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1 Zusammenfassung

Im Rahmen des Vorhabens , Integration des atmospharischen Ausbreitungsmodells FLEXPART in RODOS zur
Erweiterung der Moglichkeiten der inversen Modellierung zur Quellort- und Quelltermbestimmung auf der
Grundlage von Messdaten” wurde das atmospharische Transport- und Ausbreitungsmodell FLEXPART in das
Entscheidungshilfesystem RODOS/JRODOS integriert. Die Arbeiten beinhalteten die Erstellung einer
einheitlichen Datenbasis fiir FLEXPART, die Ankopplung an die meteorologischen Prognosedaten des
Deutschen Wetterdienstes sowie die Entwicklung einer graphischen Benutzeroberflache fiir FLEXPART als
Teil des JRODOS Systems. Eine direkte Integration von FLEXPART war wegen der GNU Lizenz nicht moglich.
Deshalb wurde eine Methode entwickelt, die es erlaubt, dass der Nutzer die Anwendung selbststandig
integriert. Da FLEXPART nur Aktivitatskonzentrationen aber keine Dosen berechnet, wurden spezielle
Module entwickelt, die Dosis-Information bereitstellen, wie alle anderen atmosphérische Transport- und
Ausbreitungsmodelle in JRODOS auch. Weiterhin wurde FLEXPART mit dem Nahrungskettenmodul FDMT
von JRODOS gekoppelt. Nach Absprache mit dem Auftraggeber wurde ein spezielles Modul zur Abschatzung
der Auswirkung einer Nuklearexplosion integriert.

Ein Schwerpunkt der Arbeiten befasste sich mit Test und der Dokumentation der Anderungen in FLEXPART
und JRODOS. Es wurden spezielle Tests entwickelt, um sicherzustellen, dass die gemachten Anpassungen in
FLEXPART keine Auswirkung auf die Qualitat der Ergebnisse haben. Es wurden Testprozeduren und Use
Cases definiert, um die operationelle Funktionalitat der integrierten FLEXPART Version zu verifizieren. Ein
eintagiger Trainingskurs stelle dem Auftraggeber neuen Funktionalitdten vor. Insgesamt sieben technische
Berichte wurden erstellt, die die durchgefiihrten Arbeiten ausfiihrlich dokumentieren.

Zum Abschluss des Projekts ist FLEXPART so in JRODOS integriert, dass inverse Modellierungen, also
Vorwarts- und Riickwartsrechnungen zur Bestimmung von Quellorten, wie vom Auftraggeber gefordert,
moglich sind.

2 Einleitung

Ziel des Vorhabens ist die Installation von FLEXPART 10.4 sowohl als ,,Stand-alone” Programm beim
Bundesamt fiir Strahlenschutz (BfS) als auch seine Integration in JRODOS (RODOS in der Sprechweise des
BfS). Beide Realisationen sollen sowohl die normale als auch die ,inverse” Nutzung von FLEXPART erlauben.

Aufgrund der sehr technischen Aufgabestellung wurde mit dem Auftraggeber vereinbart, dass dieser
Endbericht hauptsachlich den Ablauf des Projekts beschreibt, die wissenschaftlich/technischen Ergebnisse
aber in gesonderten Berichten zur Verfligung gestellt werden. Die folgenden eigenstdandigen Berichte
wurden erstellt

e Beschreibung der graphischen Benutzeroberflache in JRODOS fiir die Eingabe der
Laufparameter fir FLEXPART

e Beschreibung der Anpassung der Basisdaten fiir FLEXPART — die Landnutzungsdaten
e Beschreibung der Anderungen an den wichtigsten FLEXPART FORTRAN Routinen

e Beschreibung der durchgefiihrten Tests und Beschreibung bestimmter Use Cases zum
Selbststudium

e Benutzerhandbuch fiir den JRODOS Operateur

e Dokumentation des Trainingskurses

Im Laufe des Projekts wurde mit dem Auftraggeber vereinbart, dass auch das fir LASAT entwickelte
Nuklear Modul in FLEXPART integriert werden soll. Deshalb wurde diese Aufgabe auch in AP2 durchgefiihrt
und dokumentiert

e Dokumentation des Nuklear Modules



3  Kurzcharakterisierung von FLEXPART

Das Modell FLEXPART (FLEXible PARTIcle) ist ein quelloffenes, multiskaliges Lagrangesches
Partikelausbreitungsmodell (LPDM), das den Transport und die turbulente Vermischung von Gasen und
Aerosolen in der Atmosphdre simulieren kann und dabei auch Verlustprozesse wie trockene und nasse
Deposition, radioaktiven Zerfall und chemische Reaktionen erster Ordnung mit dem Hydroxylradikal
bericksichtigt. FLEXPART kann auf eine mehr als zwanzigjahrige Geschichte zuriickblicken und wird von
einem aktiven Netzwerk von Entwicklern standig weiterentwickelt, die regelmaRig zusatzliche
Komponenten und Verbesserungen einbringen. Derzeit sind alle Modellentwicklungen und -
aktualisierungen sowie der Code unter https://flexpart.eu/ (letzter Zugriff: 01. Juli 2021) verfligbar, und die
beiden Hauptpapiere (Stohl et al. 2005) und das neuere (Pisso et al. 2019) sind als Leitfaden und
Referenzmodelldokumente zu verwenden. Die aktuellste stabile Version, Version 10.4, wurde fir die
Integration in das JRODOS-System verwendet.

FLEXPART ist ein flexibles Modell, das Vorwarts- und Riickwartssimulationen unter Ausnutzung der
selbstadjunkten Natur von LPDMs ermoglicht. Im Vorwartsmodus kdnnen die berechneten Partikel von
einer oder mehreren Punkt-, Linien-, Flachen- oder Volumenquellen freigesetzt werden, die als Ausgabe die
kombinierten oder getrennten (pro Quelle) Ergebnisse als durchschnittliche Konzentrationen oder
Mischungsverhaltnisse in einem regelmafiigen Breiten- und Langengradgitter mit den vertikalen Schichten
mit konstantem Abstand (d. h. z. B. nicht druckbasiert) ilber dem Bodenniveau liefern. Im Rickwartsmodus
entspricht der Ort, an dem die Partikel freigesetzt werden, dem tatsdchlichen Messort. Sowohl im
Vorwarts- als auch im Rickwartsmodus werden lineare oder linearisierte Verlustprozesse angewendet. Im
Rickwartsmodus ist die Ausgabe (siehe Einzelheiten zu allen potenziellen Einheiten in Tabelle 11 des
Referenzpapiers Pisso et al. 2019) als die so genannte Quelle-Empfanger-Sensitivitat (SRS) zu betrachten
(Seibert & Frank, 2004; Wotawa et al. 2003), die sich auf die Verweilzeit der Partikel in den
Ausgangsgitterzellen bezieht. Wahrend FLEXPART Uber andere Betriebsarten verfiigt (z. B. Domain-Filling),
konzentriert sich dieses Dokument auf die Aspekte, die mit den JRODOS-Anwendungen zusammenhangen.

4 Durchfiihrung des Projekts

Das Vorhaben wurde in flinf Arbeitspakete untergliedert

e AP 1: Definition der bendtigten Schnittstellen zwischen dem Entscheidungshilfesystem
RODOS und dem atmospharischen Ausbreitungsmodel FLEXPART

e AP 2:Integration von FLEXPART in RODOS
e AP 2.1: Implementationen in FLEXPART
e AP 2.2: Implementationen in RODOS
e AP 2.3: Installation von FLEXPART als ,Stand-Alone” Software
e AP 2.4: Integration von FLEXPART in RODOS fiir den operativen Betrieb

e AP 3: Qualitatssicherung und Nachweis der Anwendbarkeit des integrierten
Ausbreitungsmodels

e AP 4: Erstellung eines Handbuchs zur Nutzung des integrierten Models sowie Erarbeitung
von entsprechenden Schulungsunterlagen

e AP 5: Durchfiihrung einer Schulung der Mitarbeiter der RODOS-Zentrale beim BfS zur
Anwendung des integrierten Models



Parallel zu den einzelnen Arbeitsschritten und der Installation von Zwischenversionen der angepassten
Software, wurden Arbeitstreffen durchgefiihrt. Aufgrund der Corona Situation wurden alle Treffen on-line
durchgefihrt.

e Kick-off: Dienstag, 28. Januar 2020

e Treffen 2: Mittwoch, 03. Juni 2020

e Treffen 3: Donnerstag, 03. Dezember 2020
e Treffen 4: Dienstag, 16. Madrz 2021

e Treffen 5: Dienstag, 15. Juni 2021

Alle Treffen wurden dokumentiert und die sowohl die Vortrage als auch die Protokolle an den Auftraggeber
geschickt. Zwischen den 5 offiziellen Treffen wurden Testergebnisse ausgetauscht und auftretende Fragen
geklart. Dies wurde nicht formal dokumentiert.

Der Trainingskurs wurde am 27.07.2021 ebenfalls online durchgefiihrt. Insgesamt nahmen 10 Personen des
Bundesamts fur Strahlenschutz (BfS) daran teil.

Ein wichtiger Aspekt war die Optimierung des Programmcodes von FLEXPART und der Einleseroutinen der
Wetterdateien. Diese wurden im Rahmen der vorhandenen Ressourcen durchgefiihrt. Tests im
operationellen Betrieb werden zeigen, ob dort noch weiterer Handlungsbedarf besteht.

4.1 AP1: Definition der benétigten Schnittstellen zwischen dem Entscheidungshilfesystem RODOS und
dem atmospharischen Ausbreitungsmodel FLEXPART

In AP1 werden die Hintergrund- und Wetterdaten bereitgestellt. FLEXPART bendtigt — anders als alle
anderen JRODOS Ausbreitungsmodelle Information tber die Topographie. Diese wird aus den jeweils
verwendeten Wetter Prognosemodellen genommen. Folgerichtig wurde die Topographie aus den ICON
Wetterdaten des DWD iibernommen. Dazu mussten keine Anderungen vorgenommen werden.

Die Landnutzung des originalen FLEXPART liegt in einer Auflésung von etwa 0,25 Grad vor. In diesem
Vorhaben wurde diese durch die Information aus den beiden Datensatzen CORINE (fiir Europa) und
Copernicus Global Landservice (fir die Welt) ausgetauscht. Die Konvertierung ist in (Raskob et al. 2021b)
beschrieben. Das Gitter wurde auf 20 x 20 Kilometer festgelegt. Wenn der Auftraggeber noch detailliertere
Auflésungen bendétigt, werden diese nachgeliefert. Die Methodik der Originaldaten mit den prozentualen
Anteilen der Landnutzung in einer Flache wurde Glbernommen. Die Rauigkeiten werden aus den
konvertierten Landnutzungsdaten in FLEXPART direkt ermittelt. Weitere Anderungen in der Methodik die
FLEXPART benutzt wurden nicht implementiert.

Um die DWD Daten in FLEXPART nutzen zu kdnnen musste der Katalog der zu libergebenden Daten
erweitert werden. Die vom DWD {ibermittelten Wetterdaten werden vom BfS prozessiert. Die notwendige
Software wurde von KIT in Zusammenarbeit mit dem BfS erstellt und parallelisiert. Die notwendigen
Anpassungen innerhalb von FLEXPART sind in (Raskob et al. 2021c) beschrieben.

Ziel des APs war ebenfalls, die notwendigen Schnittstellen zwischen JRODOS und FLEXPART zu definieren.
Zu diesem Zweck hat der Auftragnehmer zwei interne Berichte erstellt, die an den Auftraggeber verschickt
wurden. Der erste Bericht in Deutsch beschreibt die Eingabedaten, wahrend der zweite Bericht in Englisch
die Ergebnisse des Ausbreitungsmoduls LSMC und das Interface zu den nachfolgenden Modulen beschreibt.
Beide Berichte bildeten die Basis fiir die Arbeiten in AP2. Der Bericht tber die Eingabedaten von FLEXPART
wurde dann genutzt um das Interface zwischen der JRODOS GUI von FLEXPART und den Parametern der
FLEXPART Steuerdateien zu dokumentieren (Raskob et al. 2021a). Denn trotz graphischer Oberflache wird
FLEXPART — wie in der Standalone Version auch — mit den origindren Steuerdateien gestartet.

Mit der Bereitstellung der Basisdaten und der beiden Berichte wurde AP1 abgeschlossen.



4.2 AP 2:Integration von FLEXPART in RODOS

Wurden in AP1 die Schnittstellen definiert, wurde in AP2 deren Umsetzung und Anpassung von FLEXPART
flr die Integration in JRODOS durchgefiihrt. Die gednderte Datenbasis (Landnutzung und ICON
Wetterdaten) nutzen sowohl die neue Standalone als auch die in JRODOS integrierte Version, beide sind
identisch (das gleiche Executable), nur ihre Ansteuerung ist unterschiedlich.

Die Arbeiten in AP2 betrafen Anpassungen und Installation der Standalone Version am BfS sowie die
Integration von FLEXPART in JRODOS und deren Integration am BfS.

4.2.1 AP 2.1: Implementationen in FLEXPART

In AP2.1 wurde die neue Landnutzung erstellt, die notwendigen Modifikationen in FLEXPART fiir die
Nutzung der DWD-ICON Daten durchgefiihrt und die Optimierung der Rechenzeit begonnen.

FLEXPART benétigt 13 Landnutzungstypen denen eine bestimmte Rauigkeit (z0) zugeordnet wird. In
Diskussion mit dem Auftraggeber wurden die Copernicus Global Landservice (CGLS) Daten mit 23
Landbedeckungstypen und einer Auflosung von 100m CGLS_LC100 (Buchhorn et al. 2019) und die CORINE
(Kosztra et al. 2019) Landnutzungsdaten fiir Europa mit 43 Landnutzungstypen genutzt. Die
unterschiedlichen Klassifikationen der beiden Datensatze wurden auf die 13 Klassen der FLEXPART
Implementation reduziert. Eine Beschreibung des Vorgehens ist in (Raskob et al. 2021b) zu finden. Die neue
Landnutzungsdatei kann mit beiden Versionen von FLEXPART genutzt werden.

Um die DWD ICON Dateien in FLEXPART nutzen zu kdnnen, waren zwei Arbeitsschritte notwendig. Der erste
Schritt beinhaltet eine Vor-Prozessierung der vom DWD gelieferten Dateien. Es wurde vereinbart, dass
dieser Schritt auBerhalb von FLEXPART und durch das BfS durchgefiihrt wird. Der Praprozessor entpackt die
ICON Daten und de-akkumuliert die Niederschlagsinformation. Dieser Praprozessor wurde federfiihrend
von BfS zusammen mit dem Auftragnehmer entwickelt. Der Auftragnehmer hat parallel dazu eine
Rechenzeitoptimierung entwickelt und implementiert. Trotz der Optimierung ist die Rechenzeit zum
Einlesen der ICON Dateien lang. Hier besteht im Nachgang noch Handlungsbedarf.

Die Optimierung wurde als hybride Losung mit OpenMP und MPI durchgefiihrt. Zu Beginn der Arbeiten, hat
der Auftragnehmer eine OpenMP Optimierung implementiert. Der Hauptgrund war die optimierte Nutzung
aller Dateien. Bei einer MPI Optimierung benétigt ein Prozess die Information (iber alle Daten, was sich auf
etwa 9 GB summiert. Allerdings hat sich gezeigt, dass die Ergebnisse einer MPI Optimierung deutlich besser
sind als mit OpenMP. Basierend auf einer FLEXPART Version, die schon fir MPI vorbereitet war, hat der
Auftraggeber eine Optimierung entwickelt, die den Code deutlich schneller also ohne Optimierung
ausfihrt. Das Problem der Datennutzung wurde durch die Einflihrung von Shared Memory Zugriffen gelost.
Eine zusatzliche Optimierung kann durch eine spezielle Behandlung der einkommenden Wetterdaten
erreicht werden. Erste Tests mit unkomprimierten ICON Dateien haben eine deutlich bessere Performance
gezeigt. Somit konnte das BfS die Dateien nach Erhalt automatisch entpacken und die entpackten Daten —
die allerdings einen deutlich groReren Speicherplatz belegen — dann fiir die Rechnung benutzen.

Zurzeit tritt beim BfS ein Problem bei der Nutzung von mehreren Prozessoren auf. Hier skaliert die
Optimierung nicht linear, sondern die Rechenzeit wird teilweise sogar verlangert. Diese spezielle Hardware
Konfiguration konnte beim Auftragnehmer nicht reproduziert werden. Trotzdem reicht die Optimierung
aus, die wichtigsten Rechnungen im Rahmen der Reaktionszeit von 30 Minuten durchzufiihren. Komplexe
Rechnungen, wie die Bestimmung eines unbekannten Quellorts, sind nicht an die 30 Minuten Grenze
gebunden. Im Rahmen des existieren Wartungsvertrages mit KIT, wird der Auftragnehmer die Optimierung
weiter untersuchen.

AbschlieRend wurden die FLEXPART FORTRAN Routinen mit allen Anderungen kompiliert und in ein neues
Executable iberfiihrt. Dieses ausfiihrbare Programm ist in beiden, der Standalone und der integrierten
FLEXPART Version identisch.



4.2.2 AP 2.2: Implementationen in RODOS

In AP2.2 wurden alle Arbeiten durchgefiihrt um FLEXPART in JRODOS zu integrieren. Allerdings ist FLEXPART
kein direkter Bestandteil des JRODOS Systems, da die Benutzungslizenz von FLEXPART das untersagt.
Deshalb wird das FLEXPART in einer eigenstandigen Installation ausgeliefert, die der Nutzer dann mit
JRODOS verbindet.

AP2.2 wurde in mehrere Unterarbeitspakete untergliedert

e Entwicklung der graphischen Benutzeroberflache
e Konvertierung der Benutzereingabe in die Start Dateien von FLEXPART

e Entwicklung von Rechenprogrammen, um fehlende Ergebnisse zu berechnen und
anzuzeigen

e Entwicklung der Steuersoftware und eines ausfiihrbaren Moduls von FLEXPART

FLEXPART kann sowohl im Vorwarts- als auch im Riickwartsmodus gestartet werden. Bei einer
Vorwartsrechnung werden typischerweise Konzentrationen und Dosen wie bei anderen
Ausbreitungsmodellen auch berechnet. Im Riickwartsmodus wird dagegen eine sogenannte Source
Receptor Matrix ausgegeben, die Wahrscheinlichkeiten (iber einen unbekannten Freisetzungsort enthalt.
Basis einer Rickwartsrechnung sind verfligbare Messungen. Wird der Messort als Startpunkt einer
Rickwartsrechnung benutzt, wird eine Source Receptor Matrix ausgegeben. Diese beschreibt die
Wahrscheinlichkeit, dass eine Freisetzung von einem bestimmten Freisetzungsort stattgefunden haben
koénnte. Diese Information kann — unter Benutzung von weiteren Algorithmen genutzt werden, um
mogliche Freisetzungsorte zu identifizieren. Es wurde mit dem Auftraggeber vereinbart, dass dies aber
auBerhalb von FLEXPART geschehen soll und vom Auftraggeber realisiert wird. Dahingehend wurde die
Funktionalitat von FLEXPART im Riickwartsmodus auf die graphische Ausgabe dieser Matrix beschrdnkt. Die
numerischen Inhalte der Matrix werden aber ebenfalls weggeschrieben und die Ergebnisse sind als
zusatzlicher Eintrag im Ergebnisbaum abrufbar.

Graphische Benutzeroberfldche

Ziel der Arbeiten an der graphischen Benutzeroberflache (GUI) fiir die Eingabe von Information durch den
Benutzer war es, die GUI von FLEXPART ahnlich wie die der anderen Ausbreitungsmodelle von JRODOS zu
gestalten. Ein fast gleiches ,look and feel” vereinfacht die Nutzung und verringert den Trainingsaufwand.
Dies wurde realisiert, indem RODOS-Lite, die jetzige Benutzeroberflache in JRODOS, als eigenstdndige GUI
flr FLEXPART angepasst wurde. Die fiinf Haupteingabe Bereiche — Anlage, Quellterm, Wetter, Lauf und
Zusammenfassung — wurden Gbernommen und mit den fir FLEXPART spezifischen Anforderungen
ausgestaltet. Die GUI ist in dem Benutzerhandbuch fir FLEXPART (STAUDT & TRYBUSHNYI, 2021a)
dokumentiert. Speziell fiir FLEXPART wurde die Funktionalitaten ,Rickwartsrechnung” und
»Nuklearexplosion” in den Anlagen Tab aufgenommen.

Start Dateien von FLEXPART

FLEXPART liest seine Eingabedaten aus Datensatzen, die ASCIl formatiert sind. Diese Methode sollte auch
fiir die in JRODOS integrierte Version beibehalten werden. Deshalb mussten alle durch den Benutzer
moglichen Eingaben in Inhalte der folgenden Dateien umgesetzt werden. Die Dateien, die mit einem ,,*“
versehen sind wurden nicht modifiziert

e AGECLASSES* Definitionen der Altersklassen

e COMMAND Wichtigste Steuerparameter

e OUTGRID Definition des Ausgabegitters

e OUTGRID_NEST* Ausgabegitter-Definition fiir ein verschachteltes Gitter
e RECEPTORS* Positionen fiir bestimmte Ausgabepunkte



e RELEASES Angabe der Quellen (Vorwartslauf) oder Rezeptoren
(Ruckwartslauf)

e SPECIES Verzeichnis mit Dateien mit Definitionen physikalischer und
chemischer Parameter der einzelnen Spezies, die in RELEASES definiert sind

e |IGBP_intl.dat Landnutzung

e surfdata.t* Rauhigkeitslange, Blattflachenindex fiir verschiedene
Landnutzungen

e surfdepo.t* Saisonale Oberflachenwiderstande fiir verschiedene
Landnutzungen

e OH_variables.bin* OH Feld

Details der Anpassungen sind in (Raskob et al. 2021a) beschrieben. Hier werden kurz die wichtigsten
Ergebnisse diskutiert. Die Datei ,COMMAND" enthalt die wichtigsten SteuergrofRen und wird teilweise liber
die GUI und das JRODOS Betriebssystem gefiillt. Die Datei OUTGRID wird Uiber Information aus dem GUI
Tab , Lauf” beflllt. Die Datei ,,RELEASES” wird hauptsachlich Gber den Quellterm TAB befillt. Die Datei
,,SPECIES” charakterisiert jedes freigesetzte Nuklid. Alle 144 Nuklide von JRODOS wurden in die FLEXPART
Spezies-Liste Ubertragen. Daraus resultierten 157 verschiedene SPECIES Dateien mit der Nummerierung
von SPECIES_001 bis SPECIES_157. Die Landnutzungsdatei ,,IGBP_int1.dat” wurde mit den neuen
Landnutzungsdaten gefiillt.

Um die Information aus der Eingabe dem JRODOS System bekannt zu machen, wurde ein Parser entwickelt,
der die Information eins-zu-eins abbildet. Teile des Parsers sind auch in (Raskob et al. 2021a) dokumentiert.
Der Parser ist der FLEXPART GUI nachgeschaltet und stellt ein eigenstandiges Programm dar.

Entwicklung von Rechenprogrammen, um fehlende Ergebnisse zu berechnen und anzuzeigen

FLEXPART berechnet nur Aktivitdtskonzentrationen, keine Dosen oder Dosisraten. Deshalb mussten
Ergebnisse, die wichtig fir die Entscheidungsfindung sind, in JRODOS hinzugefligt werden. Dies beinhaltet
die folgenden Ergebnisse und methodischen Ansatze

e Berechnung der Inhalationsdosis (Anpassung der Methodik der jetzigen JRODOS
atmospharischen Ausbreitungsmodelle) unter Nutzung der JRODOS
Dosiskonversionsdatenbank und Atemrate

e Berechnung der Fahnengammadosis (Anpassung der Methodik der jetzigen JRODOS
atmospharischen Ausbreitungsmodelle) unter Nutzung der JRODOS
Dosiskonversionsdatenbank

e Berechnung der Bodengammadosis (Anpassung der Methodik der jetzigen JRODOS
atmospharischen Ausbreitungsmodelle) unter Nutzung der JRODOS
Dosiskonversionsdatenbank

e Berechnung der Ortsdosisleistung (Anpassung der Methodik der jetzigen JRODOS
atmosphérischen Ausbreitungsmodelle) unter Nutzung der JRODOS
Dosiskonversionsdatenbank

e Berechnung der Fahnenankunftszeit (nachgeschaltetes Modul, dass aus Konzentrationen
und Dosen die Fahnenankunftszeit berechnet)

e Berechnung der Zeit, zu der die Fahne das Gebiet verladsst (nachgeschaltetes Modul, dass aus
Konzentrationen und Dosen das Verlassen des Gebietes berechnet)

e Darstellung des Niederschlags- und des bodennahen Windfelds
e Darstellung der Source Receptor Matrix bei Rickwartsrechnungen

e Integration eines Nuklearexplosionen Moduls



Ziel dieser Arbeiten war die Nutzung der existierenden Datenbanken, wie z.B. die Dosisfaktoren Datenbank,
und Methoden, die schon fiir andere Ausbreitungsmodelle in JRODOS genutzt wurden. Dies konnte fir die
oben aufgefiihrten Punkte realisiert werden. Allerdings mussten die neue und die alte Dosisfaktoren
Datenbank implementiert werden. Der Grund war, dass FLEXPART keine Mutter-Tochter Beziehung
beriicksichtigt. Da die aktuelle Dosisfaktoren Datenbank dies beinhaltet, musste die vorherige fir die
Ausbreitung in der Atmosphare angewendet werden. In der alten Dosisfaktoren Datenbank sind Mutter
und Tochter Nuklid in einem Dosisfaktor zusammengefiihrt; in der aktuellen nicht. Sobald FLEXPART den
Mutter-Tochter Zerfall flir die wichtigsten Radionuklide beherrscht, kann dies wieder zurlickgebaut werden.
Die Implementierung des Mutter-Tochter Zerfalls war aber nicht Gegenstand des Forschungsauftrags.

Weiterhin musste ein Interface fiir den Datenaustausch mit den Nahrungskettenmodell FDMT entwickelt
und implementiert werden. Hier wurden ebenfalls die existierenden Ansatze fir die Anbindung der in
JRODOS integrierten Ausbreitungsmodelle an FDMT genutzt. Speziell wurden der atmosphérische
Widerstand und das Wetter behandelt. Sowohl atmosphérischer Widerstand als auch Wetterinformation
wird nicht von FLEXPART ausgegeben, sondern nur intern genutzt. Deshalb wurden spezielle Software
entwickelt, die beide Informationen aus FLEXPART extrahiert und in das FDMT Interface integriert. Damit
wurde die gewilinschte Modellkette FLEXPART -DEPOM - FDMT wie gefordert implementiert.

Wird FLEXPART im Riickwartsmodus gestartet, wird eine Source Receptor Matrix berechnet und visualisiert.
Diese beschreibt die Wahrscheinlichkeit, dass eine Freisetzung von einem bestimmten Punkt stattgefunden
hat. Werden mehrere Messorte eingegeben, wird fiir jeden eine solche Matrix visualisiert und zusatzlich
eine Uberlagerung aller Ergebnisse angezeigt. Hierbei wird fiir jeden Punkt abgefragt, ob die Source
Receptor Matrix dort zu einem bestimmten Zeitpunkt einen Eintrag hinterlassen hat. Wenn ja wird diesem
Gitterpunkt und diesem Zeitpunkt eine ,1“ zugeordnet. Dies wird fir alle Gitterpunkte, Zeitschritte und
Matrizen durchgefiihrt. Das Ergebnis wird dann als Wahrscheinlichkeit visualisiert.

Im Laufe des Projekts wurde mit dem Auftraggeber diskutiert, dass das fiir LASAT entwickelte Module fir
Nuklearexplosionen besser in FLEXPART passt. FLEXPART beschreibt die gesamte Grenzschicht, wahrend
LASAT nur die unteren 1-2 Kilometer abdeckt. Nuklearexplosionen kénnen aber bis zu 10-12 Kilometer hoch
reichen. Die flir LASAT entwickelte Methodik wurde in FLEXPART integriert. Die Arbeiten sind in (Schichtel,
Raskob & Trybushnyi 2021) dokumentiert. Wie vom Auftraggeber gewiinscht wurden auch spezielle
Ergebnisdarstellungen der Dosisfelder nach 6 und 24 Stunden realisiert.

Entwicklung der Steuersoftware und eines ausfiihrbaren Moduls von FLEXPART

Analog zu den anderen Ausbreitungsmodulen in JRODOS wurde eine entsprechende Steuersoftware fir
FLEXPART entwickelt. Damit verhalt sich FLEXPART wie jedes andere Ausbreitungsmodul. Es kann gestartet
und gestoppt werden, Ergebnisse kénnen angezeigt und Animationen gestartet werden. Weiterhin ist es
moglich Modellketten z.B. mit FDMT zu bilden. Im Gegensatz zu den anderen Ausbreitungsmodellen wurde
auf ein Interface mit EMERSIM, dem Modul fiir friihe Schutz- und GegenmaRnahmen, verzichtet. Griinde
daftir war die angedachte Nutzung von FLEXPART fiir groRrdaumige Ausbreitungsrechnungen sowie in der
inversen Modellierung. Bei beiden Anwendungsfallen ist eine Kopplung zu EMERSIM nicht notwendig.

4.2.3 AP 2.3: Installation von FLEXPART als ,Stand-Alone” Software

Im Lauf des Projekts wurden mehrere Prototypen bei dem Auftraggeber installiert. Diese Prototypen der
Standalone Version wurden dazu genutzt, um den Status der Optimierung und die Operationalitat der
Basisdaten — Landnutzung und ICON Wetterdaten — zu testen. Kommentare und Testergebnisse das BfS
flossen dann in den nachsten Prototyp ein. Eine finale Version wurde vor dem Trainingskurs bereitgestellt
und nach Vorschrift beim BfS installiert.
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4.2.4 AP 2.4: Integration von FLEXPART in RODOS fiir den operativen Betrieb

Parallel zu der Standalone Version von FLEXPART — es wurde das gleiche Executable genutzt — wurden auch
Prototypen der integrierten Version zum Testen bereitgestellt. Hier lag der Schwerpunkt ebenfalls auf der
Rechenzeit aber auch auf den notwendigen Funktionalitaten. Insgesamt wurden drei Prototypen sowie
weitere Testversionen zur Verfligung gestellt.

Da FLEXPART aufgrund der GNU Lizenz kein Bestandteil von JRODOS bei der Auslieferung sein darf, muss
der Endnutzer das Modul selbsténdig in JRODOS integrieren. Hierzu wurde eine Anleitung entwickelt, die in
(Staudt und Trybushnyi, 2021a) dokumentiert ist. Eine finale Version wurde vor dem Trainingskurs
bereitgestellt und nach Vorschrift beim BfS installiert.

4.3 AP 3: Qualitatssicherung und Nachweis der Anwendbarkeit des integrierten Ausbreitungsmodels

AP 3 dient zur Qualitatssicherung der entwickelten Software. Dazu wurden spezielle Test entwickelt und
mit den jeweiligen Prototypen und der finalen Version durchgefiihrt. Die Tests sind im Detail in (Staudt et
al. 2021a) beschrieben. Die Tests kann man in drei Klassen unterteilen

e Test der wichtigsten Anderungen von FLEXPART wie die Nutzung der DWD-ICON
Wetterdaten

e Funktionstests um sicherzustellen, dass die vom Benutzer eingegebenen Parameter richtig
Ubergeben werden und die graphischen Ergebnisse den erwarteten Modellergebnissen
entsprechen

e Dokumentation der vom BfS definierten Use Cases

Um die Nutzung der ICON Wetterdaten des DWD zu verifizieren, wurden sogenannte Durchmischungstests
durchgefiihrt. FLEXPART bietet einen speziellen Modus an, der unter idealen Randbedingungen eine
vollstandige Durchmischung der freigesetzten Partikel simuliert. In ersten Tests wurde festgestellt, dass die
Information der Vertikalgeschwindigkeit aus den ICON Dateien nicht richtig in FLEXPART Gbernommen
wurde. Nach Riicksprache mit dem DWD wurde das Problem geldst und die Tests in (Staudt et al. 2021a)
zeigen eine befriedigende Performance im Vergleich zu den ECMWF Wetterdaten, die FLEXPART
standardmaRig benutzt.

Um die Ergebnisse zu verbessern wurde die Turbulente Kinetische Energie (TKE) in die
Turbulenzparametrisierung mit eingebunden. Allerdings waren diese Tests nicht in allen Punkten
befriedigend. Deshalb wurde entschieden, die aktuelle Version fiir den operationellen Betrieb zu nutzen
und die Integration der TKE zu einem spateren Zeitpunkt noch weiter zu untersuchen.

Funktionstests wurden durchgefiihrt, um zu verifizieren, dass die vom Benutzer eingegebenen Daten auch
fiir die Rechnungen genutzt wurden. Dazu wurden einfache Szenarien entwickelt, die einzelne Parameter
der Eingabegruppen Standort, Quellterm, Wetter und Lauf enthielten. Diese Tests wurden in der Test-
Datenbank des Auftraggebers dokumentiert und sind in (Staudt et al. 2021a) beschrieben. Diese einfachen
Szenarien dienten ebenfalls dazu die erwarteten Ergebnisse visuell zu verifizieren. Die dort erkannten
Probleme wurden behoben und erneut getestet, bis der Test fehlerfrei durchlief. Ein Ergebnis der Tests war
auch die Anpassung der Ausgabe fiir die bodennahe Schicht, die fiir die Ausgabe der Konzentrationen
genutzt wird. Anfangs wurde nur die unterste Schicht von 0-10m genutzt. Nachdem aber Liicken auftraten,
wurde nach Riicksprache mit den FLEXPART Modellentwicklern entschieden, alle Schichten bis 50m Hohe in
einer Ausgabe zu biindeln. Aufgrund der guten Durchmischung bei gréBeren Entfernungen wird damit eine
bessere Statistik erreicht und somit die Qualitdt der Ergebnisse erhoht.

Das BfS hat 6 Test Szenarien entwickelt, die auch in (Staudt et al. 2021a) dokumentiert sind

e Szenario 1: Unfall in einem deutschen Kernkraftwerk (reduzierter FKA)

e Szenario 2: Unfall in einem Kernkraftwerk im grenznahen Ausland (reduzierter FKA)
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e Szenario 3: Unfall in einem Kernkraftwerk im Gbrigen Europa (reduzierter FKA)

e Szenario 4: Quelltermbestimmung bei bekanntem Freisetzungsort (mehrfache
Vorwartsrechnungen)

e Szenario 5: Quellortbestimmung (mehrfache Riickwértsrechnungen)

e Szenario 6: Nuklearexplosion

Diese sechs Szenarien oder decken die Nutzung von FLEXPART durch das BfS ab und demonstrieren die
Funktionalitat des in JRODOS integrierten FLEXPARTSs fiir die operationelle Nutzung in Deutschland.

4.4 AP 4: Erstellung eines Handbuchs zur Nutzung des integrierten Models sowie Erarbeitung von
entsprechenden Schulungsunterlagen

In AP4 wurde ein Handbuch fiir die Anwendung von FLEXPART in JRODOS erstellt. Es beinhaltet die
Grundzige der Installation von FLEXPART in das JRODOS System, alle Elemente der graphischen
Benutzeroberflache sowie all Eingabeparameter, die der Operateur andern kann (Staudt et al., 2021).

Wie in Kapitel 4.2.1 angefiihrt, wurden die Basisdaten fir die Nutzung von FLEXPART beim BfS angepasst.
Dies wurde ebenfalls dokumentiert (Raskob et al. 2021b).

Im Rahmen der oben beschriebenen Anpassungen von FLEXPART wurden die folgenden beiden Dokumente
erstellt

e Beschreibung der Eingabeparameter (Raskob et al. 2021a)

e Anderungen innerhalb von FLEXPART (Raskob et al. 2021c)

Im Rahmen der durchgefiihrten Tests wurden die BfS Use Cases speziell dokumentiert, sodass sie auch als
Selbsttrainingsmaterial genutzt werden kénnen (Staudt et al. 2021a)

In AP4 wurden auch die Schulungsmaterialien erstellt, die dann in dem Trainingskurs — AP5 — durchgefiihrt
wurden. Die Trainingsmaterialien wie Folien, Beispieleingaben und Ergebnisse, wurden im Nachgang an den
Auftraggeber geschickt und sind weiterhin am KIT verfiigbar.

4.5 AP 5: Durchfiihrung einer Schulung der Mitarbeiter der RODOS-Zentrale beim BfS zur Anwendung
des integrierten Models

Der in AP4 geplante Trainingskurs wurde am 27.07.2021 durchgefiihrt (Raskob et al. 2021d). Zehn
Mitarbeiterinnen und Mitarbeiter des BfS nahmen an dem Kurs teil. Die folgenden Themen wurden im Kurs
behandelt

e Allgemeine Einfliihrung in FLEXPART

e Training mit der Standalone Version von FLEXPART

e EinfUhrungin die in JRODOS integrierte Version von FLEXPART

e Training mit der integrierten Version

e Freies Training der Teilnehmer*innen

e Vergleich mit anderen in JRODOS integrierten Ausbreitungsmodelle

e Abschlussdiskussion
Das Feedback der Teilnehmer*innen war durchweg positiv und alle Trainingsziele konnten erreicht werden.
Mit Hilfe der erstellten Trainingsunterlagen, kann der Kurs jederzeit wieder durchgefiihrt werden — sollte es

einen Bedarf dazu geben. Die Use Cases, die als Selbsttrainingsmaterial entwickelt wurden, konnen
ebenfalls zum Training genutzt werden.
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