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hydrogeologischen Modell herausgearbeitet und in ein numerisches (diskretisiertes)
Modell umgesetzt.

Dem Plan zufolge bilden am Standort Konrad zwei Modellvarianten die Basis der
Grundwassertransportrechnungen:;

- das Schichtenmodell und

- das Stérzonenmodell.

Im Schichtenmodell werden Verwerfungen nur dann als hydraulisch wirksam ange-
nommen, wenn bei Versatzen Grundwasserleiter miteinander in Berlihrung kommen
oder gegen Aquitarden versetzt sind.

Im Stdrzonenmodell werden Zonen erhohter Durchidssigkeiten in der Umgebung von
Verwerfungen und an den Salzstockrandemn angenommen. Weiterhin wird gegentber
dem Schichtenmodell das oberfidchennahe Ausstreichen der Schichten Rhéat und
Oberer Muschelkalk im Bereich des Salzstockes Thiede beriicksichtigt.

Beide Modelle unterscheiden sich weiterhin in den Daten und Parametem (hydrauli-
sche Durchlassigkeiten, Gebirgsdurchlassigkeiten) zur hydrogeologischen Beschrei-
bung der Schichteinheiten.

2.2 Berechnung der Grundwassertransportvorgénge in den
hydrogeologischen Modellen

2.2.1 Physikalische Grundlagen und Randbedingungen

Bei der Berechnung der Grundwasserhydraulik im Modeligebiet wird von der Giltigkeit
des FlieBgesetzes nach Darcy ausgegangen. Das Modeligebiet wird als bereichswei-
se homogenes pordses Medium behandelt.

Der Antriebsmechanismus fir die Grundwasserbewegung insbesondere in tieferlie-
genden Schichten wird durch ein Grundwasserspiegelgefalle von ca. 140 m zwischen
dem Salzgitter-Héhenzug und der Allemiederung gepragt.



Oberer Muschelkalk stellt die tiefste behandelte geologische Einheit dar. Die Modeli-
basis wird aufgrund des Salzes des Mittieren Muschelkalkes sowie der Tonsteine im
Liegenden als undurchidssig angenommen.

Der Salzgitter-Héhenzug im Saden, die Allemiederung bzw. der Calberah-Graben im
Norden, die Salzstockketten im Osten und Westen bilden die Modeligrenzen und wur-
den in den Berechnungen als undurchlassige Berandungen behandelt.

Die Randbedingungen wurden als stationar angenommen, jahreszeitliche Schwan-
kungen oder langfristige hydrologische Veranderungen wurden nicht unterstelit.

2.2.2 Ubertragung des Schichtenmodells in das SWIFT-Rechenmodell

Die Grundwasserbewegung im hydrogeologischen Schichtenmodell wurde mit dem
Code SWIFT behandelt. SWIFT ist ein Finite-Differenzen-Code, der die Grundwasser-
und Nuklidtransportvorgange in einem Modellgebiet dreidimensional berechnen kann.
Dazu bendtigt der Code die Unterteilung des Modellgebietes in ein orthogonales Git-
ter, d. h. das Modellgebiet Konrad muf3 als Quader abgebildet werden. Aus diesem
Grund wurde das Nordgebiet des Modells aus seiner nord-6stlichen Richtung in eine
Nordrichtung gedreht und somit verzerrt. For die Berechnung ist das Modellgebiet in
ein Raster von orthogonalen Blcken aufgeteilt worden. Diese Diskretisierung erfolgte
derart, daf3 die Schichteinheiten (Tabelle 1) des hydrogeologischen Modells nachge-
bildet wurden. Dabei wurden 30 Ost-West-Schnitte des Modeligebietes diskretisiert
und mittels 10 350 Blocken zu einem 3D-Modell zusammengestellt. Die Vorgehens-
weise bei der Ubertragung des hydrogeologischen Modells in das diskrete Rechengit-
ter sowie die daraus resultierende notwendige Anpassung der Eingabedaten an das
Rechenmodell wurde ausfiihrlich in der Unterlage des Antragstellers /STO 86/ sowie
im Sachstandsbericht des Gutachters /BAL 88/ dargestellt und diskutiert.

2.2.3 Ergebnisse der Modellrechnungen

Primares Ergebnis der Grundwassertransportrechnungen ist die réumliche Druckver-
teilung im Modellgebiet in den Mittelpunkten der diskreten Blcke des Rechenmodelis.
Aus dieser werden die Darcy-Geschwindigkeiten und unter Einbeziehung der



effektiven Porositaten die Abstandsgeschwindigkeiten auf den Flachenmittelpunkten
der Blocke emnittelt.

Die tieferliegenden Schichten des Modeligebietes werden im wesentlichen Gber den
Salzgitter-Hohenzug mit Grundwasser gespeist. Die Grundwasserstrdmung in den tie-
ferliegenden Aquiferen ist im sddlichen Einstromgebiet von West nach Ost und anson-
sten im Modeligebiet von Stid nach Nord gerichtet. Der Hilssandstein mit seiner hohen
hydraulischen Leitfahigkeit beeinfluBt aufgrund seines relativ hohen Druckpotentials
im Bereich des Konradgrabens die Grundwasserstrdmung in der Umgebung des End-
lagers. Ein Aufstrdmen des Grubenwassers im Konradgraben wird durch das Potential
des Hilssandsteins behindert. Die Hauptstrdmungsrichtung in der Endlagerformation
Oxford sowie in den Aquiferen des Systems ist weitgehend schichtparaltel.

Mit Hilfe von Auswerteprogrammen (Particle-Tracking-Verfahren) werden Stromlinien
emittelt und als potentielle Freisetzungswege von Radionukliden aus dem Endlager
durch die Geosphare interpretiert. Gleichzeitig wird die Laufzeit der Wasserpartikel
vom Startpunkt, z. B. dem Endlager, bis hin zum Austrittspunkt, z. B. dem Quartar,
entlang der Stromlinie ermitteit.

Aus einer Reihe von Parametervariationen heben sich zwei Varianten mit unterschied-
lich angesetzten hydraulischen Leitfdhigkeiten fir die Unterkreidetone bzgl. der
Grundwasserlaufzeiten und FlieBwege vom Endlager bis hin zur Biosphére besonders
hervor.Bei der Variante 1 wird fir die Unterkreidetone ein Durchlassigkeitswert von
1-10"°m/s angesetzt, bei der Variante 2 fir das gleiche Material ein Wert von
1-10"%m/s.

Vanante 1:

Bei der Variante 1 stellt sich aufgrund der gegenlber Variante 2 groBeren Leitfghig-
keit der Unterkreidetone eine starkere Vertikalkomponente der Darcy-Geschwindigkei-
ten sowohl in den Tonen als auch in den Aquiferen, z. B. dem Oxford, ein. Alle Parti-
kel verassen das Oxford und werden nahezu vertikal durch die Tone ins Quartar
transportiert. Die kirzeste Wasserautfzeit betragt 430 000 Jahre.



Variante 2:

Demgegeniber zeigen die Rechnungen zur Variante 2 eine kieinere Vertikalkompo-
nente der Darcy-Geschwindigkeiten, insbesondere im Lagerbereich und lagernahen
Abstrombereich. Als ein Freisetzungsweg wird die Strdmung im Oxford mit Austritt in
Calberiah ermittelt.

Die kirzeste Wasserlaufzeit betragt dabei ca. 300 000 Jahre.

Die Bilanzierung des Durchflusses durch das Grubengebéude ergibt:

Variante 1: 3 200 m¥a
Variante 2: 1 600 m%a

2.2.4 Ubertragung der hydrogeologischen Modelle in das
FEM301-Rechenmodell

Zur Berechnung der Grundwasserstrdmung im Stérzonenmodell hat der Antragstelier
das Finite-Elemente-Programm FEM301 mit dem Ziel eingesetzt, an definierten Test-
beispielen den Stand von Wissenschaft und Technik in der Modellierung der Grund-
wasserstromung festzustellen, die Rechenprogramme zu verifizieren und die Metho-
den der Modellkalibrierung und -validierung zu verfeinem.

Das Modellgebiet entspricht dem des Schichtenmodeils. Im Storzonenmodell wurden
Zonen erhdhter Durchléssigkeiten in der Umgebung von Verwerfungen und an den
Salzstockrandem angenommen. Weiterhin wurde gegeniber dem Schichtenmodell
das oberﬂéchennahe Ausstreichen der Schichten Rhat und Oberer Muschelkalk im
Bereich des Salzstockes Thiede beriicksichtigt. Darliber hinaus sind die Schichten der
Tonsteine des Keuper, des Lias und des Dogger anisotrop behandelt sowie die Unter-
kreide in zwei Schichtbereichen (Alb und Apt, Barréme, Hauterive) modelliert worden.

Da gegeniber SWIFT der Zwang zu orthogonalen Elementen bei der FE-Methode
entfailt, lassen sich geologische Strukturen mit diesem Verfahren leichter modellieren.
Das Modeligebiet wurde in Finite Elemente untertellt, die in Elementsaulen angeord-
net sind. Diese reichen vom Modellboden bis zur Modelloberflache. Das Modeligebiet
wurde mit ca. 6 000 Elementen (21 000 Knoten) modelliert. Stérungen und Stérzonen
sowie das Endiager wurden beim Modeliaufbau berlicksichtigt. In hydraulisch
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besonders wirksamen Bereichen bzw. in Bereichen mit komplexen Geometrien wurde
die Diskretisierung verfeinet (z. B. Konradgraben, Grubengebaude,
Salzgitter-Hohenzug).

Das Grubengebéaude ist als dreidimensionaler Kérper mit erhdhter hydraulischer Leit-
fahigkeit abgebildet, die Nordstrecke ist durch eindimensionale Elemente dargestellt
worden.

Die Randbedingungen des Rechenmodells entsprechen denen des Schichtenmodells.
In Parameterrechnungen sind die Randbedingungen variiert worden, z. B. Annahme
einer FluBrandbedingung fir die tiefliegenden Wasserleiter Rhat und Oberer Muschel-
kalk am Ost- und Siidrand des Modeligebietes.

Ergebnisse der Rechnungen sind hier ebenfalls die r&umliche Druckverteilung, aus
der die Darcy-Geschwindigkeiten und die Abstandsgeschwindigkeiten ermittelt
wurden.

Stromlinien, die als Freisetzungswege von Radionukliden im Modell interpretiert wur-
den, sowie Laufzeiten entlang dieser Stromlinien sind (&hnlich dem Berechnungsfall
SWIFT) mit Hilfe von Particle-Tracking Methoden emittelt worden.

2.25 Ergebnisse der FEM301-Rechnungen

2.2,5.1 Ergebnisse der Rechnungen zum Schichtenmodel!

In diesen Rechnungen {Rechenfalle RO2 und RO3) blieben die Stdrzonen unberiick-
sichtigt. Die Schichten des Modellgebietes wurden dem Schichtenmodell entspre-
chend mit hydrogeologischen Daten belegt.

Variante 1 (Rechenfall R02):

Die Auswertung dieser Rechnung liefert Stromlinienverlaufe, die nach einem mehr
oder weniger langen Verauf in Sid-Nord-Richtung vertikal durch die Deckschichten
zur Modelloberflache aufsteigen. Von 17 Stromlinien, die das Quantar erreichen, wei-
sen fanf keinen nennenswerten Horizontaltransport aus. Mit einer Ausnahme, die
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Die Leitfahigkeiten fir Hils, Rhat und Oberer Muschelkalk wurden anhand der realisti-
schen Grundwassemeubildungsrate am Salzgitter-Hohenzug Oberpruft.

Die in den Rechnungen ermittelten Potentialverteilungen zeigen im Siden des Mo-
deligebietes ein erhdhtes Potential in den Wasserleitern Hils, Rhat und Oberer Mu-
schelkalk gegeniber dem Oxford. Das Oxford wird im wesentlichen durch Zuflisse
aus dem Hils; der Cornbrash durch Zufliisse aus dem Rhat und der Unterkreide ge-
speist. Nordlich der Grube weist das Oxford das hdhere Potential auf und gibt Wasser
ins Hangende und Liegende ab. Die Hauptabstromrichtung des Wassers im Oxford ist
nordwarts gerichtet. Die Auswertung der Rechnung mittels Particle-Tracking-Metho-
den liefert Stromlinien, die sich in zwei Hauptgruppen unterteilen lassen. Die erste
Gruppe ist gekennzeichnet durch eine geringe nordwérts gerichtete Strdmung und ei-
nen vertikalen Aufstieg durch die Deckschichten. Die zweite Gruppe weist eine ausge-
pragte Nordkomponente auf, die bis hinter die Uberschiebung von Meine reicht.

Die ermittelten Wasseraufzeiten sind gréBer als 700 000 Jahre. Der Durchfiuf3 durch
das Grubengebaude errechnet sich zu 630 m¥%a.

3 Bewertung des Rechencodes durch den Gutachter

3.1 Stand der Verifizierung und Validierung des Rechencodes SWIFT

Rechenmodelle zur Beurteilung der Langzeitsicherheit von Endlagem fiir radioaktive
Abfalle beschreiben die Strémung des Grundwassers sowie die Transportvorgange
mit dem Grundwasser. Angesichts der Bedeutung, die den Rechenmodellen bei dem
Nachweis der Langzeitsicherheit zukommt, ist es erforderlich aufzuzeigen,

- daB das Gleichungssystem, welches die Vorgange beschreibt, richtig implemen-
tiert ist und ausreichend genau geldst wird (Verifizierung),

- daf die verwendeten Gleichungen bzw. die ihnen zugrundeliegenden Annahmen

die Natur ausreichend genau beschreiben (Validierung).

Entsprechende Studien sind in den vergangenen Jahren auf Anregung der schwedi-
schen Genehmigungsbehérde SKI fir Radionuklidtransportmodelie (INTRACOIN} und



fir Grundwasserstrémungsmodelle (HYDROCOIN) durchgefihrt worden. Diese Pro-
jekte wurden in drei Teilen abgewickelt:

- Level 1 Verifizierung
- Level 2 Validierung

- Level 3 Sensitivitats- und Unsicherheitsanalyse.

Die TU Berlin und spater GSF haben an diesen Studien mit dem Rechenprogramm
SWIFT teilgenommen. Daneben beteiligten sich noch andere Organisationen mit un-
terschiedlichen Programmen, aber auch mit weiteren SWIFT-Versionen, an diesen
Studien. In den folgenden Ausfihrungen wird unterschieden zwischen aligemeinen
Aussagen, die fir alle SWIFT-Versionen zutreffen und solchen, die nur fur die im Ver-
fahren Konrad eingesetzte Version gelten, Letztere wird zur Abgrenzung mit SWIFT-
TUB gekennzeichnet.

Aufgrund der AbschluBberichte von INTRACOIN hat die GRS eine Bewertung der mit
SWIFT erzielten Ergebnisse vorgenommen /BOG B7/.

Als SchluBfolgerungen wurden festgehalten, daB3 die Verifikation fiir eindimensionale
Beispiele fur SWIFT-TUB erfolgreich war. Eine Validierung scheiterte in INTRACOIN
daran, daf3 bei der Nachrechnung von Experimenten keine unabhéngigen Bewer-
tungsmafstabe vorlagen. Sensitivititsanalysen, die fir Konrad représentativ wéren,
wurden nicht durchgefihrt.

Im gleichen Bericht wurde auch die im Rahmen von HYDROCOIN fir Grundwasser-
modelle durchgefiihrte Verifikation auf der Grundlage des Entwurfs des Ergebnisbe-
richtes bewertet. Durch die Verdffentlichung des endgiitigen AbschluBberichtes zu
HYDROCOIN Level 1 kamen keine wesentlich neuen Erkenntnisse hinzu. So gilt, daB
sich die SWIFT-Ergebnisse in den allgemeinen Rahmen gut einordnen. Allerdings ist
zu beachten, daf3 die Streubénder bei HYDROCOIN grdBer sind als bei INTRACOIN.
Dies ist nicht so ausgepragt bei skalaren GroBen wie den errechneten Dricken, aber
vektorielle GroBen, wie die Geschwindigkeiten, zeigen gréBere Differenzen. Am stark-
sten sind die Abweichungen bei den Trajektorien. Dies macht sich insbesondere bei
komplexeren geologischen Strukturen bemerkbar. Als Ursache wurde vermutet, dafR
die Probleme nicht bei den hydrogeologischen Rechencodes, sondern bei den Post-
prozessoren liegen.



Neben diesen Probiemen mit Particle-Tracking-Verfahren treten auch gréf3ere Diver-
genzen bei extrem nichtlinearen Phanomenen auf wie dem Transport von Laugen und
dessen Rickkopplung auf das Strdomungsfeld Gber Dichteeinflisse.

Die Relevanz der untersuchten Beispiele fiir eine Konradanwendung ist nicht in alien
Fallen des Levels 1 gegeben. SWIFT-TUB hat nur an einem der felevanten Beispiele
teilgenommen, namlich an der Emittiung der Grundwasserstrémung in einem Gebiet
mit groBen Permeabilitdtsunterschieden (Case 7). In diesem Fall gab es allerdings
noch spezielle Probleme mit den Randbedingungen, welche dazu fahrten, daf3 die
Particle-Tracking-Verfahren teilweise falsche Ergebnisse lieferten. So kann die Bewer-
tung der Verifikation von SWIFT-TUB nur dahin vorgenommen werden, dal3 dessen
Ergebnisse bezlglich skalarer und auch vektorielier GroBen im Band der Ergebnisse
der anderen Rechenprogramme liegl. Ansonsten laBt sich auch aus diesem Fall hin-
sichtlich der Trajektorien kein einheitliches Bild gewinnen.

Die Trajektorien stellen die Kopplungsstelle zwischen der mehrdimensionalen Grund-
wasserrechnung und der eindimensionalen Radionuklidtransportrechnung dar. Daher
haben sie fiir die Langzeitsicherheitsanalyse grof3e Bedeutung. Wegen der unbefriedi-
genden Situation der Verifikation hat man diesem Problem im Level 3 gréBere Auf-
merksamkeit geschenkt. Spater wird darauf noch eingegangen werden.

In beiden anderen Fallen, an denen SWIFT-TUB teiigenommen hat, nédmlich die Er-
mittlung der Strdmung in einem idealisierten Kluftwasserleiter in der unmittelbaren
Umgebung eines Brunnens sowie die Modellierung des Laugentransportes, haben fir
das Verfahren Konrad keine Relevanz.

Far den Level 2 liegt inzwischen der Berichtsentwurf zur Validierung vor. Von den finf
definierten Rechenbeispielen ist nur ein einziger Fall relevant fir die geologischen
Verhdltnisse in Konrad, namlich ein gro3rdumiges Grundwassermmodeill (80 km x 80
km x 2500 m) in anisotropen geringpermeablen Tongesteinen (Case 4). Es solite auf-
gezeigt werden, daB eine solche hydrogeologische Situation auch aufgrund eines re-
fativ geringen geologischen Kenntnisstandes modelliert werden kann. Die Daten stam-
men aus etwa 50 Pegelbohrungen, von denen einige zuséatzlich hydraulisch getestet
wurden, sowie Angaben Ober natirliche Quellen und Grundwassemeubildungsraten.
Der Zweck war, durch Schéatzung der hydrogeologischen Parameter mit Hilfe von
geostatistischen Methoden, die Grundwasserstande an die gemessenen Werte
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anzugleichen. Vier Rechenprogramme haben sich mit diesem Fall auseinanderge-
setzt, darunter war allerdings keine SWIFT-Version. Die Ergebnisse zeigen, dai3 die
Ubereinstimmungen zwischen Rechnung und Feldbeobachtung reiativ gut sind. Die
maximale Abweichung wurde mit 8 m erreicht. Allerdings ist dieser Fall keine tatsachli-
che Validierung, da der Vergleich mit unabhangigen Daten fehit; die gemessenen
Werte wurden benutzt um die optimale Kalibrierung des Modells durchzufiihren. Eine
genauere Auswertung dieses Falles kann dann erfolgen, wenn neben dem Ergebnis-
bericht auch Einzelberichte der Projektgruppen vordiegen.

Die TU Berlin hat sich mit SWIFT-TUB an einer Nachrechnung eines Experimentes
beteiligt. Dieses Beispiel ist jedoch nur relevant als Analogon zum Laugentransport in
der Umgebung eines Salzstockes. Aber auch dieser Fall ist keine Validierung, da ex-
akte MeBdaten fehlen und nur qualitative Vergleiche durchgefihrt werden konnten.

Als derzeitige vorlaufige Bewertung Iai3t sich aussagen, daB das Grundwassermodell
SWIFT-TUB im Rahmen von HYDROCOIN nicht validiert ist.

Zu Level 3 gibt es einen ersten Entwurf eines Abschluf3berichtes, der allerdings noch
keine Zusammenfassung der Ergebnisse enthalt. Als eines der relevanten Ergebnisse
l&Bt sich an Hand der Diskussion in den im Rahmen des Projektes veranstalteten
Workshops ableiten, daf die Particle-Tracking-Verfahren nicht optimal sind und unter
bestimmten Bedingungen falsche Ergebnisse liefern. Im Level 1 HYDROCOIN wurde
festgestellt, daB hydrogeologische Rechenprogramme eine relativ gute Ubereinstim-
mung in der Druckverteilung erreichen, wahrend Trajektorien z. T. sehr gro3e Abwei-
chungen zeigen. Eine Vermutung hierflir war, daB nicht die hydrogeologischen Re-
chenprogramme sondern die Postprozessoren diese Unterschiede verursachten.
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Zusammenfassend a3t sich sagen:

- Die Verifikation des Codes SWIFT ist fiir eindimensionale Nuklidtransportrechnun-
gen im Rahmen von INTRACOIN erfolgreich verlaufen.

-  Eine Validierung konnte nicht vorgenommen werden.

- Fur die Grundwasserrechnungen ist SWIFT im Vergleich zu den internationalen
Codes und beziglich der behandelten HYDROCOIN-Félle als verifiziert anzuse-
hen. Beziglich der komplexen Hydrogeologie am Standort Konrad sind Defizite
vorhanden. Ein Konrad relevanter Fall wére Fall 6 gewesen.

- SWIFT kann nicht als validiert angesehen werden.

3.2 Stand der Verifizierung und Validierung des Rechencodes FEM301

FEMB301 ist ein FE-Code zur Berechnung von Grundwasserstromungsfeldem; er bein-
haltet nicht die Mdoglichkeit der Berechnung von Radionuklidtransportvorgangen im
Grundwasser. Zur Verifizierung im Rahmen von HYDROCOIN wurde er von der Uni-
versitat von Neuchatel und von Motor Columbus bzw. der Eidgenéssischen Techni-
schen Hochschule Zirich im Level 2 eingesetzt.

Im Level 1 /HYD 88/ wurden von FEM301 die Testfélle 2 (2D-Strdmung in gekliftetem
Granit) und 6 (groBraumiges 3D-Modell mit groBen Permeabilitatskontrasten) gerech-
net, jedoch ohne den Einsatz eines Postprocessors. Da keine Pathlines berechnet
wurden, stehen nur die Potentialfelder fir einen Vergleich mit anderen Codes zur Ver-
figung. Der Vergleich der Druckveraufe langs spezifizierter Linien zeigt fir beide Re-
chenfélle im Vergleich mit den anderen Programmen sehr gute Ubereinstimmung. Al-
lerdings muf3 man sich bei der Bewertung die allgemeine SchluBfolgerung von HY-
DROCOIN Level 1 vergegenwartigen, daf3 es beziglich skalarer Grof3en nur geringe
Unterschiede gibt, wahrend die Particle-Tracking-Verfahren, die das errechnéte Po-
tentialfeld weiterverarbeiten, sehr unterschiedliche Ergebnisse liefem. Insofern ist das
Ergebnis der Verifizierung des Codes FEM301 ohne Postprocessor zu relativieren.

Zum Level 2 existiert z. Zt. lediglich ein Entwurf eines Ergebnisberichtes, die gedruck-
te Fassung soll im Frihjahr 1990 erscheinen. Hier hat Motor Columbus mit FEM301
den Fall 3 (Pumpversuch im geklifteten Gneis) nachgerechnet. Verglichen wurden die
Rechenergebnisse mit Absenkungskurven in Bohribchem in der Umgebung des
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Brunnens. Die vorlaufigen Ergebnisse zeigen eine zufriedensteliende Ubereinstim-
mung der gerechneten mit den gemessenen Druckveraufen. Beziiglich des Standor-
tes Konrad ist dieser Testfall allerdings von geringer Relevanz, zudem auch hier kein
Postprocessor zum Einsatz kam.

Damit muB u. E. der Stand der Verifizierung des Codes FEM301 im Rahmen von HY-
DROCOIN im Hinblick auf den Einsatz am Standort Konrad als nicht ausreichend an-
gesehen werden.

Verifizierungsrechnungen, die Gber die HYDROCOIN-Falle hinaus gehen, lisgen der
GRS nicht vor. Sollen Rechnungen zum Schichtenmodell zur Verifizierung des Pro-
gramms herangezogen werden, so muf3 die entsprechende Auswertung vom Antrag-
steller in das Verfahren eingebracht werden.

4 Bewertung der Modellrechnungen zur
Grundwasserbewegung
4.1 Bewertung der Rechnungen zum Schichtenmodell mit dem Code SWIFT

4.1.1 Bewertung der Ubertragung des hydrogeologischen Modells in das
~ Rechenmodell

Die aus der Anwendung des Codes SWIFT mit dem Zwang nach orthogonaler
Diskiretisierung resuitierenden Konsequenzen und Unsicherheiten wurden bereits in
dem Bericht /BAL 88/ ausfihrlich diskutiert. Die SchiuBfolgerungen sind:

- Das Finite-Differenzen-Verfahren SWIFT erfordert ein orthogonales Rechengitter,
was zu Problemen bei der Abbildung dinner und schrag- bzw. steilstehender
Schichten im Modell fihrt. Diese missen durch treppenférmige Belegung der Git-
ter angenahert werden, wobei die Leitfahigkeit innerhalb einer Schicht nur Gber
das Aneinandersto3en von Blockflachen und nicht Gber Blockknoten gewahrlei-
stet wird.

- Durch diese Annaherung werden die Aquifere geometrisch Gberreprasentiert (z.
B. eine 70 m méchtige Schicht wird auf zwei 100 m méachtige Maschen verteilt).
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Die Flachenkontakte von Leitern und Nichtleitem im Rechenmodell verandem sich
gegentiber dem hydrogeologischen Modell, d. h. die Transmissivitdten an den
Blockgrenzen werden beeinfluf3t,

- Die Flie3wege vergroBBem sich.

- Die treppenformige Annaherung in allen drei Raumrichtungen fiihrt bei dem Mo-
deligebiet Konrad zu einer Veranderung der Tiefenlage von Aquiferen im Rechen-
modell im Vergleich zum hydrogeologischen Modeli.

- Die Erhaltung der Transmissivitat im vorgelegten Rechenmodell erfordent die Ein-
fiihrung reprasentativer Leitfahigkeiten und Porositaten.

Die Auswirkung dieser geometrischen Veranderungen sowohl des hydrogeologischen
Modells als auch der hydrogeologischen Daten auf das Rechenergebnis wurde vom
Antragsteller nur fur sehr stark vereinfachte Modelle aufgezeigt /STO 86, STR 86/.
Insbesondere liegen uns keine Arbeiten des Antragstellers dber die Ermittiung der
Auswirkungen auf die Potentialverteilung und Stromlinienberechnung und damit auf
die Grundwasserlaufzeiten vor, die aus den oben aufgefuhrien Eingriffen in das hy-
drogeologische Modell Konrad resultieren.

Der Gutachter hat in 2-D-Parameteruntersuchungen den Einflu3 der Teufenlage auf
die Abstandsgeschwindigkeit im Oxford untersucht /BAL 88/. Die Rechnungen zeigten
eine Abnahme der Abstandsgeschwindigkeit mit zunehmender Teufenlage des Ox-
ford. Aus diesen Analysen lassen sich jedoch keine belastbaren, quantifizierbaren
Fehlerbandbreiten fir die dreidimensionale Modellrechnung ableiten. Das Gleiche gilt
fur die Bewertung der Uberreprasentanz von Aquiferen sowie fir die Einfdhrung von
reprasentativen Leitfahigkeiten.

Zusammenfassend folgt daraus, daB SWIFT mit der Behandlung des hydrogeologi-
schen Modells Konrad an die Grenzen seiner Moglichkeiten stdt. Deshalb hat der
Gutachter Vergleichsrechnungen mit anderen Programmen durchgefihrt.

4.1.2 Bewertung der Modellrechnungen

Die Grundwasserstande des Modellgebietes wurden Ober Druckrandbedingungen an
der Modelloberflache eingestelit, d. h. durch Vorgabe des Fiilungsgrades einer jeden
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4.2.1 Ubertragung des hydrogeologischen Modells in das Rechenmodell
FEM301

Die Ubertragung komplexer geologischer Strukturen, wie sie das hydrogeologische
Modell Konrad darstellen, ist mit Finiten-Elementen gut zu bewerkstelligen. Zusatziich
kénnen durch Verwendung von Basisfunktionen hdherer Ordnung entweder die Ele-
mente gegeniber FD-Verfahren vergrdf3ert oder aber die Genauigkeit der Ergebnisse
in hydraulisch besonders wirksamen Bereichen gesteigert werden. Dies wurde vom
Antragsteller genutzt insbesondere durch Elementverfeinerung in den Bereichen von
Stérzonen und Vergitterungszonen. Die geometrische Ubertragung des hydrogeologi-
schen Modells erscheint nach den uns vorliegenden Unterlagen plausibel. Aussagen
Gber die Abbildung der Stérungen und damit deren hydraulischer Wirkung lassen sich
daraus jedoch nicht entnehmen. Die Stérzonen sind modelliet und werden fir die
Stérzonenrechnungen mit entsprechenden hydrogeologischen Daten belegt.

4.2.2 Modellrechnungen mit FEM301
Schichtenmodell:

Die Auswertung mittels Trajektorien ergibt fir die beiden Varianten ahnliche Stromlini-
enverlaufe wie in den SWiFT-Rechnungen. Daf keine Stromlinien im Aquifer Oxford
verbleiben sondem in das Hangende oder Liegende z. B. in den Kimmeridge uberge-
hen, 143t sich auf die Arbeitsweise der Particle-Tracking-Programme zurlckfihren.
Auf die Bewertung der Particle-Tracking-Methoden wird in einem spateren Kapitel
noch eingegangen werden.

Im Vergleich mit den GRS-NAMMU Rechnungen sind die vorliegenden FEM301 Re-
chenergebnisse, wie z. B. die Potentialverieilung im Modellgebiet, plausibel.

Storzonenmodell:

Die uns voriegenden Unterlagen reichen fir eine fundierte Bewertung der Parameter-
rechnungen zum Stérzonenmodell nicht aus. Die vorliegenden Potentialverteilungen
und Stromlinienberechnungen erscheinen plausibel.
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4.3 Bewertung der Auswerteprogramme

Die zur Anwendung gelangten Auswerteverfahreri oder Particle-Tracking-Verfahren
beschreiben das Transportverhalten der Grundwasserpartikel in einer Grundwasser-
stromung, d. h. mit ihrer Hilfe werden Stromlinien in einem Strdmungsfeld emmittelt.
Die Berechnung der Trajektorien erfolgt entweder auf der Basis des berechneten Po-
zentialfeldes oder des abgeleiteten Geschwindigkeitsfeldes.

Diese werden nun in der Auswertung der Grundwasserrechnungen als potentiefle
Transportwege freigesetzter Radionuklide interpretiert. Stromlinienrechnungen liefem
nicht zwangslaufig die kirzesten Laufzeiten und -wege von Radionukliden, da die
physikalische Beschreibung von Transportvorgdngen von Radionukliden im Grund-
wasser neben der advektiven Transportkomponente (die der Stromlinienberechnung
zugrunde liegt) auch die Transportkomponenten der hydrodynamischen Dispersion
bericksichtigt. Die Dispersion liefert einen nicht zu vernachléssigenden Anteil am
raumlichen Transportverhalten von in Grundwasser geldsten Stoffen. Daraus folgt,
daf3 Stromlinienrechnungen und Transportrechnungen nicht zwansl&ufig zu gleichen
Ausbreitungswegen fuhren. Dies gilt insbesondere fir in Aquitarden eingebettete ge-
ringmachtige Aquifere mit einer schichtparallelen Hauptstrémungskomponente und ei-
ner relativ kleinen Komponente vertikal zur Schicht. Stromlinien folgen hier im wesent-
lichen dem Vektorteld der Grundwassergeschwindigkeit, d. h. sie verlassen aufgrund
der (wenn auch noch so geringen) vertikalen Geschwindigkeitskomponente den Aqui-
fer, was dem Freisetzungsverlauf einzelner Partike! entsprechen kann. Der Transport
von Wasserinhaltstoffen, z. B. einer Radionukiidwolke, hingegen erfolgt jedoch im we-
sentlichen in Hauptstrdmungsrichtung des Aquifers.

Bei der Auswertung des Oxfordszenarios im Schichtenmodell wird die Diskrepanz zwi-
schen den erwarteten Freisetzungsverlaufen und den Ergebnissen der Auswertepro-
gramme besonders deutlich. Lediglich die Auswertung der SWIFT-Rechnungen mit
den Stromlinienprogrammen des Antragstellers und des Gutachters lieferten den er-
wanteten Freisetzungsveriauf im Oxford.

Die Stromlinienrechnungen des Antragstellers mit FEM301 weisen den oben bespro-
chenen Verauf auf; die Stromlinien verlassen das Oxford. Ahnliche Ergebnisse liefert
die Anwendung der Auswereprogramme auf die NAMMU-Rechnungen des
Gutachters.
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Particle-Tracking-Methoden liefem die Stromlinien eines Grundwasserstrémungsfel-
des. Sie kdnnen ebenfalls zur Ermittlung potentieller Transportwege fiir Wasserinhalt-
stoffe wie z. B. Radionuklide herangezogen werden. Sie liefern jedoch nicht zwangs-
laufig die kiirzesten Freisetzungswege und -zeiten. Hier kdnnen gegebenenfalls fiir
komplexe Geometrien und Grundwasserstromungsverhiltnisse mehrdimensionale
Nuklidtransportrechnungen zur Bewertung herangezogen werden.

5 Das Rechenprogramm NAMMU des Gutachters

5.1 Einleitende Beschreibung

Das von der GRS zur Begutachtung der Grundwassertransportrechnungen eingesetz-
te Rechenprogramm wurde von der Theory of Fluids Group im englischen Kemfor-
schungszentrum Harwell als Rechenprogrammpaket NAMMU (Numerical Assessment
Method for Migration Underground) /RAE 81, ATK 85a, ATK 85b/ entwickelt. Es faf3t
in seiner derzeitigen Version die friher getrennten Programme zur Simulation der
Grundwasserstrdmung (NAMMU) und des Radionuklidiransports (NAMSOL)
Zusammen.

In NAMMU sind die entsprechenden physikalischen Grundgieichungen fir Hydrogeo-
logie und Stofftransport programmiert. Die Eingabedaten werden in einem allgemei-
nen Eingabeprozessor TGIN fir die Benutzung in NAMMU aufbereitet. Auch fiir die
Losung des partiellen Differentialgleichungssystems wird ein allgemeines Lsungsver-
fahren TGSL verwendet. Die Ergebnisse werden schlieBlich mit einem Grafikpaket
THGRAF bzw. THSUNI so aufbereitet, daB3 sie (ber ein entsprechendes Interface mit
verschiedenen Softwarepaketen geplottet werden kénnen, z. B. durch THDISP mit
DISSPLA. Bild 1 gibt den Programmablauf schematisch wieder.

5.2 Implementierte Grundgleichungen

NAMMU enthélt Modelie zur Berechnung der Grundwasserstrémung im geséttigten
oder ungeséttigten pordsen oder geklifteten Medium und des Transporis von
Salzlauge und Energie. Dabei wirkt sich die veranderliche Dichte auf das Strémungs-
feld aus. AuBerdem kann der Transport von Radionukliden oder anderen
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Schadstoffen simuliert werden, die aufgrund der geringen Konzentrationen nicht auf
das Stréomungsfeld rickkoppeln. Grundsétzlich wird dabei vorausgesetzt, daf die
Stromung dem Darcy-Gesetz folgt, daB sich das durchstrdomte Medium nicht bewegt
und daf3 sich das Strémungsmedium und das durchstrémte Medium im thermischen

Gleichgewicht und Sorptionsgleichgewicht befinden.

Fir den Basisfall, namlich Strémung und Transport in gesattigtem porésem Medium

ohne Dichterlickkopplung, sind folgende Grundgleichungen in NAMMU implementiert:

Fur den Grundwasserstromung

- die Kontinuitatsgieichung

2P+ V- (pr Vp)=0

- die impuisgleichung (Darcy-Gesetz)
¥ = - £(Vp-pr B
Fir den Energietransport
(NprCwr + (1 —Mprewa)E + prowr W, VT— DV2T= Q,
Fir den Lauvgentransport
2(prnCs)+V - (prnCs Vp) =V - (pen D - VCs) = 0
Far den Radionuklidtransport
2(NANCN) +V - (Vp Cn =V - (n Dy -VC&)) =
An-1NApny Cnea — An NRov Cn +nQy,

Fir die Dichte

- bei mischbaren Flissigkeiten
i =(1 —Cs}ﬁ' + CS}:_S
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-  bei Salzlauge
p = pw (52 (5.6b)

Fir die Viskositat

- bei Salzlauge z. B.

ie = 1.002 - 10°(1+0,4819 Cs—0,2774 Cs2+0,7814 Cs?) (%) (5.7)

Far die Dispersivitat

D=Dnl+ Dy (5.8)
mit

Y

Dpj=or voy +(0-0y) ’ v (5.8a)

Fir die Berechnung der Strémung und des Energietransports im ungeséttigten Medi-
um sind die entsprechenden Gleichungen (2.1, 2.2 und 2.3) zu modifizieren, um der
Tatsache Rechnung zu tragen, dafB die Poren des durchstrémten Mediums nicht voll-
standig von dem Fluid erfillt sind /JAC 85/,

In NAMMU wird dabei die Voraussetzung gemacht, daf3 das in den Poren befindliche
Gas immobil ist und sich auf Atmosphérendruck befindet. Fir die Permeabilitat wird
ein relativer Wert eingefihnt, der von der Sattigung des durchstrémten Mediums, d. h.
dem Verhaltnis des von Wasser erfiliten zum gesamten Porenraum abhéngt. Die Be-
ziehung zwischen relativer Permeabilitat und Sattigung 1aBt sich empirisch emnitteln.
Damit werden die Gleichungen 5.1 und 5.2 ersetzt durch

%(np;S) +V. (pr VD) = Q (59)
Vo = - 52V - pr ) (5.10)

Fir den Druck gilt unter den genannten Annahmen fiir das in den Poren eingeschlos-
sene Gas
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d. h. auf dem Rand ist die Losungsvariable selbst vorgeschrieben oder die Form der
Neumann'schen Randbedingung

n-y(@- - Va =ylurdenRandl,

d. h. die Ableitung der Losungsvariablen nomal zum Rand wird vorgeschrieben, in-
dem ein entsprechender FiuB definiert wird. Zur numerischen Behandlung wird der
Raum, in dem das Differentialgleichungssystem glltig ist, in eine Anzahl von Teilge-
biete, die sogenannten Elemente, mit einfacher Geometrie unterteilt. Innerhalb dieser
Elemente werden die Verlaufe der Ldsungsvariablen durch Polynome approximiert.
Diese Funktionen sind dann durch einige wenige Parameter bestimmt, deren Werte
mit Hilfe von Stiizstellen im Element, den sogenannten Knoten, ermittelt werden
kénnen.

Die Zahl der Knoten, die ein Element besitzen muf3, hangt von den Polynomen ab, die
fiir die Ansétze verwendet werden, Lineare Ansétze bendtigen Knotenpunkte in den
Ecken der Elemente, d. h. bei dreidimensionalen quaderférmigen Elementen 8 Kno-
ten, da fir die entsprechenden trilinearen Ansétze 8 freie Parameter bestimmt sind.

UENG = a0 + &k + aom + @l + akn + askl + asnl + azEng (5.12)

F&r entsprechende Elemente mit triquadratischem Ansatz werden 27 Knoten ben6tigt,
wenn die entsprechenden freien Parameter den Ansatz funktional bestimmen

UEND = @0 + @& + am + asl (5.13)
+aukn + astl + aend + arEnl
+asb? + an? + al?
+a182n + 812820 + anknl
+akn? + asn®{ + ann®
+a7§? + aenl? + anknl?
+8208™° + an§2(7 + 82?02
+asE % + 224£°nL? + sEN?L?
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Die Parameter der Approximationsfunktionen werden so bestimmt, daR der Fehler
beim Einsetzen in das Differentialgleichungssystem ein Minimum annimmt.

Wie man aus der obigen Skizze ersehen kann, ist es moglich, ein quadratisches Ele-
ment durch acht lineare Elemente zu ersetzen, wobei man auf die gleiche Anzahi von
Knoten kommt. Allerdings laBt sich durch quadratische Elemente eine bessere
Approximation des Kurvenverlaufs zwischen den Knoten erreichen, sofern keine star-
ken Gradienten vorliegen.

Zur praktischen Anwendung im Rahmen dieses Berichtes kamen quaderférmige bzw.
sechsfidchige Lagrange-Elemente und prismenformige Lagrange-Elemente mit Drei-
ecksquerschnitt. Serendipity-Elemente wiirden zwar geringfligige Rechenzeitvorteile
bringen, jedoch verliert man bei der Approximation an Genauigkeit. Daher wurden die
Elementtypen nicht verwendet. Tetraeder- bzw. Pyramidenelemente wurden ausge-
schlossen, weil die Ansatzfunktionen nicht zu denen der anderen Elemente konsistent
sind.

Die bisherigen Ausfihrungen bezogen sich auf die Lésung des Differentialgleichungs-
systems im Raum. Fir die transiente Losung ist eine ahnliche Vorgehensweise prinzi-
piell auch durchfihrbar. Im allgemeinen werden far die zeitliche Integration jedoch an-
dere Verfahren verwendet, ein Weg, der auch in TGSL beschritten worden ist. Die
Aufgabe besteht darin, eine Gleichung der Form

y=Z=1yy (5.14)

numerisch zu integrieren, wobei das Differential durch einen Differenzenguotienten er-

setzt wird. Dies geschieht entweder explizit, indem vom Zeitpunkt t auf den Zeitpunkt
t + Atextrapoliert wird

F=fn (5.15)

oder implizit, indem for die Losung der Werte des Zeitpunktes t+ Atverwendet
werden

& = Kyuar t+ AD. | (5.16)
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In TGSL sind ein explizites und ein implizites Euler-Verfahren implementiert sowie ein

Crank-Nicholson Verfahren, bei dem der Grad des impliziten Anteils an der Losung
mit einem Parameter @ frel gewahit werden kann.

F=0 yuut+A)+(1-0) - iy, (5.17)

Dieses Verfahren ist fiir 6 = 1/2 ein Verfahren zweiter Ordnung. Daruber hinaus sind
noch eine Predictor-Correctormethode und ein Verfahren héherer Ordnung nach Gear

implementient.

Bei dem ersteren wird fir den Predictor-Schritt ein explizites Verfahren angesetzt
wahrend der Corrector-Schritt implizit arbeitet. Das Verfahren nach Gear ist eine Er-
weiterung, bei dem fir die Extrapolation des Predictor-Schrittes nicht nur der letzte
Zeitpunkt, sondern auch noch weiter zuriickliegende verwendet werden. Analog wird
auch der Correctorschritt behandelt.

Zu den Merkmalen expliziter Verfahren gehdren, daB die Einzelschritte zwar nicht
sehr rechenintensiv, aber aus Stabilitatsgriinden nur in kleinen Schrittweiten akzepta-
bel sind. Implizite Verfahren erfordern pro Schritt einen hdheren Rechenaufwand
durch lterationen, kénnen aber groRere Schrittweiten zulassen. Das Verfahren nach
Gear ist dann vorteilhaft, wenn eine hohe Genauigkeit verlangt wird. Der Rechenauf-
wand liegt dann in der gleichen GrdBenordnung wie bei Verfahren erster Ordnung fur
wesentlich geringere Genauigkeitsanforderungen.

54 Ein- und Ausgabeprozeduren

Die fir die Erstellung eines Modells notwendige Eingabe der Geometrie, der wesentli-
chen Parameter und Randbedingungen erfolgt (iber einen speziellen in Harwell ent-
wickelten Eingabeprozessor TGIN /WIN 84e, WIN B84b/. Dieser erlaubt eine format-
freie Eingabesprache. Der Programmablauf wird mit Hilfe von Kommandos gesteuert
wahrend die Parameter tber Schlisselworte definiert werden. Da die meisten Para-
meter durch Defaultwerte vorbesetzt sind, milssen nicht alle Parameter angegeben
werden. So reichen z. B. fast immer die defaultmaBigen Toleranzlimits fiir eine noma-
le Simulation aus, so daf3 sie nicht eigens definiert werden missen.

Die Kommandostruktur ist in verschiedene Ebenen aufgeteilt, wobei an oberster Stelle
die Hauptkommandos stehen. Mit dem Kommando
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>> NAMMU

wird das Programmpaket aktiviert. Dieses Kommando besitzt mehrere Unterkomman-
dos, mit deren Hilfe die GroBe von Zahlenfeldern, die Variablennamen und die allge-
mein fiir das Problem gultigen Parameter definiert werden.

Ein weiteres wichtiges Hauptkommando ist
> > INITIAL DATA

unter dem mit verschiedenen Unterkommandos z. B. die physikalischen Parameter
der verschiedenen Gesteine und des Fluids defineirt werden.

Mit dem Kommando
> > MODEL DATA

wird das Modellgitter aufgebaut, Dies kann zum einen dadurch geschehen, dal3 zuerst
verschiedene Modellbereiche, die auf einfache Weise gemeinsam behandelt werden
kdnnen, getrennt Uber die Eingabe von Koordinaten der Eckpunkte, der Feindiskreti-
sierung und Zuordnung von Gesteinstypen erstellt werden. Diese werden dann mitein-
ander kombiniert und u. U. noch nachtraglich modifiziert, indem Knotenpunkte ver-
schoben werden, um stark irregulare Geometriem nachzubilden. Zum anderen kann
auch ein zuvor mit NAMMU erzeugtes Modellgitter, welches auf Platte gespeichert
wurde, mit Hilfe eines Unterkommandos wieder eingelesen werden. Als letzte Mog-
lichkeit ist vorgesehen, daB ein mit einem anderen FE-Generator erzeugtes Gitter mit
Hilfe eines vom Benutzer zur Verfiigung zu stelienden Unterprogramms USRGRD mit
entsprechenden Leseanweisungen eingegeben werden kann.

Besonders wichtig in bezug auf die Rechenkosten bei umfangreichen komplexen Mo-
dellen ist die Moglichkeit, dal die Numerierung der Knoten im Hinblick auf eine opti-
male Organisation der Losungsmatrix modifiziert werden kann. Dies kann durch eine
explizite Vorgabe der Neunumerierung geschehen, was dann ausreichend ist, wenn
mehrere Gitter von regeiméaBigem Aufbau miteinander kombiniert wurden. Die optima-
le Reihenfolge ist hierbei ohne weiteres abschétzbar. Zusétzlich sind noch verschie-
dene Algorithmen installiert, die bei komplexen Gittem zu effektiverem Matrixaufbau

26



fuhren und z. B. deren Frontbreite auf die Halfte gegeniiber einer expliziten Vorgabe
reduzieren. Da die Rechenzeit quadratisch von der Frontbreite abhangt, kommen sol-
chen Algorithmen fir umfangreiche komplexe Gitter besondere Bedeutung zu. Welter-
hin umfaBt die Modellerstellung die Zuordnung von Gesteinsparametern und einzelner
Elemente oder Elementgruppen sowie die Definition von Randbedingungen. AuBer-
dem werden noch die Anfangswerte fir die Simulation vorgegeben, z. B. eine ge-
schatzte Druckverteilung. Hierzu gehort auch, daB bei Restartidufen die Variablenwer-
te an den Knoten aus vorangegangenen Rechnungen von Platte eingelesen werden
kdnnen.

Nachdem das Modell erstelit worden ist, wird mit dem Kommando
> > SOLVER DATA

dem Programm mitgeteilt, welche Art von Problemstellung geldst werden soll, z. B. ei-
ne stationére oder transiente Simulation, Grundwasserstrdomung oder Nuklidtransport
und welche numerischen Verfahren benutzt werden sollen.

SchlieBlich wird mit dem Kommando
> > QUTPUT DATA

die Ausgabe gesteuert. Dieses Kormmando kann auch zwischen den einzelnen Schrit-
ten Modellerstellung, - modifikation und Lésung des Problems aktiviert werden. Die
Ausgabe umfaBt eine Druck- und eine Plotausgabe sowie die Speicherung der Ergeb-
nisse der Modellerstellung und der Rechnung auf Plattendateien. Die einzelnen Aus-
gabeoptionen werden durch Unterkommandos gesteuert.
Die Piotausgabe umfaBt im einzelnen
- die Darstellung des Modellgitters

« als dreidimensionales Bild

- ander Oberflache

» als Schritt

- die Element- und Knotennummern im Modeligitter
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- den Schichtenaufbauv des Modeligitters
« als 3D-Bild
« als Schnitt

.+ als Projektion von einzelnen Schichten
- die Isolinien der Lésungsvariablen
« auf der Oberflache
+ in Schnitten
- dem Verlauf der Ldsungsvariablen |angs spezifierter Linien im Raum

- den Verauf der Losungsvariablen an spezifizieten Punkten als Funktion der Zeit.

Dariber hinaus kénnen bei Grundwasserstromungsrechnungen aus der emnittelten
Druckverteilung die Geschwindigkeiten und die Trajektorien berechnet und im Modell-
gitter geplottet werden. Im konkreten Anwendungsbeispiel werden entsprechende Bil-
der gezeigt. Die Bearbeitung der Plotausgabe erfolgt so, daB die spezifizierten Plots
in einem Raster von 1000 x 1000 Punkien erstellt und in kompakter Form auf eine
Zwischendatei geschrieben werden. Mit einem far die jeweilige Installation entwickel-
ten Interface wird diese Datei dann gelesen und so aufbereitet, daB die Daten von der
zur Verfigung stehenden Plotsoftware weiterverarbeitet werden konnen.

Alle Piots, die aus einem 3D-Modeligitter abgeleitet werden, namlich Modellaufbau,
Schnitte, Isclinien, Geschwindigkeitspfeile und Trajektorien, sind als 3D-Bilder auf der
Zwischendatei gespeichert. Sie kdnnen durch Modifikation der die Projektion definie-
renden Daten unter verschiedenen Blickwinkeln dargestellt werden, ohne daB die Bil-
der neu mit NAMMU erstellt werden missen. Beispiele hiervon werden ebenfalis spa-
ter gezeigt.

55 Qualitdtsnachweis

Der Qualitatsnachweis fir das Programmpaket NAMMU kann auf verschiedenen Stu-

fen durchgetihrt werden, Hier ist zum einen die Anwendung des Programms auf ver-

schiedenartige Problemstellungen und durch verschiedene Benutzer, zum anderen

die Verifizierung durch Vergleich mit anderen ahnlichen Programmen anhand von
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- ENTWIFE zur Simulation von Naturkonvektionsvorgangen,
- WIFE fur die Berechnung turbulenter Stromung,

- WAFT fir die Ermittiung von Tracer-Transportvorgéngen in Ollagerstatten

eingesetzt. Durch die Anwendung des numerischen Verfahrens auf die unterschied-
lichsten physikalischen Phanomene kdnnen grundsétzliche Fehler zum grofiten Teil
ausgeschlossen werden. Im weiteren kann davon ausgegangen werden, daf3 das
Verfahren im Hinblick auf Kosten optimal gestaltet ist. '

Ein weiterer Schritt im Qualitatsnachweis von Rechenprogrammen ist die Verifikation.
Beziglich der Simulation der Grundwasserstrdmung hat der Code NAMMU an dem in-
ternationalen Projekt zur Verifizierung von Grundwassermodellen HYDROCOIN (Hy-
drological Code Intercomparison /HYD 88/) teilgenommen. Von den sieben im ersten
Level dieser Studie definierten Benchmarkproblemen hat NAMMU folgende simuliert,
namlich

- Case1
Transiente Strébmung um ein Bohroch in einem Kiuftgrundwasserieiter
/HER 85 b/,

- Case?2
Stationare Strdmung in einem Gebirgsabschnitt mit zwei durchidssigen Kliften
/HER 85 &/,

- Caseé
Transiente thermische Konvektion in einem geséattigten pordsen Medium
/CHE 85/,

- Caset
Grundwasserstrémung in einem groBrdumigen hydrogeologischen Modell mit
Permeabilitatskontrasten

- Case?
Gesittigte zweidimensionale Strdmung durch ein oberflachennahes Endlager in
tonigem Medium /HER 85 b/.

Die Falle wurden so ausgewdhit, daB durch verschiedene physikalische Phanomene
ein breites Spektrum der Verifizierung abgedeckt werden konnte. Dabei wurden Case
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1 und Case 4 mit einer analytischen Losung verglichen. Beide ergaben eine sehr gute
Obereinstimmung zwischen den NAMMU-Ergebnissen und der analytischen Ldsung.
Im Case 2 zeigte NAMMU eine gute Ubereinstimmung mit den Ergebnissen anderer
Programme sowohl hinsichtlich der Potentialverteilung als auch hinsichtlich der Tra-
jektorien. Allerdings zeigte sich bei diesem Beispiel auch, daB Dreieckselemente in
2D-Modellen ungenaue Lésungen ergeben. Ahnliche Aussagen kannen auch fiir den
Case 7 gemacht werden.

Die GRS sieht insbesondere im Fall 6 eine relevante Problemsteliung, zum einen we-
gen seiner Anlehnung an die Geologie eines tatsachlichen Standortes und zum ande-
ren wegen den gegeniiber anderen Fallen unterschiedlich definierten Randbedingun-
gen (Infiltrationsrate anstelle des Grundwasserspiegels). Die Ergebnisse sind in /BOG
88/ dokumentiert. Die Studie kam zu dem SchiuB, daB NAMMU auch fiir diesen Fall
im gleichen Umfang wie die anderen Rechenmodelle verifiziert ist.

Beziglich des Radionuklidiransports ist NAMMU verglichen worden mit einer anaiyti-
schen Ldsung eines 3-dimensionalen Nuklidtransportproblems /HER 84/, Hier zeigte
sich, daB eine gute Ubereinstimmung fur kieine Pecletzahlen voriag, jedoch die L&-
sung fir Pe > 1 in der Nahe der Gittergrenzen instabil wurde.

Die letzte Stufe des Qualitatsnachweises liegt in der Validation, d. h. entsprechend
der 1AEA-Definition dem Nachweis, daf3 die im Programm implementierten physikali-
schen GesetzmaBigkeiten die Natur ausreichend genau beschreiben. Im Rahmen der
HYDROCOIN-Studie ist die Validierung begonnen worden, woran auch NAMMU be-
teiligt war. Allerdings ist die Studie aus Mange! an geeigneten Experimenten bzw.
Felduntersuchungen mit ausreichend unabhangigen Daten unbefriedigend veriaufen.
Entsprechende Ergebnisse sind z. Zt. noch nicht verdffentlicht. Als Weiterflihrung wur-
de 1987 das Projekt INTRAVAL (Intemational Nuclide Transport Validation /INT 87/
begonnen. NAMMU nimmt an diesem Projekt teil.
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6 Anwendung des Codes NAMMU auf den Standort Konrad

6.1 Hydrogeologisches Modell
Dem hydrogeologischen Modell liegen die Antragsunterlagen zugrunde.

Das Modellgebiet besteht aus einer Nord-Sid-ausgerichteten tektonischen Mulde, die
in horizontaler und vertikaler Richtung eine endliche Weite (hier 45 km in Nord-Sid-
bzw. 15 km in Ost-West-Richtung und ca. 3 km Teufe) besitzt (Bild 2).

Die Schichtenfolge des hydrogeologischen Modells ist in der Tabelle 1 zusammenge-
faBt. Insgesamt werden fir die Mulde 12 unterschiedliche Gesteinseinheiten vorgege-
ben, die 7 Aquifere, 4 Aquitarden und 1 Aquiclude umfassen. Alle Gesteinseinheiten,
auch soiche, die im Grunde Kluftwasserleiter darstellen, werden als pordse Medien
mit entsprechenden eftektiven Porositaten behandelt.

Die Basis der Mulde bilden als Aquiclude die salinaren Schichten des Mittleren Mu-
schelkatkes, denen im Hangenden der Kiuftwasserleiter Oberer Muschelkalk folgt.
Dieser tiefste Aquifer der hydrogeologischen Modelleinheiten erstreckt sich ber die
gesamte Modellbasis. Dabei wird eine mégliche Leckage in die Salzschichten des Lie-
genden als vernachi&ssigbar angesehen.

Gepragt wird das GrundwasserflieBsystem von einem Grundwasser-Potentialfeld, das
von Stiden nach Norden abfallt und somit einen hydraulischen Gradienten Gber die
Modellachse ausbildet. Im Siden streichen die unteren beiden Aquifere innerhalb des
Salzgitter-Hohenzuges an der Erdoberflache aus und werden durch versickemdes
Niederschlagswasser mit Grundwasser gespeist. Aufgrund seiner topographischen
Hochlage besitzt dieses Gebiet die hochsten Grundwasserstande und stellt das
Grundwasser-Neubildungsgebiet fir die tieferen Grundwasserieiter dar. Im topogra-
phisch tieferliegenden Nordgebiet streichen die dariber liegenden Aquifere Oxford
und Cornbrash an der Erdoberflache aus und stelien aufgrund der noch zu beschrei-
benden Modellrandbedingungen das Grundwasser-Abflu3gebiet des tieferen Aquifer-
systems. Dieser nordliche Teil des Modeligebietes besitzt ein geringeres topographi-
sches Relief, so daB keine gréf3eren, oberflachennahen, vertikalen Grundwasserflus-
se dem regionalen Siid-Nord-Gradienten des tieferen Untergrunds entgegenwirken.
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Das Modellgebiet, wie es in den Rechencode einflieBen solite, ist in Abb. 2 dar-
gestellt.

6.2 Randbedingungen

Die eingangs schon erwahnten salinaren Schichten an der Modellbasis und die die
Muldenstruktur seitlich bis zur Modellbasis begrenzenden Salzdome und -mauem
wurden als "no-flow boundaries” modelliert, iber die kein Wasseraustausch méglich
ist. Als weitere vertikale "no-flow boundaries” wurden die ndrdlichen und sidlichen
Modeligrenzen angesetzt.

Durch diese Wahl der Randbedingungen wird das gesamte im Wiedererganzungsge-
biet der tieferen Aquifere eindringende Grundwasser durch die Aquifere des Modell-
gebietes gezwungen und im Grundwasser-Abfluf3gebiet in den obersten Aquifer ein-
gespeist. Damit findet der gesamte Wasseraustausch Uber die Modelloberflache statt,
die inrerseits Uber den obersten Aquifer mit einer konstanten Druckrandbedingung be-
legt wird. Diese Druckrandbedingung spiegelt als freie Grundwasser-Oberflache die
Topographie des Modellgebietes wider.

6.3 Umsetzung in ein Rechengitter

Die Umsetzung der hydrogeologischen Verhdltnisse des Standortes in ein numeri-
sches Modell beinhaltet far das Programm NAMMU als erstes die Umsetzung einer
geologischen Struktur mit ihren Schichtgliedem in ein Maschennetz von Finiten-Ele-
menten. Im Rechenverfahren NAMMU sind hierflr, wie im Kapitel 5 beschrieben, ver-
schiedene Typen von Elementen vorhanden.

Die Maschennetzgenerierung laBt sich
a) anhand von geologischen Vertikalschnitten oder

b) anhand von Tiefenlinienplanen geologischer Schichtglieder

durchiGhren.
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Im vorliegenden Fall wurde die erste Moglichkeite gewahlt, weil die Hauptkomplexitét
der regionalen Geologie in der vertikalen Sequenz verschiedener hydrogeologischer
Einheiten besteht. Desweiteren lagen eine Reihe von Vertikalschnitten des Modellge-
bietes vor, was die Mdglichkeiten eines sofortigen Vergleichs der Gitter mit den origi-
nalen geologischen Vertikalschnitten sowie die sofortige Uberpriifung der hydrauli-
schen Verhéltnisse jedes einzeinen Schnittes Uber eine 2D numerische Simulation
eraubt.

Insbesondere die 2D numerische Simulation der Hydrogeologie an den einzelnen Ver-
tikalschnitten 128t eine direkte Bewertung

- der Korrektheit der Netzgenerierung der einzelnen Schnitte
- der Auswirkung der physikalischen Randbedingungen bzw,

- der Wirkungsweise von hydrogeologischen Parameterdnderungen und geologi-
scher Neuinterpretationen

Zu.

6.3.1 2D-Modellgitter

Der erste Arbeitsgang bei der Generierung von 2D-Maschennetzen anhand von Verti-
kalschnitten ist die Einteilung der geologischen Schichten in quadratische bzw. dreiek-
kige Netzfeldabschnitte (engl. = patches), wobei jedes Schichtglied, in diesem Fall je-
de hydraulische Einheit, vertikal mit einem Feldabschnitt beschrieben wird (Bild 3a, b).

Um die Flexibilitat der Benutzung von dreieckigen Feldabschnitten fir die Gitterober-
flache zu erhalten, wurden Dreieckselemente nur in Ost-West-Richtung genutzt, d. h.
mit dieser Vorgehensweise wird das Ausstreichen von Schichteinheiten in Ost-West-
Richtung modelliert.

Damit kann langs des zu erwartenden héchsten Grundwasser-Flusses eines
3D-Modells die Diskretisierungsintensitat einer hydrogeologischen Einheit beim gleich-
zeitigen Wegfallen einer anderen erhdht werden.






HierfGr wurden zunachst die Netzfeldabschnitte zwischen den Vertikalgitterschnitten
beschrieben, wobei im einzelnen zu identifizieren war, welche Blocke der einzelnen
Schnitte miteinander verbunden werden missen. Dabei wurden die dreieckigen ebe-
nen Netzfeldabschnitte in prismatische Elemente bzw. die quadratischen ebenen
Netzfeldabschnitte in quaderférmige Elemente berfihrt und ihnen neue hydraulische
Kennwerte zugeordnet. Diesem so generierten 3D-Modell wurden die schon beschrie-
benen abfluBlosen Randbedingungen an der Modellbasis und den Verikalrandern zu-
geordnet und als Oberflachenrandbedingung feste Grundwasser-Standshdhen fir die
Oberlflacheneckpunkie interpoliert.

Die Uberprifung der Belegung der 3D-Patches mit den hydrogeologischen Einheiten
erfolgt durch Plotten von Sid-Nord verlaufenden vertikalen Gitterebenenschnitten. Sie
zeigen das Modeligittemetz in der Verbindung der einzelnen Ost-West-Netzgitter-
schnitte (Bild 10, 11), wobei auftretende Fehlbelegungen sofort erkennbar werden
und sich korrigieren lassen.

Im weiteren wurden zur Uberpriifung der abgebildeten Geologie Projektionen hydro-
geologischer Einheiten auf die horizontale Ebene, d. h. die Topographie der hydrauli-
schen Einheiten (s. Bilder 12a-c¢), erzeugt und mit den geologischen Tiefenlinienpla-
nen der geologischen Schichteinheiten verglichen. Auf diese Weise wurden unphysi-
kalisch diskretisierte Bereiche in den Schichtbildern sowie verzerrte Elemente ent-
deckt und korrigiert.

Durch diese Vorgehensweise wurde das numerische Modell der geologischen Inter-
pretation des Standortes angepafit. Am Beispiel der Nord-Sud-Schnitte 7 und 8 ist die
Umsetzung des hydrogeologischen Modells in das Rechengitter dargestellt (Bilder 13
und 14).

Nach Durchfihrung der Modellgenerierung und Behebung der Hauptfehler im Ma-
schennetz wurde als Basisfall die Variante 2 definiert, dessen Datensatz mit den hy-
draulischen Kennwerten in Tabelle 1 aufgelistet ist. Dieser Basisfall berlicksichtigt im
Modellaufbau die Stdrzonen nicht als eigene hydrogeologische Einheiten, sondern
derart, daB3 sie hydrogeologische Einheiten versetzen kénnen und veranderte Verbin-
dungen von Einheiten Gber die Stérung darstellen. Das heiBt, Uber die Storungen kén-
nen verschiedene Aquifere untereinander verbunden oder gegen Aquitarden versetzt

werden,
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7 Ergebnisse der Grundwassertransportrechnungen

Das Ergebnis der im Kapitel 6 beschriebenen schrittweisen Erstellung des Rechengit-
ters ist ein dreidimensionales hydrogeologisches Rechenmodell des Endlagerstandor-
tes Konrad auf der Basis der Planunteriagen.

Hierbei zeigen die abgebildeten Modellgitterschnitte (Bilder 9 und 14), daB auch kom-
plizierte hydrogeologische Systeme mit mehreren zum Teil auskeilenden und in der
Schichtméchtigkeit stark schwankenden Aquiferen sich mit den NAMMU-Prozeduren
hinreichend genau abbilden lassen. Dabei ist insbesondere die fiachentreue bzw.
raumtreue  Abbildung durch die angewendeten verschiedenen Finiten-Elemente
gegeben. |

Dieses generierte 3D-Modellgitter dient als Grundlage der Berechnungen des nachfol-
gend definierten Basisfalles, den weiterfilhrenden Rechnungen an einem modifizier-
ten Modell und den Parametervariationen.

7.1 Ergebnisse zum Basisfall (Variante 2)

Der Basisfall wurde zunéchst mit den Pemmeabiiitats- und Porositatswerten des Stan-
darddatensatz des Schichtenmodells (Variante 2) gerechnet. AnschlieBend wurde die
Modellstruktur im Detail solange verandert, bis sich ein physikalisch sinnvoller hydro-
geologischer Zustand einstellte. Insbesondere die Detailanbindung von Aquiferen in
Storzonen und in den Bereichen der Wiedererganzungs- und AbfluBgebiete zeigten
einen grof3en Einfluf3 auf das Rechenergebnis, namlich das Druckfeld.

Die Randbedingung an der Modelloberfiache, d. h. die Potentiallinien, wird fiir die Be-
rechnung des Schichtenmodells Gber die prographie an den diskreten Punkten des
Rechengitters vorgegeben. Bild 15 zeigt die Umsetzung der gemessenen Isopoten-
tiallinien (15a) in das Rechenmodell (15b). Die Dbereinstimmung ist gut, wenn auch
die Aufldsung im Rechengitter weniger stark ist, als in der Darstellung der MeBwerte.

Die Bilder 15, 17, 18 zeigen als Ergebnis der NAMMU-Rechnung des Basisfalles die
Druckpotentialfeider der Ost-West-Modeligitterschnitte im Grundwasser-Einstrombe-
reich des Modells (Bild 16b), in einem Schnitt durch das Endlager Konrad {Bild 17b)
und im Grundwasser-Ausstrom aus dem Modell (Biid 18b).
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Im Bild 16b zeigen die enggescharten Isopotentiallinien um den Aquiter Oberer Keu-
per den Grundwasser-Einstrom in die tieferen Aquifere Uber das Wiedererganzungs-
gebiet im Siden. Die geschlossenen Potentiallinien deuten gleichzeitig den durch den
Salzstock erzwungenen Grundwasser-Strom nach Norden an.

Noch deutiicher wird dies in Bild 16c, in dem die aus dem Potentialfeld des Bildes 16b
abgeleiteten Darcy-Geschwindigkeiten geplottet wurden. Die Pfeile stellen eine Pro-
jektion der Einheitsvektoren von Darcy-Geschwindigkeiten der Elementzentren auf die
Schnittebene dar. Gleichzeitig gibt die GroBe der Pieilspitze die Hdhe der durch Far-
ben charakterisierten Geschwindigkeitsbereiche wieder. Das hei3t: Alle Pfeile dunkel-
blauer Farbe liegen im Bereich eines definierten Geschwindigkeitsintervalles, wobei
innerhalb eines intervalles die Gro3e der Pfeilspitze die Geschwindigkeitshohe wider-
spiegelt. Richtung und Pfeilldnge geben die Raumrichtung der Geschwindigkeit an
(kieine Pfeillangen bedeuten kleine Winkel zwischen Vektoren und Flachennommalen).
Die Farbanderung von dunkelblau, hellblau, magenta bis rot stellt eine Abstufung der
Intervalle zu kleineren Geschwindigkeiten dar.

Die Bilder 17b, ¢ zeigen das Druck- und Geschwindigkeitsfeld in einem Ost-West-Ver-
tikalschnitt durch das Endlager (Bild 17a). Die |sopotentiallinien verlaufen weitstandig
ungefahr parallel der horizontalen Schichtlagerung, was Gber den damit verbundenen
geringen Gradienten in den Aquiferen einen schwach ausgepragten Ost-West-gerich-
teten Grundwasser-Strom zur Folge hat (Bild 17c¢). Die Darcy-Geschwindigkeits-
vektoren innerhalb der Elemente, die Aquitarden abbilden, zeigen einen dem Potenti-
algefalle folgenden Vertikalstrom zur Modelloberflache. Der Hauptstrom des Grund-
wassers in den Aquiteren folgt dem regionalen hydraulischen Gradienten von Siid
nach Nord.

Dies wird besonders deutlich am Nord-Sad-Ebenenschnitt durch das Modeligebiet
(Bilder 19a-c). Hier zeigen die Bilder das Druckpotentialfeld bzw. das Darcygeschwin-
digkeitsfeld des Gitterebenenschnittes (Bild 19a) von Sid nach Nord. Im Sudteil zei-
gen die geschlossenen enggescharten Potentiallinien den Grundwasser-Einstrom
vom Wiedererganzungsgebiet in die tieferen Aquifere. Die Farbgebung von rot dber
blau nach rot zeigt eine Potentialdifferenz von 50 m Grundwasser-Hohe an, wobei
sich 10 m Grundwasser-Héhenunterschied zwischen 2 blauen Isopotentiallinien erge-
ben (Bild 19b). Die hohen vertikalen hydraulischen Gradienten innerhalb der Aquitar-
den deuten den starken Grundwasser-Potentialabbau innerhalb dieser Grundwasser-
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Hemmer und die damit verbundene Leckage zwischen den Aquiferen an. Das Binde!
von Geschwindigkeitsvektoren sidiich des Salzstockes zeigt den ausgepragten
Ausstrom aus den Aquiferen, hervorgerufen durch den Salzstock, und das Ausstrei-
chen der oberen Aquifere an der Modelloberflache (Bild 19c). Nordlich des Salzstok-
kes zeigen Grundwasser-Potentialfeld und Darcy-Geschwindigkeitsfeld einen ausge-
pragten Sid-Nord-gerichteten Grundwasser-Strom innerhalb der Aquife're und einen
weniger hohen vertikalen Grundwasserstrom in den Aquitarden. Das Voreilen der Iso-
potentiallinien im Aquifer Oberer Muschelkalk und die Farbgebung der Pfeile zeigen,
daf3 hier die héchsten Darcy-Geschwindigkeiten erreicht werden. Am nérdlichen Mo-
dellrand deutet die Richtungsanderung der Pieile eine Anderung der ausgepragten
Grundwasser-Strémung von Sud nach Nord in eine Ost-West gerichtete Grundwas-
ser-Strémung um die Uberschiebung von Meine herum zum Abstromgebiet bei Cal-
berlah im Osten an.

Dies wird im Bild 18a-c deutlich, das einen Ost-West-Vertikalgitterschnitt durch das
AbfluBgebiet im Bereich der Uberschiebung von Meine darstellt. Hier wird dem Ge-
schwindigkeitsfeld durch die nordliche vertikale "no-flow boundary" der Aquifere Obe-
rer Keuper und Oberer Muschelkalk, bzw. aufgrund des Ausstreichens der Aquifere
Combrash und Oxford eine starke vertikale Komponente aufgepragt. Die GroBe und
Farbgebung der schichtparallelen Geschwindigkeitsvektoren der Aquifere Combrash
und Oxford zeigen einen hohen Grundwasser-Abstrom zur Modelloberflache. Der
Rickstrom im Aquifer Oberer Muschelkalk resultiert aus einer Uberlagerung der Siid-
Nord-Strémung mit den "no-flow boundaries". Die Wirkung von Stérzonen 148t sich am
Grundwasser-Potentialverlauf auf beiden Seiten der Stdrungslinie erkennen (Bild
18a).

Der Druckpotentiatverlauf vor der Stdrung ruft in den Aquifern Cornbrash und Oxford
eine erhdhte vertikale und eine schichtparaliele Sid-Nord-West-gerichtete Strémungs-
komponente hervor, die das Grundwasser um die Stérung von Meine herumleitet. Hin-
ter der Stdrung erhdlt die Grundwasser-Stromung eine starke Ost-West-Ge-
schwindigkeitskomponente. '

Die hohen schichtparallelen Geschwindigkeitskomponenten in den Aquiferen Oberer
Muschelkalk und Oberer Keuper zeigen, daf3 sich hier die Stérung nicht auswirkt. Wei-
tere Potentialverteilungen an Nord-Sid-Schnitten zeigen die Bilder 20 und 21.
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Zusétzlich zu der Abbildung von Druckpotentialen und Darcy-Geschwindigkeiten als
Isolinien und Vektoren in vertikalen Ost-West- oder Sud-Nord-Modellgitterschnitten
lassen sich diese auch als Projektion einer hydrogeologischen Einheit in die horizon-
tale Ebene darstellen. Diese Projektion, die im aligemeinen die fidachenhafte Ausbrei-
tung einer hydrogeologischen Einheit widergibt, ist vergleichbar mit dem Tiefenlinien-
plan einer geologischen Schicht. Bild 22 zeigt dies am Beispiel des Oxford. Hier zeigt
sich wiederum deutlich die gute Abbildungsmaglichkeit der Verbreitung einer hydro-
geologischen Einheit mit den angewendeten Elementgeometrien. In den Zentren der
flachenhaften Projektion der einzelnen Finiten Elemente wurden die Darcy-Geschwin-
digkeitsvektoren projeziert, wobei ihre Lange und Farbgebung wiederum die Richtung
und die Hohe der Darcy-Geschwindigkeiten angeben. Gleichzeitig wurde dieser Vek-
torfelddarstellung eine Darstellung der zugehbrigen vertikalen Druckpotentiallinien
ubenagert, um somit den direkten Vergleich beider zu ermdglichen.

Das Bild 22 zeigt fir das Oxford als Ergebnis der Berechnung des Druck- bzw. Darcy-
Geschwindigkeitsfeldes des Basisfalles ein Sid-Nord-gerichtetes Potentialgefélle von
mehr als 30 m Grundwasser-Hohe und damit verbunden einen ausgepragten Grund-
wasser-Strom vom Einstromgebiet im Stdwesten zum Abstromgebiet im Nordosten.
Dabei 1aBt sich im mittleren Bereich des Nordteiles deutlich das Umstrémen der Stor-
zonen (z. B. Meine), die das Oxford gegen Aquitarden versetzen, erkennen. Dabei
wird die ausgeprégte nordlich ausgerichtete Grundwasser-Strémung schon in einiger
Entfernung vor der Uberschiebung in eine nordwestiiche umgelenkt. Dies bewirkt eine
weit nach Westen reichende groBrdumige Umstromung der Storzonen, wobei sich
nordlich der Stérungen eine um so gréfere Grundwasser-Strémungskomponente zu
den Abstromgebieten nach Caberlah durchsetzt. Somit wird der groB3e EinfluB der
schon angesprochenen Detailanbindungen von Aquiferen in Stérzonen auf das Re-
chenergebnis deutlich.

7.2 Ermittlung von Laufzeiten und Laufwegen

Grundlage fir die Berechnung der Trajektorien bildet das berechnete dreidimensiona-
le Grundwasser-Potentialfeld des Modells. Die Ermittlung der Laufwege und Laufzei-
ten erfolgt mit Hilfe von Prozeduren, die Ober das Potentialfeld und mit den effektiven
Porositaten der hydrogeologischen Einheiten die Grundwasser-Strémungsgeschwin-
digkeiten berechnen.
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Zusatzlich zum Modeliseitenri3 (Bild 23a) zeigt eine Aufsicht (Bild 23b) den Trajektori-
enverlauf einer Reihe von Tracem auch In der horizontalen Ebene. Er dient gleichzei-
tig mit der vertikalen Ebene der raumlichen Interpretation des Trajektorienveraufs. Die
Startpunkte der Trajektorien des Bildes 23a liegen alle im Endlager, das geometrisch
aus mehreren quadratischen Elementen des Oxiord gebildet wird. Die Trajektorien
zeigen in Abhangigkeit des Startpunktes im Endlager einen unterschiedlichen Verlauf.
So treten die im unteren Endlagerbereich gestarteten Tracer, aus dem Endlager im
Oxford (rot) Ober die Doggertone (gelb) vertikal nach unten in den Combrash (blau)
ein, fegen eine mehr oder weniger groBe horizontale Distanz zurGck, um dann wieder
senkrecht nach oben Uber die Doggertone in das Oxford einzutreten. Dort verauft die
Wegstrecke innerhalb des Oxford, um dann im Nordbereich ins Hangende in den Kim-
meridge (magenta) bzw. zum Tell in die Unterkreide (schwarz), Gberzutreten. Das hier
vorgegebene Zeitlimit von ca. 3 Millionen Jahren beendet einige Trajektorienveraufe
in der Darstellung. Tracer, die im mittieren Bereich des Endlagers gestartet wurden,
verlaufen eine langere horizontale Wegstrecke innerhalb des Oxford, um dann Gber
Kimmeridge und Unterkreide die Modelloberflache zu erreichen. Eine Trajektorie, be-
ginnend im mittieren Endlégerbereich. erreicht nach Durchlaufen eines kurzen Stik-
kes des Oxford und nach einem langeren horizontalen Verlauf im Kimmeridge einen
schon frihen vertikalen Aufstieg durch die Unterkreide. Damit zeigt sich, daB in den
Aquiferen um den Endlageraquifer Oxford, aber auch im Kimmeridge, eine horizontale
Strdmungsgeschwindigkeit vorliegt, die die Tracer Gber eine langere Wegstrecke
transportieren. Nahem sich die Trajektorien jedoch den schlecht durchlassigen Aqui-
tardengrenzen, so treten die Tracer in jene eine und durchlaufen die kurzen Distanzen
bis zum oberen Aquiter aufgrund der kieinen nun aber vertikal gerichteten Strémungs-
geschwindigkeit Ober lange Zeitraume senkrecht zu den Schichtgrenzen.

Die Auswertung der Trajaktorienberechnung zeigt die in Kapitel 4.3 beschriebenen
Schwierigkeiten bei der Ermittlung karzester Laufwege und Laufzeiten. Sie zeigt, daf3
die Stromlinien, die das Oxford verassen, Laufzeiten von deutlich groBer 10° Jahren
aufweisen. Eine Reihe von Stromlinien verbleiben bis hinter der Uberschiebung von
Meine im Oxford (Laufweg ~ 20 km) und steigen dann in das Hangende auf. Die Lauf-
zeiten bis zum Austrittspunkt liegen bei ca. 200 000 Jahren, d. h. die mittiere Ab-
standsgeschwindigkeit im Oxford liegt bei 0.08 m/a, was gut mit den Rechenwerten
des Antragstellers (ibereinstimmt. Der Austritt der Stromlinie aus dem Oxford ist insbe-
sondere im Nordbereich auf die vertikale Geschwindigkeitskomponente (aufgrund des
erzwungenen Aufstroms von Grundwasser auf dem Liegenden) zuriickzufihren. Die
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Abstandsgeschwindigkeit im Oxford hinter der Uberschiebung von Meine nimmt in
Richtung Calberlah zu (Bild 22) und verlauft nahezu schichtparallel in West-Ost-Rich-
thng (Bild 15). Auf langen Strdmungswegen fihrt die relativ geringe Geschwindigkeits-
komponente senkrecht zum Schichtverlauf des Oxford Stromlinien, die das Oxford
verlassen. Fir das Transportverhalten geldster Nuklide ist jedoch vom Verbleib des
Hauptanteils der Nuklide im Aquifer auszugehen. Daraus folgt fir die kirzeste Nu-
klidtransportzeit dieser Variante eine Zeitspanne von 330 000 Jahren. Der Austrittsbe-
reich liegt im norddstlichen Modeligebiet bei Calberah.

7.3 Ergebnisse zur Modellvariante 1 (Unterkreideszenario)

Im nachsten Schritt wurden Parametervariationen am gleichen Modell durchgefiihnt,
wobei die Schichtbelegung des Basisfalles in 12 hydrogeoclogischen Einheiten beibe-
halten, aber die einzelnen Einheiten in ihrer Leitfahigkeit variiert wurden. Sensitiv auf
die méglichen Ausbreitungswege von Tracern durch die Geosphare reagiere insbe-
sondere die Variation der Leitfahigkeit des Deckgebirges. So wurden bei einer Erho-
hung der Permeabilitat der Unterkreide um zwei Zehnerpotenzen (Modellvariante 1),
weitere potentielle Ausbreitungswege ermittelt. Diese Aquitarde bestimmt aufgrund ih-
rer geringen Leitfahigkeit das vertikale Grundwasser-Leitvermdgen des gesamten
Deckgebirges. Bild 24 zeigt in einer Seitenansicht des 3D-Modells, als Ergebnis der
Grundwasser-Druckfeldberechnung und der nachfolgenden Trajektorienberechnung,
die potentiellen Ausbreitungspfade der Tracer aus dem Endlager heraus durch die
Geosphére. Die um zwei Zehnerpotenzen erhdhte Gebirgspermeabilitat der Unterkrei-
de bewirkt in allen hydrogeologischen Einheiten im Liegenden der Aquitarde héhere
vertikale Stromungsgeschwindigkeitskomponenten (Bild 25). Alle Tracer verlaufen
nach Verlassen des Endlagerbereichs eine, in Abhangigkeit ihres Endlagerstartpunk-
tes variierende, Wegstrecke durch das Oxiord (rot). Dabei ist die zurickgelegte
schichtparallele Wegstrecke innerhalb des Oxford (rot) umso kirzer, je hoher der
Startpunkt innerhalb des Endlagers liegt. So gehen die im oberen Bereich des Oxford
gestarteten Tracer noch innerhalb des Endlagerbereiches in den Kimmeridge (magen-
ta) Ober. Innerhalb dieser hydrogeologischen Einheit deuten die Trajektorien eine gré-
Bere vertikale Strémungsgeschwindigkeit gegendber dem Oxford an. Nach Ubertreten
der Tracer in die Unterkreide (gelb), Oberwiegt die vertikale Strdmungsgeschwindig-
keitskomponente. Die Tracer bendtigen beim Durchlaufen dieser Teiistrecke, trotz ei-
ner Erhdhung der Gebirgspermeabilitdt um zwei Zehnerpotenzen gegendber dem
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Standort Konrad sind jedoch Defizite vorhanden, da z. B. ein relevanter Fall (Case
6) von SWIFT nicht behandelt wurde.

SWIFT ist nicht validiert.

Der Code FEM301 zeigt im Rahmen von HYDROCOIN gute Ubereinstimmung mit
den anderen beteiligten Rechencodes. Da die von ihm behandelten Rechenfalle
far den Standort Konrad jedoch von geringer Relevanz sind, ergeben sich Defizite
in der Verifizierung.

Soliten die Rechnungen zum Schichtenmodell zur Verifizierung von FEM301 her-
angezogen werden, so missen vom Antragsteller die Vergleichsrechnungen und
deren Auswertungen eingebracht werden.

Die Bewertung des vom Gutachter eingesetzten Codes NAMMU im Hinblick auf die

Standortgegebenheiten Konrad ergab:

NAMMU hat fanf Falle des HYDROCOIN Level 1 simuliert. Die Ubereinstimmung
mit den anderen beteiligten Codes war gut. Gleiches gilt fir die Vergleiche mit
analytischen Losungen.

NAMMU kann auf der Basis der behandelten Rechenfélle als verifiziert angese-

hen werden.

Insbesondere stellt der Fall 6 eine relevante Problemstellung zum Standort Kon-
rad dar. Auch dieser Fall wurde von NAMMU behandelt; die Ubereinstimmung mit
den beteiligten Codes war gut.

Bezaglich des Radionuklidiransportes ist der Code fir kleine Pe-Zahlen im
3D-Bereich als verifiziert anzusehen.

Die Validierung des Codes steht noch aus.

Far alle Auswerteprogramme (Particle-Tracking-Verfahren) gilt:

Die Particle-Traéking-Verfahren ermitteln die Stromlinien in einem Grundwasser-
stromungsfeld. Die Auswertung der HYDROCOIN-Falle mit Hilfe dieser Verfahren
ergab Diskrepanzen bei den Trajektorien. Hier besteht weiterer Entwicklungsbe-
darf.

Die Interpretation der Trajektorien als potentielle Freisetzungswege wvon
Wasserinhaltsstoffen ist akzeptabel. Sie stellen jedoch nicht alle mdglichen Frei-
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setzungswege dar, d. h. mit ihnen erfal3t man nicht zwangslaufig die kiirzesten
Freisetzungswege und -zeiten.

Die Bewertung der Modelirechnungen mit dem Code SWIFT ergaben, daf3

- der Zwang zur orthogonalen Diskretisierung sowie die Begrenzung von Rechner-
kapazitat die Umsetzung des Schichtenmodelis in ein Rechenmodell erschwen,

- der EinfluB der geometrischen und hydrogeologischen Veranderungen des hydro-
geologischen Modells bei der Umsetzung in das Rechenmodell auf die Rechener-
gebnisse (z. B. Druckfeld) nicht abgeschatzt werden kann.

Daraus resultiert der Einsatz diversitarer Rechencodes mit Finiten Elementen.

- Finite Elemente Verfahren sind fiir die Abbildung komplexer geologischer Struktu-
ren besser geeignet als das Finite Differenzen Verfahren SWIFT. Weiterhin erau-
ben verschiedene Finite-Elemente-Verfahren den Einsatz Finiter-Elemente hohe-
rer Ordnung, deren Verwendung entweder zur Erhdhung der Genauigkeit oder zur
Reduzierung des Diskretisierungsaufwandes genutzt werden kann.

- Die Modellierung des Schichtenmodells mit dem Code FEM301 durch den Antrag-
steller kann hier nur global bewertet werden. Die Umsetzung des hydrogeologi-
schen Modells in ein Rechenmodell erscheint plausibel. Das gleiche &8t sich fir
die Modellierung des Stdrzonenmodells sagen. Fur eine detailiiete Bewertung
beider Modelle reichen die uns vorliegenden Unterlagen nicht aus.

Der Antragsteller weist in seinen Analysen als kirzeste Wasserlaufzeit die Freiset-
zung durch das Oxford (Variante 2) mit einer Zeitspanne von 300 000 Jahren aus
(SWIFT-Rechnung). Diese Laufzeit wird fiir das Modell des Antragsteliers von keiner
anderen Variante unterschritten; auch bei Anwendung des diversitdren Codes
FEM301 wird keine kirzere Grundwasserlaufzeit erzieft.

Far die Ermittlung der karzesten Grundwasserlaufzeit und des taufweges hat der An-
tragsteller sich auf die Particle-Tracking-Verfahren abgestitzt. Der Gutachter sieht im
Einsatz dieser Methoden eine Mbglichkeit zur Ermittiung potentieller Freisetzungswe-
ge und -zeiten. Sie liefem jedoch nicht alle mdglichen Wege und Zeiten und fihren
damit nicht zwangslaufig zu den kirzesten Laufzeiten. Fir das Schichtenmodell kann
das Geschwindigkeitsfeld im Hinblick auf die zu erwartenden Freisetzungswege
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interpretient werden. Die Komplexitdt der Grundwassersituation steigt im Falle des

Stérzonenmodells deutlich an, so daB die lediglich die Anwendung von Particle-Track-

ing-Verfahren zur Emittlung kirzester Laufzeiten u. U. nicht ausreicht.

Der Gutachter hat fur die Begutachtung der Planaussagen zum hydrogeologischen
Schichtenmodell sowohl den Code SWIFT als auch den zu SWIFT diversitaren Code
NAMMU eingesetzt.

Nachrechnungen mit dem Code SWIFT lieferten das gleiche Druckfeld wie vom
Antragsteller vorgelegt. Auswertungen mit dem eigenen Tracker-Verfahren fihrien
zu Freisetzungslaufen, die denen des Antragstellers vergleichbar sind. Sowonl die
kirzeste Freisetzungszeit als auch die Szenarien der Planunterlagen konnten be-
statigt werden.

Die Anwendung des Finite-Elemente-Codes NAMMU auf das Schichtenmodell lie-
fert fir die Varianten 1 und 2 mit den SWIFT-Rechnungen vergleichbare Darcy-
Geschwindigkeiten in den Aquiferen, insbesondere im Einlagerungshorizont des
Oxford. Die kirzeste Laufzeit fir die Variante 2 (Oxfordszenario) 1aB3t sich auf ca.
330 000 Jahren abschatzen. Der Austrittsbereich von Radionukliden in diesem
Szenario liegt im norddstlichen Modellgebiet bei Calberiah.

Fiar die Variante 1 (Unterkreideszenario) ergibt die Auswertung der Recnungen
mit dem Particle-Tracking-Verfahren Laufzeiten gréBer 1.6 Mio. Jahre. Dies beruht
im Vergleich zu den Antragsunterlagen auf den relativ langen Transportwegen,
die die Tracer im Kimmeridge und Oxford durchlaufen, um weiter stromab in die
jetzt machtigeren Deckschichten der Unterkreide einzutauchen. Diese liefern ahn-
lich hohe Laufzeiten wie vergleichbare Trajektorien in den Planunterlagen. Verti-
kal aus dem Endlager aufsteigende Trajektorien wurden mit den in NAMMU ge-
wahlten Partikelaufpunkten nicht gefunden.

Die Einschrankungen beim Einsatz der Particle-Tracking-Verfahren wurden be-
reits weiter oben beschrieben.

Die vom Antragsteller in den Planunteriagen vorgelegten Grundwasserlaufzeiten
und potentielle Freisetzungswege zum Schichtenmodell werden vom Gutachter
bestatigt.
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