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1 EINLEITUNG

Durch physikalisch-chemische Vorgdnge in und an den Abfallgebin-
den entstehen nach Verschluss des Endlagers und Zutritt von For-
mationswdsser ins Endlagergebdude uber eine langere Zeitperiode
Gase, vorwiegend Wasserstoff, welche fiir die Endlagerung von
sicherheitstechnischer Bedeutung sein konnen. Der weitaus grdsste
Teil der Gase entsteht durch Korrosion von Eisen und Stahl, wel-
ches eingelagert oder fiir den Ausbau des Endlagers verwendet wur-
de.

Der vorliegende Bericht beschreibt die Durchfiihrung und die Resul-
tate von instationdaren Simulationsrechnungen mit einem geome-
trisch vereinfachten, zweidimensionalen Modell des geplanten End-
lagers und dessen Umgebung. Ziel der Rechnungen ist, den Druckauf-
bau und die Beeinflussung der Grundwasserstrdmung durch die ent-
stehenden Gase zu untersuchen.

Die Modellrechnungen wurden durch die Firma INTERA Technologies,
Inc., Austin, Texas USA im Unterauftrag der Firma COLENCO AG,
Baden/Schweiz durchgefiihrt. Die Spezifikation der Modellrechnun-
gen, die Koordination der Arbeiten mit gleichzeitig durchgefihr-
ten hydrogeologischen Modellierungsarbeiten und die Ubersetzung
des Berichtes ins Deutsche erfolgte durch COLENCO AG.

1.1 Zielsetzung

Zielsetzung der Modellrechnungen ist, die Auswirkungen der vor-
wiegend durch Korrosion im Endlager entstehenden Gase quantitativ
zu ermitteln und zu beurteilen. Insbesondere werden folgende
Fragen untersucht:

- Druckanstieg innerhalb und in der Umgebung des Endlagers als
Folge der Gasproduktion

- Ausbreitung der Gase in der Lagerumgebung, resultierende Gas-
konzentrationen in den Formationswadssern (geldst) und in Gas-
phase

- Beeinflussung der Grundwasserstromung durch die Entstehung und
die Ausbreitung der Gase

1.2 Vorgehen

Die Schachtanlage Konrad besteht seid rund 30 Jahren. Bis zum
Verschluss des geplanten Endlagers wird das System der abgeteuf-
ten Schiachte und aufgefahrenen Strecken und Kammern wdhrend rund
70 Jahren eine ausgedehnte Drucksenke im tiefen Grundwasserfluss
darstellen, welche durch Bewetterung und Abpumpen der geringen
Mengen zufliessender Formationswdsser auf Atmosphadrendruck gehal-
ten wird. In unmittelbarer Umgebung der Grube betrdagt die Druck-



absenkung gegeniber dem hydrostatischen Gleichgewichtsdruck rund
100 bar. Wahrend der rund 70-jahrigen Betriebszeit der Erzgrube
und des Endlagers dehnt sich der Absenktrichter iber grdssere
Distanzen ins Wirtgestein und die Nebengesteine im Liegenden und
Hangenden aus. Durch die Bewetterung kdnnen gewisse Bereiche der
unmittelbaren Grubenumgebung ungesattigt werden.

Nach dem Verschluss des Endlagers wird die Atmospharenbedingung
nicht ladnger technisch aufrechterhalten. Durch zustrEmendes For-
mationswasser wird das Endlager langsam geflutet. Etwas verzdgert
setzt, vorwiegend infolge von Korrosion, die Gasproduktion ein.
Beide Prozesse bewirken einen Anstieg des Druckes im Endlager und
schliesslich in der gesamten Grubenumgebung. Fur die Modellierung
wird angenommen, dass die Verhdltnisse unmittelbar vor dem Ver-
schluss des Endlagers beziglich Druckverteilung die Anfangsbe-
dingungen darstellen, dass das Grubengebdude rasch (instantan)
geflutet wird und die Gasproduktion sofort mit der vollen Rate
einsetzt. Die beim Verschluss des Endlagers im Resthohlraumvolu-
men eingeschlossene Luft wird vernachlassigt. Sie wird zum Teil
durch die anfanglich aeroben Korrosionsvorgdange aufgebraucht und
zum anderen Teil, wie zundchst das produzierte Gas, im zustromen-
den Wasser geldst. Die Menge der eingeschlossenen Luft entspricht
dem wahrend etwas mehr als 30 Jahren produzierten Gasvolumen.

Die Modellierung des Druckaufbaus und der Gasausbreitung in was-
sergesattigtem oder teilgesattigtem Gestein erfordert den Einsatz
eines 2-Phasenmodells. Ein 1-Phasenmodell fir teilgesdttigte
Verhdltnisse beschreibt nur die Druckverteilung und den Fluss der
fliissigen Phase wdhrend fiir die Gasphase uberall und jederzeit
Gleichgewichtsbedingungen im Gravitationsfeld angenommen werden.
Demgegeniiber wird in einem 2-Phasenmodell der Gasfluss ebenfalls
simuliert. Die im folgenden beschriebenen Modellrechnungen wurden
mit dem Mehrphasenprogramm ECLIPSE 100 durchgefiihrt. Dieses Pro-
gramm berechnet die Bewegung von 3 Phasen in 3 Dimensionen, wobei
fir das folgende nur 2 Phasen und 2 Dimensionen verwendet werden.
Es beruht auf einer Erweiterung des Fliessgesetzes von Darcy von
einer Phase auf mehrere Phasen und berilicksichtigt die unterschied-
liche Mobilitat der verschiedenen Phasen sowie die LOsung von Gas
in der widssrigen Phase.

Die Modellrechnungen werden fiir einen vertikalen, ungefdahr Sud-
Nord verlaufenden Schnitt durchgefiihrt, welcher in geometrischer
Vereinfachung das Endlager und die Schichten Oxford und Kimmeridge
(Oberjura) enthdlt. Die Hangendgrenze des Kimmeridge und die
Liegendgrenze des Oxford werden als undurchlidssig angenommen, da
die kg-Werte der angrenzenden Schichten um Grdssenordnungen gerin-
ger sind als jene der betrachteten Schichten. An den vertikalen
Grenzen im Siiden und im Norden werden entsprechend dem grossraumi-
gen, Sud-Nord gerichteten hydraulischen Gradienten hydrostatische
Druckverteilungen vorgegeben. Am siidlichen Modellrand gilt zusatz-
lich die Bedingung, dass weder Wasser noch Gas aus dem Modell ‘
abfliessen konnen.



Standortspezifische Werte sind nur fir einen Teil der erforderli-
chen Modellparameter verfigbar. Wo keine Standortdaten vorliegen,
werden Daten fur vergleichbare Gesteine der Literatur entnommen.

Der Einfluss von unsicheren oder moglicherweise sensitiven Para-

metern wird mit Hilfe einer Sensitivitatsanalyse untersucht.

1.3 Aufbau des Berichtes

Kapitel 2 enthdlt die Beschreibung des Mehrphasenprogramms ECLIPSE
100, die theoretischen Grundlagen, dynamischen Gleichungen, nume-
rischen Ndherungen und wichtigsten Annahmen.

In Kapitel 3 ist das Modell beschrieben. In verschiedenen Ab-
schnitten werden der geometrische Modellaufbau und die Diskreti-
sierung, die Gesteinseigenschaften, die Eigenschaften der beiden
betrachten Phasen sowie die Anfangs- und Randbedingungen beschrie-
ben. Zudem wird der Rahmen der Sensitivititsanalyse umrissen. Sie
umfasst die Modellausdehnung, Anfangsbedingung, duale Porositat,
Durchladssigkeit und Kapillardruck des Wirtgesteins sowie Gaspro-
duktionsrate.

Die Resultate sind in Kapitel 4 dargestellt und diskutiert. Ab-
schnitt 4.1 enthalt den Referenzfall, die folgenden Abschnitte
die Ergebnisse der Sensitivitadtsanalyse.

Kapitel 5 schliesslich enthdlt die Schlussfolgerungen.



2 PROGRAMMBESCHREIBUNG

ECLIPSE 100 l1lo6st ein System von gekoppelten Differential- und
gewdhnlichen Gleichungen, welche den Fluss von drei Phasen durch
ein pordses oder gekliiftetes Medium beschreiben. Da in den folgen-
den Modellrechnungen nur 2 Phasen betrachtet werden, kann sich
die Diskussion auf das etwas einfachere 2-Phasensystem beschrian-
ken. Die zwei Phasen konnen durch eine Gas- und eine fliissige
Phase (z.B. Wasser) oder durch zwei nicht mischbare flilissige
Phasen (z.B. Wasser und ein organisches L&sungsmittel) gebildet
werden. Beide Phasen kodnnen uberall im Medium vorliegen. Kliftige
Medien werden durch ein duales Fliesssystem, ein primdres und ein
sekunddres System, modelliert, wobei entweder das Konzept der du-
alen Porositdt oder jenes der dualen Konduktivitdt gewahlt werden
kann. In beiden Darstellungen werden Bereiche der primdren und
solche der sekunddren Porositdt unterschieden. In der Darstellung
mittels der dualen Porositat kommuniziert jeder Bereich der sekun-
ddren Porositat nur mit einem Bereich der primdren Porositdt und
nur die Bereiche der primdren Porositdt sind untereinander voll
verbunden. Im Konzept der dualen Konduktivitdt kommunizieren auch
die Bereiche der sekundaren Porositadt untereinander.

Die bestimmenden Gleichungen sind in Abschnitt 2.1 aufgefihrt.

Die fur die LOsung der Gleichungen verwendete Methode der Finiten
Differenzen wird in Abschnitt 2.2 dargestellt. Die Gleichungen
und die numerischen Ndherungen fir ihre Lésung sind Stand der
Technik fiir die Simulation von 0l- und Gasvorkommen und werden
zusdtzlich in [1a,1b,1¢c] beschrieben. In Abschnitt 2.3 sind die
Gleichungen der Gesteins- und Phaseneigenschaften aufgefuhrt.
Abschnitt 2.4 enthdlt eine Zusammenfassung der verwendeten Modell-
annahmen.

2.1 Grundgleichungen

Die Grundgleichungen, welche den Fluss der beiden Phasen beschrei-
ben, beruhen auf der Massenerhaltung und der Verallgemeinerung
des Gesetzes von Darcy. Der gesamte Massenfluss in ein Kontroll-
volumen ist gleich der Anderung der Masse innerhalb dieses Volu-
mens.

Die Gleichung der Massenerhaltung flir Wasser in einem pordsen
oder geklifteten Medium lautet:

e}
- div (pw'.uw) - Qy = — (‘b'pw'sw) (1)
6t

Gas kann sowohl in der Gasphase als auch geldst in der flussigen
Phase vorliegen. Die Gleichung filir die Massenerhaltung der Gaskom-
ponente enthdlt entsprechend mehr Terme:



6
— [$*(Rgpy Sy + pg°Sqg)] (2)
6t
wobei
Pwr Pg Dichte von Wasser bzw. Gas
Uy, Ug Filtergeschwindigkeit von Wasser bzw. Gas
Swr Sg Wasser- bzw. Gassattigung
Qwr dg Quelle oder Senke fir Wasser bzw. Gas
Rg Konzentration des geldsten Gases im Porenwasser
(Massenverhdltnis)
¢ Porositat
t Zeit

Unterstrichene Grdssen bezeichnen Vektorfelder. In der Gleichung
fir wWasser, Gl. (1), beschreibt der erste Term der linken Seite
den konvektiven Fluss und der zweite Term lokale Quellen und
Senken. Die rechte Seite ist die Anderung des lokalen Wassergehal-
tes, wobei sowohl die Porositdt, die Dichte als auch die Sattigung
zeitlich verdnderlich sein kénnen. Der Term in der Klammer auf der
linken Seite der Gasgleichung beschreibt den konvektiven Gasfluss,
welcher sich aus dem Fluss des geldsten Gases mit dem Wasser und
dem Fluss in der Gasphase zusammensetzt. Der zweite und dritte
Term auf der linken Seite beschreiben Quellen und Senken von Gas
in Gasphase und in geldster Phase. Die rechte Seite beschreibt
wiederum die zeitliche Anderung der Gaskonzentration, welche sich
aus dem geldsten und gasformigen Anteil zusammensetzt. Die Kon-
zentration des geldsten Gases im Porenwasser Rg ist begrenzt

durch die LO6slichkeit des Gases, Rgy, welche ihrerseits eine
Funktion des Druckes der flussigen Phase ist. Freies Gas, d.h.
eine Gasphase kann nur existieren, falls das Wasser vollstdndig
gasgesattigt ist.

Die Beziehung zwischen Filtergeschwindigkeit und Druckfeld wird
durch eine Verallgemeinerung des Darcy'schen Gesetzes gegeben:

k.krw
Uy = - grad (py - Py 9g°h) (3)
Hw
k.krg
Ug = - grad (pg - pg*9°h) (4)
Mg
wobei
k Permeabilitdt des Gesteins (fir anisotrope Medien
" ist k der Permeabilitatstensor)
Pws P Druck der Wasser- bzw. Gasphase
RKpwr grg Relative Durchldssigkeit fiir Wasser bzw. Gas



Bwr Hg Dynamische Viskositdt von Wasser bzw. Gas
Teufe bezogen auf eine Nullhdhe
g Gravitationskonstante

Werden die Gleichungen (3) und (4) in die Gleichungen (1) und (2)
eingesetzt, ergibt sich

- krytPy 1 6
div |k ——— grad (py - pw-g-h)J - qy = — (¢:pyrsy)  (5)
L . 6t
T Kruw'Pw
div |Rg*k —— grad (py - Py°9°h) +
kr .p
g rg
k ——— grad (pg - pg'g'h)] - dg - Rg'qy =
Hg
s} 6
- (¢°Rs'pw'sw) + - (q)'pg'sg) (6)
ot 6t

Die Gleichungen (5) und (6) werden gleichzeitig unter Beriicksich-
tigung der unten aufgefiihrten Beziehungen geldst.

Die partiellen Differentialgleichungen (5) und (6) beschreiben
den Fluss von Wasser und Gas in einem pordsen oder gekliifteten
Medium. Die Unbekannten in den beiden Gleichungen sind py, Pg
Swr Sg und Rg. Die Kopplung der Gleichungen stellen die folgénden
algebraischen Beziehungen her:

Po = Pg - Pw (7)
Sy + Sg = 1 (8)
Rg s Rgy = £(py) (9)

Der Kapillardruck P, ist als Differenz der Driicke in der nichtnet-
zenden und der netzenden Phase definiert. Die LOslichkeit des Ga-
ses im Wasser Rgy, wird als eine Funktion des Wasserdruckes allein
angesetzt. Die relativen Durchlassigkeiten ki, und kpq und der
Kapillardruck P, werden als eineindeutige Funktionen 8er Sdattigung
Sw und sg dargestellt.

2.2 Losung mit Finiten Differenzen
Die LOsung eines Systems von partiellen Differentialgleichungen

mit der Methode der Finiten Differenzen beinhaltet die folgenden
Schritte:



- Unterteilung des raumlichen Modellgebietes in (quaderformige)
Elemente und der Zeit in Zeitschritte (filir transiente Probleme)

- Festlegen der Randbedingungen
- Festlegen der Anfangsbedingungen (fir transiente Probleme)

- Formulieren der Glelcbungen fiir die zeitlichen Anderungen aller
Grossen in jedem Element in der Naherung der Finiten Differenzen

- Losen der resultierenden gekoppelten, algebraischen Gleichungen

Die entsprechenden Gleichungen in der Naherung der Finiten Dif-
ferenzen entsprechen konzeptuell der Massenbilanz fir Gas und
Wasser fur jedes Element des Finite-Differenzen-Netzes.

Die Elimination der Unbekannten p,;, und s,; in den Gleichungen (5)
und (6) mit Hilfe der Glelchungen (7) und (8) und die Umformulie-
rung in eine Finite-Differenzen-Gleichung ergibt

6
Vp — [$:pye(1-5g)1  (10)
Dt

A [Tw’A(pg - Pc - pw.g.h)] - Qw
A [Rg*Ty A(pg - Pc - Py*g°h) + Tg*A(pg - Pg*g-h)]
e}
- Qg - Rg*Qy = Vp = [Rg ¢ py* (1-sg) + dpgesg] (11)
D

In diesen beiden Gleichungen sind

Qu Qg Zu- und Abflussraten fiir Wasser bzw. Gas pro Ele-
ment

Ty, Tg Transmissibilitédt fir Wasser bzw. Gas der Element-
seitenflachen

A Operator zur Bildung der raumlichen Differenzen
gemdss Aj,.1® = ®; - ®i,1 flir jede Unbekannte &

o} Operator zur Bildung der zeitlichen Differenz
gemiss 6% = #M+1 - 37 fiir jede Unbekannte &

Dt Zeitschritt

Vp Gesamtvolumen (bulk volume) des Elementes

Das Gesamtvolumen eines Elementes ist bei kartesischer Geometrie
Vp = Dx+*Dy+Dz (12)

wobei Dx, Dy und Dz die Dimensionen des Elementes sind.

Alle oben aufgefﬁhrten Grossen sollten mit den Indizes i,3,k

versehen sein, welche die Koordinate des Elementes im Raum be-

zeichnen (z.B. Vb i k anstelle von Vp, ¢1 k anstelle von ¢,
Dxj 5,k anstelle von ﬁx etc). Die Wirkung des’Operators A ist



ausgeschrieben
A [Tw’A(Pwn+1)] = Ay [wan+1.Ax(pwn+1)] +
Ay [Twyn+1.Ay(pwn+1)] +
Ay [Tzt 1A, (p,"* )] (13)
wobei der erste Term wie folgt zu indizieren ist
Ay [Tyx*Bx(Pw)li,j,k = Tw;i-%,3,k"(Pw;i-1,3,k - Pw;i,j,k) -

Tw;i+%,3,k"(Pw;i,j,k - Pw;i+1,j,k214)

Die Definition der Transmissibilitdat T in den Finite-Differenzen-
Gleichungen zeigt folgendes Beispiel

TP T SO
Dx “i+%,j,k b uy i+%,3,k

Tw;i+d, 3,k = [ (15)

wobei die Permeabilitdt als tensorielle Grdsse mit den Hauptachsen
entlang den Koordinatenachsen angenommen wird. ki, ist die Per-
meabilitdt entlang der x~Achse. Fur die in der zweiten Klammer
auftretenden Grossen werden gewichtete Mittelwerte der Elemente
i,j,k und i+1,3j,k verwendet. Die Permeabilitdt wird harmonisch
gemittelt, wahrend die relativen Durchlidssigkeiten durch rick-
wartsgerichtete Extrapolation bestimmt werden:

2~Dyj°Dzk y Pw
Tw;i+d, 3,k = ' *Rrw;m, 3 k'[—‘
wii+d, 3, [Dx ] [Dx ] im, 3, w144, 5,%
————— + —
Ksd i3,k Lhygd 141,79,k (16)

mit

{ i fur einen Fluss vom Element i,j,k nach i+1,3,k
m =
i+1 fUr einen Fluss vom Element i+1,3j,k nach i,j,k

Das Programm verwendet eine voll implizite LoOsungsmethode, d.h.

in den algebraischen Gleichungen werden fir alle Grdssen die
Werte zum neuen Zeitpunkt verwendet. Dies wird durch eine Linea-
risierung der nichtlinearen Teile der partiellen Differentialglei-
chungen nach dem iterativen Newton-Raphson-Verfahren erreicht und
betrifft die Bestimmung des Kapillardruckes und der relativen
Durchlassigkeiten zu den neuen Zeitpunkten.



2.3 Kenngrossen von Gestein, Flussigkeit und Gas

Das Programm beriucksichtigt die L&slichkeit des Gases in der
flissigen Phase. Es wird angenommen, dass beide Phasen eine kon-
stante Temperatur aufweisen und im thermodynamischen Gleichgewicht
sind.

Die Dichten der beiden Phasen werden in Bezug zu ihren Dichten bei
Referenzbedingungen dargestellt. Die Akkumulationsterme, d.h. die
Terme, welche die Anderung des lokalen Wasser- und Gasgehaltes
beschreiben und die rechten Seiten der Gleichungen (1) und (2)
bilden, konnen wie folgt umgeformt werden:

Wasser:

5(dpy sy) 5¢ 60y 88y
= Syu'fyw — +* Su*d — + pyd — (17)
6t 6t 6t 6t

Gas:

8(dpy sy Rg + d°pg°sq)

6t
66 60+ 6(Sy*Rg)
Sw*'Rg*Py —™ + Sy*'Rg*d — + pyd —— +
5t 6t 6t
65 S0 g 6sg
Sq'Pg — + Sq*'¢ — + pg° P — (18)
T st 97 st T st

Die Kompressibilitdt von Gestein und Wasser kann filir die meisten
Bedingungen als konstant angenommen werden. Dies entspricht einer
linearen Abhangigkeit von Porositidt und Wasserdichte vom Druck.

Die Kompressibilitat von Gestein und Wasser werden wie folgt
definiert

1 6¢

CR = —@ — (19)
$0 6p
1 6oy

Cy = — — (20)

p0 6p
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Mit Hilfe von

66 66 6p

— 0 e—

6t 6p 6t

erhialt man

5(dpy sy)
6t

0 0 6py 6sy,
= (S P PV CR + Sy dpy  Cy) — + Py d — (21)
6t 6t

und

6(¢prpy sy Rg + ¢‘pg'sg) 0 6py
6t 6t

Spyw 6(sy°Rg) 6pg Spq 6sq
‘Cy —— + Py ———— + Sg*¢ — — + pgrd —
6t 6t Spg 6t 6t

SwoRso¢opw0

(22)

Die Dichte des Gases braucht keine lineare Funktion des Druckes
zu sein. Die Viskositdt der flussigen Phase wird als reine Funk-
tion des Druckes angenommen.

2.

4 Modellannahmen

Im folgenden werden die Annahmen, auf welchen das Mehrphasenpro-
gramm ECLIPSE 100 filir die Untersuchung von Umwelteinfliissen be-
ruht, zusammengefasst.

Die zwei betrachteten Phasen sind nicht mischbar

Die beiden Phasen werden durch Wasser und Luft, durch Wasser
und ein anderes Gas oder durch Wasser und eine nicht mischende
Flissigkeit (z.B. ein organisches Losungsmittel) gebildet.

Es liegt eine Festphase vor, welche entweder eine einfache
Porositdt oder eine duale Porositdt (primdre und sekundidre
Porositat, Klifte und Matrix) aufweist

Mindestens eine der beiden Phasen ist in jedem Gebiet des Mo-
dells vorhanden

Die Dichten und Viskositdten der Phasen sind eine reine Funktion
des Druckes

Der Fluss beider Phasen gehorcht dem Gesetz von Darcy

Die Hauptachsen des Permeabilitatstensors der Festphase sind
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parallel zum kartesischen Koordinatensystem

Hysteresiseffekte der relativen Durchladssigkeiten und des Kapil-
lardruckes kénnen berilicksichtigt werden (Diese Option wird in
der folgenden Anwendung nicht benutzt.)

Wasser ist nur schwach komprimierbar und die Kompressibilitat
ist konstant

Die Kompressibilitdt der Gasphase kann druckabhadngig sein. Nur
eine Phase kann als Gas behandelt werden

Die Festphase (Gestein) ist nur schwach komprimierbar

Die Eigenschaften der Festphase (Permeabilitdt, Porositdten,
Kapillardruck) kdénnen rdumlich beliebig heterogen sein
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3 BESCHREIBUNG DES MODELLS

Das Modell ist ein vertikaler Sud-Nord Schnitt durch das geplante
Endlager, welcher das Grubengebdude (Endlager) und die Schichten
Oxford und Kimmeridge umfasst. Diese drei Einheiten werden als
homogene, porose Medien mit konstanten Eigenschaften und einer
stark vereinfachten Geometrie modelliert. Der geometrische Modell-
aufbau ist in Abbildung 3-1 dargestellt.

Das Resthohlraumvolumen des Grubengebdudes, welches im Modell
moglichst genau berlicksichtigt werden muss, betragt 1,45+106 m3.
Die reprasentative Tiefe des Modells, d.h. die Ausdehnung senk-
recht zur Modellebene, und die Abmessungen des Grubengebdudes in
der Modellebene werden so gewdahlt, dass das resultierende Poren-
volumen des Grubengebdudes bei einer Porositat von 10 % dem Rest-
hohlraumvolumen entspricht und die Abmessungen des Grubengebadudes
im Modell wenigstens in der Grodssenordnung die tatsdchlichen Ab-
messungen wiedergibt. Das Grubengebaude wird als Rechteck mit
einer Liange (Sid-Nord Ausdehnung) von 1500 m und einer HOhe von
9,7 m modelliert. Die repradsentative Tiefe des Modells, d.h. die
Ausdehnung senkrecht zur Modellebene ist 1000 m.

Das Oxford wird als 150 m, der Kimmeridge als 300 m machtige
Schicht simuliert. Die Basis des Grubengebdudes liegt 1090 m
unter dem Grundwasserspiegel, 1000 m unter N.N. und 50 m iber der
Basis des Oxford.

Das Oxford besteht aus Tonmergelsteinen, Kalksteinen und oolithi-
schen Erzen mit einem geschidtzten Tongehalt von etwa 20 %. Das
Gestein ist gekliftet, die Klufte sind teilweise mit Kalzit ver-
flillt und weisen Kluftweiten von etwa 1 mm bis (selten) 10 cm

auf. Im Referenzfall wird das Oxford als Festphase mit einer ein-
fachen Porositdt, in einem Rechenfall im Rahmen der Sensitivitats-
analyse als Medium mit dualer Porositdt modelliert.

Der Kimmeridge besteht aus Mergeln, Tonsteinen, Mergelkalken und
Kalksteinen. Der Tongehalt ist wesentlich hdher als im Oxford und
die Kliftung bedeutend weniger ausgepragt. Der Kimmeridge wird
als Festphase mit einer einfachen Porositat dargestellt.

Als obere und untere Modellgrenzen werden die Schichtgrenzen zu
den sehr undurchlassigen Schichten im Hangenden (Basis Unterkrei-
de) und im Liegenden (Obergrenze Dogger) gewahlt. Dies erlaubt,
diese Grenzen als undurchldssig anzunehmen.

Die vertikalen Modellgrenzen liegen jeweils 1000 m sudlich und

noérdlich der Grube. Dieser Wert entspricht ungefihr dem Abstand
der suUdlichen Verbreitungsgrenze des Oxford vom Grubengebdude.

Der Abstand der Modellgrenzen vom Grubengebdude ist Gegenstand

der Sensitivitdtsanalyse.

Die regionale, 3-dimensionale Modellierung der Grundwasserstromung
im Bereich des Grubengebdudes ergibt einen ungefahr Sid-Nord
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gerichteten, subhorizontalen Wasserfluss mit einem grossridumigen
hydraulischen Gradienten von 0,001 m/m [2,3,4]. Die Geometrie des
Grubengebdudes und des Grundwasserflusses in dessen Umgebung
bilden ein dreidimensionales System. Die Zielsetzung der vor-
liegenden Arbeit ist die Beurteilung der Auswirkungen der Gaspro-
duktion im Endlager. Eine zweidimensionale Modellierung ergibt
konservative Ergebnisse, indem der Abfluss von Gas aus dem Lager
nach Osten und Westen und das mogliche seitliche Umstrdmen der
Grubenumgebung vernachlassigt und damit der resultierende Druck-
aufbau und die Anderung des Grundwasserfliesssystems iiberschitzt
wird.

Modellrechnungen werden filir einen Referenzfall durchgefiihrt, wel-
cher sich auf die in [2,3 und 4] fir die entsprechenden Referenz-
falle verwendeten hydrogeologischen Parameter sowie auf mdglichst
realistische Schadtzungen fir die lbrigen relevanten Parameter
abstilitzt. Der Einfluss der wichtigen und unsicheren Parameter
wird mit einer Sensitivitatsanalyse untersucht.

3.1 Eigenschaften von Gestein, Wasser und Gas

Im Endlager entstehen verschiedene Gase durch Korrosion, Radiolyse
und Biodegradation von organischem Material. Die weitaus grdsste
Gasmenge ist Wasserstoff, welcher vor allem durch Korrosion von
Stahl und Eisen erzeugt wird. Fir die Modellierung wird angenom-
men, dass die gesamte produzierte Gasmenge aus Wasserstoff be-
steht.

Das Verhalten der fliissigen und gasfdrmigen Phase wird somit durch
die Eigenschaften von Wasser und Wasserstoff bestimmt.

Fir die Eigenschaften der festen Phase sind die Parameter des
Grubengebdudes, des Oxford und des Kimmeridge massgebend. Das
Grubengebidude umfasst die Kammern, Strecken und Feste sowie den
Abfall und die Verflillung der verschiedenen aufgefahrenen Hohlridu-
me. Flir die Modellierung wird angenommen, dass das Grubengebidude
als homogenes, pordses Medium betrachtet werden kann. Da das
Grubengebdude ein dichtes Netz von relativ gut durchliassigen,
verfliillten Strecken und Kammern enthdlt, wird der Druckaufbau im
Innern hauptsachlich durch die Eigenschaften des umgebenden Ge-
steins und weniger durch die Feinstruktur im Innern bestimmt, so
dass diese Ndherung gerechtfertigt ist.

Die Werte fliir die Permeabilitdten und Porosititen der drei Fest-
phasen sind in Tabelle 3-1 zusammengestellt.

Als Kompressibilitat wird fir alle drei Festphasen ein Wert von
cg = 5,8 10~5 bar~!

angenommen.
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Zu den relativen Durchladssigkeiten und Kapillardriicken als Funk-
tion der Si&ttigung liegen fiir die drei Festphasen keine stand-
ortspezifischen Messungen vor. Ebensowenig sind gesteinsspezifi-
sche Daten in der Literatur aufgefiuhrt. Aus diesem Grunde wird
auf Literaturdaten filir dhnliche Gesteinstypen zurilickgegriffen
[5,6]. Einige der dort aufgefihrten Daten fir den Kapillardruck
sind in Abbildung 3-2 dargestellt, um als Basis fir den folgenden
Parameteransatz zu dienen. Die Abhdngigkeit der relativen Durch-
lidssigkeiten und der Kapillardriicke von der Sdttigung werden nach
Brooks und Corey parametrisiert:

Kapillardruck:

Pe = Pp/Sel/ (23)
Relative Durchlidssigkeit der fliussigen Phase (Wasser):

Kpy = Se(2+3k)/k (24)
Relative Durchlidssigkeit der Gasphase:

krg = (1 - Se)%+(1 - 5¢2) (25)

wobei A und P gesteinsspezifische Konstanten und S, die effektive
Wassersattigung sind. Letztere ist wie folgt definiert

Sw = Swr
Se = (26)

mit

Sw Wassersattigung (siehe Gleichungen (1) und (2))

Swr irreduzible Wassersdttigung (entspricht ungefdhr dem
Haftwasseranteil)

Sgr kritische Gassattigung

In der folgenden Modellierung wird angenommen, dass das System
zunachst wassergesattigt ist. Das sich bildende Gas verdridngt das
Wasser. Die irreduzible Wassersattigung ist die minimale S&at-
tigung, bis zu welcher das Gas Wasser verdriangen kann. Unterhalb
dieser Sattigung ist Wasser unbeweglich. Die kritische Gassat-
tigung ist die minimale Gassdttigung, bei welcher Gas strdmen
kann. Bei kleinerer Gassadttigung ist Gas unbeweglich.

Aufgrund der in Abbildung 3-2 dargestellten Kurven werden fir die
drei Festphasen die Werte der Parameter syr, Sgr, A und P, festge-
legt. Sie sind in Tabelle 3-2 zusammengestellt? Die resultierenden
Kurven fir die relativen Durchlidssigkeiten und die Kapillardriicke
zeigen die Abbildungen 3-3 bis 3-6.

vVon den Eigenschaften von Wasser und Gas sind die Dichte-Druck
Beziehungen und die Loslichkeit von Wasserstoff in Wasser als
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Funktion des Druckes wesentlich. Als Umgebungstemperatur wird
50 °C angenommen.

Als Dichte von Wasser bei Referenzbedingungen wird jene von Suss-
wasser bei 50 °C und atmosphdrischem Druck verwendet

p 0 = 989 kg/m3

Die Dichte von Wasser bei anderen Dricken wird mit der Kompres-
sibilitat von

Cy = 4,64°105 bar~!
berechnet. Durch die LOsung von Wasserstoff erhoht sich das Volu-
men des Wassers ebenfalls. Da keine Daten fiir die Ldsung von Was-
serstoff in Wasser verfliigbar sind, werden Daten der Olindustrie

fiir die LOsung von Gas in 01 [7] auf das System Wasserstoff/Wasser
extrapoliert.

Wasserstoff wird als ideales Gas behandelt. Bei 50 °C und 1 atm
Druck betragt seine Dichte

pgo = 0,074513 kg/m3

Folgende Viskositatswerte von Wasser und Gas werden verwendet:
My = 0,6 cp
0,0096 cp

i

Hg

Es wird angenommen, dass die Loslichkeit von Wasserstoff in Wasser
dem Gesetz von Henry folgt

Rgm = Pa/H (27)

wobei Rgy, die Loslichkeit von Wasserstoff in Wasser, p, der Par-
tialdruck des Wasserstoffs und H die Konstante von Henry sind.
Letztere wurde fiir die Temperatur von 50 °C aus Daten fir tiefere
Temperaturen [8] extrapoliert. Die berechnete WasserstofflOslich-
keit, ausgedriuckt in der Einheit Nm3/Nm3 ist in Figur 3-7 darge-
stellt.

3.2 Diskretisierung

Das zweidimensionale Modell wird durch 760 Finite-Differenzen-
Elemente aufgebaut. Das Netz besteht aus 40 Elementkolonnen in
der horizontalen Richtung (x-Richtung) und 19 Elementschichten in
der vertikalen Richtung (z-Richtung). Die Ldnge der Elemente in
der horizontalen Richtung liegt zwischen 2 m und 350 m, die
Machtigkeit zwischen 0,1 m und 100 m. Die Diskretisierung ist in
Abbildung 3-8 dargestellt. Die Elementgrdssen unterscheiden sich
um mehr als 2 Grossenordnungen, der Unterschied zwischen benach-



- 16 -

barten Elementen ist unter einem Faktor 3 gehalten.

Die Diskretisierung an der Grenze zwischen dem Grubengebdude und
dem Oxford muss fein sein, damit der Druckaufbau und die Gasbewe-
gung mit geniigender Genauigkeit simuliert werden kann. Mit dem
Programm werden Mittelwerte filir Sdttigung und Druck fur jedes
Element berechnet. Mit diesen Mittelwerten werden der Fluss von
Wasser und Gas Uber die Elementgrenzen ermittelt. Sobald die
Gaskonzentration den kritischen Wert sy, libersteigt und das Gas
beweglich wird, steigt es zur ObergrenzZe des Grubengebdudes.
Falls die obersten Elemente im Grubengebdude, welche an die Ele-
mente des Oxford grenzen, zu gross sind, kann die mittlere Satti-
gung dieser Elemente die Verhdltnisse in der Ndahe der Grubengren-
ze nicht wiedergeben. Aufgrund friherer Erfahrungen wird als
Dicke der obersten Elementschicht 0,1 m gewdhlt.

Eine extrem dinne oberste Elementschicht fihrt ebenfalls nicht
auf realistische Ergebnisse. Ihre Dicke entspricht der minimalen
Miachtigkeit einer Gasblase, welche sich zusammenhdngend iber die
ganze Flache der Grube ausdehnen kann. Die Grenze zwischen Gru-
bengebdude und Oxford ist weder glatt (im Sinne einer geringen
Rauhigkeit) noch verlauft sie in Wirklichkeit horizontal. Die
Rauhigkeit diurfte in der Grossenordnung von einigen Centimetern
oder mehr betragen. So lange die Dicke der Gasblase geringer ist
als die Rauhigkeit, liegt das Gas nur in einzelnen, diskontinu-
ierlichen Blasen vor. Nur bei einer grGsseren Dicke kénnte das
Gas (bei horizontaler Grenzfliche) als zusammenhidngende Blase
existieren.

Ein weiterer Grund gegen die Wahl von zu kleinen Elementen ist
die Heterogenitat der tatsdchlichen Verhdltnisse im Grubengebaude
und im umgebenden Gestein. Sowohl das Grubengebdude als auch
Oxford und Kimmeridge werden als homogene Medien modelliert.
Insbesondere das Grubengebdude ist aber in Wirklichkeit Ausserst
inhomogen aufgebaut, besteht es doch aus Abfallgebinden, Verfil-
lungen verschiedener Art (Einlagerungskammern, Abbaufelder und
Strecken) und mehr oder weniger aufgelockerter Feste. Ein Element
mit homogenen Eigenschaften kann also nur ein gewisses Mindestvo-
lumen reprasentieren.

3.3 Anfangs- und Randbedingungen, Quellterm

Der obere und der untere Rand des Modells werden als undurch-
ldssig angenommen. Entsprechend dem grossrdumigen, Siid-Nord ge-
richteten hydraulischen Gradienten von 0,001 m/m werden an den
vertikalen Randern hydrostatische Driicke vorgegeben, wobei am
sidlichen Modellrand zusdtzlich die Bedingung gilt, dass weder
Wasser noch Gas aus dem Modell abfliessen konnen: In Bereichen,
wo mit den vorgegebenen Driicken der hydraulische Gradient auf dem
Rand einen Fluss nach Siden, aus dem Modell hinaus erzeugen wur-
de, wirkt auch der sidliche Rand als undurchldssige Modellgrenze.
Damit wird der Umstand beriicksichtigt, dass das Oxford und der
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Kimmeridge ungefdhr 1 km sidlich des Endlagers auskeilen, die
Unterkreide direkt auf dem Dogger liegt und die beiden undurch-
lidssigen Schichten das hydraulische System nach Stiden begrenzen.
Die Modellrechnungen werden zeigen, dass die DruckerhShung im
Endlagerbereich als Folge der Gasproduktion gross genug ist, um
bei vorgegebenem Druck am Modellsudrand die Fliessrichtung sid-
lich des Endlagers gegen die regionale Siid-Nord Richtung zu dre-
hen, so dass die oben aufgefiihrte Zusatzbedingung wirksam wird
und der sudliche Modellrand undurchldssig ist. Das erzeugte Gas
und das durch Gas verdrangte Wasser konnen deshalb ausschliess-
lich nach Norden abfliessen.

Die Horizontalausdehnung des Modells wird im Rahmen der Sensiti-
vitdtsanalyse variiert, um den Einfluss der vertikalen Rander und
insbesondere des etwas willkirlich gewahlten Randes im Norden,
also im Abstrombereich, auf die Bedingungen in und unmittelbar um
das Grubengebaude zu untersuchen.

Die Wahl der Anfangsbedingungen ist komplizierter. Die Schachtan-
lage Konrad wird jetzt seit etwa 30 Jahren unter atmospharischen
Bedingungen gehalten und diese Bedingungen werden wahrend der Be-
triebsphase des Endlagers, also wahrend weiteren rund 40 Jahren,
den Grundwasserfluss in der Grubenumgebung beeinflussen. Wahrend
dieser Zeit fliesst kontinuierlich Wasser aus dem umgebenden Ge-
stein in die Grube. Der Porenwasserdruck in der Grubenumgebung
sinkt, wobei sich der Absenktrichter um die Grube bestdndig aus-
dehnt. Der Zufluss zur Grube ist dusserst gering und wird zu ei-
nem guten Teil durch die Bewetterung abgefiihrt. Durch die damit
verbundenen Verdunstungsvorgidnge konnen im Oxford im Nahbereich
der Grube ungesattigte Zonen entstehen. Nach dem Verschluss des
Endlagers wird die Sattigung in diesen Zonen und im Endlager nur
langsam durch zustromendes Wasser wieder ansteigen. Flir die Mo-
dellierung werden vereinfachte Anfangsbedingungen und insbeson-
dere vollstandige Sattigung des gesamten Modellgebietes angenom-
men. Der Einfluss der Anfangsbedingungen wird im Rahmen der Sen-
sitivitatsanalyse untersucht.

Als Anfangsbedingung in den Schichten Oxford und Kimmeridge wird
flir den Referenzfall die stationdre Druckverteilung gewahlt, die
unter Annahme eines gesdttigten Systems den oben beschriebenen
Randbedingungen an den seitlichen, oberen und unteren Modellran-
dern entspricht, falls der Druck im Grubengebdude nicht auf At-
mospharendruck gesetzt sondern im freien Gleichgewicht belassen
wird. Erst nach der Berechnung dieser Druckverteilung wird der
Anfangsdruck in der obersten Elementschicht des Grubengebadudes
auf 1 bar gesetzt und in den darunterliegenden Schichten entspre-
chend dem hydrostatischen Gradient festgelegt.

Als Rate der Gasproduktion wird ein Wert von 42 000 Nm3/a, ent-
sprechend 42 Nm?/a pro Meter Modelltiefe (Dimension senkrecht zur
Modellebene) angenommen. Die Gasproduktion erfolge gleichmassig
im ganzen Grubengebdude, sie betragt damit
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qg = -2,887:10"3 ©m3/(a-m3)

bezogen auf den Kubikmeter Grubenvolumen (bulk volume). Die Gas-
produktion sei zeitlich konstant und daure 5000 Jahre.

3.4 Sensitivitdtsanalyse

Die Sensitivitdtsanalyse ist ein wesentlicher Teil der Modell-
rechnungen, da verschiedene Modellparameter nicht durch stan-
dortspezifische Messungen bestimmt sondern aufgrund von verfigba-
ren Daten filir dhnliche Gesteine festgelegt werden. Es wird keine
Sensitivitdatsanalyse im engen Sinn durchgefiihrt, d.h. es werden
keine mathematischen Ableitungen der Modellresultate nach den
Modellparametern ermittelt. Vielmehr werden Modellrechnungen fir
verdanderte Werte der potentiell wichtigen und der unsicheren Pa-
rameter durchgefiuhrt, um die Unsicherheit der Resultate beziiglich
unginstigen Verdnderungen (z.B. grdsserer Druckanstieg) aufzuzei-
gen. Pro Rechenfall wird jeweils ein Parameter gegeniiber dem Re-
ferenzwert verandert.

3.4.1 Modelliange

Im Referenzfall betragt die Modellange 3500 m. In einem Rechen-
fall wird das Modell im Zu- und im Abstrombereich um jeweils

1000 m, insgesamt also um 2000 m ausgedehnt, wobei die Randbe-
dingungen entsprechend dem grossraumigen hydraulischen Gradienten
von 0,001 m/m angepasst werden.

3.4.2 Anfangsbedingungen

Die vermuteten tatsdchlichen und die flir den Referenzfall gew&dhl-
ten Anfangsbedingungen wurden in Abschnitt 3.3 beschrieben und
diskutiert. Die letzteren entsprechen im Oxford und Kimmeridge
der stationdren Druckverteilung bei den festgelegten Randbedin-
gungen und unter gesattigten Verhdltnissen, falls im Grubenge-
baude nicht atmosphdrischer Druck vorgegeben wird. Der Druck im
Grubengebdude wird erst nachtraglich in der obersten Element-
schicht auf 1 bar gesetzt und in den darunterliegenden Schichten
entsprechend dem hydrostatischen Gradienten festgelegt. Diese
Randbedingungen sind innerhalb des Grubengebdudes und in der Nahe
der vertikalen Modellridnder ziemlich realistisch, beschreiben
aber die Verhadltnisse im Oxford in der Grubenumgebung schlecht.
Zu Beginn der Modellrechnung weist die Druckverteilung an der
Grenze des Grubengebdudes einen unphysikalischen Sprung auf,
welcher erst wdhrend einer anfianglichen Zeitperiode abgebaut
wird. Mit dem Abbau verbunden ist ein hoher hydraulischer Gradi-
ent und ein starker Wasserfluss ins Grubengebdude, so dass der
Druckanstieg mindestens anfinglich lberschdtzt wird.

Eine andere Druckverteilung als Anfangsbedingung im Sinne der
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Sensitivitdtsanalyse wird wie folgt festgelegt. Wiederum wird die
stationdre Druckverteilung im Oxford und Kimmeridge unter Annahme
von gesdttigten Verhdltnissen und flir die spezifizierten Randbe-
dingungen berechnet, wobei diesmal als weitere Randbedingung At-
mosphidrendruck an der Grenze zum Grubengebdude festgelegt wird.
Damit wirkt das Grubengebdude als regionale Senke, wobei der
Wasserzufluss zum Modell lber die seitlichen, vertikalen Modell-
rander erfolgt. (Eine transiente Modellrechnung ergibt mit einer
anfanglich hydrostatischen Druckverteilung nach 70 Jahren ein
sehr ahnliches Druckfeld.) Die Druckverteilung ist in Sud-Nord
Richtung fast spiegelsymmetrisch um die Grubenachse, da die Gra-
dienten des Absenktrichters wesentlich grdsser sind als jener des
regionalen Wasserflusses. Der berechnete Druck weist in den ober-
sten Elementen des Kimmeridge oberhalb des Grubengebaudes Werte
zwischen -31 bar und -18 bar auf. Erst gegen die seitlichen Mo-
dellrander hin steigt der Druck auf die durch die Randbedingun-
gen festgelegten Werte von rund +70 bar an. Dieses unphysikali-
sche Ergebnis hidngt mit der Annahme der vollstdndigen Sattigung
und der Wahl der Randbedingung am oberen Modellrand zusammen. Da
in der Modellmitte der Wasserzufluss ins Grubengebdude durch die
Bedingungen am oberen, undurchldssigen Modellrand beschrankt ist,
ist der vertikale Gradient des hydraulischen Potentials klein,
d.h. der Druckgradient von der Gr&ssenordnung des hydrostatischen
Gradienten. Da zudem der Druck an der Grenze zum Grubengebaude
auf 1 bar gesetzt ist, sinkt er im Bereich oberhalb des Grubenge-
bdudes auf negative Werte.

In Wirklichkeit ist die Grenze zur Unterkreide nicht undurchlias-
sig. Zudem bilden sich oberhalb des Grubengebdaudes wahrscheinlich
teilgesdttigte Bereiche, wodurch die hydraulische Durchlassigkeit
abnimmt und bei gleichem Wasserfluss der Druckgradient ansteigt.

Die als alternative Anfangsbedingung berechnete Druckverteilung
wird deshalb wie folgt abgeadndert: Alle negativen Drucke werden
Null gesetzt.

Die tatsdchlichen Druckverhdltnisse nach Verschluss des Endlagers
dlirften zwischen den beiden gewdhlten Anfangsbedingungen liegen.
Nicht entsprechend den in Realitdt zu erwartenden Verhdltnissen
sind die Annahme der vollstdandigen Sattigung, die Annahme der ra-
schen (instantanen) Flutung des Grubengebdudes und die Vernach-
lassigung der beim Endlagerverschluss mit eingeschlossenen Luft.
Diese Vereinfachungen sind zulassig und mindestens teilweise
konservativ. Wegen der vollstidndigen Sattigung des Modellgebietes
zu Beginn der Simulationsperiode muss das entstehende Gas Poren-
wasser verdrangen und kann nicht durch Kompression von Luft in
teilgesdttigte Bereiche eindringen. Dadurch wird die Beeinflus-
sung der Grundwasserstromung eher iberschatzt. Die Resultate
werden zeigen, dass nach dem Einsetzen der Gasfreisetzung aus dem
Endlager in das Nebengestein der Druckanstieg zundchst leicht
abnimmt und anschliessend konstant bleibt. Durch die Vernachlids-
sigung der eingeschlossenen Luft wird der Druckanstieg nicht
unterschatzt (siehe auch die Bemerkung zur Annahme der vollstan-
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digen Sattigung in Abschnitt 1.2).

3.4.3 Duale Porositit

Die gesamte verfiigbare Porositat im Oxford betragt ungefidhr 10 %.
Flir die hydrogeologische Modellierung wurde eine Fliessporositat
von 2 % verwendet [2,3,4]. Im Referenzfall wird filir die Model-
lierung der Gasausbreitung angenommen, dass der Fluss des Poren-
wassers und des Gases durch die gesamte verfiligbare Porositidt er-
folgt. Im Rahmen der Sensitivitdtsanalyse wird ein Rechenfall
definiert, welcher die Moglichkeit des Programms ECLIPSE zur
Modellierung einer Festphase mit dualer Porositat ausnutzt. In
diesem Rechenfall wird die primdre Porositdt des Oxford 2 %, die
sekundire Porositdat 8 % gesetzt. Die Bedeutung der primdren und
der sekunddren Porositdt sowie deren Behandlung im Programm
ECLIPSE wurde in der Einleitung zum Kapitel 2 behandelt.

3.4.4 Permeabilitit des Oxford

Im Referenzfall betrigt die Permeabilitdt des Oxford 10~15 m?,
Dieser Wert bestimmt wesentlich den Druckaufbau im Endlager wah-
rend der Gaserzeugung. Zundchst 16st sich das entstehende Gas im
Porenwasser innerhalb des Endlagers. Sobald die Ldslichkeitsgren-
ze erreicht ist, bildet sich freies, d.h. ungeldstes Gas. Da das
Endlager als anfanglich wassergesdttigt angenommen wird, muss das
entsprechende Volumen Porenwasser aus dem Endlager in das Oxford
abgepresst werden, was den Aufbau eines hydraulischen Gradienten
zwischen dem Endlager und dem Oxford erfordert. Auch fiur den Ab-
transport des ungelosten Gases aus dem Endlager muss sich zu-
nachst ein Druckgradient aufbauen. Da die abfliessenden Volumina
Wasser und Gas vorgegeben sind und die Fliisse hauptsdchlich
durch das Oxford limitiert werden, stellen sich die Gradienten
entsprechend der Durchldssigkeit des Oxford ein. Im Rahmen der
Sensitivitdtsanalyse werden zwei Rechenfdlle mit jeweils um 1
Grossenordnung reduzierter Oxford-Permeabilitdt, d.h. mit

10~16 m?* und 1017 m*® Qurchgefiihrt.

3.4.5 Kapillardruck

Im Anfangszustand, wenn sowohl Grubengebdude als auch Oxford
wassergesattigt sind, betrdgt der Kapillardruck im Grubengebdude
0,015 bar und im Oxford 0,05 bar (Abschnitt 3.1, Gl. (23) und
Tabelle 3-2). Falls der Wasserdruck in beiden Einheiten gleich
ist, Ubersteigt nach Gl. (7) der Gasdruck im Oxford jenen im
Grubengebdude um 0,035 bar. Durch die Gaserzeugung steigt der
Wasser- und damit auch der Gasdruck im Endlager an. Damit Gas aus
dem Endlager ins Oxford freigesetzt werden kann, muss der Gas-
druck - also die Summe von Wasserdruck und Kapillardruck - im
Endlager hoher sein als im Oxford. Je grdsser der Kapillardruck-
unterschied zwischen Oxford und Grubengebdude ist, umso hoher



muss der Druck im Endlager ansteigen, bis die Gasfreisetzung
einsetzt. Da die Kapillardruckkurven nicht aufgrund von standort-
spezifischen Daten festgelegt werden konnen, wird ein zusdtzli-
cher Rechenfall mit um den Faktor 3 erhdhten Kapillardriicken im
Oxford und Kimmeridge durchgefihrt.

3.4.6 Gasproduktionsrate

Die Gasproduktionsrate bestimmt sowohl die Rate, mit welcher
Wasser aus dem Endlager abgepresst, als auch die Rate, mit wel-
cher das ungeldste Gas freigesetzt werden muss. Sie bestimmt
damit direkt den Druckaufbau im Grubengebdude. Um diesen Einfluss
zu untersuchen, wird in einem Rechenfall die Gasproduktionsrate
um den Faktor 3 erhoht.



- 22 -

4 ERGEBNISSE

Die Darstellung der Modellergebnisse soll einerseits Antwort auf
die Fragen nach den méglichen quantitativen Auswirkungen der Gas-
produktion im Endlager auf dessen Langzeitsicherheit, insbeson-
dere also auf die Fragen

- nach dem Druckanstieg im Endlagerbereich

- nach der Veradnderung der Grundwasserstrdmung in der Umgebung
des Endlagers

geben und andererseits das Verstandnis fir die ablaufenden Pro-
zesse und den Einfluss der verschiedenen Parameter vermitteln.
Die quantitativen Ergebnisse stellen keine exakten Prognosen dar,
sie zeigen vielmehr die Grdssenordnung der Auswirkungen. Durch
die 2-dimensionale Modellierung wird sowohl der Druckanstieg als
auch die Verdnderung der Grundwasserstromung iliberschatzt.

In einem ersten Abschnitt werden die Ergebnisse fiir den Referenz-
fall ausfihrlich dargestellt und diskutiert.

Mit der SensitivitiAtsanalyse werden einzelne Parameter variiert
und die Resultate mit denen des Referenzfalls verglichen, um den
Parametereinfluss zu bestimmen. Die Parametervariationen betref-
fen die Modellausdehnung, die Anfangsbedingungen, die sekundare
Porositdt, die Permeabilitdt des Oxford, den Kapillardruck und
die Gasproduktionsrate.

4.1 Referenzfall

Der Referenzfall ist durch die in Abschnitt 3.1 definierten Ge-
steins- und Materialeigenschaften und die in Abschnitt 3.3 be-
schriebenen Rand- und Anfangsbedingungen charakterisiert. Die
Dricke an den vertikalen Modellrdndern sind vertikal im hydro-
statischen Gleichgewicht und spiegeln den grossraumigen horizon-
talen Gradienten von 0,001 m/m wieder. Die Anfangsbedingungen im
Oxford und Kimmeridge entsprechen dem stationdren Zustand ohne
Gasproduktion und ohne atmosphdarische Randbedingung im Grubenge-
bdude. Als Folge der hohen Durchldssigkeit des Grubengebdudes
stromt in diesem Zustand im suidlichen Grubenabschnitt Wasser aus
dem Liegenden und aus dem Hangenden ins Grubengebdude und tritt
im nordlichen Abschnitt wieder nach oben und nach unten ins Ox-
ford aus. Eine schematische Darstellung des Fliessfeldes im An-
fangszustand, welches auch dem stationdren Zustand ohne Gaspro-
duktion entspricht, zeigt Abbildung 4-1.

Erst nach der Berechnung der Anfangsbedingung im Oxford und Kim-
meridge wird der Druck im Grubengebdude auf 1 bar gesetzt, um
die atmosphdrischen Bedingungen in der Schachtanlage wahrend der
Betriebszeit der Grube und des Endlagers zu beriicksichtigen.
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In Abbildung 4-2 sind drei Vertikalproflle des Wasserdruckes im
Anfangszustand dargestellt, eines im Zustrombereich in einem Ab-
stand von 30 m von der Grube, eines durch die Grubenmitte und
eines 30 m im Abstrombereich der Grube. Der Gasdruck unterschei-
det sich nach Gl. (7) vom Wasserdruck nur durch den Kapillar-
druck und ist bei vollstdndiger Wassersdttigung eine reine Re-
chengrdsse. Da im Anfangszustand das ganze System gesattigt ist,
betragen die Kapillardriicke 0,015 bar im Grubengebidude, 0,05 bar
im Oxford und 0,075 bar im Kimmeridge. Ein Profil des Gasdruckes
unterscheidet sich im Anfangszustand also nur wenig vom entspre-
chenden Wasserdruckprofil.

Im Anfangszustand enthdlt das System kein Gas. In einem ersten
Zeitabschnitt 16st sich das gesamte Gas im Porenwasser des Gru-
bengebdudes auf. Diese erste Phase dauert so lange, bis die LOs-
lichkeitsgrenze erreicht ist. Bei dem im Grubengebdude nach kur-
zer Zeit herrschenden Druck liegt diese bei (s. Abb. 3-7)

Rgm = 1,76 Nm3/Nm3

Die Gasproduktionsrate betragt pro Meter Modelltiefe 42 m3/a,
entsprechend einer Produktionsrate pro Kubikmeter Porenvolumen
von

~ag/¢ = 0,02887 Nm3/(Nm3-a)

Bei Vernachldssigung der geringen Gasmenge, welche in geldster
Form durch das abstromende Wasser abtransportiert wird, ergibt
dies eine Zeitperiode von rund 60 Jahren bis zur Sattigung des
Porenwassers im Grubengebdude mit Gas. Bis zu diesem Zeitpunkt
bleibt das System vollstandig wassergesattigt, es existiert nir-
gendwo eine Gasphase.

Der zweite Zeitabschnitt zeichnet sich dadurch aus, dass das Po-
renwasser gasgesattigt ist und das weiter entstehende Gas eine
Gasphase aufbaut, welche aber noch nicht mobil ist. Mobilitédt
tritt erst bei der kritischen Gassdttigung von 0,02 (vgl. Tabelle
3-2) ein. Im stationdren Zustand (ohne Gasproduktion) fliesst
durch eine Endlagertiefe (Dimension senkrecht zu Modellebene) von
1 m eine Wassermenge von etwa 0,15 m /a Dieser Wert ist rund um
den Faktor 4 kleiner als das Ergebnls der 3-dimensionalen hydro-
geologischen Modellierung, so dass der advektive Abtransport von
geldstem Gas unterschdtzt wird. Durch die entstehende Gasphase
wird Porenwasser mit geldostem Gas aus dem Endlager abgepresst. Da
durch diesen Transportprozesse pro Jahr weniger als 1 Nm°® Gas ab-
transportiert wird, dauert es rund 70 Jahre bis das entstehende
Gas mobil wird. Am Ende dieser zweiten Zeitperiode ist das Poren-
wasser im Endlager iberall wassergesdttigt und die Gassittigung
hat den kritischen Wert sy erreicht.

Solange das gesamte erzeugte Gas im Porenwasser geldst wird, also
wahrend der ersten Zeitperiode, erhdht sich der Wasserdruck nur
leicht durch die Volumenzuname des Wassers mit der ansteigenden
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Menge geldsten Gases (vgl Abschnitt 3.1). Abbildung 4-3 zeigt
den Gasdruckanstieg entlang 3 Vertikalprofilen (Mitte Endlager,
Zu- und Abstrombereich in jeweils 30 m Abstand vom Endlager) am
Ende der ersten Zeitperiode, nach 60 Jahren. Der Gasdruckanstieg
ist definiert als Differenz zwischen dem aktuellen Gasdruck und
dem Gasdruck (d.h. Wasserdruck + Kapillardruck bei vollstandiger
Wassersattigung) im stationaren Zustand, wenn kein Gas produziert
wird und das Grubengebdude nicht auf Atmosphdrendruck gesetzt
ist. Das Profil durch die Grubenmitte zeigt, dass der Unterdruck
der Anfangsbedingung (Atmospharendruck im Grubengebadude) fast
vollstandig ausgeglichen ist.

Wwahrend der zweiten Zeitperiode ist das Porenwasser mit geldstem
Gas gesattigt und alles neu erzeugte Gas geht in die Gasphase. Da
die Gassattigung den kritischen Wert noch nicht erreicht hat, ist
das Gas unbeweglich. Das Volumen, welches die Gasphase einnimmt,
wird durch Abpressen von Porenwasser aus dem Endlager und, zu ei-
nem Ausserst geringen Teil, durch Kompression des Wassers ge-
schaffen. Dieses Abpressen des Wassers ist mit einem Druckanstieg
im Endlager und dem Aufbau eines hydraulischen Gradienten inner-
halb und in der Umgebung des Endlagers verbunden, welcher sich
dem regionalen Gradienten liberlagert. Da mit den gewdhlten Para-
metern die hydraulische Dispersivitat im Oxford und Kimmeridge
relativ hoch ist (10”2 m?/s bzw. 10~3 m®/s), steigt der Druck
auch im umgebenden Gestein rasch an. Der induzierte Gradient in-
nerhalb des Endlagers ist &dusserst gering. Unmittelbar ausser-
halb des Endlagers liegt er in der Grdssenordnung von 0,01 m/m,
im Ubrigen Modellbereich ist er wesentlich kleiner.

Wahrend der dritten Zeitperiode ist das Gas innerhalb des Endla-
gers mobil und steigt an dessen Obergrenze. Bei geringer Gassat-
tigung betrdgt der Kapillardruck im Endlager 0,015 bar, im Oxford
0,050 bar, so dass der Gasdruck im Endlager zundchst um 0,035 bar
unter jenem im Oxford liegt. Damit Gas ins Oxford austreten kann,
muss der Gasdruck im Endlager hoher sein als ausserhalb. Dies
wird erreicht, indem sich an der Obergrenze des Endlagers eine
Zone mit geringer Wassersidttigung (die Gasblase) bildet, in der
nach Abbildung 3-3 der Kapillardruck ansteigt. Diesen Sachverhalt
kann man sich vereinfacht auch wie folgt vorstellen: Da wegen des
geringen Gewichtes des Gases der Gasdruck in einer Gasblase an
der oberen und unteren Grenze praktisch gleich ist, entspricht er
dem Wasserdruck an der unteren Grenze zuziiglich des dort herr-
schenden Kapillardruckes. Falls der vertikale Gradient des Was-
serdruckes ungefdahr hydrostatischen Bedingungen entspricht, ge-
nuigt eine Gasblase der Dicke von ungefdhr 0,35 m, um Gas freizu-
setzen. Nach den Modellrechnungen setzt die Freisetzung bei einer
ungefahren Gasblasendicke von 0,4 m ein, wobei dieser Wert auf-
grund der Diskretisierung nur ungefahr ermittelt werden kann.
(Die beiden obersten Elementlagen des Finite-Differenzen-Netzes
weisen eine Dicke von 0,1 m und 0,3 m auf.) Der Gasdruckanstieg
nach 155 Jahren ist in Abbildung 4-4 dargestellt. Die Vertikal-
profile zeigen die Anwesenheit der Gasblase und illustrieren,
dass der Druckanstieg im Endlager am hochsten ist und dass die
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induzierten Gradienten in vertikaler Richtung dusserst gering
sind (Grdssenordnung 0,01 bar auf 300 m). (Die Druckerhdhung in
der Teufe des Grubengebdudes im Profil auf der Zustromseite ist
numerisch bedingt und nicht physikalisch.) Die Freisetzung von
Gas aus dem Endlager setzt nach 160 Jahren ein.

Der Gasdruck im Oxford und im Endlager in der oberen Endlagerecke
auf der Abstromseite ist in Abhdngigkeit der Zeit in Abbildung
4-5 dargestellt. Die Abbildung zeigt, wie der Druck im Endlager
und im Oxford ansteigt, bis der Endlagerdruck jenen im Oxford
nach 160 Jahren erreicht und die Freisetzung beginnt. (Tatsach-
lich Ubersteigt der Endlagerdruck den Oxforddruck geringfiigig,
was aber in der Abbildung nicht erkannt werden kann.)

Die Gasausbreitung nach 190 Jahren ist in Abbildung 4-6 in Form
von Linien gleicher Gassdttigung (sg) dargestellt. Die Freiset-
zung erfolgt zundchst nur am abstromseitigen Ende des Endlagers.
Sobald sich an der oberen Grenze des Endlagers die Gasblase
gebildet hat, wird das abgepresste, mit geldstem Gas gesidttigte
Wasser bevorzugt Uber die seitlichen Endlagergrenzen freigesetzt,
so dass sich dort, als Folge des Druckabfalls, zuerst eine Gas-
phase ausserhalb des Endlagers entwickelt. Der seitliche Abfluss
des Wassers wird zusatzlich durch die Ndhe der undurchldssigen
Schichten im Hangenden und Liegenden unterstitzt. Sobald der
Gasdruck im Endlager stark genug angestiegen ist, um eine Gas-
freisetzung zu ermdglichen, setzt diese dort ein, wo der Wider-
stand am geringsten (hochste Gassattigung) und wo der Gradient am
grossten ist. Dies ist auf der Abstromseite der Fall.

Das freigesetzte Gas stromt senkrecht nach oben zur oberen Mo-
dellgrenze und baut dort eine Gasblase auf, welche sich laufend
ausdehnt und Wasser verdrdngt. Wegen des regionalen Wasserflusses
nach Norden ist sie leicht asymmetrisch. Nach rund 1000 Jahren
setzt auch auf der Anstromseite des Endlagers die Gasfreisetzung
ein. Abbildung 4-7 zeigt die Gasausbreitung zu diesem Zeitpunkt.
Bis zum Ende der Gasproduktion nach 5000 Jahren andert sich das
Bild nicht mehr qualitativ (vgl. Abbildung 4-8).

Durch die Ausdehnung der Gasblasen im Endlager und, nach einiger
Zeit, auch an der Basis der Unterkreide (obere Modellgrenze) und
durch die damit verbundene Verdrangung von Wasser andert sich der
Wasserfluss im Model qualitativ.

Das Fliessfeld nach 165 Jahren, also kurz nach Beginn der Gas-
freisetzung, ist in Abbildung 4-9 dargestellt. Der Wasserabfluss
aus dem Endlager erfolgt vorwiegend auf dessen Nordseite. Das
Fliessfeld am siidlichen Ende ist durch den hohen Permeabilitadts-
kontrast, die fiir Wasser extrem undurchlidssige Gasblase (sq =
0,62, kyy = 2,4-10‘3) und dusserst geringe Druckunterschiege be~
stimmt und zeigt ein kompliziertes Muster. (Die Feinstruktur des
Fliessfeldes in der unmittelbaren Umgebung des Endlager-Sidendes
durfte aus numerischen Grinden und als Folge der endlichen Dis-
kretisierung im Modell deshalb nur beschrankt belastbar sein.)
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In der weiteren Umgebung entsteht ein Fliessfeld, welches gegeni-
ber dem stationdren Zustand chne Gasproduktion starker nach oben
und im silidlichen Modellbereich gegen. Suiden gerichtet ist. Die
Vertikalkomponente der Filtergeschwindigkeit ist im allgemeinen
sehr klein und liegt meistens unter 10~% m/a.

Das Fliessfeld nach 1000 Jahren ist in Abbildung 4-10 dargestellt
und unterscheidet sich qualitativ von jenem nach 165 Jahren.
Durch die Bildung der Gasblase an der Basis der Unterkreide wird
Wasser nun aus diesem Modellgebiet verdrangt, weshalb praktisch
im gesamten Modell die Fliisse abwarts gerichtet sind. Aufwarts
steigende Wasserfliisse treten nur in eng begrenzten Bereichen
oberhalb des ndrdlichen und des slidlichen Endlagerendes auf. (Der
oben aufgefiihrte Vorbehalt gegeniiber den Modellergebnissen in der
unmittelbaren Umgebung des Endlager-Sidendes gilt auch hier.) Die
nur teilweise wassergesattigten Bereiche oberhalb der Endlageren-
den im Oxford und Kimmeridge stellen fir den Wasserfluss einen
Strémungswiderstand dar, da mit der sinkenden Wassersattigung die
Durchlidssigkeit abnimmt. Deshalb fliesst das aus dem sidlichen
Bereich des aufsteigenden Gasstroms verdridngte Wasser zuerst nach
unten ins Endlager und erst anschliessend nach Norden gegen den
Modellrand.

Die Wasserfliisse in der Nidhe des linken Modellrandes, der zu bei-
den Zeitpunkten als undurchldssige Grenze wirkt, sind auf den
Ausgleich des Wassergehaltes des Gesteins bei &ndernden Driicken
zuruckzufihren und deshalb dusserst gering. Durch die 2-dimensio-
nale Modellierung wird der Einfluss der Gasproduktion auf den
Wasserfluss Uuberschatzt.

Der Druck im Endlager steigt so lange, als die Gasblase im Endla-
ger aufgebaut wird. Er erreicht ungefdhr am Ende der dritten
Zeitperiode, also zu Beginn der Gasfreisetzung, den Maximalwert.
Dieser betrdgt im Referenzfall 0,26 bar. Wahrend der vierten
Zeitperiode halten sich die Gasproduktion und der Abfluss von Gas
aus dem Endlager das Gleichgewicht und der Druckanstieg bleibt
ungefahr konstant.

Sobald die Gasproduktion endet, beginnt der Druck im Endlager zu
sinken. Nach 6000 Jahren betragt die Differenz zum Maximalwert
bereits 0,23 bar. Die Gasblase an der Obergrenze des Kimmeridge
verandert sich gegeniiber dem Zustand nach 5000 Jahren nicht we-
sentlich. Der Referenzfall wurde bis zum Jahr 15 000 simuliert.
Am Ende dieser Periode hat sich die Gasblase leicht nach Norden
verschoben und das Volumen der Gasphase ist etwas geringer. Der
Abtransport von Gas aus dem Modellgebiet erfolgt hauptsdchlich in
geldster Form mit dem Tiefengrundwasser.

Die Gasmenge, welche in geldster Form aus dem Endlager freige-
setzt wird, ist in Abbildung 4-11 dargestellt. Sie steigt zu-
nachst mit der wachsenden Gassdttigung und Abpressrate des Poren-
wassers im Endlager an. 2Zu Beginn der zweiten Zeitperiode er-
reicht sie einen ungefadhr konstanten Wert, welcher allerdings nur
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etwa 2 % der gesamten Gasproduktionsrate ausmacht. Sobald die
Freisetzung in Gasform einsetzt, sinkt die abgepresste Wassermen-
ge und damit die Freisetzung in geldster Phase rasch ab, da die
Gleichgewichtsdicke der Gasblase etwas geringer ist als die Dicke
am Ende der dritten Zeitperiode. Erst wenn diese Gleichgewichts-
dicke erreicht ist, steigt die Gasfreisetzung (geldste Phase)
wieder an und bleibt anschliessend ungefdhr konstant.

Die Freisetzungsrate von Gas in Gasform als Funktion der Zeit ist
in Abbildung 4-12 dargestellt. Wegen der oben erwdhnten grdsseren
Gasblasendicke und dem damit verbundenen Gasdruck zu Beginn der
Freisetzung im Vergleich mit dem Gleichgewichtswert steigt die
Rate zundchst auf einen Maximalwert und sinkt erst anschliessend
auf die konstante Rate von ungefihr 42 m3/a.

4.2 Variation der Modellinge

Die Modellidnge, d.h. die Nord-Sud Ausdehnung des Modells betrigt
im Referenzfall 3500 m, wobei die vertikalen Modellgrenzen auf
der An- und Abstromseite jeweils einen Abstand von 1000 m vom
Endlager aufweisen. Um den Einfluss der Modellberandung und der
Randbedingungen zu untersuchen, wird in einem Rechenfall das
Modellgebiet auf beiden Seiten um je 1000 m auf insgesamt 5500 m
erweitert.

Die Modellergebnisse fir den Zeitpunkt der Gasfreisetzung (knapp
160 Jahre) und fiur das Fliessfeld sind sehr dhnlich zu jenen im
Referenzfall. Der absolute Wert fir den Druckanstieg im Endlager
betragt aber 0,5 bar und ist damit rund doppelt so gross wie im
Referenzfall.

Durch die Gasproduktion wird Wasser zunachst aus dem Endlager,
spater aus dem Gebiet am oberen Modellrand, wo sich die Gasblase
bildet, verdrangt. Dieses Wasser muss iiber den noérdlichen Modell-
rand abfliessen, was einen Sud-Nord gerichteten hydraulischen
Gradienten von ungefdhr 0,007 m/m erfordert. Da der Druck auf dem
nordlichen Modellrand durch die Randbedingungen festgelegt ist,
bedingt dies einen Minimalwert flir den Druckanstieg im Endlager-
bereich, welcher durch den Abstand zum Modellnordrand bestimmt
ist. Der Vergleich der Modellresultate filir den Rechenfall ''Varia-
tion der Modelldnge" mit dem Referenzfall zeigt, dass bei den
herrschenden Verhdltnissen diese Bedingung bestimmend ist, indem
nicht relativ kleinrdumige Prozesse sondern der grossrdumige Ab-
fluss des verdrangten Wassers den Druckanstieg im Endlager Konrad
steuern.

Der Druckanstieg im Endlager als Folge der Gasproduktion kann
deshalb mit einem 1-Phasenmodell berechnet werden, in welchem
sich im Endlagerbereich eine Volumenguelle befindet und mit wel-
chem der Abfluss des ins Modell zustromenden Volumens bis zu na-
tirlichen Modellrdndern simuliert wird. Das ins Modell zustrd-
mende Volumen entspricht dabei dem durch die Gasproduktion ge-
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schaffenen Volumen beziehungsweise dem verdrangten Wasser.

Zusdtzlich zur Modellierung der Gasausbreitung im Gebirge mit dem
Programm ECLIPSE 100 werden deshalb zur Berechnung des Druckan-
stiegs im Endlagerbereich das 3-dimensionale Grundwassermodell
(Storzonenmodell) und das Programm FEM301 eingesetzt [2]. Da mit
diesem Programm der stationdre Wasserfluss berechnet wird, werden
Speichereffekte im Gestein vernachldssigt und der Druckanstieg
Uberschatzt. Andererseits kann der Abfluss des Volumens in allen
drei Dimensionen berilcksichtigt werden.

Als Basis filir die Berechnung des Druckanstiegs wird der -in [2]
ausfiihrlich beschriebene Referenzfall R01 gewdhlt. Grubengebaude
und Kimmeridge fallen gegen Westen ein, so dass die Gasfreiset-
zung aus dem Endlager und die Bildung der Gasblase am Ostrand des
Grubengebdudes und im Bereich der 6stlichen Verbreitungsgrenze
des Kimmeridge stattfinden werden. Der Porenwasserdruck an der
Obergrenze von Kimmeridge und Grubengebdude betriagt dort rund

70 bar. Bei diesem Druck entspricht die Gasproduktionsrate wvon

42 000 Nm3/a einer Volumenquelle von 600 m3/a.

Die mit dem Programm FEM301 ermittelte Druckerhodhung als Folge
der Gasproduktion erreicht im Endlagerbereich 0,15 bar. Gegen
Norden baut sich die Druckerhchung langsam ab und betragt in

15 km Entfernung im Oxford noch 0,05 bar. Gegen Osten, Suden und
Westen pflanzt sich der Druckanstieg hauptsdchlich iber den
Cornbrash bis zu dessen Verbreitungsgrenze fort und sinkt erst
jenseits dieser Grenze von rund 0,1 bar gegen Null.

Die 3-dimensionale Modellierung zeigt, dass flir den grossradumigen
Abfluss des verdrangten Wassers eine Druckerhdhung von 0,15 bar
notwendig ist-und dass mit dem 2-dimensionalen Zweiphasenmodell
und den fir den Referenzfall gewdhlten Randern und Randbedingun-
gen die Druckerhdhung konservativ liberschatzt wird.

4.3 Variation der Anfangsbedingungen

Wie in den Abschnitten 3.3 und 3.4.2 diskutiert, sind die hydrau-
lischen Bedingungen nach Verschluss des Endlagers wesentlich
durch die etwa 70 Jahre dauernde Periode der Offenhaltung und
Bewetterung des Grubengebdudes bestimmt. Die Anfangsbedingung im
Referenzfall entsprechen der stationdren Druckverteilung im Ox-
ford und Kimmeridge, welche durch die Randbedingungen des Modells
und die Annahme vollstdndiger Sdttigung bestimmt ist. Bei der
Berechnung dieser Druckverteilung wird nicht angenommen, dass im
Grubengebdude Atmosphdrendruck herrscht. Der Druck im Grubenge-
bdude wird erst anschliessend reduziert. Mit dieser Anfangsbe-
dingung wird der Absenktrichter, der sich wahrend der 70 Jahre
gebildet hat, vernachldssigt.

Als Variation der Anfangsbedingungen wird, wie ebenfalls in Ab-
schnitt 3.4.2 dargelegt ist, die stationdre Druckverteilung
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verwendet, welche sich aus den Randbedingungen und der Beriick-
sichtigung des Atmosphdrendrucks im Grubengebdude bei vollstandi-
ger Sdattigung des gesamten Modellgebietes ergibt. Diese Druckver-
teilung enthdlt den Absenktrichter, ergibt aber im Bereich ober-
halb des Grubengebdudes negative Driucke. Die alternative Anfangs-
bedingung entspricht dieser Druckverteilung, wobei alle negativen
Druckwerte Null gesetzt werden.

Mit dem Einsetzen der Gasproduktion baut sich ein Druckgradient
auf, welcher den anfidnglich ins Grubengebdude gerichteten Wasser-
fluss umdreht. Nach 60 Jahren ist die Druckverteilung ilberall
gleich wie im Referenzfall. Dies bedeutet, dass die Anfangsbedin-
gung nur wadhrend 60 Jahren von Einfluss ist. Wahrend dieser er-
sten Zeitperiode liegt das Gas nur in geldster Phase vor, so dass
sich der Unterschied zum Referenzfall am stdrksten in der freige-
setzten Menge geldsten Gases ausdrickt. Der zeitliche Verlauf
dieser Grbsse ist in Abbildung 4-13 dargestellt. Der Vergleich
mit der entsprechenden Abbildung fur den Referenzfall zeigt, dass
mit den gednderten Anfangsbedingungen wdhrend der ersten 60 Jahre
wesentlich mehr Gas freigesetzt wird. Der Grund dafir ist der
Umstand, dass in diesem Rechenfall der Druckunterschied zwischen
dem Endlager und dem umgebenden Gestein zu Beginn der Modellperi-
ode eher dem Gleichgewichtszustand entspricht als im Referenz-
fall, wo zundchst ein starker Wasserfluss aus dem Oxford ins
Endlager den grossen anfanglichen Druckunterschied abbaut. Der
Abfluss von Wasser aus dem Endlager und somit auch die Freiset-
zung von geldstem Gas ist im Rechenfall mit gednderten Anfangsbe-
dingungen wahrend der ersten Zeitperiode wesentlich hoéher als im
Referenzfall.

Flir Zeiten nach den ersten 60 Jahren sind die Resultate des
Rechenfalls mit gedanderten Anfangsbedingungen praktisch gleich
wie jene des Referenzfalls.

4.4 Modellierung der dualen Porositiat

Im Referenzfall betragt die Porositat des Oxford 10 %. Aufgrund
der Felddaten wurde fir die hydraulische Modellierung [2,3,4]
eine geringere Fliessporositdat angenommen, wdhrend nur fur die
Modellierung der Radionuklidausbreitung ein gesamte zugangliche
Porositat von 10 % verwendet wurde [9]. Um den Einfluss der ver-
einfachenden Annahme einer einfachen Porositat im Referenzfall
zu uUberpriifen, wird in einem Rechenfall eine duale Porositdt an-
genommen, wobei als primdre Porositdt 2 % und als sekundare Poro-
sitat 8 % angesetzt wird. (Die Bedeutung der primdren und der
sekunddren Porositdt sowie deren Behandlung im Programm ECLIPSE
wurde in der Einleitung zum Kapitel 2 behandelt.)

Die Resultate der Simulationsrechnungen mit dualer Porositdt sind
praktisch die gleichen wie im Referenzfall. Die Gasfreisetzung

setzt ebenfalls nach 158 Jahren ein und der maximale Druckanstieg
betragt 0,25 bar. Dies zeigt, dass die getroffene vereinfachende
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Annahme im Referenzfall gerechtfertigt ist.

4.5 Variation der Permeabilitidt des Oxford

Die Permeabilitdt des Oxford bestimmt den Gradienten, welcher
notwendig ist, um zundchst das Wasser und spater das Gas aus dem
Endlager abzufiihren. Eine niedrigere Permeabilitdt erfordert
einen hdheren Gradienten und damit eine starkere Druckerhdhung.
Diese Abhdngigkeit wird mit zwei Rechenfdllen untersucht, in de-
nen die Permeabilitdt des Oxford um 1 bzw. um 2 Grossenordnung
verringert wird.

In beiden Rechenfdllen setzt die Gasfreisetzung nach 158 Jahren,
also zum gleichen Zeitpunkt wie im Referenzfall ein. Wie erwar-
tet, ist die Druckerhdhung stédrker. Bei einer Reduktion der Ox-
ford-Permeabilitit um 1 Grdssenordnung auf 10~ 16 m? betrigt die
Druckerhodhung 1,31 bar gegeniber 0,26 bar im Referenzfall. Dies
zeigt, dass die Druckerhdhung nichtlinear von der Permeabilitat
abhdngt. Im zweiten Rechenfall, bei einer Oxford-Permeabilitat
von 10-17 m?, steigt der Druck um 2,31 bar.

Gegeniiber dem Umgebungsdruck ist keiner der beiden Werte bedeu-
tend.

4.6 Variation des Kapillardruckes

Damit Gas aus dem Endlager freigesetzt werden kann, muss der
Gasdruck im Endlager jenen im Oxford Ubersteigen. Falls der
Kapillardruck im Oxford ansteigt, setzt die Gasfreisetzung erst
bei hdherem Gasdruck im Endlager ein. Um diese Abhangigkeit und
den Einfluss auf den Anstieg des Wasserdruckes zu ilberprifen,
werden in einem Rechenfall die Kapillardriicke des Oxford und des
Kimmeridge um den Faktor 3 erhoht. Bei vollstdndiger Wassersatti-
gung ‘betriagt der Kapillardruck im Oxford damit 0,15 bar und ist
um den Faktor 10 hoher als jener im Grubengebadude.

Bis 160 Jahre nach Beginn der Gasproduktion sind die Resultate
gleich wie im Referenzfall. Nach dieser Zeit ist der Gasdruck im
Endlager aber noch nicht hoch genug, damit die Freisetzung wie im
Referenzfall einsetzen kann. Der Gasdruck muss im wesentlichen
noch um die Differenz zwischen dem verdnderten und dem urspring-
lichen Kapillardruck ansteigen. Die Modellergebnisse zeigen, dass
der Druckanstieg zu Beginn der Gasfreisetzung den Wert des Refe-
renzfalls um 0,1 bar Ubersteigt und 0,36 bar betragt und die
Freisetzung nach 430 Jahren erfolgt. Die Gasblase im Endlager ist
ungefahr dreimal so dick wie im Referenzfall.

Der gegenliber dem Referenzfall grdssere Druckanstieg ladsst darauf
schliessen, dass neben dem grdssrdumigen Abfluss des verdrangten
Wassers je nach Wert der Prozessparameter auch kleinraumige 2-
Phasenprozesse den Druckanstieg mitbestimmen.
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4.7 vVariation der Gasproduktionsrate

Die Gasproduktionsrate bestimmt die Rate, mit der zundchst Wasser
und spater Gas aus dem Endlager abgefiihrt werden muss. Deshalb
bewirkt eine hdhere Gasproduktionsrate hdhere Flusse und grdssere
Gradienten im Oxford und somit auch einen stdrkeren Druckanstieg.
In einem Rechenfall wird die Gasproduktionsrate um den Faktor 3
gegeniiber dem Wert im Referenzfall erhdht.

Die Freisetzung setzt nach der dreifach kirzeren Zeit ein als im
Referenzfall, also zu dem Zeitpunkt, wo dieselbe Gasmenge produ-
ziert worden ist. Der Druckanstieg betragt 1,00 bar.
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5 SCHLUSSFOLGERUNGEN

In einem 2-dimensionalen vertikalen Modellschnitt wurde flr eine
vereinfachte Geometrie die Bildung von Gas im geplanten Endlager
Konrad und die Freisetzung und Ausbreitung in den Nebengesteinen
Oxford und Kimmeridge numerisch modelliert. Berechnet wurde der
Druckaufbau innerhalb und in der Ndhe des Endlagers, die Vertei-
lung des Gases in den genannten Gesteinsschichten und die Ande-
rung des regionalen Fliessystems. Die Resultate weisen eine ge-
wisse Unsicherheit auf, da flir einzelne Parameter nicht auf
standortspezifische Werte zurickgegriffen werden konnte und Li-
teraturdaten fir vergleichbare Gesteine verwendet wurden. Diese
Unsicherheiten und der Einfluss einiger Modellannahmen wurden mit
Parametervariationen untersucht. Sie zeigten, dass die Ergebnisse
in einer Weise von den relativ unsicheren Parametern und Modell-
annahmen abhdngen, welche die Hauptaussagen und Schlussfolgerun-
gen nicht in Frage stellen.

Die Gasfreisetzung aus dem Endlager ins Oxford hdngt hauptsidch-
lich von dessen Permeabilitat, dem Kapillardruckunterschied zwi-
schen Oxford und Grubengebaude und der Gasproduktionsrate ab. Der
Freisetzungsprozess kann in 4 Zeitperioden unterteilt werden:

- Ldsung des Gases im Porenwasser des Endlagers

- Bildung einer Gasphase im Endlager und Anstieg der Gassdttigung
bis zum kritischen Wert (Minimalwert fir Mobilitdat des Gases)

- Bildung einer zusammenhdngenden Gasblase unter der Obergrenze
des Grubengebdudes, weiterer Anstieg des Druckes

- Freisetzung des Gases ins Nebengestein

Im Referenzfall dauert die erste Zeitperiode 60 Jahre. Anschlies-
send ist das Porenwasser im Endlager mit geldstem Gas gesdttigt,
das weiter produzierte Gas baut eine anfanglich immobile Gasphase
auf und der Druck steigt. Durch diesen Druckanstieg wird Poren-
wasser aus dem Endlager ausgepresst und das notwendige Volumen
fir die Gasphase geschaffen. Dabei bestimmt die Gasproduktions-
rate die Rate, mit welcher Wasser abgefuhrt werden muss. Diese
zweite Zeitperiode dauert weitere 70 Jahre.

Wahrend der dritten Zeitperiode ist das Gas mobil, wandert nach
oben und bildet unter der Obergrenze des Grubengebadudes eine
zusammenhangende Gasblase. Damit das Gas ins Oxford freigestzt
werden kann, muss der Gasdruck (Wasserdruck + Kapillardruck) im
Endlager jenen im Oxford ilibersteigen. Bis diese Bedingung erfiillt
ist, steigt der Druck im Endlager weiter an. Bei beginnender Gas-
freisetzung, am Ende der dritten Zeitperiode, ist der Druckan-
stieg maximal und betrdgt im Referenzfall 0,26 bar. Die Gasblase
weist eine Dicke von 0,4 m auf. Mitbestimmend fur den Druckan-
stieg ist der fiur den grossrdumigen Abfluss des verdrangten Was-
sers notwendige hydraulische Gradient. Aus diesem Grunde wurde
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der Betrag des Druckanstiegs nicht nur mit dem 2-dimensionalen,
raumlich beschrankten 2-Phasenmodell sondern zusdtzlich mit dem
3-dimensionalen, stationdren 1-Phasenmodell (Storzonenmodell,
Programm FEM301 [2]) ermittelt. Dieses ergibt einen Druckanstieg
im Endlagerbereich von 0,15 bar.

Die Gasfreisetzung setzt an der oberen Ecke des Endlagers auf der
Abstromseite (Nordende) ein, erst verzdgert und in untergeordne-
tem Ausmass wird auch Gas an der oberen Ecke auf der Zustromseite
freigesetzt. Das freigesetzte Gas steigt praktisch senkrecht zum
oberen Modellrand und baut dort langsam eine ausgedehnte Gasblase
auf. Die Gassdttigung im Bereich des aufsteigenden Gases erhoht
sich nur soweit, dass das Gas mobil ist und abstromen kann.

Der Wasserfluss in der Endlagerumgebung andert sich. Durch die
Bildung von Gasphasen zundchst im Endlager und spidter im Oxford
und Kimmeridge wird Wasser verdrangt. Zudem bildet der nur teil-
weise wassergesdttigte Bereich im Oxford und Kimmeridge einen
Stromungswiderstand, da mit der sinkenden Wassersdttigung die
Wasserdurchlassigkeit abnimmt. Oberhalb des Endlagers dreht die
Stromung wahrend eines ersten Zeitabschnittes nach oben und, im
sidlichen Modellbereich, gegen Siiden, dem regionalen, Sid-Nord
gerichteten Fliessfeld entgegen. Sobald die aufsteigenden Gase an
der Basis der Unterkreide eine Blase bilden und damit Wasser
verdrangen, andert sich das Fliessfeld erneut. Praktisch im
gesamten Modell stellt sich ein abwarts gerichtetes Fliessfeld
ein. Aufwarts gerichtete Fliisse treten nur in eng begrenzten
Bereichen oberhalb des ndrdlichen und des sidlichen Endlagerendes
auf.

Wegen der verhdltnismidssig nahen Grenzen zu den schlecht durch-
lidssigen Schichten im Hangenden, im Liegenden und im Siden (un-
durchlassige Modellgrenzen) kann das abgepresste Wasser in der 2-
dimensionalen Modellierung nur nach Norden abfliessen. Durch die
in Wirklichkeit unregelmdssige und nicht horizontale Obergrenze
des Grubengebdudes wird die Gasfreisetzung an einer oder mehre-
ren, auch in Ost-West Richtung begrenzten Stellen einsetzen, so
dass der regionale Sud-Nord Fluss im Gegensatz zu den Resultaten
des 2D-Modells vorwiegend durch den generellen Druckanstieg im
Endlagerbereich und weniger durch die aufsteigenden Gasblasen
verdndert werden dilirfte.

Mit dem abgepressten Wasser konnen Radionuklide aus dem Endlager
in die Geosphdre freigesetzt werden. Die abgepresste Wassermenge
erreicht nach etwa 160 Jahren den Maximalwert von etwa 420 m3/a
(bezogen auf das ganze Endlager) und ist damit geringer als die
in [2 bzw. 10] berechneten Werte des Endlagerdurchflusses ohne
Gasproduktion aufgrund des grossraumigen hydraullschen Gradienten
von rund 630 m3/a, bzw. 1620 m3/a und 3200 m3/a. Durch die Gas-
produktion wird die Freisetzung der Radionuklide aus dem Endlager
damit nicht drastisch erhoht.

Fliesswege von freigesetztem Wasser aus dem Endlager konnen in
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ausgepragterem Masse nach oben, gegen die Unterkreide fihren als
ohne Gasproduktion. Dadurch erhoht sich die Moglichkeit, dass
Wasser aus dem Endlager zur Bohrung Bleckenstedt 1 gelangt. (Die
hydraulische Wirkung der Bohrung Bleckenstedt 1 wurde in [3]
diskutiert.) Die Modellierung zeigt aber auch, dass wegen der
undurchldssigen Schicht im Hangenden die induzierten vertikalen
Gradienten klein bleiben (vgl. Abbildung 4-4), so dass sich die
Fliesszeiten zur Bohrung Bleckenstedt 1 nicht in sicherheitsrele-
vantem Ausmass idndern dlurften. Zudem ist die Anderung des Fliess-
systems von zeitlich beschrankter Dauer und erstreckt sich nicht
einmal Uber die Transportzeit vom Endlager zur Bohrung Blecken-
stedt 1 fuUr nichtsorbierende Nuklide unter unglinstigen hydrau-
lischen Bedingungen (z.B. Rechenfall R16 in [9]). Auf die Frei-
setzung von Radionukliden entlang anderen Fliesswegen hat die
Druckerhdhung und die Anderung des Fliessystems in der Endlager-
umgebung keinen signifikanten Einfluss.

Selbst bei reduzierter Permeabilitat des Oxford und der entspre-
chend starkeren DruckerhShung im Endlager bleibt der Einfluss
beschrankt. Der Druckanstieg im Endlager breitet sich nach oben
ins Kimmeridge aus und erhoht damit den vertikalen Gradienten in
den dariiberliegenden Deckschichten der Unterkreide auf anndhernd
den doppelten Wert (gemdss der 2-dimensionalen Modellierung).
Diese Aussage muss insofern relativiert werden, als mit der 2-
dimensionalen Modellierung der Druckanstieg lberschdtzt wird, die
Reichweite des Druckanstiegs begrenzt ist und nach der 3-dimen-
sionalen hydraulischen Modellierung [2] mdgliche Freisetzungspfa-
de vom Endlager steil nach oben durch die Deckschichten erst in
einigem Abstand noérdlich des Endlagers verlaufen. Zudem dauert
auch diese Druckerhdhung nur eine begrenzte Zeit. Auf die weiter
nach Norden verlaufenden Pfade hat die Druckerhdhung einen ent-
sprechend geringeren Einfluss.

Die Gasblase an der Obergrenze des Kimmeridge wadchst, solange die
Gasproduktion anhalt (5000 Jahre). Der Referenzfall wurde bis

15 000 Jahre gerechnet. Selbst nach dieser Zeit befindet sich die
Blase noch ungefahr am selben Ort, sie wird durch den regionalen
Wasserfluss nur wenig nach Norden verschoben. Ihr Abbau erfolgt
nur durch den Abtransport von Gas in geldster Form mit dem Tie-
fengrundwasser.

Die Parametervariationen wurden derart gewahlt, dass ungunstigere
Ergebnisse, das heisst starkere DruckerhShungen resultieren. Da-
mit soll gezeigt werden, dass mit verdnderten Parametern die re-
lativ geringe DruckerhShung des Referenzfalls nicht auf bedenk-
liche Werte anwdchst. Die Variationen decken konservative Parame-
terintervalle ab, wobei nicht gleichzeitig mehrere Parameter
verdndert wurden. Die Ergebnisse sind in Tabelle 5-1 zusammenge-
fasst. Keine der Parametervariationen ergibt ein Resultat, wel-
ches flir die Integritdt des Endlagers von Einfluss ist.

Die Verminderung der Permeabilitat des Oxford verstarkt nur die
Druckerhéhung im Endlager, die anderen Resultate bleiben unbeein-
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flusst.

Die Resultate zeigen praktisch keine Abhidngigkeit von den gewdhl-
ten Anfangsbedingungen. Die Druckverteilung gleicht sich bis zum
Zeitpunkt, wo sich freies Gas bildet, praktisch aus.

Der Rechenfall mit dualer Porositdt im Oxford zeigt, dass die
Modellierung mit einfacher Porositdt zulidssig ist; die Resultate
sind praktisch gleich wie im Referenzfall.

Die Erhohung des Kapillardrucks im Oxford hat sowohl einen Ein-
fluss auf die DruckerhShung (grosser), auf den Zeitpunkt der
beginnenden Gasfreisetzung (verzdgert) als auch auf die Dicke der
Gasblase im Endlager (grosser).

Die Erhochung der Gasproduktionsrate beschleunigt den Beginn der
Gasfreisetzung und erhdht den Druckanstieg, hat aber keinen
Einfluss auf die Blasendicke.

Die Gasausbreitung wird am starksten durch die Durchlissigkeit
des Oxford, die Kapillardriicke von Oxford und Grubengebdude und
durch die Gasproduktionsrate beeinflusst. In allen betrachteten
Rechenfidllen liegt der Druckanstieg im Endlager unter 2,3 bar.
Der Druckanstieg hidngt sowohl vom grossrdumigen Abfluss des ver-
drdngten Wassers als auch von kleinraumigen 2-Phasenprozessen ab.
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Festphase Permeabilitat Porositit
k [m?] 60 [-1
Grubengebiude 1.10-11 0,10
oxford 1-10-15 0,10
Kimmeridge 1.10-16 0,10
Tabelle 3-1: Permeabilitaten und Porositaten der Festphasen
Festphase Swr Sgr A Py [bar]
Grubengebaude 0,200 0,020 1,80 0,015
Oxford 0,275 0,035 1,65 0,050
Kimmeridge 0,350 0,050 1,50 0,075

Tabelle 3-2:

Parameter der Brooks-Corey Beziehungen

swr: Irreduzible Wassersdttigung
Sgr: Kritische Gassattigung
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Rechenfall Tr Apmax Hp
[a] [bar] [m]

Referenzfall 158 0,26 0,4

Verdanderte Anfangsbed. 158 0,26 0,4

Oxford-Permeabilitéat

reduziert um Faktor 10 158 1,31 0,1

reduziert um Faktor 100 159 2,31 0,1

Erhohter Kapillardruck im

Oxford und Kimmeridge 430 0,36 1,3

Duale Porositdt im Oxford 158 0,25 0,4

Gasproduktionsrate um

Faktor 3 erhoht 52 1,00 0,4

3D 1-Phasenmodellierung mit

Volumenquelle (RO1 in [2]) - 0,15 -

Tabelle 5-1: Zusammenfassung der Resultate

Ty : Zeitpunkt des Beginns der Gasfreisetzung

APpax: Maximale Druckerhdhung im Endlager
Hp : Dicke der Gasblase im Endlager
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