden. Diese sind zu Beginn auf der CPU (bzw. im RAM der CPU)
gespeichert, wo die vorhandenen UG4-Diskretisierungs-funktionen auf sie wie bei der CPU-Algebra Zugriff ha-
ben. Nachdem die Diskretisierung beendet ist, wird die Matrix benutzt, z. B. als Matrix-Vektor-Produkt. Dabei
"weill" die Matrix, dass sie nur auf der CPU vorhanden ist, und kopiert sich auf die GPU, und kann dann dort
verwendet werden. Gleiches gilt fur die Vektoren. Mittels eines Zustandswertes (nur auf CPU; nur auf GPU; auf
CPU und GPU) werden dabei die bendtigten Kopieroperationen minimiert. Fiir alle Operationen, die auf der
GPU stattfinden sollen, muss spezieller GPU-Code bereitgestellt werden. Wir haben hier fiir die beiden bekann-
testen GPU-Programmierungs-ansatze CUDA und OpenCL eine gemeinsame Schnittstelle implementiert, so dass
der Code nur einmal geschrieben werden muss, der dann auf CUDA und OpenCL funktioniert. Wenn eine Opera-
tion ausgefuhrt werden soll, fur die kein GPU-Code bereitgestellt wurde, wird einfach der vorhandene CPU-Code
verwendet (Fallback-Mechanismus). In ersten Tests konnte mit einem CG-Verfahren mit Jacobi-
Vorkonditionierer eine 10-fache Beschleunigung erzielt werden. Im weiteren Verlauf des Vorhabens sollen wei-
tere Glatter (Gauss-Seidel, ILU) und direkte Loser (LU) auf die Grafikkarte portiert werden, so dass die Algebra
eines vollstdndigen algebraischen Mehrgitterverfahrens auf der GPU lauft.

Zudem wurden zur Anpassung der Rechenprogramme d*f und r’t fir moderne Beschleuniger-Architekturen erste
Experimente mit Intels neuer Co-Prozessor-Karte "Xeon Phi' durchgefiihrt. Dabei handelt es sich um eine Steck-
karte mit einer 60-Kern-CPU und 8 GB RAM. Als erster Ansatz wurde die Méglichkeit evaluiert, d°f direkt als
MPI-Code auf der 'Phi' auszufiihren. Es hat sich jedoch gezeigt, dass so keine Beschleunigungswirkung zu erzie-
len ist: Das Verbindungsnetzwerk der 'Phi' scheint nicht auf die Bedirfnisse von MPI-Codes zugeschnitten, au-
RBerdem werden mit dem bestehenden Code die Vektor-Einheiten nicht optimal genutzt, was aber unabdingbar ist,
um mit der 'Phi' gute Performance zu erreichen. Weitere Arbeitsschritte werden sich daher mit der Nutzung der
'Phi" als reiner Co-Prozessor zu befassen haben. Dabei werden nur einzelne, besonders gut auf die Architektur der
'Phi' passende Programmteile dort ausgefiihrt. Realisiert werden kann dieses Vorhaben entweder mittels OpenCL
oder einer von Intel unterstitzten Erweiterung von OpenMP mit Offload-Direktiven.

AP3: Umsetzung eines hochskalierbaren gekoppelten DD-Mehrgitterldsers

APS5: Kopplung von d*f und r’t

APG6: Loser fir hochdimensionale Probleme

Die Arbeiten in AP3, AP5 und AP6 wurden entsprechend dem im Antrag angegebenen Zeitplan fortgesetzt.
4. Geplante Weiterarbeiten

Die Arbeiten werden entsprechend der im Antrag angegebenen Vorgehensweise fortgesetzt.

5. Berichte, Verdffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11072A

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt WEIMAR: Weiterentwicklung des Smart-Ky-Konzepts fiir Langzeitsicher-
heitsanalysen — Teilprojekt GRS

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.06.2012 bis 30.11.2015 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.189.335,00 EUR Dr. Noseck

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Verbundprojekt WEIMAR (Partner: Gesellschaft fir Anlagen- und Reaktorsicherheit
(GRS) mbH, Braunschweig) dient zur Weiterentwicklung des Smart-Ky-Konzepts fur Lang-
zeitsicherheitsanalysen, welches im Rahmen des Vorhabens ESTRAL entwickelt und in das
Rechenprogramm r3t implementiert wurde. Nach einer Qualifizierung des neuentwickelten
Rechenprogramms sollte dieses Konzept so erweitert werden, dass weitere, in natirlichen
Systemen wichtige Prozesse beriicksichtigt werden. Hierzu zahlen die Riickkopplung von Re-
doxreaktionen und lonenaustausch-, bzw. Sorptionsreaktionen mit verschiedenen Einfluss-
groRen sowie die Beruicksichtigung von Wassern mit sehr hoher lonenstarke, bei denen der
Pitzer-Formalismus angewandt werden sollte. Diese Prozesse sollen nun beriicksichtigt wer-
den, um die VVorgénge noch realitatsnéher abzubilden und das Programm auf weitere Systeme
anwendbar zu machen. Das hier zu entwickelnde Konzept ist sowohl auf andere Formationen
als auch auf andere Codes Ubertragbar und gestattet somit auch einen Wissenstransfer auf an-
dere Forschungsfelder.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Vergleichsrechnungen mit anderem Code
(Quialifizierung des neuen Rechenprogramms, z. B. mit Programmcode PHAST)
AP2: Implementierung zusatzlicher Prozesse, Komponenten und Einflussgrofien
(Erarbeitung eines aktualisierten konzeptuellen Modells zur Berticksichtigung weiterer
wichtiger Prozesse und Einflussgrofien, z. B. Redoxprozesse, hohere lonenstarken)
AP3: Laborexperimente
(Sorptions- und S&aulenexperimente im Rahmen von Promotionsarbeiten)
AP4:  Erzeugung von SCM-Datensétzen und Ky Wert Matrizen
(Gewinnung thermodynamischer Sorptionsdaten und Ky-Berechnung)
AP5:  Berlcksichtigung weiterer externer FEPs
(Umsetzung weiterer FEPs/Szenarien in Strdomungs- und Transportmodellen)
AP6: Anwendungsrechnungen (Stromungs- und Transportrechnungen)
AP7: Qualitatsmanagement / Dokumentation
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1: - Vorbereitung der in AP1 zu modellierenden Testfélle. Auswahl eines Transportpro-
grammes fir 2D Stromung und Transport gekoppelt mit geochemischem Rechenpro-
gramm.

AP2: - Beginn der Erarbeitung des erweiterten Konzepts zur Beriicksichtigung von Einfluss-
groRen in r’t. Auswahl der zu beriicksichtigenden Prozesse.

AP3: - Austausch der Doktoranden vom HZDR und der GRS. Teilnahme an einem Work-
shop zur Oberflachenkomplexierung von Europium und Abstimmung der Arbeiten
der Doktoranden.

- Optimierung des Versuchsaufbaus der Sdulenexperimente und erfolgreiche Durch-
fiihrung erster Experimente.

- Préparation der bendtigten Reinmineralphasen (Sieben, Summenkurvenbestimmung,
BET Messungen, Flusssaureaufschluss) sowie Beschaffung und erste Evaluation des
natlrlichen Gorleben-Sediments aus der hydrogeologischen Erkundung des Deckge-
birges Uber dem Salzstock Gorleben.

- Durchfuhrung von Batch-Vorversuchen zur Untersuchung des Sorptionsverhaltens
von ausgewahlten Elementen an LDPE Gefalien, zum Einfluss von Kolloiden und
zur Bestimmung des geeigneten Masse/L0slichkeitsverhéltnisses von Nickel.

- Durchfuhrung eines Workshops zur Erstellung von Titrationskurven sowie zur Vor-
gehensweise bei der Oberflachenkomplexparameterbestimmung.

- Intensivierung der Zusammenarbeit mit der CTU (Prof. K. Stamberg) sowie mit der
Universitat des Saarlands (Prof. R. Kautenburger).

AP7: - Durchfiihrung von zwei Projekttreffen mit dem Verbundpartner HZDR in Leipzig
und Braunschweig.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1: - Beginn der Modellrechnungen zu den in AP1 ausgewahlten Testfallen.
AP2: - Weiterfiihrung der Erarbeitung des erweiterten Konzepts zur Berticksichtigung von
EinflussgroRen in rt.
AP3: - Durchfiihrung weiterer Sdulenexperimente mit Quarz, aber auch mit nattrlichen Se-
dimenten. Zeitgleich erfolgt eine Auswertung der VVersuche mittels PhreeqC.
- Flusssaureaufschlisse der nattirlichen Sedimente zur exakten Charakterisierung der
Mineralzusammensetzung.
- AbschlieRende Klarung noch offener Fragestellungen in Bezug auf die durchgefihr-
ten Batch-Vorversuche. Vorbereitung und Durchfiihrung von Batch-Hauptversuchen.
AP7: - Durchfiihrung weiterer Projekttreffen mit dem Verbundpartner HZDR.

5. Berichte, Veroffentlichungen

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

400, 01328 Dresden 02 11072B
VVorhabensbezeichnung:
Verbundprojekt WEIMAR: Weiterentwicklung des Smart-Ky-Konzepts fiir Langzeitsicher-
heitsanalysen — Teilprojekt HZDR

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.06.2012 bis 30.11.2015 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

598.956,00 EUR Dr. Brendler

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Verbundprojekt WEIMAR (Partner: Gesellschaft fir Anlagen- und Reaktorsicherheit
(GRS) mbH, Braunschweig) dient zur Weiterentwicklung des Smart-K4-Konzepts fur Lang-
zeitsicherheitsanalysen, welches im Rahmen des Vorhabens ESTRAL entwickelt und in das
Rechenprogramm r3t implementiert wurde. Nach einer Qualifizierung des neuentwickelten
Rechenprogramms sollte dieses Konzept so erweitert werden, dass weitere, in natirlichen
Systemen wichtige Prozesse beriicksichtigt werden. Hierzu zahlen die Riickkopplung von Re-
doxreaktionen und lonenaustausch-, bzw. Sorptionsreaktionen mit verschiedenen Einflussgro-
Ren sowie die Berticksichtigung von Wéssern mit sehr hoher lonenstérke, bei denen der Pit-
zer-Formalismus angewandt werden sollte. Diese Prozesse sollen nun beriicksichtigt werden,
um die Vorgéange noch realitatsnaher abzubilden und das Programm auf weitere Systeme an-
wendbar zu machen. Das hier zu entwickelnde Konzept ist sowohl auf andere Formationen als
auch auf andere Codes Ubertragbar und gestattet somit auch einen Wissenstransfer auf andere
Forschungsfelder.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Vergleichsrechnungen mit anderem Code
(Qualifizierung des neuen Rechenprogramms, z. B. mit Programmcode PHAST)
AP2: Implementierung zusatzlicher Prozesse, Komponenten und Einflussgrofien
(Erarbeitung eines aktualisierten konzeptuellen Modells zur Berticksichtigung weiterer
wichtiger Prozesse und Einflussgrofien, z. B. Redoxprozesse, hohere lonenstarken)
AP3: Laborexperimente
(Sorptions- und Saulenexperimente im Rahmen von Promotionsarbeiten)
AP4:  Erzeugung von SCM-Datensétzen und K4 Wert Matrizen
(Gewinnung thermodynamischer Sorptionsdaten und Ky-Berechnung)
AP5:  Berlcksichtigung weiterer externer FEPs
(Umsetzung weiterer FEPs/Szenarien in Strdomungs- und Transportmodellen)
AP6: Anwendungsrechnungen (Strdomungs- und Transportrechnungen)
AP7: Qualitdtsmanagement / Dokumentation
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

- Festlegung auf reaktiven Transportcode PHAST gekoppelt mit PHREEQC fur Vergleichs-
rechnungen zu rét, dazu eintdgiger Workshop zu PHAST (Prof. Merkel, TU BA Freiberg,
13.06.13) und Absprache der geplanten GRS-Testrechnungen

AP2:

- Absprache zur Erweiterung des bisher in r3t implementierten Konzepts um weitere Prozes-
se/EinflussgroRen (Redoxprozesse, Betrachtung weiterer Konkurrenzionen und Komplex-
bildner sowie hohe lonenstarken mit PITZER Model)

AP3:

- Vorversuche zur Bestimmung der geeigneten Sorptionszeit fur die Sorption von U(VI) an
Orthoklas sowie zum Leachingverhaltens von Orthoklas und Muskovit

- Durchfuhrung von Experimenten zur U(VI)-Sorption an Orthoklas (in Abh&ngigkeit von
pH, fest-flissig-Verhéltnis und Urankonzentration)

- Erste spektroskopische Betrachtungen der U(V1)-Sorption an Orthoklas

- Teilnahme am Round-Robin-Test zur Analytik von Eu, Al, Fe und Ni

AP4:

- Zusammenstellung der Redoxpotentiale sowie aller redoxsensitiver Elemente fir die hyd-
rogeologischen Sedimenteinheiten Gorlebens und Abschatzung der Parametergrenzen fir
die Ey-Werte (Mean, Minimum, Maximum)

- Definition der Ey-Werte als pE-Werte in PHREEQC analog zur pH-Fixierung

4. Geplante Weiterarbeiten

AP2:

- Erweiterung konzeptionelles Modell: Uberfiihrung des Konzeptes in konkrete Algorith-
men, Absprachen zur Kodierung

AP3:

- Batchexperimente zur U(VI1)-Sorption an Muskovit

- Fortfihrung Spektroskopie (TRLFS, IR) zu Oberflachenkomplexen des U(VI) an Orthoklas
und Muskovit

- Teilnahme am Round-Robin-Test zur Analytik von Eu, Al, Fe und Ni

- Planung der Experimente mit Np(1V) und Einarbeitung im Umgang mit Np

AP4:

- Geplante Diskussion mit Herrn Klinge (BGR Hannover) am 12.07.13 zu den Redoxprozes-
sen in Gorlebensedimenten (Fe2+/Fe3+, etc.)

- Kopplung PHREEQC und UCODE zur Parametervariation EH-Werte

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 11082

VVorhabensbezeichnung:

Vergutung der Auflockerungszone im Salinar (VerA) Pase Il — Generierung von Risssyste-
men einer Auflockerungszone im KorngréRenmaRstab und Uberfithrung der Ergebnisse auf
die Makroebene zur Simulation eines Injektionsvorganges

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.08.2012 bis 31.01.2015 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

713.390,00 EUR Dr. Muller

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Der Schwerpunkt in dem Vorhaben VerA Phase Il liegt in der Entwicklung einer Modellierungs-
strategie, mit dem Ziel, den Injektionsprozess zur Abdichtung der Auflockerungszone rechen-
technisch abbilden zu kénnen. Auf dieser Grundlage soll der Nachweis fir eine qualitatsgesicher-
te und dauerhafte Abdichtung der an ein Verschlussbauwerk anliegenden Auflockerungszone er-
bracht werden.

Ublicherweise werden kontinuumsmechanische Modelle zur Modellierung der Auflockerungszo-
ne verwendet. Eine kontinuumsmechanische Beschreibung l&sst jedoch eine explizite Darstellung
der in der Auflockerungszone vorkommenden Risssysteme nicht zu, da die relevanten Verfor-
mungen Uber ein Mittlungsvolumen homogenisiert werden. Aus diesem Grund wurden in der ers-
ten Phase von VerA Strukturmodelle verwendet, die sich an der Kornstruktur von Steinsalz orien-
tieren, um die auf der Kornebene stattfindenden hydraulischen und mechanischen Prozesse einer
Auflockerungszone modellhaft abbilden zu kénnen. In der aktuellen Phase soll dieses Struktur-
modell hinsichtlich der Leistungsfédhigkeit optimiert werden. Die numerischen Entwicklungsar-
beiten sollen durch ein umfassendes Laborprogramm erganzt werden, um die Modelle zu verifi-
zieren. Anschlielend soll ein Transfer der aus den kleinrdumigen Modellen abgeleiteten Informa-
tionen auf eine groRere Ebene erfolgen, mit dem Ziel, die Modellierungen mit der Simulation ei-
nes Injektionsprozesses abzuschliel3en.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Weiterentwicklung der Polyederstrukturen

AP2: Validierung des generellen Verformungsverhaltens von Steinsalz und damit verbundener
Bruchprozesse

AP3:  Transfer der kleinrdumigen Informationen auf groRraumige Modelle

AP4:  Mikrostrukturelle Untersuchungen zum Risssystem einer verglteten Auflockerungszone

AP5:  AbschlieRende Untersuchungen zur Langzeitstabilitat

AP6:  Abschlussbericht
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3. Durchgefihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

AP1.2:

AP1.3:

AP4:

AP5:

Ziel ist eine Optimierung der Polyedergeometrie, um kleinste Kanten zu beseitigen. Eine
komplette Programmierung entsprechender Algorithmen stellte sich jedoch als zu aufwendig
heraus, weshalb die Bestrebung unternommen wurde, die im FuE-Vorhaben VIRTUS ent-
wickelte Software du diesem Zweck einzusetzen. VIRTUS besitzt innovative Werkzeuge,
mit denen geologische Modelle geometrisch optimiert werden kénnen. Im Bearbeitungszeit-
raum wurden entsprechende Import- und Export-Schnittstellen programmiert.

Ziel ist die Implementierung eines geeigneten Stoffmodells, mit denen Kriechprozesse reali-
tatsnah abgebildet werden kdnnen. Es wurde versucht, mit bestehenden Werkzeugen ein in
der Literatur beschriebenes Verformungsverhalten auf KorngréRenebene abzubilden. Das
mit diesen Werkzeugen simulierte Verformungsverhalten wirft jedoch weitere Fragen auf,
weshalb zeitnah ein Gespréch an einer universitaren Forschungseinrichtung zur Entwicklung
eines Stoffgesetzes geplant ist.

Ziel ist die Anpassung der Polyederstruktur an natrliche Steinsalzgefiige. Die dazu benétig-
ten Dinnschliffanalysen werden durch eine universitdre Forschungseinrichtung durchge-
fuhrt. Die Messungen dazu werden voraussichtlich im 3. Quartal 2013 starten.

Ziel ist es, die aus VerAl injizierten Bohrkerne aus einer Streckenkontur hinsichtlich des
Risssystems und der Wasserglasinjektion zu untersuchen. Das Injektionsmittel ist mit einem
fluoreszierenden Farbstoff (Uranin) vermischt und unter UV-Licht nachweisbar. An einer
universitaren Forschungseinrichtung konnte ein Fluoreszenz-Mikroskop genutzt und erste
Analysen durchgefiihrt werden. Erste Ergebnisse lassen vermuten, dass das Uranin nicht
vollstandig in die Wasserglaspolymere eingebaut wird, sondern auch mit der sich bildenden
wassrigen Losung weiter in das Risssystem gepresst wird.

Der experimentelle Teil des Versuchsprogramms zu erganzenden Langzeituntersuchungen
zur Si-Loslichkeit von Silikatgel in salinaren Lésungen ist abgeschlossen. Die Versuche
werden derzeit ausgewertet. Die Sorptionsversuche von endlagerrelevanten Elementen an
Silikatgel bzw. MOC-Phasen mussen wiederholt werden, da keine stabilen Randbedingun-
gen bei der Durchfiihrung der Experimente erreicht werden konnten.

4. Geplante Weiterarbeiten

APL.1:

AP1.2:
AP1.3:

AP2:

AP3:

AP4:

APS:

Intensive Prifung ob die in VIRTUS implementierten Algorithmen hinsichtlich der be-
schriebenen Problemstellung (Optimierung Polyederstrukturen) genutzt werden kénnen.
Entwicklung und Implementierung eines Stoffmodells.

Vergleich und Anpassung der Polyederstrukturen mit Hilfe der Ergebnisse aus den Dinn-
schliffuntersuchungen.

Auswertung und Vergleich der Ergebnisse aus den akustischen Emissionsmessungen mit
den simulierten numerischen Ergebnissen.

Die Simulation eines Injektionsvorganges erfordert die Nutzung kontinuumsmechanischer
Modelle. Ein entsprechender Workflow bzw. Modelle sollen dazu generiert werden.
Weiterfiihrende Untersuchungen mit Hilfe des Fluoreszenz-Mikroskops. Des Weiteren soll
eine Vergleichsmessung an Dunnschliffen mit Hilfe der Mikrosonde durchgefthrt werden.
Wiederholung der Sorptionsversuche von endlagerrelevanten Elementen an Silikatgel bzw.
MOC-Phasen. Das Experiment wird voraussichtlich Ende 2013 abgeschlossen sein.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Technlschg Universitat Bergakademie Freiberg, Akademiestr. 6, 02 E 11092
09599 Freiberg

VVorhabensbezeichnung:

Gefligestabilisierter Salzgrusversatz (GESAV) — Phase 1

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:

01.11.2012 bis 30.04.2015 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

307.098,00 EUR Prof. Dr.-Ing. Mischo

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Es soll eine Grundrezeptur fur einen verbesserten Steinsalzversatz vorgeschlagen werden,
dessen Geflige so stabilisiert ist, dass nach dem Einbau ein praktisch 100 %-iger Befiillungs-
grad erreicht wird und die Stitzwirkung des Versatzes so hoch ist, dass Auflockerungen
(Rissbildungen) im umliegenden Gebirge ausgeschlossen werden kdnnen. Gleichzeitig soll ei-
ne Anfangspermeabilitdt des Versatzes von < 10™** m2 erreicht werden. Die Parameter Ver-
formungswiderstand und Permeabilitat sollen sich mit zunehmender Einwirkungszeit der Ge-

birgskonvergenz verbessern.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Anpassung moglicher Bindemittelsysteme hinsichtlich Mischbarkeit und Benetzung mit

Salzgrus

AP2: Mdglichkeiten der Polyhalitbildung durch Anpassung der in AP1 untersuchten Rezep-

turansétze (Institut fir Anorganische Chemie)

AP3: Laborversuche zur Bestimmung von Festigkeit, Kriech- und Relaxationsverhalten, Per-

meabilitat und Quellverhalten
AP4:  Abschluss Etappe |
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1: Im Rahmen dieses Arbeitspaketes wurde eine Salzgruskdrnung entwickelt, die Uber eine
maximierte Einbaudichte sowie Raumausfillung verfugt und somit als setzungsarm ein-
gestuft werden kann. Als Bindemittelsuspension wurden magnesiumoxid- und calci-
umsulfatbasierende Stoffe genutzt. Die Bindemittelsuspensionen wurden hinsichtlich der
Mischbarkeit mit Salzgrus beeinflussenden Eigenschaften untersucht. Es wurde eine
Auswahl von 12 CaSO,-Phasen bereitgestellt und durch das Unternehmen Knauf Gips
KG mittels Rontgendiffraktometrie, Raman-Spektroskopie und Lasergranulometrie
(KorngroRenverteilung) charakterisiert. Im Ergebnis daran wurden fir weiterfuhrende
Untersuchungen ein alpha-Halbhydrat und ein beta-Halbhydrat bezuglich Reinheitsgrad
und Reaktionsverhalten ausgewahlt.

AP2: Unter Verwendung der in AP1 ausgewahlten Halbhydrate sowie Kaliumsulfat und Kie-
serit (alternativ entwésserter Epsomit) als Trockenmischung wurde die Polyhalitbildung
unter verschieden Bedingungen, wie der Zusammensetzung der Anmischldsung,
-l6sungsmenge und Temperatur (25 °C, 40 °C) untersucht und auch prinzipiell nachge-
wiesen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1: Untersuchung weiterer Bindemittelsuspensionen hinsichtlich der Mischbarkeit und des
Erstarrungsverhaltens ber die Zeit. Feststellung der minimalen Bindemittelmenge zur
Polyhalitbildung.

AP2: Detaillierte Untersuchungen zur Kinetik der Phasenbildung (Polyhaltbildung tber even-
tuelle Zwischenphasen in Abhéangigkeit von der Reaktivitdt der Ausgangskomponenten
der ,,Polyhalit-Trockenmischung® im Zusammenhang mit der zeitabh&ngigen mechani-
schen Stabilisierung von Salzgrus.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11102

VVorhabensbezeichnung:

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

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.08.2012 bis 31.12.2015 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:
1.447.329,00 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 Berticksichtigung in Modellvorstellun-
gen und Modelldaten flr Langzeitsicherheitsanalysen ausgewertet. Beantragte und laufende
Projekte werden hinsichtlich ihrer Relevanz fur die Bewertung der Langzeitsicherheit und die
Verwendung in einem Safety Case uberprft.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

TAL: Bearbeitung grundlegender Aspekte

- Verfolgung und Bewertung internationaler Entwicklungen zu offenen Fragen bei
Langzeitsicherheitsnachweisen und Einbringung nationaler Interessen in internatio-
nale Aktivitaten.

- Weiterentwicklung methodischer VVorgehensweisen in der Langzeitsicherheitsana-
lyse bzw. fiir den Safety Case.

- Diskussion von eigenen und externen Ergebnissen in nationalen Diskussionsforen
zur Erarbeitung gemeinsamer Stellungnahmen und Vorgehensweisen zu ausgewahl-
ten Themen der Endlagerung in Deutschland.

- Auswertung neuer wissenschaftlicher Ergebnisse und Aufbereitung zur Verwen-
dung in Instrumentarien fur Langzeitsicherheitsanalysen.

TA2: Bearbeitung von Schwerpunktthemen
- Entwicklung methodischer Ansédtze im Hinblick auf die Abwagung zwischen Si-
cherheit in der Betriebsphase und Langzeitsicherheit.
- Weiterflihrende Untersuchungen zur Aufséttigung von Bentonit-haltigen Bufferma-
terialien im Hinblick auf die Aufsattigungsdynamik bei begrenztem Wasserangebot.

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

TAL:

- Teilnahme an der jahrlichen Sitzung des RWMC.

- Teilnahme am internationalen Symposium ,,Gas generation & migration“ in Luxemburg
und Vorstellung der Inhalte des IGSC Position Papers zum Thema Gase. Erstellung eines
Beitrags fir die Proceedings.



127

Weiterfuhrung der Arbeiten zu einem gemeinsamen FEP-Katalog und zum Salt Archive
mit SANDIA.

Teilnahme am 13. NAWG Workshop in Nagoya mit Beitrdgen tiber den Natural Analogue
Workshop in Braunschweig und aktuelle Ergebnisse zu Analoga fir das deutsche Endla-
gerkonzept im Salz.

Beginn der Arbeiten zur Bildung und Ausbreitung von C-14 in einem Endlager im Salz.
Teilnahme an der 76. Sitzung des Arbeitskreises HAW-Produkte.

Teilnahme am IAEA/ICTP Workshop in Trieste mit einem Vortrag Gber die Anwendung
von Isotopen-Methoden zur Charakterisierung des Standorts Ruprechtov.

Planung und Durchfuhrung eines Treffens zur Initiierung eines EU-Vorhabens zum Thema
»uncertainties” im Rahmen der IGD-TP.

TAZ2:

Teilnahme am Meeting der EBS Task Force in London.

Beginn eines isothermen Aufsattigungsversuchs mit eingeschrénkter Wasserzufuhr.
Teilnahme am Kick-Off Meeting der IGSC-Arbeitsgruppe zum Thema Sicherheit in der
Betriebsphase.

Beginn der Arbeiten zum Erfahrungsbericht Giber die Arbeiten am Standort Ruprechtov,
Durchfiihrung des Kick-Off Meetings in Prag.

4. Geplante Weiterarbeiten

TAL:

- Teilnahme an der jahrlichen Sitzung der IGSC.

- Erstellung der Proceedings fur den Natural Analogue Workshop “Natural analogues for
Safety Cases of repositories in rock salt”.

- Teilnahme am Safety Case Symposium mit einem Beitrag Uber Indikatoren.

- Weiterflihrung der Arbeiten zu einem gemeinsamen FEP-Katalog und zum Salt Archive
mit SANDIA. Teilnahme am ndchsten Treffen zum Salt Club und zur Deutsch-
Amerikanischen Zusammenarbeit in Berlin.

- Teilnahme am Jahrestreffen zum EU-Vorhaben ,,First Nuclides* in Antwerpen.

- Weiterflihrung der Arbeiten zur Quantifizierung der Einfliisse von Mikroben auf die rele-
vanten Prozesse in einem Endlager im Tongestein.

- Mitarbeit und Koordinierung der TSWG zum Thema ,,Uncertainties®.

TAZ2:

- Beginn der Arbeiten zur Entwicklung methodischer Ansétze im Hinblick auf die Abwa-
gung zwischen Sicherheit in der Betriebsphase und Langzeitsicherheit.

- Weiterflihrung der Aufsattigungsversuche.

- Weiterbearbeitung des Erfahrungsberichts tber die Arbeiten am Standort Ruprechtov.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Noseck, U.; Capouet, M.; Sillen, X.; Ribel, A.: FORGE: General outcomes: A view from
general rapporteurs. Contribution to the Proceedings of the International Symposium and
Workshop on Gas Generation and Migration, 05.-07. February 2013, Luxembourg.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 11112

VVorhabensbezeichnung:

Auswirkungen der Sicherheitsanforderungen Ruckholbarkeit auf existierende Einlagerungs-
konzepte und Anforderungen an neue Konzepte (ASTERIX)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2012 bis 31.08.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

201.913,00 EUR Bollingerfehr

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Zielsetzung des Vorhabens ist es, systematisch und wissenschaftlich fundiert die Umsetzung
der Sicherheitsanforderung ,,Ruckholbarkeit” auf die Endlagerkonzeption zu untersuchen und
die sicherheitstechnischen Konsequenzen herzuleiten und zu charakterisieren. Die Folgen fr
die Endlagerkonzeption und -auslegung sowie mogliches Konfliktpotenzial mit anderen Si-
cherheitsanforderungen soll identifiziert, explizit beschrieben und mdogliche Widerspriiche
aufgezeigt werden. Zum anderen soll die Ubertragung der Anforderungen der Riickholbarkeit
auf die bereits existierende Einlagerungskonzepte fiir verschiedene Wirtsgesteine unter Be-
ricksichtigung aktueller Forschungsergebnisse und Veroffentlichungen untersucht werden.
Dabei kann auf erste Ergebnisse der Vorlaufigen Sicherheitsanalyse fiir den Standort Gorleben
(VSG) fir das Wirtsgestein Salz zuriickgegriffen werden. Es sollen konzeptionelle VVorschlage
fur die Bericksichtigung der Rickholungsanforderung bei neuen Endlagerkonzepten erarbei-
tet sowie Anforderungen an Planung und Durchfiihrung von entsprechenden Demonstrations-
versuchen fur Einlagerungstechniken hergeleitet werden. Die Mdglichkeiten und technischen
Grenzen der Ruckholungsoption und der notwendige Entwicklungsaufwand sollen beschrie-
ben werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Konkretisierung der Sicherheitsanforderung ,,Rickholung® und ,,Bergung*
AP2: Wirtsgesteinsspezifische Umsetzung der Sicherheitsanforderung ,,Riickholung*
AP3: Endlagerkonzeptspezifische Umsetzung:
3.1 horizontale Streckenlagerung von POLLUX-Behéltern
3.2 vertikale Bohrlochlagerung von Kokillen
3.3 horizontale Bohrlochlagerung von Transport- und Lagerbehaltern
AP4: Zusammenstellung weiterfihrender Planungs-, Entwicklungs- und Demonstrationsar-
beiten
AP5: Berichtswesen
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

Die Definitionen von Rickholung und Bergung in den Sicherheitsanforderungen des BMU
wurden analysiert und verglichen mit international verwendeten und akzeptierten Definitionen
(z. B. von OECD/NEA und IAEA). Daruber hinaus wurde eine rechtliche Einordnung der Si-
cherheitsanforderungen vorgenommen. Die Untersuchungen wurden abgeschlossen und do-
kumentiert.

AP2:

Die Betrachtungen zu wirtsgesteinsspezifischen Auswirkungen der Anforderung "Rtickhol-
barkeit" wurden abgeschlossen. Die Umsetzung des Re-Mining-Konzeptes im Sinne der Si-
cherheitsanforderungen (BMU, 2010) ist im Salzgestein leicht an bestehende Endlagerkonzep-
te anzupassen. Die Gesteinseigenschaften beglinstigen hier einen schnellen Einschluss der Ab-
falle. Durch die Eigenstabilitat des Gebirges sind aufwendige Ausbausysteme nicht notwendig
und eine Wiederauffahrung ist einfach umzusetzen. Fiir Tongestein sollte zunéchst eine Uber-
prifung der Rickholungsstrategie durchgefiihrt werden. Eine Riickholung im Granitgestein ist
auf Grund der gunstigen gebirgsmechanischen Eigenschaften grundsétzlich mdglich; nach
dem heutigen Wissensstand sind in Betracht kommende Standortregionen in Deutschland nur
schwer ausweisbar. Die Untersuchungsergebnisse wurden dokumentiert.

AP3:

Bekannte Endlagerkonzepte fur die Wirtsgesteine Salz, Tonstein und Granit wurden unter-
sucht hinsichtlich einer grundsatzlichen Umsetzung der Ruickholungsanforderungen. Das Ein-
lagerungskonzept der Streckenlagerung in Salz kann ohne wesentliche Veranderungen beibe-
halten werden; dhnlich verhalt es sich auch bei der Einlagerung von TLB. Bei der Bohrlochla-
gerung wird die Rickholbarkeit durch eine Reihe von Anpassungen im Einlagerungskonzept
erreicht. Flr eine Umsetzung der Rickholungsanforderung im Tongestein ist zukinftig das
Zusammenspiel von Ausbau und Wiederaufwaltigung der Strecken naher zu untersuchen. Die
Untersuchungsergebnisse wurden dokumentiert.

AP4:

Mit der Herleitung und Zusammenstellung von notwendigen FUE-Arbeiten sowie Demonstra-
tionsversuchen wurde begonnen.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP4:  AbschlieBende Zusammenstellung von abgeleiteten FUE-Themen sowie notwendigen
Demonstrationsversuchen

AP5:  Fertigstellung des Abschlussberichtes

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11122

VVorhabensbezeichnung:

Entwicklung chemisch-hydraulischer Modelle fiir die Prognose des Langzeitverhaltens von
Sorelbeton in Salzformationen — Kurztitel: LAVA

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Systemverhalten und Systembeschreibung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2012 bis 31.08.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

443.525,00 EUR Dr. Herbert

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Es soll ein Modell entwickelt und experimentell abgesichert werden, mit dem die veranderli-
che Permeabilitat eines Dichtbauwerks aus Sorelbeton in Schacht- und Streckenverschlissen
in Salzformationen infolge der Korrosion durch Salzlésungen zeit- und ortsabhéngig be-
schrieben werden kann. Das Modell soll die diffusionsbestimmte Korrosion durch die gering-
permeable storungsfreie Sorelbeton-Matrix ebenso beschreiben, wie die Korrosion auf Kon-
taktfugen an der Kontaktflache Dichtbauwerk-Salzgebirge.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Laborversuche

AP2: Maodelltheoretische Arbeiten

AP3: Simulationsrechnungen

AP4:  Dokumentation der Ergebnisse und Abschlussbericht

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Zu AP1.1 Herstellung des Sorelbetons und der Salzlésungen:

Die Arbeiten konzentrierten sich auf die Herstellung von Proben mit Schnittflachen sowie von
Proben mit kunstlich provozierten Langsrissen mit vorgegebenen unterschiedlichen Permeabi-
litdten. Die erforderlichen Techniken wurden entwickelt und zur Anwendungsreife gebracht.
Die Arbeiten waren wesentlich Zeit- und Gerate-intensiver als urspriinglich gedacht, aber er-
folgreich.

Zu AP1.2 Ermittlung von Materialkenngréf3en des unkorrodierten Sorelbetons:

Die Losungspermeabilitat der ungestorten Matrixproben wurde mit NaCl- und IP21-L6sung
gemessen. Einheitliche Werte um 5*10*° m? wurden, unabhangig von der Ldsungszusam-
mensetzung, ermittelt. Mit der Permeabilitdtsmessung wurde auch die Entwicklung einer Pro-
zedur vorangetrieben, die die Messung des lésungszugéanglichen Lésungsvolumens erlaubt.
Erste Ergebnisse werden in Kirze erwartet. Um die Ergebnisse abzusichern, wurde mit der
Technischen Universitdt Hamburg Harburg (TH HH, Prof. Schmidt-Déhl) und mit dem
Helmholzzentrum Dresden-Rossendorf (HZDR, Dr. Lippmann-Piepke), Forschungsstelle
Leipzig, Interdisziplinare Isotopenforschung Kontakt aufgenommen und eine Kooperation
vereinbart. An den gleichen Proben wird von GRS, der TH HH und dem HZDR, mit den je-
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weils eigenen Methoden, die Matrixporositat bestimmt. GRS misst die Gesamtporositét Uber
das Losungsvolumen, das nach der Permeabilitdtsmessung im Probekorper verbleibt. Die TH
HH wendet dafur die Hg-Porosimetrie an, wéhrend das HZDR die Positronen-Emissions-
Tomographie (PET) anwendet. Die Ergebnisse der unabhdngigen Bestimmungsmethoden sol-
len miteinander verglichen und mit der Losungspermeabilitat korreliert werden.

Zu AP1.3 Kaskadenversuche, Versuche zur Ermittlung des Reaktionspfades der Korrosion mit
NaCl-, IP9 und IP21-Ldsungen:

Die Kaskadenversuche mit NaCl- und IP-21-Lésung wurden begonnen. In VVorversuchen wur-
den das geeignete Feststoff-Losungsverhaltnis und die Dauer einer Kaskade bestimmit.

Auf Versuche mit IP9-Losung soll im weiteren VVorhaben verzichtet, da sich herausgestellt
hat, dass der Mg-Gehalt dieser L6sung ausreichend hoch ist (1 Mol/kg H20), um einen An-
griff auf die 3-1-8-Phase des Sorelbetons und damit eine Korrosion ausschlief}en zu kénnen.
Die bisherigen Versuche haben gezeigt, dass die Auswirkungen, der nichtkorrosiven, extrem
Mg-reichen IP21- und der IP9-L6sung, mit geringerem, aber ausreichendem Mg-Gehalt, sich
nicht messbar unterscheiden. Dieser Befund deckt sich mit dem, von der BA TU Freiberg in-
zwischen festgelegten Stabilitatskriterium von Sorelbeton. Danach soll die 3-1-8 Phase von
Salzlésungen mit mehr als 0,5 Mol Mg/Kg H,O nicht angegriffen werden. Die Ressourcen im
vorliegenden Vorhaben sollten darauf konzentriert werden, die Aussagen zur Korrosion mit
der sehr aggressiven NaCl- und der nicht angreifenden IP21-L6sung abzusichern. Fir dieses
Vorgehen wir hiermit das Einverstandnis des Projekttragers erbeten.

Zu AP1.4 Vorbereitung der Versuchsreihen:

Die Beschaffungen der DruckgeféaRe fur die Korrosionsversuche sowie der Verschraubungen
fir den Bau der zahlreichen Versuchsstande wurde vorgenommen. Es wurde auch eine neuar-
tige Ti-Druckzelle entwickelt und in Auftrag gegeben, mit der es moglich ist, Korrosionsver-
suche auch im HZDR durchfiihren und mit der PET-Methode messen zu lassen. Es ist vorge-
sehen dort einen Versuchsstand aufzubauen und den Korrosionsfortschritt diskontinuierlich
durch PET-Messungen zu verfolgen.

APL.5 Durchflihrung der Versuchsreihen:

Die Versuche zur Matrixkorrosion wurden begonnen. Die weiteren VVersuchsreihen werden in
Kurze aufgenommen.

Die Arbeit in den weiteren Arbeitspaketen kann erst in Angriff genommen werden, wenn
AP1.5 angelaufen ist.

4. Geplante Weiterarbeiten

Aufnahme der Arbeiten in AP1.5.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Das Konzept der Arbeiten wurde auf zwei Workshops des BfS vorgestellt. Ein Abstract mit
den Ergebnissen bisheriger GRS-Arbeiten auf dem Gebiet der Matrixkorrosion von Sorelbe-
ton und Salzbeton und die geplanten Arbeiten zur Erstellung eines Rechenmodells zur Prog-

nose der Korrosion auf Kluften wurde vorbereitet und soll auf der WM-Tagung 2014 in Phoe-
nix/Arizona vorgestellt werden.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11132

VVorhabensbezeichnung:

Langzeitsicherer Schachtverschluss im Salinar — Kurztitel: LASA
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2012 bis 31.08.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

491.350,00 EUR Dr. Czaikowski

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das von der EU im Rahmen des DOPAS-Projektes zu 50 % co-finanzierte VVorhaben hat die

Bereitstellung von Labordaten fir die modelltheoretische Analyse des Langzeit-

dichtvermdgens von Verschlussmaterialien im Zusammenwirken mit der Auflockerungszone

zum Ziel. Hierzu sind die notwendigen Kenntnisse und Daten zum geomechanischen und ge-
ohydraulischen Materialverhalten auf der Grundlage von laborativen Untersuchungen zu er-
mitteln und im Hinblick auf einen fundierten Nachweis der Langzeitdichtfunktion eines

Schachtverschlusskonzeptes fiir ein Endlager in Salzformationen zur Verfligung zu stellen.

Das Gesamtziel des VVorhabens wird durch unterschiedliche Projektbeitrdage erreicht:

- Laboruntersuchungen am Salz-/Sorelbeton und am System Beton / Gebirge,

- Prozessanalytische Modellrechnungen zur Validierung der THM gekoppelten Stoffmodelle
und zur Verbesserung des Verstandnisses der gekoppelten hydraulisch-mechanischen Pro-
zesse im Schachtverschlusssystem.

Das Vorhaben leistet damit einen Beitrag zur sicherheitsanalytischen Bewertung des Lang-

zeitverhaltens von Salzformationen als Endlagerwirtsgestein.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Laborative Untersuchungen zum Verhalten des verfestigten Salz-/Sorelbetons in Tri-
axialdruckversuchen mit Ermittlung des Kompaktionsverhaltens, der Permeabilitéts-
Porositats-Beziehung, der Dilatanz- bzw. Festigkeitsgrenze. Zusatzlich soll das lang-
zeitige mechanische und hydraulische Verhalten in ein-/ triaxialen Kriechversuchen
ermittelt werden. Durchfihrung weiterer Untersuchungen zur Bestimmung des HM
Verhaltens des Systems Beton / Gebirge.

AP2: Prozessanalytische Modellierung: Auswahl geeigneter Stoffmodelle und Materialda-
ten, Nachprifung der Anwendbarkeit der Salzmodelle fir Salz-/ Sorelbeton, Bestim-
mung der Stoffmodellparameter aus den Laborversuchen, Kalibrierung und Validie-
rung der ausgewdhlten Stoffmodelle durch Simulation typischer Laborversuche.
Durchfiihrung einer HM gekoppelten Modellrechnungen zur Prognose des Langzeit-
verhaltens eines Schachtverschlusssystems im Salinar

AP3: Ergebniszusammenfiihrung und Berichterstattung
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Am 11.02.2013 konnte bei einer Befahrung des Kernlagers ERA Morsleben unter der Leitung
der DBE Technology geeignetes Kernmaterial fiir experimentelle Untersuchungen aus dem
Asse Vordamm (Salzbetonkerne sowie Kernmaterial aus der Kontaktzone zwischen Salzbeton
und Auflockerungszone) identifiziert werden. Nach erfolgter Freigabe durch das BfS wurde
der GRS am 23.04.2013 ausgewahltes Kernmaterial zur Verfligung gestellt. Im Nachgang er-
folgte im geotechnischen Labor der GRS die PriifkOrperpréparation.

Parallel wurde die verfligbare Literatur zu abgeschlossenen Untersuchungen im Rahmen der
Erstellung und Begleitung des Asse-Vordamms gesichtet und mit einer detaillierten Ver-
suchsplanung begonnen.

Auf Einladung des BfS haben im 1.Hj. 2013 zwei Fachgesprache zu Streckenabdichtungen im
Steinsalz im Rahmen der Stilllegung ERAM stattgefunden, bei denen die GRS aktiv teilge-
nommen hat.

4. Geplante Weiterarbeiten

- Durchfuhrung erster orientierender laborativer Untersuchungen
- Durchfuhrung erster orientierender modelltheoretischer Untersuchungen
- Dokumentation

5. Berichte, Veroffentlichungen

Czaikowski, O.; Rothfuchs, T.: Deutsche Beitrage zum EU-Projekt DOPAS und ihre Ver-
knupfung mit dem Projekt ELSA. Ausgewahlte Aspekte. Stilllegung ERAM — Streckenab-
dichtungen im Steinsalz aus Salzbeton. 1. Fachsitzung, 26.03.2013, Morsleben.

Czaikowski, O.; Experimentelle Untersuchungen an Salzbeton im Rahmen des DOPAS Pro-
jektes. Stilllegung ERAM - Streckenabdichtungen im Steinsalz aus Salzbeton. 2. Fachsitzung,
28.05.2013, Morsleben.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11142

VVorhabensbezeichnung:

Performance Assessment of Sealing Systems — Kurztitel: PASS
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2012 bis 31.08.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

216.801,00 EUR Dr. Rubel

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Vorhaben PASS stellt die von der GRS im Rahmen des internationalen VVorhabens ,,Full

Scale Demonstration of Plugs and Seals” (DOPAS) durchzufuhrenden Arbeiten in den Tasks

5.2 und 5.3 des Arbeitspakets 5 dar. Das Projekt DOPAS findet im 7. Rahmenprogramm der

Européischen Union statt. Die GRS nimmt daran als malgeblicher Partner teil und ist Ar-

beitspaketleiter des Arbeitspakets 5.

Die Arbeiten in PASS beziehen sich vor allem auf die Auswertung der experimentellen Arbei-

ten und Prozessmodellierungen im Rahmen der Projekte LAVA, LASA und THM-Ton sowie

der Arbeiten der internationalen Projektpartner im Projekt DOPAS im Hinblick auf deren

Verwertbarkeit zum Nachweis der Langzeitsicherheit.

Die wichtigsten Aspekte dabei sind die

- ldentifizierung der fiir den Langzeitsicherheitsnachweis relevanten Prozesse, die

- Konzeptionierung von Modellen fir integrierte Rechenprogramme, die

- Durchfuhrung von integrierten Rechnungen fur generische Endlager, die

- Durchfuhrung von Unsicherheits- und Sensitivitatsanalysen zur Bestimmung der Robust-
heit des Endlagersystems in Bezug auf die geotechnischen Verschlussbauwerke und die

- ldentifikation der verbleibenden Unsicherheiten.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Verhalten des Verschlusssystems. Dieses Arbeitspaket beinhaltet die Arbeitsschritte:
Stand von Wissenschaft und Technik zum Prozessverstandnis, Prognose der Pro-
zessabldufe Uber grof3e Zeitraume und Identifikation relevanter Prozesse

AP2: Konzeptuelle Modelle und Prozessanalyse. Dieses Arbeitspaket beinhaltet die Arbeits-
schritte: Review der nationalen und internationalen Standards und Bestimmungen und
Entwicklung der konzeptuellen Modelle fur die Wirtsgesteinstypen Salz und Tonstein

AP3: Langzeitsicherheitsanalytische Modelle und integrierte Analyse. Dieses Arbeitspaket
beinhaltet die Arbeitsschritte: Implementierung, Integrierte Analyse und Unsicherheits-
und Sensitivitatsanalyse

AP4: Projektleitung und Dokumentation
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1: Teilnahme am DOPAS Arbeitstreffen zum Thema der Endlager- und Verschlusskon-
zepte sowie der regulatorischen Situation in den verschiedenen Partnerlandern am 11.
und 12. Februar in Stockholm. Diskussion der Beitrage zum ersten Teil des Fragebo-
gens zum Thema ,,Design Bases, Reference Designs and Performance Demonstration
of Plugs and Seals", der von der GRS gemeinsam mit DBETec auf Grundlager der im
Projekt VSG erarbeiteten Referenzdesigns beantwortet wurde.

Beantwortung des zweiten Teils des genannten DOPAS Fragebogens gemeinsam mit
DBETec.

AP2: Beginn der Zusammenstellung und Uberpriifung der verschiedenen bestehenden kon-
zeptuellen Modelle zur Bertcksichtigung der EDZ und der Betonkorrosion.

AP4: Teilnahme am DOPAS Management-Team Meeting am 18. und 19. Juni in Prag.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1: Weitere Bearbeitung des unter ,,Durchgefiihrte Arbeiten” genannten Fragebogens und
Teilnahme am Workshop zur Design-Basis in Stockholm. Zwei weitere Teile des Fra-
gebogens folgen im Laufe des Projektes.

AP2: Fortfihrung der Zusammenstellung und anschlieRende Beschreibung der verschiede-
nen bestehenden konzeptuellen Modelle, zur Beruicksichtigung der EDZ und der Be-
tonkorrosion.

Beginn der Formulierung eines erweiterten mathematischen Modells zur Berucksichti-
gung der EDZ und der Betonkorrosion.

AP3: Durchfihrung eines ersten Arbeitstreffens der internationalen Partner im Projekt
DOPAS zum Thema Prozessmodellierung und integrierte Modellierung am 11. Sep-
tember in Berlin.

Erstellung eines Strukturmodells zur Durchfiihrung zukinftiger integrierter Rechnun-
gen auf Basis des Endlager- und Verschlusskonzeptes der VSG.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 11152

VVorhabensbezeichnung:

Prozess-Simulation zur Konzeption von Stitz- und Dichtelementen fiir Schachtverschliisse
(ProSiD)

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2012 bis 31.08.2016 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

297.778,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Eine wesentliche Komponente in Verschlusskonzepten flir Schéchte ist eine Schottersdule, die
durch ihre Setzungsstabilitat als Stutzelement flr aufliegende Dichtelemente dient. Eine Al-
ternative dazu ware eine Fullséule aus Salzgrus. Der Vorteil bei der Verwendung von arteige-
nem Material ist die Tatsache, dass man nicht nur eine Stutzsaule hatte, sondern dass man zu-
séatzlich auch von einer langfristigen Dichtwirkung dieser S&ule Kredit nehmen kann. Durch
die Konvergenz des Gebirges wird das Salzgrus weiter verdichtet und in seiner Durchl&ssig-
keit reduziert. Um das zu erreichen, bedarf es einer bestmdglichen Verdichtbarkeit des artei-
genen Materials sowie geeigneter Verdichtungsverfahren. Im Rahmen dieses Vorhabens soll
anhand von Modellberechnungen zum einen untersucht werden, bei welcher KorngroRenver-
teilung eine bestmdgliche In-situ-Verdichtbarkeit erreicht werden kann und zum anderen,
welche verfahrenstechnischen Mallnahmen im Rahmen von In-situ-Verdichtungsprozessen
eine bestmagliche Verdichtung erwarten lassen.

Zu diesem Zweck wird ein Partikelmodell entwickelt, mit dessen Hilfe unterschiedliche
Korngrolien- bzw. Kornverteilungen generiert und ein Verdichtungsprozess simuliert werden
kann. Es wird untersucht, welche KorngroRenverteilung die bestmdgliche Verdichtbarkeit ge-
waéhrleistet und welchen Einfluss unterschiedliche Verdichtungsverfahren auf das Verdich-
tungsergebnis haben. AbschlieRend wird die langfristige Kompaktion des Materials unter In-
situ-Spannungsbedingungen simuliert und die Entwicklung relevanter Materialparameter wie
z. B. die Porositét charakterisiert.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Materialoptimierung
AP2: Verfahrensoptimierung
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3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Die Anforderungen und Erfordernisse sind flr Salz, Ton und Kristallin als Wirtsgestein unter-
schiedlich. Besondere nationale Bedingungen sind z. B. in solchen Fallen zu beriicksichtigen,
in denen die nationalen Vorschriften besondere Designanforderungen zur Folge haben. Die
Planungsgrundlagen sollen dokumentiert und die Unterschiede analysiert werden. Der in die-
sem Zusammenhang seitens des Projektpartners GSL entwickelte Fragebogen wurde in erwei-
terter Form erneut an die Projektpartner versandt. In Zusammenarbeit mit der GRS wurden die
erweiterten Fragen bearbeitet und zur weiteren Auswertung versendet. Der Inhalt der Fragen
bezog sich auf das Referenzdesign eines Verschlusses und wie es entwickelt bzw. ausgewahlt
wurde, auf die Methode zur Implementierung und auf die bisherigen Erfahrungen, die diesbe-
zuglich bestehen sowie auf die wesentlichen Unsicherheiten, die in diesem Zusammenhang zu
berucksichtigen sind.

Die modelltheoretischen Arbeiten in diesem Vorhaben liefern grundlegende Informationen zur
Material- und Einbauspezifikation einer Fillséule als Stitz- und Abdichtkomponente. Es
wurde ein Partikelmodell entwickelt, mit dessen Hilfe unterschiedliche Korngrofien- bzw.
Partikelverteilungen generiert und ein Verdichtungsprozess simuliert werden kann. Die Ver-
dichtbarkeit von Schittungen ist stark abhangig von der Korngrol3e bzw. der KorngroRenver-
teilung des Materials. Mit Hilfe der Diskreten Elemente Methode wurde ein Verdichtungspro-
zesses simuliert wobei unterschiedliche KorngréRen- bzw. Partikelverteilungen generiert wur-
den. Es wurde damit begonnen, zu ermittelten, bei welcher Verteilung eine bestmégliche Ver-
dichtbarkeit von Salzgrus erreicht werden kann. Allererste Ergebnisse deuten an, dass sich ein
Korngrofienspektrum mit einem Partikelverhdltnis zwischen 20 und 10 am besten verdichten
l&sst.

Parallel dazu wurde begonnen, Partikel mit unterschiedlichen Kornformen zu generieren, um
den Einfluss der Kornform auf die Verdichtbarkeit zu untersuchen. Zu diesem Zweck wurden
ellipsoide Partikel mit unterschiedlichen Achsenverhéltnissen generiert.

4. Geplante Weiterarbeiten

Fortfuhrung der Analysen zum Einfluss des KorngrofRenverhaltnisses auf die Verdichtbarkeit
des Materials.

Beginn der Analysen zum Einfluss der Kornform auf die Verdichtbarkeit des Materials.

Entwicklung eines Modells zu impulsartigen Verdichtung von Partikeln mit in der Praxis
verwendeten Impulskraften.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 11162

VVorhabensbezeichnung:

Studie zur Partitionierung und Transmutation (P&T) hochradioaktiver Abfélle
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Querschnittsthemen mit Bezug zur Endlagerung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2012 bis 15.10.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

30.838,00 EUR Bollingerfehr

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

In der Studie, die aus zwei Teile bestehen soll, werden im ersten Teil die wissenschaftlichen
und technologischen Aspekte der Technologieoption Partitionierung und Transmutation
(P&T), die einen Beitrag zum nuklearen Abfallmanagement leisten konnte, dargestellt. Paral-
lel dazu, werden in einem zweiten Teil die sozialwissenschaftlichen, dkologischen und 6ko-
nomischen Gesichtspunkte analysiert und schliel3lich beide Teile zusammengefuhrt. Ziel der
Arbeit ist es, erstens den Stand von Wissenschaft und Technik, zweitens das Potential sowie
die Chancen und Risiken dieser Technologien detailliert herauszuarbeiten. Hierfur werden
mehrere Szenarien entwickelt und miteinander verglichen. Ein wesentlicher Aspekt ist es, zu
analysieren welche Relevanz und welche Auswirkungen P&T auf die Entsorgung und Endla-
gerung von ausgedienten Brennelementen haben kann, hier insbesondere gezielt auf deutsche
Verhéltnisse. Die Arbeiten werden in zwei Modulen durchgefiihrt. Das Modul A befasst sich
mit den wissenschaftlichen und technologischen Aspekten im Zusammenhang mit P&T (von
den Grundlagen bis hin zu der anwendungsorientierten Forschung und Entwicklung).

DBE TECHNOLOGY GmbH soll dazu Beitrdge zum Stand von Wissenschaft und Technik
der Endlagerung fir die Arbeiten zum Modul A liefern.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Ausgangspunkt und Randbedingungen

AP2: Festlegung und Ausarbeitung der Szenarien

AP3: Anforderungen und Herausforderungen fiir Partitionierung und Transmutation
AP4: Stand der Grundlagen- und technologischen Forschung

AP5:  Sicherheitsaspekte

APG6: Internationale Projekte

AP7: Kompetenzen in Deutschland

DBE TECHNOLOGY GmbH liefert im Modul A Beitrdge zum AP1, AP2 und AP5
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

Der aktuelle Stand der Endlagerkonzeption/ -planung fiir ein Endlager fur warmeentwickelnde
radioaktive Abfélle in Deutschland wurde zusammengefasst und beschrieben. Es gibt einen
weit fortgeschrittenen Stand im Bereich der Auslegung von Endlagerbergwerken in Salz und
der Planung und Erprobung von daftir vorgesehenen Maschinen und technischen Komponen-
ten; u. a. dokumentiert in Berichten zur ,,VVorldufigen Sicherheitsanalyse fir den Standort Gor-
leben” (VSG) und zu den Demonstrationsversuchen im Rahmen des FUE-Programms ,,Direkte
Endlagerung ausgedienter Brennelemente“. Fur ein HAW- Endlager in Tonstein kann z. B.
auf konzeptionelle Arbeiten im Rahmen des VVorhabens ERATO verwiesen werden.

AP2:

Bei der Szenariendefinition inklusive Referenzszenario:

- P&T in Deutschland als Element einer Endlagerstrategie

- P&T wird gemeinschaftlich in Europa betrieben (regionaler Ansatz)

- P&T als nationale Forschung, Beteiligung an internationaler F+E

- P&T wird in Deutschland nicht weiter verfolgt

wurden begrindete Beitrége hinsichtlich der eingeschrankten Relevanz von P&T fiir die End-
lagerung in Deutschland geliefert und im Abschlussworkshop in Berlin am 17.05.2013 disku-
tiert.

AP5:

Bei der Untersuchung zu den Auswirkungen von P&T auf Konzepte fur Endlager konnte u. a.
festgestellt werden, dass ein Endlager fir warmeentwickelnde radioaktive Abfalle auch bei
Einflhrung von P&T erforderlich ist fiir bereits heute existierende Wiederaufarbeitungsabfalle
und abgebrannte Brennelemente aus Versuchs- und Prototyp-kraftwerken sowie Forschungs-
reaktoren. AuBBerdem mussen die wéarmeentwickelnden Abfalle aus den fir P&T erforderli-
chen Wiederaufarbeitungsanlagen sowie zusétzliche Hulsen und Strukturteile aus der Zerle-
gung der Brennelemente und aus der letzten Beladung des Transmuters endgelagert werden.
Fur die durch P&T anfallenden sogenannten Sekundérabfalle (radioaktiven Abfélle mit ver-
nachléssigbarer Warmeentwicklung) wird ein zusétzliches Endlager erforderlich; ebenso fir
das abgetrennte Uran aus den Brennstdben, wenn es nicht industriell verwertet werden kann.
Durch P&T nimmt der Footprint eines Endlagers mit warmeentwickelnden Abfallen ab; etwa
die Hélfte (bei Streckenlagerung) oder zwei Drittel (bei Bohrlochlagerung) der bisher z. B. in
VSG ausgewiesenen Gesamtendlagerflache bleibt von P&T ganzlich unberihrt. Durch P&T
werden nach GRS-Recherchen hauptsachlich Radionuklide transmutiert, die sich in bisherigen
Transportrechnungen als fiir die Langzeitsicherheit von Endlagern in Deutschland weniger re-
levant gezeigt haben.

4. Geplante Weiterarbeiten

Abschluss der Arbeiten, insbesondere in Form von Mitarbeit bei der Endredaktion des Pro-
jektberichtes und einer Kurzfassung durch acatech.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11172

VVorhabensbezeichnung:

Studie zur Partitionierung und Transmutation (P&T) hochradioaktiver Abfélle
Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Querschnittsthemen mit Bezug zur Endlagerung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.09.2012 bis 15.10.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

40.072,00 EUR Dr. Monig

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

In dem Vorhaben sollen der Stand von Wissenschaft und Technik und das Potential sowie die
Chancen und Risiken von P&T detailliert herausgearbeitet werden. Hierflr werden Szenarien
entwickelt und miteinander verglichen. Ein wesentlicher Aspekt ist dabei die Analyse, welche
Relevanz und welche Auswirkungen P&T auf die Entsorgung und Endlagerung von radioak-
tiven Abfallen haben kann, insbesondere bezlglich der deutschen Verhaltnisse. Ferner soll be-
trachtet werden, welche Beitrdge Deutschland in einem europdisch angelegten P&T-
Forschungskonzept leisten konnte. In diesem Zusammenhang werden auch die Aspekte der
Forderung und Erhaltung der Kompetenzen in der deutschen Nuklearforschung sowie der
Transfer von P&T-Technologien in nicht-nukleare Anwendungsbereiche evaluiert und darge-
stellt. Die Machbarkeit grof3technischer Partitionierungs- und Transmutationsanlagen unter
Berlcksichtigung verschiedener Teilaspekte (Abtrennungsverfahren, Brennstoffentwicklung,
Beschleunigerkonzepte, usw.) soll beurteilt werden. Ferner ist die Bewertung dieser Techno-
logie in Hinblick auf verschiedene Entsorgungsstrategien (mit Berlcksichtigung von Aspekten
wie mehrfache Wiederaufarbeitung der ausgedienten Brennelemente, entsprechende Transpor-
te, erhdhtes Aufkommen von zusatzlichen Abfallformen, notwendige Zwischenlagerung und
Endlagerung, etc.) Bestandteil dieses Vorhabens. Das VVorhaben wird von acht Institutionen in
zwei fachlich unterschiedlich orientierten Modulen durchgefiihrt. Die GRS Braunschweig ist
in die Arbeiten im Modul A und darin in die Bewertung von P&T bezlglich der Auswirkun-
gen auf die langzeitsichere Endlagerung der radioaktiven Abfalle eingebunden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Ausgangspunkt und Randbedingungen

AP2: Festlegung und Ausarbeitung der Szenarien

AP3: Anforderungen und Herausforderungen fiir Partitionierung und Transmutation
AP4: Stand der Grundlagen- und technologischen Forschung

AP5:  Sicherheitsaspekte

APG: Internationale Projekte

AP7: Kompetenzen in Deutschland

GRS Braunschweig ist bei den Arbeitspaketen 1, 2 und 5 beteiligt.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1: Die AP1-Beitrdge der GRS zum Abschlussbericht wurden erstellt und mit den Pro-
jektpartnern abgestimmt. Dabei wurde der Ausgangszustand bezuglich der Endlage-
rung vor einer eventuellen Anwendung der PuT-Verfahren zusammengestellt. Am
05.04.2013 fand ein Arbeitstreffen (Modul-A-intern) in Minchen statt, auf dem die
Beitrage zu AP1 besprochen wurden. Am 17.05.2013 wurde der Stand des Projekts in
Berlin gemeinsam mit Modul-A- und Modul-B-Teilnehmern diskutiert. Bis zum 25.
Juni 2013 wurden die GRS-Beitrége revidiert und an den verantwortlichen AP-Leiter
zur Aufnahme in den Gesamtbericht gesandt.

AP2: Die zu betrachtenden Szenarien wurden von den Projektpartnern in Berichtsform zu-
sammengestellt. Am 15.03.2013 fand in Stuttgart ein Workshop statt, bei dem mit Hil-
fe der Dephi-Methode die Bewertungen der Teilnehmer bezliglich der Relevanz der
Deskriptoren vereinheitlicht wurden. Wahrend der Sitzung des Gesamtprojekts am
17.05.2013 in Berlin wurden die Szenarien abschliefend behandelt.

AP5: Die AP5-Beitrdge der GRS zum Abschlussbericht wurden erstellt und mit den Pro-
jektpartnern abgestimmt. Dabei wurden die zu erwartenden Anderungen der Anfangsi-
nventare in einem Endlager nach einer eventuellen Anwendung der PuT-Verfahren zu-
sammengestellt. Am 05.04.2013 fand ein Arbeitstreffen (Modul-A-intern) in Miinchen
statt, auf dem die Beitrdge zu AP5 besprochen wurden. Am 17.05.2013 wurde der
Stand des Projekts in Berlin gemeinsam mit Modul-A- und Modul-B-Teilnehmern dis-
kutiert. Bis zum 28. Juni 2013 wurden die GRS-Beitrdge revidiert und an den verant-
wortlichen AP-Leiter zur Aufnahme in den Gesamtbericht gesandt.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Arbeiten der GRS Braunschweig fur den Abschlussbericht sind beendet. Lediglich noch
eine Durchsicht des Berichts vor Drucklegung ist geplant.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11182A

VVorhabensbezeichnung:

Sicherheitsanalytische Untersuchungen fir ein Endlager fur radioaktive Abfélle in einer dia-
genetisch uberpragten Tonformation in der Nachbetriebsphase - SAnToS

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Querschnittsthemen mit Bezug zur Endlagerung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.11.2012 bis 31.01.2016 01.11.2012 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

537.700,00 EUR Dr. Rubel

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Im Rahmen der wissenschaftlich-technischen Zusammenarbeit von in Fragen der Endlagerung
zwischen ROSATOM und dem Bundesministerium fur Wirtschaft und Technologie (BMWi)
soll im Themengebiet zur ,,Sicherheitsanalyse von Endlagern in oberflachennahen Tonforma-
tionen in der Nachbetriebsphase* die Uberpriifung der Datengrundlage und des Instrumenta-
riums zur Durchfiihrung einer Sicherheitsanalyse flr ein Endlager fur radioaktive Abféalle in
einer diagenetisch Uberpragten Tonformation durchgefiihrt werden.

Das auf der Grundlage der lokalen russischen geologischen und hydrogeologischen Verhélt-
nisse entwickelte Endlagerkonzept wird mit den im Rahmen deutscher Forschungsprojekte (z.
B. AnSichT) entwickelten Konzepten mit dem Ziel verglichen, ggf. Moglichkeiten zur Opti-
mierung des deutschen Sicherheitsnachweiskonzeptes aufzuzeigen. Die Ubertragbarkeit von
Erfahrungen, Ergebnissen, Interpretationen und Daten aus dem russischen Konzept auf
Deutschland wird gepruft.

Die gemeinsame Bearbeitung durch BGR, GRS und DBE TECHNOLOGY soll eine ausge-
wogene und vollstdndige Betrachtung aller Instrumentarien gewahrleisten.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Projektkoordination

AP2: Review der geologischen Gesamtsituation und ergdnzende Gesteinsuntersuchungen
AP3: Systemanalyse

AP4:  Verschlusskonzept und Nachweisfiihrung

AP5:  Berechnungen zur Radionuklidausbreitung

APG6: Berichtswesen

GRS ist federfiihrend fur das Arbeitspaket 5. Dieses gliedert sich in die Unteraufgaben:
AP5.1: Indikative Berechnungen mit generischen Modellen

AP5.2: Berechnungen mit prazisierten Modellen

AP5.3: Variationsrechnungen
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Es wurden im Berichtszeitraum organisatorische Arbeiten zur Projektplanung durchgefuhrt.
Da die von russischer Seite vorgesehenen Arbeiten bzgl. eines Endlagers im Leningrader Ge-
biet zundchst zuriickgestellt wurden, wurden auch die wissenschaftlichen Arbeiten der GRS
noch nicht aufgenommen.

4. Geplante Weiterarbeiten

Es ist geplant die Arbeiten mit den Randbedingungen zum Sicherheitskonzept und der Nach-
weisfuhrung zu beginnen. Dies umschliel3t die Zusammenstellung der Daten zum Standort-
modell, der Abfallspezifikation und dem Endlagerkonzept sowie die Erarbeitung einer Liste
fur das Endlager relevanter Eigenschaften und Prozesse (FEP).

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.



144

Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 11182B

VVorhabensbezeichnung:

Sicherheitsanalytische Untersuchungen fir ein Endlager fur radioaktive Abfélle in einer dia-
genetisch uberpragten Tonformation in der Nachbetriebsphase - SAnToS

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Querschnittsthemen mit Bezug zur Endlagerung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.11.2012 bis 31.01.2016 01.11.2012 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

352.065,00 EUR Dr. Krone

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Von russischer Seite wird zurzeit gepruft, ob ein Endlager in einer diagenetisch tberprégten
Tonsteinformation errichtet werden kann. Im Rahmen dieses VVorhabens werden sicherheits-
technische Teilaspekte erarbeitet, die zu einem spéteren Zeitpunkt zu einer Bewertung von
Standorten in Tonformationen beitragen kdnnen. Das besondere Interesse an den gemeinsa-
men Arbeiten ist darin begriindet, dass es im Rahmen des VVorhabens auf der Grundlage realer
Erkundungsdaten moglich ist, sicherheitsanalytische Instrumentarien zu testen und ihre Uber-
tragbarkeit auf andere Regionen bzw. Standorte zu bewerten.

Es wird ein Review der geologischen Gesamtsituation durchgefuhrt. Darauf aufbauend soll
ein geologisches Standortmodell erstellt werden, das als Grundlage sowohl fir die Entwick-
lung eines Verschlusskonzeptes, als auch fiir die Prognose der geologischen Langzeitentwick-
lung dient. Ausgehend von der Strukturierung des FEP-Kataloges, der im FUE-Vorhaben An-
SichT erarbeitet wird, soll ein spezifischer FEP-Katalog entworfen und die Prozesse selektiert
werden, die flr eine Endlagerung in den Tonsteinformationen der zu untersuchenden Region
relevant sind. Abschlielend soll mittels Berechnungen zur Radionuklidausbreitung die Isola-
tionswirkung der Gesamtsystems bestehend aus der geologischen und den geotechnischen
Barrieren analysiert und bewertet werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Projektkoordination

AP2: Review der geologischen Gesamtsituation und ergdnzende Gesteinsuntersuchungen
AP3: Systemanalyse

AP4:  Verschlusskonzept und Nachweisfiihrung

AP5:  Berechnungen zur Radionuklidausbreitung

APG6: Berichtswesen

Die DBE TECHNOLOGY GmbH ist federfihrend beteiligt an den Arbeitspaketen 1, 3, 4
und 6.
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3. Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

Da auf russischer Seite die Projektarbeiten noch nicht aufgenommen werden konnten, wurden
die Projetarbeiten auf deutscher Seite zunéchst auf Planungsarbeiten beschrankt.

Wesentlich fur einen Sicherheitsnachweis ist insbesondere auch ein umfassender lokations-
spezifischer FEP-Katalog, in dem alle fir einen Nachweis relevanten Prozesse beschrieben
sind. Es wurde daher diskutiert, inwieweit die Strukturierung der tonformations-spezifischen
FEP-Kataloge, die im derzeit laufenden FuE-Vorhaben AnSichT flr zwei Referenzregionen
(Norddeutschland und Siddeutschland) erarbeitet werden, auch fur den russischen Standort
angewendet werden konnen, um die Prozesse zu selektieren, die fur eine Endlagerung in dia-
genetisch Uberprégten Tonsteinformationen relevant sind. Diese Vorgehensweise wirde es
ermdglichen, die Ubertragbarkeit der im Vorhaben AnSichT erarbeiteten FEP-Kataloge hin-
sichtlich der Erfassung aller relevanten Merkmale und Prozesse zu prifen.

4. Geplante Weiterarbeiten
Aufnahme der Projektarbeiten.
5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Technlschg Universitat Bergakademie Freiberg, Akademiestr. 6, 02 E 11193A
09599 Freiberg
VVorhabensbezeichnung:
Schachtverschliisse fir Endlager fir hochradioaktive Abfalle (ELSA — Phase I1): Konzept-
entwicklung fir Schachtverschliisse und Test von Funktionselementen von Schachtver-
schlussen

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2013 bis 31.12.2015 01.05.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.293.954,00 EUR Prof. Dr. Kudla

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Vorhaben ELSAZ2 hat folgende Ziele: 1. Entwicklung eines Schachtverschlusskonzeptes
als standortunabhéngiges Grundkonzept fur Salz- und Tonsteinformationen. 2. Test von ein-
zelnen Funktionselementen im Labor und in halbtechnischen Versuchen mit Entwicklung,
Test und Kalibrierung von Materialmodellen zur modelltheoretischen Beschreibung des Mate-
rialverhaltens fir die rechnerische Nachweisfuhrung. Untersuchungsschwerpunkte sind
Fullsdulen aus verdichtetem Steinsalz, Kalotten aus Basaltsteinen als Zusatzelemente in set-
zungsstabilen Schottersdulen, Widerlagerelemente aus MgO-Beton, Weiterentwicklung von
Vergutungsverfahren fir konturnahe Gebirgsbereiche und Kontaktzone, Weiter-entwicklung
der Bauausfuhrung und Qualitatskontrolle von Asphaltdichtungen, Zusatzuntersuchungen
zum Bentonitdichtelement (z. B. Integration von Aquipotential-segmenten), Modelltheoreti-
sche Analyse von Bauzustdnden sowie Belastungs- und Stromungsprozessen. Das VVorhaben
ELSA2 entspricht dem Schwerpunkt 3 der Technologie-Plattform (IGD-TP): "Plugging and
Sealing".

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Konzeptentwicklung fur Schachtverschliisse fur HAW-Endlager
AP2: Planung fur halbtechnische Versuche in-situ

AP3: Laborversuche zu den Arbeitsschritten 2.1 bis 2.6

AP4: Halbtechnische Versuche zu den Arbeitsschritten 2.1 bis 2.6
AP5:  Modellierung

APG6: Berichterstattung

AP1 und AP6 werden gemeinsam mit DBE TECHNOLOGY federfiihrend bearbeitet. Die TU
Bergakademie Freiberg ist federfiihrend fir AP2 bis AP4.



147

3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1:

AP2:

AP3:

Allg:

Relevanz der Anforderungen an einen zukiinftigen Schachtverschluss fur HAW-
Endlager hinsichtlich der technischen Umsetzung.

Planung von Technikumsversuchen zur Verdichtung von Salzgrus mit dem Verfahren
der Impulsverdichtung der Firma TerraMix. Vorgesprache mit GSES und TS Bau zu
einem Versuchsstandort im Steinsalz.

Auswahl eines technisch reproduzierbaren Salzgrusgemisches im Korngrofien-bereich
bis 10 mm. Vorversuche mit einem Gemisch aus Salzgrus und Friedldnder Ton (vor-
zugsweise 15 % Zugabe): Bei einer Befeuchtung mit 4 % Wasser konnen bei spezifi-
schen Verdichtungsenergien von ca. 6 bis 13 MJ/m3 Trockendichten von 1,97 g/cm3
bis 2,01 g/cm3 erreicht werden.

Abschluss der Kooperationsvereinbarung mit dem Projektpartner DBE Technology
GmbH. Vorbereitung der Vertrage mit den Unterauftragnehmern.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1:

AP2:

AP3:

APA4:

Ubertragbarkeit der Randbedingungen fiir Konzeptentwicklung und Versuchsorte. Be-
ricksichtigung der Ergebnisse des Vorhabens AnSichT (02E11061A) als Referenz fur
die Standortoption "Ton".

Auswahl der Referenzgeologie flr einen Standort "Steinsalz — Flache Lagerung".
Abschluss der Vereinbarungen mit dem Bergwerk Sondershausen (GSES).

Suche eines geeigneten Versuchsstandortes in einem Tiefbaubetrieb im Tongestein.
Bestimmung der erreichbaren Einbautrockendichte des Salzgrus-Ton-Gemisches in
Abhangigkeit von der spezifischen Verdichtungsenergie, vom Tongehalt und vom
Einbauwassergehalt. Vergleich der Untersuchungsergebnisse mit den Ergebnissen aus
dem Vorhaben REPOPERM.

Beginn der halbtechnischen In-situ-Versuche.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Gruner, M.; Einicke, O.: Zukunftige Herausforderungen bei der Errichtung von Schacht-
verschlissen fur Endlager. VVortrag zum 12. BergbauForum der DMT. 20. Juni 2013, Leipzig.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
DBE Technology GmbH, Eschenstr. 55, 31224 Peine 02 E 11193B

VVorhabensbezeichnung:

Schachtverschliisse fir Endlager fir hochradioaktive Abfalle (ELSA — Phase I1): Konzept-
entwicklung fir Schachtverschliisse und Test von Funktionselementen von Schachtver-
schlussen

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2013 bis 31.12.2015 01.05.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

597.233,00 EUR Jobmann

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Im Rahmen dieses Vorhabens sollen allgemein gultige Grundkonzepte fiir Schachtver-
schlusse in Salz- und Tonsteinformationen entwickelt werden. Das Verschlusssystem soll mo-
dular aufgebaut sein, damit es an unterschiedliche lokale Situationen und Bedingungen ange-
passt werden kann. Einzelne Funktionselemente eines solchen Verschlusses sollen im Labor
und in halbtechnischen Versuchen auf ihre Eignung getestet werden. Um in der Lage zu sein,
rechnerische Zuverlassigkeitsnachweise zu fihren, sollen Materialmodelle entwickelt und ge-
testet werden, die in der Lage sind, das Materialverhalten addaquat zu beschreiben.

Um die genannten Ziele zu erreichen, werden vielversprechende Funktionselemente, wie eine
Fullsdule aus verdichtetem Steinsalz, Basaltsteinkalotten als Zusatzelemente in Schotterséulen
und Bitumendichtelemente im Rahmen von Labor- und In-situ-Untersuchungen getestet. Zu
Verbesserung der Einbautechnologie werden Verfahren zur Injektion und zur Vergleichmafi-
gung einer Fluidaufnahme von Abdichtmaterial weiter entwickelt und getestet. Begleitet wer-
den diese Untersuchungen durch modelltheoretische Arbeiten zur Analyse von Bauzustédnden
sowie Belastungs- und Stromungsprozessen.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1: Konzeptentwicklung fur Schachtverschliisse fur HAW-Endlager
AP2: Planung fur halbtechnische Versuche in-situ

AP3: Laborversuche zu den Arbeitsschritten 2.1 bis 2.6

AP4: Halbtechnische Versuche zu den Arbeitsschritten 2.1 bis 2.6
AP5:  Modellierung

APG6: Berichterstattung

Die DBE TECHNOLOGY GmbH ist federfiihrend beteiligt an den Arbeitspaketen 1, 5 und 6.
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Mit dem Verbundpartner TU Bergakademie Freiberg wurde eine Kooperationsvereinbarung
vorbereitet und abschliefend unterzeichnet. Zum Start des VVorhabens fand am 04.06.2013 ein
Kick-off Meeting aller Projektbeteiligten an der TU Bergakademie Freiberg statt. Auf diesem
Treffen wurden die geplanten Arbeiten der Projektbeteiligten von den jeweiligen Institutionen
erlautert und diskutiert. Es wurden folgende terminliche Festlegungen getroffen:

Alle Unterauftragnehmer wurden gebeten, ihr jeweiliges Arbeitsprogramm zeitlich detailliert
zu planen und diesen Zeitplan der Projektleitung bis zum 05.07.2013 zur Koordination zu
ubermitteln.

In Sondershausen wurde flr den 28.06.2013 ein Treffen vereinbart, auf dem die Modalitaten
der dort geplanten In-situ-Versuche abgestimmt werden.

Im Rahmen der Diskussion wurde festgestellt, dass das ELSA-Vorhaben Anknlpfungspunkte
an das derzeit laufende FUE-Vorhaben AnSichT (Methodik und Anwendungsbezug eines Si-
cherheitsnachweiskonzeptes fir ein HAW-Endlager im Tonstein - 02E11061A) besitzt. In
diesem Vorhaben werden Referenzregionen flr ein Endlager im Tonstein in Deutschland un-
tersucht. Das Vorhaben ELSA-II konnte auf die dort entwickelten geologischen Modelle auf-
bauen und die geplanten Konzeptionen flr Schachtverschliisse daran orientieren. In diesem
Zusammenhang wurde fur den 10.07.2013 ein Treffen bei der TU Bergakademie Freiberg an-
beraumt, auf dem seitens DBETEC das AnSichT-Vorhaben mit dem derzeitigen Bearbei-
tungsstand vorgestellt und die Ankniipfungspunkte diskutiert werden sollen.

Fur Schachtverschlisse im Steinsalz ist geplant, neben der steilen Lagerung in einem Salz-
stock auch die ,,flache Lagerung® in Betracht zu ziehen.

Fur den weiteren Projektverlauf wurde beschlossen, mdglichst im zweimonatigen Rhythmus
Projekttreffen abzuhalten. Die ersten Termine wurden flr den 11.10.2013 bei der DBETEC in
Peine und fir den 11.12.2013 bei der TUBAF in Freiberg anberaumt.

4. Geplante Weiterarbeiten

Ubernahme von Schachtprofilen aus den geologischen Modellen, die im Rahmen des Vorha-
bens AnSichT erstellt werden als Grundlage zur Konzeption von Referenz-Schacht-
verschliissen im Tonstein in Deutschland.

Planung und Vorbereitung der ersten Labor- und Technikumsversuche.

Abstimmung zu den geplanten Modellierungsarbeiten.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11203A

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Stabilitdt von kompaktiertem Bentonit zur Riickhaltung von Radionukliden
in geklufteten Systemen — Experimente und Modellierung, KOLLORADO-e

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Querschnittsthemen mit Bezug zur Endlagerung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.03.2013 bis 29.02.2016 01.03.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

266.200,00 EUR Dr. Noseck

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Wahrend der Kenntnisstand zur aquatischen Chemie der Radionuklide mittlerweile grolie
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 flr ein
bestimmtes Szenario derzeit schwer zu quantifizieren. Die Bentonitbarriere gilt in vielen End-
lagerkonzepten als eine relevante Kolloidguelle. Je nach den geochemischen Gegebenheiten
konnen kolloidale Tonpartikel aus dem Bentonit freigesetzt werden.

Hauptziel des Vorhabens ist es, ein verbessertes Verstandnis der Radionuklid-Kolloid und
Kolloid-Gesteinsoberflachen Wechselwirkung und der zugrundeliegenden Mechanismen unter
naturnahen Bedingungen am Beispiel geklUfteter Granitsysteme zu erreichen und auf dieser
Basis die Relevanz des kolloidgetragenen Radionuklidtransports hinsichtlich der Langzeitsi-
cherheit eines Endlagers in einer Hartgesteinsformation zu bewerten. Daruber hinaus werden
generische Aussagen zur Kolloidrelevanz erarbeitet. Der Beitrag des INE konzentriert sich auf
experimentelle Arbeiten im Labor und in Untertagelabors sowie die begleitende Erstellung
von Stromungs- und Transportmodellen. Die Arbeiten der GRS fokussieren sich auf die An-
wendung und Qualifizierung von Rechenprogrammen fur die Langzeitsicherheitsanalyse. Im
vorliegenden Bericht werden die Arbeiten der GRS beschrieben.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1:  Experimentelles Programm zum kolloidgetragenen RN-Transport (INE)

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

AP1.2: Kolloidgetragene Radionuklid-Migration

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

AP2.1: Simulationsrechnungen fir weitere CFM Homolog/RN Experimente (GRS)

AP2.2: Simulationsrechnungen fir Mock-Up Test und integriertes CFM Experiment (GRS)
AP2.3: Bewertung des kolloidgetragenen RN Transports (GRS)

AP2.5: Simulation von Strémungs- und Transportvorgangen im Kristallingestein (INE)
AP3: Integration der Ergebnisse und Abschlussdokumentation (GRS/INE)
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3. Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

AP2: Analyse der Vorhersagerechnungen zum Dipolexperiment 12-02 nach Erhalt der Da-
tensatze fir Kolloide und Radionuklide; Diskussion der wesentlichen Effekte und wei-
terfihrende Auswertung u. a. durch Simulationsrechnungen mit modifizierten Parame-
tern.

Vergleich der Ergebnisse mit friiheren Homolog-Experimenten. Alle Experimente las-
sen sich mit einem Parametersatz fir die hydraulischen Bedingungen und fir die Filt-
ration der Kolloide beschreiben. Fir die Desorptionsraten der Radionuklide von den
Kolloiden ergibt sich eine Abnahme mit zunehmender Transportzeit.

Beginn der Erstellung eines neuen geometrischen Modells zur Simulation des zweiten
Radionuklidfeldexperiments, das am 10. Juli gestartet wird.

AP3: Weiterbearbeitung des gemeinsamen Berichts zu den Grundlagen der Modelle, Ergeb-
nissen und Interpretation der Simulationsrechnungen sowie Integration der Ergebnisse
der Modellierer aus Schweden, USA und Deutschland, der hydraulischen Untersu-
chungen und der Labor-Untersuchungen.

Organisation und Durchfiihrung eines CFM Modeller-Meetings bei der GRS in Berlin.
Diskussion der bisherigen Ergebnisse und Abstimmung der weiteren Arbeiten.

4. Geplante Weiterarbeiten

AP2: Durchfihrung von Simulationsrechnungen zur Vorhersage des zweiten Radionuklid-

Feldexperiment 13-05 auf Basis der Informationen zum Verhalten eines idealen Tra-
cers und der bisherigen Ergebnisse zu den Wechselwirkungen zwischen Radionukli-
den, Kolloiden und Kluftfillmaterial.
Durchfiihrung von langzeitsicherheitsanalytischen Rechnungen fiir ein Endlager in
Granit (fir ausgewahlte Szenarien des neuen Safety Case von POSIVA) mit dem neu-
entwickelten Rechenprogramm GEOTREND-FC, das den eindimensionalen, kolloid-
getragenen Schadstofftransport durch offene Klufte mit Matrixdiffusion der Schadstof-
fe berlicksichtigt.

AP3: Fertigstellung des gemeinsamen Berichts zu den Grundlagen der Modelle und Simula-
tionsergebnissen der Modellierer-Gruppen aus Schweden, USA und Deutschland.
Erstellung eines Papers zur Veroffentlichung der Simulationsergebnisse zu den Homo-
log- und Radionuklidexperimenten in einer Fachzeitschrift.

5. Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Sondervermdgen GrofRforschung beim Karlsruher Institut fur 02 E 112038
Technologie (KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eg-
genstein-Leopoldshafen

VVorhabensbezeichnung:

Verbundprojekt: Stabilitdt von kompaktiertem Bentonit zur Riickhaltung von Radionukliden
in geklufteten Systemen — Experimente und Modellierung, KOLLORADO-e

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Querschnittsthemen mit Bezug zur Endlagerung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.03.2013 bis 29.02.2016 01.03.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:
1.030.253,00 EUR Dr. Schafer

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Der Kenntnisstand zur Kolloidproblematik, speziell zur Prognostizierbarkeit des Kolloidquellterms, der Kolloid-
stabilitat und Kolloid- Mineraloberflachen- Wechselwirkung unter Einbezug der Oberflachenrauigkeit hat in den
letzten Jahren nicht zuletzt durch das Vorgéangerprojekt KOLLORADO-2 sehr grof3e Fortschritte gemacht. Neben
der Beschreibung der Kolloidstabilitat mittels elektrostatischer Ansatze sind quantitative Daten zur Erosion der
Bentonitbarriere generiert worden. Alle Daten zum kolloidgetragenen Radionuklidtransport weisen auf eine star-
ke Abhangigkeit der Kolloidmobilitat von der Kluftgeometrie/Oberflachenrauigkeit hin, wobei die vollstandige
Dissoziation vierwertige Actinide von der Tonkolloidoberflache nach wie vor eine offene Fragestellung ist.
Hauptziel des Anschlussvorhabens ist es weiterhin, das mechanistische Verstandnis 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 Endlagers in
einer Hartgesteinsformation zu bewerten. Darlber hinaus werden generische Aussagen zur Kolloidrelevanz erar-
beitet. Der Beitrag des INE, auf den sich der vorliegende Bericht bezieht, konzentriert sich auf experimentelle
Arbeiten im Labor und im Untertagelabor Grimsel sowie die begleitende Erstellung hydraulischer und kleinskalig
reaktiver Transport- Modelle. Diese INE Arbeiten sind auch in das EU-Projekt CP BelBaR eingebunden
(www.belbar.eu). Die Arbeiten der GRS fokussieren auf die Weiterentwicklung und Anwendung von Rechen-
programmen fir die Langzeitsicherheitsanalyse.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

AP1L: Experimentelles Programm zum kolloidgetragenen RN-Transport (INE)

AP1.1:  Mechanismen der Kolloid-Radionuklid- Kluftmineral Wechselwirkung (INE)
AP1.2:  Kolloidgetragene Radionuklid-Migration (INE)

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

AP2.1:  Simulationsrechnungen fur weitere CFM-Homolog/Radionuklid-Experimente (GRS)
AP2.2:  Simulationsrechnungen fiir das integrierte CFM Experiment (GRS)

AP2.3:  Bewertung des kolloidgetragenen Radionuklidtransports (GRS)

AP2.4:  Numerische Simulation von Strémungs- und Transportvorgangen (INE/GRS)

AP3: Integration der Ergebnisse (Abschlussbericht; Executive Summary) (GRS/INE)

3. Durchgefiihrte Arbeiten und Ergebnisse

Folgende Arbeiten wurden im Berichtszeitraum durchgefihrt:

AP1: Status: Ein neues Laborprogramm in Abstimmung mit GRS wird momentan gestartet. Es wurde ein geeig-
neter Postdoc Kandidat (Dr. Frank Friedrich, KIT) fur die Arbeiten zur Bentonit-Erosion ausgewéhlt und einge-
stellt. Herr Dr. Darbha fiihrt die in KOLLORADO-2 begonnen Arbeiten zum Einfluss der Oberflachenrauigkeit
und der -ladung innerhalb von KOLLORADO-¢ weiter. Fir die Doktorandenstelle zu Sorptionsreversibilitatsun-
tersuchungen konnte mit Herrn Franz Rinderknecht ein geeigneter Kandidat gefunden werden, der zum
Sept./Okt. 2013 die Doktorandenstelle antritt.
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AP1.1: Status: Die Arbeiten zum Einfluss von Oberflachenrauigkeit und Ladungs-Heterogenitaten auf die Kollo-
idmobilitat wurden weitergefihrt. Spezieller Fokus der Arbeiten von Herrn Dr. Darbha lag im 1. Halbjahr auf der
Messung von AFM Kraft-Abstandskurven mittels der Kolloid-Probe Technik (Wechselwirkung mit Al,O3; Kol-
loiden), wobei die pH- abhéngige Adhasionskraft an verschiedenen Mineralphasen (u. a. Biotit, Feldspat, Quarz)
gemessen und die Auswirkungen von Rauigkeiten des Kollektors und Kolloids auf die Wechselwirkung quantifi-
ziert wurde. Die Ergebnisse werden momentan in einem Manuskript zusammengefasst, ein weiteres Manuskript
zur Stabilitat von Mineralphasen wurde eingereicht.

AP1.2: Status: Schwerpunkt der Arbeiten des 1. Halbjahres 2013 lag (a) in der Planung des zweiten Radionuk-

lidmigrationsexperimentes im Grimsel- Felslabor (Run 13-05) und (b) Laborstudien zur Machbarkeit der Radio-

nuklidmarkierung fiir die Platzierung des kompaktierten Bentonits im ,,long term in situ Test". Die RN - Sorpti-
onsexperimente zu synthetischem strukturell markiertem Montmorillonit (Zn, Ni) in Kollaboration mit Univ.

Nancy und Univ. Mulhouse sind abgeschlossen. Ein Manuskript wird momentan unter den Autoren diskutiert und

im 2. Halbjahr 2013 eingereicht.

(@) Die Evaluation des Radionuklidexperiments Run 12-02 ist abgeschlossen, die Daten zusammengefasst und
eine Publikation in Préparation (Einreichung Ende 2013). Auf Grund der Wiedererhalte der eingesetzten
Tracer 2Na, ***Ba, ©*'Cs, #*Th, ®'Np, **Pu und ***Am wurde fiir das 2. Radionuklid-Migrationsexperiment
entschieden, die **Ba und ?**Am Konzentration zu erhdhen und als zweites redox-sensitives Radionuklid
neben Z’Np(V) 2U(VI) einzusetzen. Das CFM- Konsortium entschied sich fiir das 2. RN-Experiment den
CRR-Dipol unter einer um den Faktor 30 niedriger FlieRgeschwindigkeit zu verwenden, um die Daten die-
ses Experiments direkt mit Geckeis et al. (2004) RCA 92, 765. vergleichen zu kénnen. Die Kolloidmessun-
gen werden ,,on-site* in der Kontrollzone der GTS sowohl mit dem optischen LIBD Verfahren als auch mit
der s-Kurven LIBD zur direkten Messung der KolloidgréRenverteilung iber einen Zeitraum von mindestens
drei Wochen durchgefhrt.

(b) Die Arbeiten zum Einbringen einer Radionuklid-gespikten Bentonitpaste in einen kompaktierten Ben-
tonitring mittels Glasampullen mit Sollbruchstellen wurden weiterverfolgt. Momentane Tests zeigen, dass
der Bentonit- Quelldruck ausreicht um diese Ampullen friihzeitig zu zerstéren und die RN bzw. deren Ho-
mologe freizusetzen, Optimierungen des Design beziehen sich im Wesentlichen auf die direkte Messung des
Quelldrucks in der Versuchsanordnung. Die momentan gewdéhlte zylindrische Geometrie mit definierter
Kluft- Apertur und direkter Messung der fluidgeschwindigkeitsabhéngigen Kolloidfreisetzung mittels LIBD
erlaubt einen direkten Vergleich mit dem CFM Langzeit- In-situ-Experiment (geplanter Start Nov. 2013)
und Modellabschatzungen der Erosionsraten von SKB (Report TR-10-64).

4. Geplante Weiterarbeiten

AP1 + 2: Die geplanten Arbeiten sind im KOLLORADO-e Antrag ausfihrlich dargelegt und das neue Laborpro-
gramm wird momentan mit GRS abgestimmt.

AP3: Der Abschlussbericht zu KOLLORADO-2 wird als KIT Scientific Report # 7645 im 2. Halbjahr 2013 ver-
oOffentlicht und fur KOLLORADO-e wird weiterhin auf Publikationen in wissenschaftlichen Zeitschriften mit
peer-review Verfahren fokussiert (siehe Berichte & Veroffentlichungen).

5. Berichte, Verdffentlichungen

Peer-reviewed eingereicht bzw. in Bearbeitung:

Fischer, Kurganskaya, Schéfer, Littge (2013, submitted) Appl. Geochem., “Variability of crystal surface reactivi-
ty: what do we know?”

Huber, Truche, Heck, Hoess, Bouby, Brendlé, Schéafer (2013, to be submitted), Appl. Clay Sci., “Zn-/Ni-
Montmorillonite Sorption Reversibility”

Schéfer, Lagos, Hauser, Heck, Huber, Geckeis, Degueldre, Kontar, Blechschmidt (2013, to be submitted) ES&T,
»Pu, Np, Am transport under near-natural flow conditions at the Grimsel Test Site (Switzerland)”

Peer-reviewed publiziert: (Postdoc G. Darbha, PhD/ Postdoc F. Huber)

Darbha, Fischer, Litzenkirchen, Schafer (2012) ES&T. 46, 9378-9387.

Fischer, Michler, Darbha, Kanbach, Schafer (2012) Am. J. Sci., 312, 885-906.

Huber, Enzmann, Wenka, Bouby, Dentz, Schafer (2012) J. Contam. Hydrol., 133 40-52.
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Auftragnehmer: Forderkennzeichen:
GRS, Schwertnergasse 1, 50667 Koln 02 E 11213

VVorhabensbezeichnung:

Qualifizierung der Rechenprogramme d*f und r’t, Kurztitel Quader

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Querschnittsthemen mit Bezug zur Endlagerung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.03.2013 bis 20.02.2016 01.03.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

732.700,00 EUR Schneider

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Mit den Programmpaketen d*f und r’t stehen Werkzeuge zur Modellierung der dichteabhangi-
gen Grundwasserstromung und des Radionuklidtransportes durch porése Medien (Projekte
GRUPRO bzw. TRAPRO) mit expliziter Berlicksichtigung von Wé&rmetransport, Kluften und
Kluftsystemen zur Verfligung (E-DuR). Mehrskalenansétze ermdglichen ihre Anwendung auf
dichte gekliftet-porose Gesteine groRer geologischer Formationen (A-DuR). Ziele eines aktu-
ellen Projektes sind eine deutliche Beschleunigung und verbesserte Handhabung von d3f und
rit, ein verbesserter Umgang mit Ungewissheiten sowie die Integration zu einem einheitlichen
Werkzeug (H-DuR).

Ziel dieses Projektes ist die Modellierung von Grundwasserstromung und Schadstofftransport
flr verschiedene reale geologische Situationen und damit die Erhdhung des Vertrauens in die
Modellierung groBraumiger, heterogener Modellgebiete. Zur Anwendung und Uberpriifung
der Neuentwicklungen aus dem Projekt E-DuR sollen Modelle mit expliziter Bertcksichti-
gung von Kluften und des Wé&rmetransportes, Problemstellungen mit freier Oberflache und
Rechnungen mit rét, gekoppelt mit PhreeqC bearbeitet werden.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

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

AP1: Stromung und Transport im Kluftgestein

AP2: Warmetransport

AP3: Freie Grundwasseroberflache

AP4:  Modellierung des reaktiven Stofftransportes mit r3t

AP5:  Dokumentation

APG6: Modellerstellung und Fehlerbehebung
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Durchgefuhrte Arbeiten und Ergebnisse

AP1: Die Zusammenarbeit mit der TF GWFTS wurde fortgesetzt. Dort wird derzeit Task 8d

bearbeitet. Dafiir musste das bestehende d*f-Modell stark modifiziert und um mehrere
Bohrungen erweitert werden.

AP2: Fir den Testfall aus der Borden Site wurde ein erstes 2d Modell mit fester Grundwas-

seroberflache erstellt. Hierbei wurden Probleme in der Umsetzung von Volumenquel-
len mit hoherer Temperatur identifiziert, die durch die Entwickler behoben wurden.

AP3: Die ersten beiden der im Rahmen des FLIN-Projektes durchgefuhrten quasi 2d Labo-

rexperimente, die Entstehung und die Ruckbildung einer SuBwasserlinse, wurden
nachgerechnet und sind in die Vergleichsrechnungen — u. a. mit FEFLOW, OGS, GMS
und Spring — eingeflossen.

4. Geplante Weiterarbeiten

Die Arbeiten werden entsprechend der im Antrag angegebenen Vorgehensweise fortgesetzt.

5.

Das Modell aus Task 8d wird weiter bearbeitet und gerechnet.

Das Borden-Modell wird auf eine freie Grundwasseroberflédche erweitert. Zur vollstdndigen
Umsetzung muss eine weitere Randbedingung fur die Temperatur implementiert werden.
Sobald die Daten zur Verfligung stehen, werden weitere Experimente der FLIN-
Versuchsreihe nachgerechnet.

Mit der Erstellung des Modelles fiir das Ems-Astuar wird begonnen.

Berichte, Veroffentlichungen

Keine.
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2.2 W-Vorhaben
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Forschungszentrum Jilich GmbH, Wilhelm-Johnen-Stral3e,
52428 Jillich 02 W 6259

VVorhabensbezeichnung:
Neu- und Weiterentwicklung von Safeguardstechniken und -methoden

Zuordnung zum FuE-Programm:
Endlagerung radioaktiver Abfalle: Kernmaterialiiberwachung

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:
01.05.2009 bis 30.06.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des VVorhabens: Projektleiter:

707.361,00 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
Ldsungsvorschldge zur Implementierung von Integrated Safeguards, Entwicklung von ,,State-Level-Approach*-
spezifischen Kontrollmethoden sowie Neu- und Weiterentwicklung von Safeguardstechniken und -methoden hin-
sichtlich ,,Safeguards-by-Design“ fiir zukiinftige Nuklearsysteme.

2.

Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

Weiterentwicklung von Safeguardstechnologien: Digitale Uberwachungssysteme und Datenferniibertragung;
Analyseverfahren fir Fernerkundungsdaten

Entwicklung neuer Safeguardstechnologien: Umweltbeobachtung; Lasertechniken

Safeguards-by-Design

Safeguards fur Nuklearanlagen: Geologisches Endlager fir abgebrannte Brennelemente; Zentrifugenanreiche-
rungsanlagen

Weiterentwicklung des “Staatskontrollansatzes” auf européischer Ebene

Kooperation mit der Deutschen Gesellschaft fur Auswartige 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 Ansétze

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 Universitat der Bundeswehr in Miinchen; Unterstiitzung von BMWi
hinsichtlich der Beratungstétigkeiten in der Standing Advisory Group on Safeguards Implementation bei der
IAEO.

Die Arbeiten erfolgen im internationalen Kontext nach vorgegebenen Zeitplanen von BMWi, Euratom und
IAEO, parallel laufend und unter Einbeziehung in laufende internationale Diskussionen. Sie zielen ab auf die Be-
reitstellung von Arbeitspapieren, Techniken und Veroffentlichungen, den Bau von Geréaten und die Ubernahme
der Ergebnisse durch BMWi, Euratom und 1AEO.

3.

Durchgefuihrte Arbeiten und Ergebnisse

Geologische Endlagerung: Projektleitung bei 3-D-Modellierung seismischer Ausbreitung fiir verschiedene
Quellen; Mitarbeit in der Safeguards-Expertengruppe der IAEO.

Datenferniibertragung: Abschluss und Dokumentation eines Feldtests zur Datenferniibertragung (DFU) von
Safeguards-Daten aus kerntechnischen Anlagen in Abstimmung mit Euratom, Betreibern, BMWi und BSI.
ESARDA: Mitarbeit im Steering und Editorial Committee; Leitung der AG ,,Verification Technologies and
Methodologies*; Mitarbeit in den AGn ,,Containment and Surveillance®, ,,Destructive Analysis“, ,,Training
and Knowledge Management* sowie ,,Implementation of Safeguards”.

Safeguardstechniken: Projektleitung bei der Implementierung von NGSS, DMCA, HM-5 Software.
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Safeguardsanalytik: Durchfiihrung eines gemeinsamen Promotionsprojektes mit dem Safeguardslabor der
IAEO zur Produktion und Charakterisierung von Referenzpartikeln; Qualifizierung Jilichs fir das Netzwerk
der IAEO-Analyselaboratorien (NWAL); Projektleitung bei der LIBS Machbarkeitsstudie.
Satellitenfernerkundung und Geoinformationstechniken: Projektleitung zweier Studien zum Einsatz von Fern-
erkundung und Geoprocessing in der IAEO.

Novel Technologies: Vorbereitung einer Machbarkeitsstudie zur Verwendung der simultanen Lokalisierung
und Kartenerstellung (Simultaneous Localization and Mapping, SLAM)

Safequards-Konzepte: Weiterentwicklung von ,,State-level Concept* (SLC), ,,Acquisition Path Analysis*
(APA) und ,,Safeguards-by-Design* (SBD).

AKU/WKK und VGB-Arbeitskreis: Mitarbeit und Teilnahme an den Sitzungen.

Standing Advisory Group on Safeguards Implementation (SAGSI): Beratung des SAGSI-Mitglieds.
Zusatzprotokoll und Implementierung von Integrated Safeguards (1S): Unterstiitzung und Beratung von Be-
treibern; Unterstlitzung des BMWi bei Anfragen von IAEO und Euratom; Erstellung der Deklaration fir
Deutschland nach dem Zusatzprotokoll; Erstellung von Vorlagen zur Einfihrung von Integrated Safeguards
fur spezielle Anlagen; Teilnahme an Besprechungen; Kommentierung von Entwirfen/Vorlagen Dritter.
IAEO-Inspektionsberichte: Erfassung, Aufbereitung und Auswertung; Auskiinfte zu Anfragen des BMWi.
Inspektionsplanung und -bewertung: Leitung eines Projekts zur Verbesserung der Kernmaterialliberwachung
der IAEA unter Einbezug neuer analytischer Methoden aus Statistik, Operations Research und Spieltheorie.
Nichtverbreitung von Massenvernichtungswaffen und sensitiven Technologien: Expertensitzung bei der
DGAP zu den Themen nukleare Abschreckung und nukleare Abristung (14.03.13).

Geplante Weiterarbeiten

Safeguards-Web-Portal: Realisierung des Konzeptvorschlags.

Geologische Endlagerung: Fortsetzung der Geomodellierung von moéglichen Signalen und deren Ausbreitung;
Vergleichende Analyse der seismischen Messungen an den Standorten Gorleben und Olkiluoto.
Datenferniibertragung: Mitarbeit bei der Vereinbarung fiir die Implementierung der DFU von Safeguards-
Daten aus den Standort-Zwischenlagern.

Fortfiihrung laufender Arbeiten in den ESARDA-Arbeitsgruppen und -Gremien.

Safeguardstechniken: Weitere Implementierung fir NGSS, DMCA, HM-5 Software.

Novel Technologies: Durchfiihrung einer Feldstudie zum Einsatz von SLAM.

Safeguardsanalytik: Fortsetzung des gemeinsamen Promotionsprojektes zur Produktion und Charakterisierung
von Referenzpartikeln; Fortsetzung der Qualifizierung Julichs fur IAEO-NWAL; Erweiterung der LIBS
Machbarkeitsstudie um Laserinduzierte Fluoreszenz (LIF).

Satellitenfernerkundung: Weiterfihrung der Studien zum Einsatz von Fernerkundung und Geoprocessing.
Safeguards-Konzepte: Weiterentwicklung von SLC, APA und SBD.

Mitarbeit in den nationalen Gremien AKU/WKK und VGB-Arbeitskreis.

SAGSI: Beratende Begleitung des SAGSI-Mitglieds.

Unterstiitzung des BMWi bei Umsetzung des Zusatzprotokolls und Einfiihrung und Bewertung von IS.
IAEO-Inspektionsberichte: Erfassung, Aufbereitung und Auswertung; Beratung des BMWi.
Inspektionsplanung und —bewertung: Wissenschaftliche Beitrdge, Teilnahme an Sitzungen bei der IAEO.
Nichtverbreitung von Massenvernichtungswaffen und sensitiven Technologien: DGAP-Expertensitzungen.

Berichte, Verdffentlichungen

Proc. 35" ESARDA Annual Meeting, Briigge, 27.-30. Mai 2013

M. Dreicer, G. Stein: Applicability of Nonproliferation Tools and Concepts for Future Arms Control Treaties
Jussofie, W. Graf, , K. van Bevern, I. Niemeyer, A. Rezniczek, W. Trautwein, K. Schoop: Ahaus remote data
transmission (RDT) field test — from the operators’ point of view

Proc. INMM 54th Annual Meeting, Palm Desert, 14.-18. Juli 2013

M. Durr, I. Niemeyer, B. Richter, G. Stein, W. Trautwein, A. Rezniczek: Considering Integrated Safeguards
and the State-Level Concept in the Development of Equipment and Techniques for Safeguards

C. Listner, M. J. Canty, G. Stein, A. Rezniczek, I. Niemeyer: Approaching Acquisition Path Analysis formal-
ly — experiences so far

Niemeyer, M. Dirr, B. Richter, W. Trautwein: The German Support Programme to the IAEA: 35 Years of
Technical Developments and Further Improvement of IAEA Safeguard

A. Knott, M. Durr: Production of monodisperse uranium particles for nuclear safeguards applications; ESARDA
Bulletin, 2013 (in print)


http:14.03.13
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2.3 BMWi-Hausvorhaben
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Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen:
Projekttrager Karlsruhe im Karlsruher Institut fir Technologie KWA 9005
(KIT), Wassertechnologie und Entsorgung (PTKA-WTE), Her-
mann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eggenstein-Leopoldshafen
VVorhabensbezeichnung:

Unterstutzungsprogramm Alternative Wirtsgesteine

Zuordnung zum FuE-Programm:

Endlagerung radioaktiver Abfalle: Endlagersystem

Laufzeit des Vorhabens: Berichtszeitraum:

01.01.2011 bis 31.12.2013 01.01.2013 bis 30.06.2013
Gesamtkosten des Vorhabens: Projektleiter:

1.101.993,00 EUR Dr. Pitterich

1. Vorhabensziele/Bezug zu anderen Vorhaben

Das Entsorgungskonzept der Bundesregierung sieht die Endlagerung radioaktiver Abfalle in
tiefen geologischen Formationen vor. VVon 2011 bis 2014 werden FuE-Arbeiten zu noch offe-
nen Fragestellungen der Endlagerung im Steinsalz durchgefiihrt. Parallel dazu soll der wissen-
schaftlich-technische Kenntnisstand zur Endlagerung Warme entwickelnder Abfélle in Ton-
steinen auf einen moglichst 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 (berwiegende Teil dieser Untersuchungen wird im Rahmen internationaler Projekte in
Untertagelabors in Schweden, der Schweiz und Frankreich durchgefihrt. Ferner soll die Er-
weiterung des Kenntnisstands zu Endlagersystemen in alternativen Wirtsgesteinen durch die
Unterstlitzung 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 VVorhaben werden ausfihrlicher in den formalisierten Zwischen-
berichten in Kapitel 2.1 beschrieben. Die BGR und das KIT/INE beteiligen sich an Projekten
in den URLs uberwiegend auf der Basis ihrer jeweiligen Haushalts- bzw. Institutsmittel.

2. Untersuchungsprogramm/Arbeitspakete

FUuE-Arbeiten zu Hartgesteinen/Granit im Felslabor Grimsel und im HRL Asp6
(Vorhaben 02E9944, 02E11203A, 02E11203B; GRS/ KIT-INE)

FUuE-Arbeiten zu Tonstein in den Untertagelabors Mt. Terri, Tournemire und Bure
(Vorhaben 02E10086, 02E10377, DBE, GRS)

Schwerpunkte der Arbeiten, die sowohl In-situ-, Labor-Untersuchungen und Modellierungsar-
beiten umfassen, betreffen Untersuchungen zur Migration, zum Transport und zur Ruckhal-
tung kolloidaler und geldster Radionuklidspezies in den technischen und natirlichen 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 Européischen Kommission im Rahmen des FP7 kofinanziert. Innerhalb der Vorhaben
wurden Arbeiten mit Bezug zu folgenden Projekten ausgefihrt:

Hartgestein/Granit

Felslabor Grimsel (CFM); HRL Aspo (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, Veroffentlichungen

Siehe Berichte zu den einzelnen Vorhaben in Kapitel 2.1.
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3 Verzeichnis der ausfihrenden Forschungsstellen

02 E 10910
02 E 11061C

02 E 10086

02 E 10639

02 E 10729

02 E 10730

02 E 10760

02 E 10900

02 E 10931

02 E 11061B

02 E 11082

02 E 11112

02 E 11152

02 E 11162

02 E 11182B

Bundesanstalt fir Geowissenschaften und Rohstoffe (BGR), Stilleweg 2,
30655 Hannover

Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS m7e
Methodenentwicklung und Anwendung eines Sicherheitsnachweis- [ 110
konzeptes fur einen generischen HAW-Endlagerstandort im Tonstein
(AnSichT)
| DBE TECHNOLOGY GmbH, EschenstraRe 55, 31224 Peine

Untersuchungen zur Auswirkung einer Temperaturerhéhung in Ton- D18
formationen in Deutschland im Hinblick auf die bautechnische Mach-

barkeit eines Endlagers und irreversible Veranderungen der potenziel-

len Wirtsformation -TemTon-

Untersuchung zu Rahmenbedingungen und Aufbau eines Endlager- D28
Monitoring fur hochradioaktive Abfélle in verschiedenen Wirtsforma-

tionen und Phasen einer Endlagerentwicklung unter Berticksichtigung

von Machbarkeit und Unsicherheiten (MonA)

Komplettierung des Instrumentariums zur Technischen Realisierbar- [ 40
keit und sicherheitlichen Bewertung von HAW-Endlagern im Salinar
(KOMTESSA)

Restporositat und -permeabilitat von kompaktierendem Salzgrus- [0 42
Versatz in einem HAW-Endlager

Verbundprojekt: Untersuchungen zur Robustheit der Sicherheitsaussa- =48
ge zu HAW-Endlagersystemen in magmatischen Wirtsgestein - Kurz-

titel: URSEL

Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS o7
Schachtverschlisse fir Endlager fir hochradioaktive Abfille -ELSA- X80
(TV2)

Methodik und Anwendungsbezug eines Sicherheitsnachweiskonzeptes =~ 108
fur ein HAW-Endlager im Tonstein

Vergutung der Auflockerungszone im Salinar (VerA) Phase Il - Gene- 122
rierung von Risssystemen einer Auflockerungszone im Korngréf3en-

mafstab und Uberflihrung der Ergebnisse auf die Makroebene zur Si-
mulation eines Injektionsvorganges

Auswirkungen der Sicherheitsanforderungen Rickholbarkeit auf exis- £ 128
tierende Einlagerungskonzepte und Anforderungen an neue Konzepte
(ASTERIX)

Prozess-Simulation zur Konzeption von Stiitz- und Dichtelementen [ 136
fur Schachtverschliisse (ProSiD)

Beteiligung an der Studie von KIT und Uni Stuttgart zur Partitionie- [ 138
rung und Transmutation (P&T) hochradioaktiver Abfélle

[ 144

Sicherheitsanalytische Untersuchungen fir ein Endlager fur radioakti-
ve Abfélle in einer diagenetisch Uberpragten Tonformation in der
Nachbetriebsphase — SanToS
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02 E11193B Schachtverschliusse fir Endlager fur hochradioaktive Abfélle (ELSA —

02 E 10810

02 E 10780

02 W 6259

Phase I1): Konzeptentwicklung fir Schachtverschlisse und Test von
Funktionselementen von Schachtverschlissen

£ 148

| Dr. Andreas Hampel, Griinberger Str. 56, 55129 Mainz

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehenswei-
sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV1: Dr. Andreas Hampel)

[ 58

| Forschungszentrum Julich GmbH, Wilhelm-Johnen-Stralie, 52428 Jiilich

Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungspro-
dukte im Nahfeld eines Endlagers und Maoglichkeiten ihrer Rickho-
lung (VESPA)

Neu- und Weiterentwicklung von Safeguardstechniken und -methoden

52

£ 158

| Friedrich-Schiller-Universitat Jena, Firstengraben 1, 07743 Jena

02 E11062B Verbundprojekt: Modellierung von Datenungewissheiten auf hybriden

02 E 9944

02 E 10075

02 E 10367

02 E 10377

02 E 10558

02 E 10608

02 E 10689

02 E 10719

02 E 10740

02 E 10750

02 E 10770

Rechnern mit d°f und r’t (H-DUR)

114

tung, Schwertnergasse 1, 50667 Kdln

Gesellschaft fir Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS) mit beschréankter Haf-

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

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

Anpassung des EMOS-Programmsystems an moderne Softwareanfor-
derungen

Untersuchung der THM-Prozesse im Nahfeld von Endlagern in Ton-
formationen

Verbundprojekt: Abbildungen von Inhomogenitaten bei der Stro-
mungs- und Transportmodellierung mit d*f und r’t - TP1 - Kurztitel:
A-DuR

Werkzeuge und Daten fir die Geochemische Modellierung, Kurztitel:
WeDa

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

Komplettierung des Instrumentariums zur Technischen Realisierbar-
keit und Sicherheitlichen Bewertung von HAW-Endlagern im Salinar
(KOMTESSA)

Restporositat und -permeabilitat von kompaktierendem Salzgrus-
Versatz in einem HAW-Endlager

Verbundprojekt: Untersuchungen zur Robustheit der Sicherheitsaussa-
ge zu HAW-Endlagersystemen in magmatischen Wirtsgestein - Kurz-
titel: URSEL

Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungspro-
dukte im Nahfeld eines Endlagers und Maoglichkeiten ihrer Rickho-
lung (VESPA)

14

16

20

22

24

26

32

[ 38

0 44

L 46

£ 50
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02 E10890 Virtuelles Untertagelabor im Steinsalz - VIRTUS 72

02 E 10941 Erprobung und Weiterentwicklung moderner Methoden der Sensitivi- =82
tatsanalyse im Hinblick auf den Sicherheitsnachweis fiir ein kiinftiges
Endlager - MOSEL

02 E 10951 Diffusion in kompaktiertem Salzgrus — DIKOSA 84

02 E 11061A Methodik und Anwendungsbezug eines Sicherheitsnachweiskonzeptes 106
fur ein HAW-Endlager im Tonstein

02 E 11062A Verbundprojekt: Modellierung von Datenungewissheiten auf hybriden =112
Rechnern mit d°f und r’t (H-DUR)

02 E11072A Verbundprojekt WEIMAR: Weiterentwicklung des Smart-Kd- 1118
Konzepts flr Langzeitsicherheitsanalysen — Teilprojekt GRS

02 E 11102 Wissenschaftliche Grundlagen zum Nachweis der Langzeitsicherheit 126
von Endlagern

02 E 11122 Entwicklung chemisch-hydraulischer Modelle fiir die Prognose des £ 130
Langzeitverhaltens von Sorelbeton in Salzformationen — Kurztitel:
LAVA
02E 11132 | angzeitsicherer Schachtverschluss im Salinar — Kurztitel: LASA 132
02E 11142 Performance Assessment of Sealing Systems — Kurztitel: PASS 134
02 E11172  Studie zur Partitionierung und Transmutation (P&T) hochradioaktiver =~ & 140
Abfalle

02 E 11182A Sicherheitsanalytische Untersuchungen fiir ein Endlager fir radioakti- 142
ve Abfélle in einer diagenetisch tberpragten Tonformation in der
Nachbetriebsphase — SanToS

02 E 11203A Verbundprojekt: Stabilitat von kompaktiertem Bentonit zur Riickhal- =150
tung von Radionukliden in geklifteten Systemen — Experimente und
Modellierung, KOLLORADO-¢e

02 E 11213 Qualifizierung der Rechenprogramme d*f und r’t, Kurztitel Quader £ 154

Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf e.V. (FZD), Bautzner Landstralie 400
(B6), 01328 Dresden

02 E10971 Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im na- =88
tirlichen Tongestein und in salinaren Systemen — Teilprojekt 2:
Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf

02 E11072B Verbundprojekt WEIMAR: Weiterentwicklung des Smart-Kd- 120
Konzepts flr Langzeitsicherheitsanalysen — Teilprojekt HZDR

Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf e.V. - Forschungsstelle Leipzig - Inter-
disziplinare Isotopenforschung, Permoserstr. 15, 04318 Leipzig

02 E10790 Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungspro- £ 54
dukte im Nahfeld eines Endlagers und Maoglichkeiten ihrer Rickho-
lung (VESPA)
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| IfG Institut fir Gebirgsmechanik GmbH, Friederikenstr. 60, 04279 Leipzig

02 E 10659 Laboruntersuchungen des Gastransports in Trennflachen eines Ver- £ 30
schlussbauwerkes fur ein Endlager zwischen Bentonitformsteinen und
zum Gebirge

02 E 10830 Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und Vorgehenswei- =162

sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV2: IfG)

| Johannes Gutenberg-Universitdt Mainz, Saarstralie 21, 55122 Mainz

02 E 10981 Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im na- ~ H4 9
tirlichen Tongestein und in salinaren Systemen — Teilprojekt 3: Uni-
versitat Mainz

Johann Wolfgang Goethe-Universitat Frankfurt am Main, Senckenberganlage
31, 60325 Frankfurt am Main

02 E 11062C Verbundprojekt: Modellierung von Datenungewissheiten auf hybriden 116
Rechnern mit d°f und r’t (H-DUR)

| Leibniz Universitat Hannover, Welfengarten 1, 30167 Hannover

02 E 10850 Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehenswei- =66
sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV4: LUH-IUB)

Projekttrager Karlsruhe Wassertechnologie und Entsorgung (PTKA-WTE),
Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eggenstein-Leopoldshafen

KWA 9005 Unterstiitzungsprogramm Alternative Wirtsgesteine L1162

| Ruprecht-Karls-Universitat Heidelberg, Seminarstr. 2, 69117 Heidelberg

02 E 11031 Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im na- 4100
tirlichen Tongestein und in salinaren Systemen — Teilprojekt 8: Uni-
versitat Heidelberg

Sondervermdgen Grof3forschung beim Karlsruher Institut fir Technologie
(KIT), Hermann-von-Helmholtz-Platz 1, 76344 Eggenstein-Leopoldshafen

02 E10699 Verbundprojekt: Entwicklung einer einheitlichen, konsistenten ther- £ 34
modynamischen Referenzdatenbasis fur Sicherheitsanalysen zur End-
lagerung nuklearer und nicht-nuklearer Abfélle - THEREDA-II; Teil-
projekt FZK: Thermodynamische Datenbasis fur Radionuklide

02 E10800 Verbundprojekt: Verhalten langlebiger Spalt- und Aktivierungspro- £ 56
dukte im Nahfeld eines Endlagers und Maoglichkeiten ihrer Rickho-
lung (VESPA)

02 E 10840 Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehenswei- =164
sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV3: KIT-INE)

02 E 10961 Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im na- =86
tirlichen Tongestein und in salinaren Systemen — Teilprojekt 1: Karls-
ruher Institut fur Technologie

02 E 11203B Verbundprojekt: Stabilitdt von kompaktiertem Bentonit zur Riickhal- ~ F 152
tung von Radionukliden in geklifteten Systemen — Experimente und
Modellierung, KOLLORADO-e



02 E 10709

02 E 10880

02 E 10921

02 E 11092
02 E 11193A

02 E 10860

02 E 10820

02 E 11041

02 E 11051

02 E 11021

02 E 11001
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Technische Universitat Bergakademie Freiberg, Akademiestralie 6,
09599 Freiberg

Verbundprojekt: Entwicklung einer einheitlichen, konsistenten ther-
modynamischen Referenzdatenbasis fur Sicherheitsanalysen zur End-
lagerung nuklearer und nicht-nuklearer Abfélle - THEREDA-II; Teil-
projekt TUBAF: Ozeanische Salze und Carbonate

Zusammenhang von Chemismus und mechanischen Eigenschaften des
MgO-Baustoffs

Schachtverschlisse fur Endlager flr hochradioaktive Abfélle —-ELSA-
(TV1)

Gefligestabilisierter Salzgrusversatz (GESAV) — Phase 1

Schachtverschliisse fir Endlager fir hochradioaktive Abfalle (ELSA —
Phase I1): Konzeptentwicklung fir Schachtverschlisse und Test von
Funktionselementen von Schachtverschlissen

£ 36

70

78

124

£ 146

Technische Universitat Carolo-Wilhelmina zu Braunschweig, Pockelsstr.

38106 Braunschweig

14,

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehenswei-
sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV6: TUBS)

L1 68

Technische Universitat Clausthal, Adolph-Rémer-StrafRe 2A,
38678 Clausthal-Zellerfeld

Verbundprojekt: Vergleich aktueller Stoffgesetze und VVorgehenswei-
sen anhand von Modellberechnungen zum thermo-mechanischen Ver-
halten und zur Verheilung von Steinsalz (TV5: TUC)

Kopplung der Softwarecodes FLAC3D und TOUGH2 in Verbindung
mit in situ-, laborativen und numerischen Untersuchungen zum ther-
misch-hydraulisch-mechanisch gekoppelten Verhalten in Tongestein
unter Endlagerbedingungen

Optimierung der numerischen Effizienz von Verfahren zur Sensitivi-
tatsanalyse im Hinblick auf Modelle zur Analyse der Langzeitsicher-
heit von Endlagern

£ 60

102

104

|Technische Universitat Dresden, Helmholtzstr. 10, 01069 Dresden

Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im na-
tirlichen Tongestein und in salinaren Systemen — Teilprojekt 7: Tech-
nische Universitat Dresden

£ 98

|Technische Universitat Munchen, Arcisstrafde 21, 80333 Miinchen

Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im na-
tirlichen Tongestein und in salinaren Systemen — Teilprojekt 5: Tech-
nische Universitat Mlinchen

o4
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| Universitat des Saarlandes, Campus Saarbricken, 66123 Saarbricken

02 E 10991 Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im na- ~ H492
tirlichen Tongestein und in salinaren Systemen — Teilprojekt 4: Uni-
versitat des Saarlandes
| Universitat Potsdam, Am Neuen Palais 10, 14469 Potsdam
(196

02 E11011 Verbundprojekt: Riickhaltung endlagerrelevanter Radionuklide im na-
tirlichen Tongestein und in salinaren Systemen — Teilprojekt 6: Uni-
versitat Potsdam
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