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Disclaimer

CSD bestatigt hiermit, dass bei der Abwicklung des Forschungsvorhabens die Sorgfaltspflicht
angewendet wurde, die Ergebnisse und Schlussfolgerungen auf dem derzeitigen und im Bericht
dargestellten Kenntnisstand beruhen und diese nach den anerkannten Regeln des Fachgebietes
und nach bestem Wissen ermittelt wurden.

CSD geht davon aus, dass
¢ ihr seitens des Auftraggebers oder von ihm benannter Drittpersonen richtige und vollstandige
Informationen und Dokumente zur Auftragsabwicklung zur Verfliigung gestellt wurden,
¢ von den Arbeitsergebnissen nicht auszugsweise Gebrauch gemacht wird, und

¢ die Arbeitsergebnisse nicht untberprift fir einen nicht vereinbarten Zweck oder auf gednderte
Verhaltnisse Ubertragen werden.

Andernfalls lehnt CSD gegeniber dem Auftraggeber jegliche Haftung fir dadurch entstandene
Schaden ausdrucklich ab.

Macht ein Dritter von den Arbeitsergebnissen Gebrauch oder trifft er darauf basierende
Entscheidungen, wird durch CSD jede Haftung fur direkte und indirekte Schaden ausgeschlossen,
die aus der Verwendung der Arbeitsergebnisse allenfalls entstehen.
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Zusammenfassung

Im Forschungsvorhaben (FoV) ,Stellenwert des Inventars radioaktiver Abfalle bei der
Standortauswahl fir ein Endlager — InvEnd“ (Rauscher et al., 2023) wurden umfassende
Anforderungen an das Inventarmodell zur Durchflihrung von vorlaufigen Sicherheitsuntersuchungen
(vSU) nach dem aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik zusammengestellt und begriindet.
Zudem wurden erste qualitative Uberlegungen in Bezug auf die Ungewissheit der Eingangsdaten
und der Modellansatze des Inventarmodells angestellt.

Auf dieser Grundlage werden im vorliegenden FoV ,Umgang mit der Datengrundlage des Inventars
radioaktiver Abfalle fur die Endlagerung — InvEnd II“ die Anforderungen und Aussagen zum
Inventarmodell im Hinblick auf Aspekte der Qualitatssicherung und -kontrolle (QA/QC) durch die
Aufsichtsbehdrde vertieft betrachtet. Dazu werden etablierte Methoden zum Umgang mit
Ungewissheiten und zur Verifikation und Validierung des Inventarmodells durch Auswertung von
endlagerspezifischer  wie auch allgemeiner  technisch-wissenschaftlicher Literatur
zusammengestellt.

Zunachst wird ein genereller Uberblick Uber derzeit verwendete Methoden zur Analyse der
Fortpflanzung von Ungewissheiten und der Sensitivitat von Eingangsdaten gegeben. Im Detail sind
dies Methoden zur Gewichtung der Eingangsparameter (,Ranking“), Methoden zur Identifizierung
von Eingangsparametern, die einen dominanten Einfluss auf die Ausgangsdaten haben
(,Screening®), sowie Methoden zur Bestimmung des Bereiches von Eingangsdaten, der signifikante,
z. B. extreme, Ausgangsdaten erzeugt (,Mapping®“).

Die wichtigsten der betrachteten Methoden werden an einem einfachen Beispiel illustriert und auf
den Inventardatensatz zur vorlaufigen Sicherheitsanalyse fir den Standort Gorleben angewendet,
um die Charakterisierung der Ausgangsparameter zu demonstrieren. Als Ausgangsparameter
werden hier die Gesamtaktivitat, Radiotoxizitat, d. h. die Ingestionsdosis fir eine erwachsene
Person, und die Nachzerfallsleistung diskutiert.

Aus der Vielzahl der Methoden zur Sensitivitdtsanalyse und der Analyse der Fortpflanzung der
Ungewissheit werden derzeit in Bezug auf die Fragestellungen rund um ein Inventarmodell
Ublicherweise grafische, korrelations- und regressionsbasierte sowie varianzbasierte Methoden
angewandt. Die gezeigten Methoden basieren meist auf einer Stichprobe, welche die zum Zeitpunkt
der Erstellung der jeweiligen vSU bestehenden Ungewissheiten systematisch erfassen und es
zudem erlauben soll, Verknupfungen von Ungewissheiten untereinander zu identifizieren. Die
Methoden, die in diesem FoV als geeignetste Methoden zur Darstellung der Beziehungen zwischen
den Eingangs- und Ausgangsdaten eines Inventarmodells identifiziert wurden sind auch jene, die
gemal Literaturstudie am weitesten verbreitet sind.

Die Mdglichkeiten zur Verifikation und Validierung von Aussagen beziiglich der Ausgangsdaten des
Inventarmodelles, sowie einzelner Eingangsdaten, werden anhand einer Literaturstudie aufgezeigt.
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Summary

In the research project InvEnd (Importance of the inventory of radioactive waste in the selection of a
repository site) (Rauscher et al., 2023), comprehensive requirements for the inventory model when
conducting preliminary safety analyses were compiled and motivated according to the current state
of the art in science and technology. In addition, initial qualitative considerations were made
regarding the uncertainty of the input data and the modelling approaches of the inventory model.

On this basis, the present research project InvEnd Il (Handling the data basis of the inventory of
radioactive waste for final disposal) takes a closer look at the requirements and statements
concerning the inventory model with regard to aspects of quality assurance and quality control
(QA/QC) by the regulatory authority. To this end, established methods for dealing with uncertainties
and for verifying and validating the inventory model are compiled by evaluating repository specific
as well as general technical and scientific literature.

Firstly, a general overview is given of the methods in use today to analyse the propagation of
uncertainties and the sensitivity of input data. More specifically, these are methods for weighting the
input parameters (,ranking”), methods for identifying input parameters that have a dominant
influence on the output data (,screening”), and methods for determining the range of input data that
generates significant, e.g. extreme, output data (,mapping”).

The most relevant of the methods considered are illustrated using a simple example and applied to
the inventory data set for the preliminary safety analysis for the Gorleben site in order to demonstrate
the characterisation of the output parameters. The output parameters discussed here are the total
activity, radiotoxicity, i.e. the ingestion dose for an adult person, and the decay power.Of the
numerous methods for sensitivity analysis and analysis of uncertainty propagation, currently
graphical, correlation-based, regression-based and variance-based methods are commonly used in
relation to the issues surrounding an inventory model. The methods shown are usually based on a
sample that systematically captures the uncertainties existing at the time when the respective
preliminary safety analysis is conducted and is also designed to identify relationships between
uncertainties. The methods identified in this research project as most suitable for illustrating the
relationships between the input and output data of an inventory model are also those that are most
widely used according to the literature review.

The options for the verification and validation of statements regarding the output data of the inventory
model, as well as individual input data, are shown on the basis of a literature review.
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1 Einleitung

1.1 Hintergrund

Die Suche nach einem Standort flr ein Endlager fiir hochradioaktive Abfalle (HAW-Endlager) ist im
Standortauswahlgesetz (StandAG, 2023) geregelt. Die schrittweise Einengung von sogenannten
Untersuchungsraumen fir potenzielle Endlagersysteme im Rahmen des Auswahlverfahrens erfolgt
dabei u. a. anhand von vorlaufigen Sicherheitsuntersuchungen (vSU) gemal den Vorgaben der
Endlagersicherheitsuntersuchungsverordnung (EndISiUntV) (EndISiAnfV & EndISiUntV, 2020).
Hierbei wird geprift, inwiefern ein Untersuchungsraum den in der Endlagersicherheits-
anforderungsverordnung (EndISiAnfV) (EndISiAnfV & EndISiUntV, 2020) zusammengestellten
Anforderungen an die Sicherheit des HAW-Endlagers genugt.

Gemal dem Nationalen Entsorgungsprogramm (BMU, 2015) sind folgende Abfallkategorien fiir die
Entsorgung im HAW-Endlager vorgesehen:

e Bestrahlte Brennelemente aus kommerziellen Leistungsreaktoren (BE)
o Abfélle aus der Wiederaufarbeitung bestrahlter Brennelemente (WA)

o Abfalle aus Nicht-Leistungsreaktoren (Versuchs-, Demonstrations- und Forschungs-
reaktoren)

Hinzu kommen ggf. geringe Mengen schwach- und mittelradioaktive Abfalle (LAW/MAW), welche
unmittelbar aus der Entsorgung der oben genannten Kategorien entstehen (z. B. Betriebsabfalle des
HAW-Endlagers, vgl. § 21 (3) EndISiAnfV).

In § 27 (3) StandAG wird verlangt, dass die einzelnen vSU auf der Grundlage abdeckender
Annahmen zu Menge, Art und Eigenschaften der radioaktiven Abfalle durchgeflihrt werden. In § 4
(2) EndISiUntV heilt es hierzu: Zu den endzulagernden radioaktiven Abféllen miissen alle
Informationen herangezogen werden, die fiir die Durchfiihrung der jeweiligen [vSU] erforderlich sind.
Hierzu gehdren insbesondere Informationen zu Menge, Art, Zusammensetzung und Aktivitat der
radioaktiven Abfélle. Eine Konkretisierung des Begriffs ,abdeckende Annahmen® in § 27 (3)
StandAG erfolgt in der EndISiUntV nicht. In der Begrindung zu § 4 (2) EndISiUntV wird jedoch
erganzt, dass Informationen zu den radioaktiven Abfallen die einzigen Informationen sind, welche
fur alle Untersuchungsraume im jeweiligen Verfahrensschritt gleich sind, wobei der im Verfahren
zunehmende Detaillierungsgrad derart sein muss, dass keine systematischen Bevorzugungen oder
Benachteiligungen fiir einzelne Untersuchungsraume entstehen.

Viele fur die Durchfuhrung von vSU erforderlichen Informationen zu den radioaktiven Abfallen liegen
aus verschiedenen Grunden nicht als direkte Messdaten vor. Stattdessen sind Modellansatze zu
entwickeln, anhand welcher die bendétigten Informationen aus den vorhandenen Informationen
(Eingangsdaten) nachvollziehbar und belastbar abgeleitet und ggf. abdeckende Annahmen fir
verschiedene Fragestellungen einer vSU getroffen werden kdnnen. Die Eingangsdaten, die
Modellansatze und die daraus abgeleiteten Informationen (Ausgangsdaten) werden Ublicherweise
als modellhaftes Inventar oder Inventarmodell bezeichnet. Sicherheitsrelevante Zielgrofden einer
vSU, welche gemall Standortauswahlgesetz (StandAG, 2023) und Endlagersicherheits-
untersuchungsverordnung (EndISiAnfV & EndISiUntV, 2020) zu betrachten sind, sind entweder
direkte Ausgangsdaten des Inventarmodells oder kdnnen aus diesen und anderen Daten abgeleitet
werden.
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Im Forschungsvorhaben (FoV) ,Stellenwert des Inventars radioaktiver Abfélle bei der
Standortauswahl fir ein Endlager — InvEnd“ (Rauscher et al., 2023) wurden umfassende
Anforderungen an das Inventarmodell zur Durchfiihrung von vSU nach dem aktuellen Stand von
Wissenschaft und Technik zusammengestellt und begriindet. Zudem wurden erste qualitative
Uberlegungen in Bezug auf die Ungewissheit der Eingangsdaten und der Modellansatze des
Inventarmodells angestellt sowie die Auswirkungen dieser Ungewissheit auf verschiedene
abgeleitete GroRen im Sinne einer Sensitivitatsanalyse qualitativ diskutiert.

1.2 Zielsetzung

Das vorliegende FoV ,Umgang mit der Datengrundlage des Inventars radioaktiver Abfalle fir die
Endlagerung® (InvEnd Il) verfolgt das Ubergeordnete Ziel, die im Vorgangerprojekt (InvEnd)
entwickelten Anforderungen und Aussagen zum Inventarmodell im Hinblick auf Aspekte der
Qualitatskontrolle (QC") durch die Aufsichtsbehdrde zu vertiefen. Aspekte der Qualitatssicherung
(QA"), an welcher die Aufsichtsbehdrde in Kooperation mit der Vorhabenstragerin teilnehmen kann,
werden ebenfalls bericksichtigt.

Hierzu sollen etablierte Methoden zum Umgang mit Ungewissheiten und zur Verifikation und
Validierung von (Inventar-)Modellen durch Auswertung von endlagerspezifischer wie auch
allgemeiner technisch-wissenschaftlicher Literatur zusammengestellt werden.

Die dargestellten Methoden zum Umgang mit Ungewissheiten sollen sich mit der Bewertung der
Eingangsdaten des Inventarmodells (z. B. im Hinblick auf Konsistenz von Daten aus verschiedenen
Quellen), der resultierenden Ungewissheit der Ausgangsdaten sowie der Identifizierung besonders
relevanter Eingangsdaten und Modellansatze im Inventarmodell befassen. Sie werden zudem auf
ihre Konformitat mit den Vorgaben der EndISiUntV zum Umgang mit Ungewissheiten und zur
Darstellung des Abfallinventars geprtift.

1.3 Begriffsbestimmungen

Der Begriff ,Ungewissheit” wird in diesem FoV sehr breit gefasst und reicht von fehlenden
Messdaten uber fehlende Angaben zu Messfehlern Uber inkongruente Experteneinschatzungen bis
hin zu Prognoseungenauigkeiten in Bezug auf erst in Zukunft entstehende Abfalle.

Es wird im Folgenden davon ausgegangen, dass ein Inventarmodell einen definierten Satz an

vorhandenen Eingangsdaten (Eingangsparameter und zugehdrige Werte) X mit Hilfe von sachlich
begrindeten mathematischen Vorschriften (Modellanséatze) f() in einen fur die Durchfihrung einer

vSU erforderlichen Satz an Ausgangsdaten Y des Inventarmodells tberfihrt: ¥ :f()?). Etwaige
Ungewissheiten in den Eingangsdaten X und den Modellansatzen f(O verursachen dabei
Unscharfen in den Ausgangsdaten Y, wobei jedoch ublicherweise nur wenige Eingangsdaten und

' Qualitatssicherung (Quality Assurance — QA) umfasst alle MalRnahmen, die dazu beitragen, dass samtliche
Anforderungen an das jeweilige Produkt (hier das Inventarmodell) oder an die jeweilige Leistung (hier die
Produktion eines modellhaften Inventars oder Inventarmodells) wahrend der Erstellung des Produkts oder
der Erbringung der Leistung erfiillt werden. Qualitatskontrolle (Quality Control — QC) umschreibt
entsprechende MaRnahmen zur Uberpriifung bevorzugt durch Dritte, welche an der Produktion / Erbringung
der Leistung nicht beteiligt sind.
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Modellansatze von solchem Einfluss sind, dass ihre Ungewissheit die Ungewissheit der
Ausgangsdaten maRgeblich bestimmt.?

1.4 Ubergeordnetes Vorgehen und Aufbau des Berichts
Das Ubergeordnete Vorgehen spiegelt sich im folgenden Berichtsaufbau wider:

¢ In Kap. 2 werden die Grundlagen des FoV dargestellt. Dazu wird der gesetzliche Rahmen
beschrieben, der generelle Umgang mit Ungewissheiten erldutert, und letztlich das zu
betrachtende Inventarmodell gegenliber den weiterflihrenden Betrachtungen in einer vSU
abgegrenzt.

¢ In Kap. 3 werden die Eingangsparameter des Inventarmodells aufgezeigt, gruppiert und
gemal der zu betrachtenden Ungewissheiten kategorisiert. Es werden hierzu die Ergebnisse
einer Literaturstudie (Anhang A) herangezogen, um den Stand der Wissenschaft zur
Behandlung von Ungewissheiten in den Eingangsdaten aufzuzeigen. Abschlieliend werden
Methoden zur qualitativen Bewertung der Eingangsdaten und zur qualitativen oder
quantitativen Beschreibung der zugehorigen Ungewissheiten diskutiert.

e Kap.4 zeigt die Methoden zur Ermittlung des Einflusses von Eingangsdaten auf die
Ausgangsdaten unter Berlcksichtigung der Ungewissheiten in den Eingangsdaten und in den
verwendeten mathematischen Ansatzen. Dabei wird die generelle Vergleichbarkeit der aus
verschiedenen Methoden resultierenden Aussagen beleuchtet. Zudem wird auf bestimmte
Aussagen und ihren Bezug zu einzelnen ZielgréRen einer vSU eingegangen.

¢ In Kap. 5 werden die Methoden zur Ermittlung der Ungewissheiten in den Ausgangsdaten,
welche aus den Ungewissheiten in den Eingangsdaten und in den Modellansatzen des
Inventarmodells resultieren, recherchiert und diskutiert.

o Kap. 6 fasst die Mdglichkeiten zur Verifikation und Validierung des Inventarmodelles sowie

einzelner Eingangsdaten zusammen. Dabei werden die Ergebnisse einer Literaturstudie
herangezogen, um die Verbreitung und den Nutzen dieser Méglichkeiten aufzuzeigen.

In den Kapiteln 4 und 5 werden aullerdem einzelne Methoden illustrativ auf Beispieldaten
angewendet, um den Stand von Wissenschaft und Technik in Bezug auf Inventarmodelle
darzustellen. Eine Synthese der Ergebnisse zusammen mit Gbergeordneten Schlussbemerkungen
in Kap. 7 runden den Bericht ab.

Auf die Aspekte der QA/QC von Eingangsdaten wird in den Kapiteln 3 und 6 eingegangen. Aspekte
der QA/QC von Ausgangsdaten werden in den Kapiteln 4 und 5 diskutiert. Eine Zusammenfassung
der moglichen QA/QC-MalRnahmen erfolgt im Anhang D.

2 In der Literatur wird Ungewissheit in Bezug auf die Modellansatze oftmals als Modellungewissheit (engl.:
model uncertainty) bezeichnet. Dieser Begriff wird hier vermieden, weil unter einem Modell die Gesamtheit
von Modellansatzen und zugehérigen Daten verstanden werden soll.
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2 Grundlagen

2.1 Vorgaben und Anforderungen

Im Forschungsvorhaben (FoV) ,Stellenwert des Inventars radioaktiver Abfalle bei der
Standortauswahl fir ein Endlager — InvEnd“ (Rauscher et al., 2023) wurden durch die Auswertung
deutscher Gesetze, untergesetzlicher Regelwerke sowie internationaler Richtlinien die
Anforderungen an das HAW-Endlagersystem identifiziert, welche sich auf Behalter und Gebinde
sowie auf die Erfassung der Inventardaten hochradioaktiver Abfallstrome beziehen. Weitere
Anforderungen an das Inventarmodell bestehen, da sicherheitsrelevante ZielgrofRen einer vSU,
welche sich aus dem Standortauswahlgesetz (StandAG, 2023) und der Endlagersicherheits-
untersuchungsverordnung (EndISiAnfV & EndISiUntV, 2020) ableiten lassen, in Abhangigkeit von
den Inventardaten stehen. Diese ZielgroRen sind beispielsweise der Ausschluss einer
selbsttragenden Kettenreaktion, der Radionuklidaustrag, die sich ergebende jahrliche Dosis flr
Einzelpersonen, die Kdrperdosis, die Temperatur an der Gebindeoberflache und die Beschaffenheit
der Behalter.

Weitere verbindliche Anforderungen ergeben sich aus dem Gesetz lber die friedliche Verwendung
der Kernenergie und den Schutz gegen ihre Gefahren (Atomgesetz) (AtG, 1985), der Verordnung
tber Anforderungen und Verfahren zur Entsorgung radioaktiver Abfélle (Atomrechtliche
Entsorgungsverordnung) (AtEV, 2018), der Richtlinie (ber einen Gemeinschaftsrahmen fiir die
verantwortungsvolle und sichere Entsorgung abgebrannter Brennelemente und radioaktiver Abfélle
(2011/70/EURATOM, 2011), dem Gemeinsamen Ubereinkommen iiber die Sicherheit der
Behandlung abgebrannter Brennelemente und lber die Sicherheit der Behandlung radioaktiver
Abfélle (Joint Convention, 1997). Aulerdem berucksichtigt werden missen die Stellungnahmen und
Empfehlungen der Entsorgungskomission (ESK) und Empfehlungen der International Atomic Energy
Agency (IAEA).

Im Forschungsvorhaben (FoV) ,Stellenwert des Inventars radioaktiver Abfélle bei der
Standortauswabhl fur ein Endlager — InvEnd“ (Rauscher et al., 2023) wurden diese Vorgaben und die
resultierenden Anforderungen an das Inventarmodell zur Durchfihrung von vSU nach dem aktuellen
Stand von Wissenschaft und Technik zusammengestellt und begriindet. An dieser Stelle wird auf
diese daher nicht weiter eingegangen.

2.2 Umgang mit Ungewissheiten

2.2.1  Quellen von Ungewissheiten

Fiar die Erfullung der Anforderungen an das Endlagersystem, speziell an das Inventarmodell,
mussen verschiedenste Datensatze herangezogen werden. Diese umfassen radiologische,
chemische und physikalische Eigenschaften aber auch Geometrien und andere Daten (siehe
Abschnitt 3.1).

Es werden dabei Informationen einbezogen, die sich auf die vergangene, gegenwartige oder
zukunftige Realitat beziehen. Diese Informationen werden entweder direkt oder indirekt gemessen,
oder sie missen abgeschatzt werden. Da Kenntnisse in jedem Fall nur begrenzt vorhanden sind,
sind all diese Daten mit Ungewissheiten behaftet. Beispiele fur verschiedene Arten von Infor-
mationen sind:
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Qualitative und quantitative Messdaten
Qualitative und quantitative Spezifikationen, z. B. der Geometrie
Qualitative und quantitative Test- oder Verifikationsdatensatze

Qualitative und quantitative Modellergebnisse, inklusive Abschatzungen von Modellpara-
metern

Literaturdaten

Subjektive Informationen und Experteneinschatzungen

Das Modell, im speziellen Fall das Inventarmodell, beschreibt hierbei ein reales System und ist eine
naherungsweise Darstellung der Prozesse innerhalb dieses Systems (/AEA safety glossary.
Terminology used in nuclear safety and radiation protection., 2007). Das Modell wird aus
vorhandenen Erkenntnissen und Wissen oder aus theoretischen Uberlegungen abgeleitet und wird
verwendet, um Daten ,vorherzusagen®, die teilweise noch nicht beobachtet wurden. Modelle sind
damit per se mit Ungewissheiten behaftet.®

Quellen der Ungewissheiten umfassen die Folgenden:

Unvollstandigkeiten und Ungenauigkeiten in Versuchsdaten, Beobachtungen, Planungs-
daten, Informationen, Messdaten und Abfallspezifikationen (z. B. fehlende Daten, fehlende
Werte, zufallige Messfehler)

Fehlerhaftigkeit, Unzuverlassigkeit und Mehrdeutigkeit von Messdaten, Beobachtungen,
Produktionsinformationen und Abfallspezifikationen (z. B. als Folge von schlecht definierten
Bedingungen, Einzelmessungen, systematischen Messfehlern, Inkonsistenzen zwischen
Daten)

Zufalligkeit (Variabilitat) von Messungen, Merkmalen, Ereignissen und Prozessen (z. B.
Verteilung von Radionukliden in Abfallformen)

Fehlen oder Vielzahl geeigneter und handhabbarer konzeptioneller, mechanistischer,
stochastischer (empirischer) Modellansatze, die mit den verfigbaren Daten vereinbar sind

zu stark vereinfachte oder zu stark parametrisierte Modelle, d. h. Modelle au3erhalb ihrer
nachgewiesenen oder angenommenen Gliltigkeitsbereiche, Fehler (z. B. Diskretisierungs-,
Matrixinversions-, Abrundungs- und Abbruchfehler)

die Notwendigkeit der Hochskalierung oder Mittelwertbildung von Daten, der Extrapolation
von Daten aufgrund raumlich und / oder zeitlich begrenzter Experimente und Messungen oder
ganz allgemein aufgrund der Anwendung gemessener Daten, die unter einer Reihe von
Bedingungen gemessen wurden und auf andere Bedingungen anzuwenden sind

Ungenauigkeiten in den Erhebungsverfahren, falsche Darstellung der Erhebungsergebnisse,
unterschiedliche Wahrnehmung von Nachweisen durch verschiedene Individuen, fehlender
Konsens (Uneinigkeit, Kontroverse) unter Experten, Gruppendynamik und individuelle
Verankerung (Fixierung auf inkorrekte oder irrelevante Sachverhalte) der Beteiligten

die Mdéglichkeit eines unerkannten Versagens oder bei der Entwicklung und Anwendung von
Berechnungsmodellen (Abweichung vom Modellansatz)

3 Dies ist eine pragmatische Definition von Ungewissheit. Eine ausfiihrlichere Definition findet sich z. B. in
(Ayyub, 2001).
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Nicht alle genannten Quellen von Ungewissheiten missen notwendigerweise auftreten. Ebenso
kann es weitere Quellen geben, die in dieser Liste nicht erfasst sind.

2.2.2 Kilassifizierung von Ungewissheiten

Die wichtigste Klassifizierung von Ungewissheiten erfolgt in Bezug auf deren Natur bzw. die
Méglichkeit ihrer Reduzierbarkeit. Eine gangige Klassifizierung in Bezug auf die Natur der
Ungewissheiten unterscheidet zwischen aleatorischen und epistemischen Ungewissheiten
(Crawford and Galson, 2009).

Aleatorische Ungewissheiten sind auf Einflisse zurlckzufuhren, die nach unserem heutigen
Verstandnis der zugrundeliegenden Prozesse als zuféllig anzusehen sind (Spiefl3l, Sabine and
Becker, Dirk-Alexander, 2017). Sie kdnnen im Prinzip nicht reduziert werden und kdnnen auch als
intrinsische Eigenschaft eines Datensatzes / Modells betrachtet werden. Eine aleatorische
Ungewissheit in diesem strengen Sinne ist im Bereich der Entsorgung radioaktiver Abfalle selten.
Allerdings ist es mdglich einige Phanomene, die sich auf grof3e Populationen beziehen, als
Zufallsphdnomene zu beschreiben und auf diesem Wege ihre Ungewissheit zu handhaben, z. B.
radioaktiver Zerfall, Verteilung der Spaltprodukte bei der Kernspaltung und kleinrdumige
Heterogenitat von radioaktiven Materialien.

Epistemische Ungewissheiten sind zurtickfihrbar auf unser begrenztes Wissen tber die natirlichen
Gegebenheiten und Prozesse. Im Prinzip kdnnen sie durch angemessene Forschung verringert
werden (Spiell, Sabine and Becker, Dirk-Alexander, 2017). Allerdings kénnen einige Arten von
epistemischer Ungewissheit in der Praxis nicht reduziert werden (z. B. aufgrund des Aufwands und
der Kosten, die damit verbunden waren).

Es existieren auch Mischformen, beispielsweise ist das Versagen der Hillrohre ein mehr oder
weniger zufalliger Prozess (aleatorisch). Allerdings sind die Parameter, die diesen Prozess
beschreiben nur unzureichend bekannt und sind daher mit epistemischen Ungewissheiten behaftet.

Die Identifikation von Quellen der Ungewissheit, die sowohl fir eine bestimmte Entscheidung
relevant als auch reduzierbar sind, kann daher zu einer robusteren Entscheidungsfindung fiihren.

Eine Klassifizierung von Ungewissheiten gemal ihrer Quelle wird beispielsweise von (Spiefl,
Sabine and Becker, Dirk-Alexander, 2017) vorgenommen und resultiert in den Kategorien:

e Szenario-Ungewissheiten
¢ Modell-Ungewissheiten
o Parameter-Ungewissheiten

Wir beziehen uns im Folgenden nur auf Modell- und Parameter-Ungewissheiten, da die Festlegung
und Betrachtung von Szenarien Uber den Rahmen dieses Forschungsvorhabens hinausgehen.

2.2.3 Darstellung von Ungewissheiten

Eine Art die Ungewissheit eines Parameters darzustellen ist die Angabe einer Bandbreite. Dabei ist
die Wahrscheinlichkeit, dass der tatsachliche Wert innerhalb der Bandbreite liegt, so hoch, dass es
als gesichert angenommen werden kann, dass der Wert innerhalb der Bandbreite liegt. Dies trifft
insbesondere auf Parameter zu, deren Werte aufgrund von allgemeinen GesetzmaRigkeiten (z. B.
physikalischer Natur) nur innerhalb eines definierten Bereiches (Bandbreite) vorliegen kann.
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Durch weitere Kenntnisse kann innerhalb der Bandbreite ggf. eine Unterteilung in Bereiche mit
erhdhter bzw. verringerter Wahrscheinlichkeit erfolgen. Diese Angabe der Wahrscheinlichkeit kann
qualitativ und quantitativ erfolgen.

Im Falle der qualitativen Angabe der Wahrscheinlichkeit von Eingangsparametern eines Modells
werden oftmals Worter wie z. B. optimistisch, pessimistisch oder konservativ verwendet. Diese sind
auch vorzufinden in Bezug auf qualitative Angaben zur Wahrscheinlichkeit von
Ausgangsparameterwerten von Modellen, sofern diese als Risikobewertung auslegbar sind.

Die Beschreibung der Ungewissheit in Modellen resultiert, wie einleitend erwahnt, aus einer

Kombination der Ungewissheiten in den Eingangsparametern X und den Ungewissheiten der
Modellansatze f(), welche jeweils gewahlt werden, um einen definierten Ausgangsparameter zu
berechnen. Ein Modell, wie es im Abschnitt 1.3 bzw. 2.2.1 definiert wurde, wird qualitativ beschrieben
als eine ,zweckmaRige“ Darstellung eines realen Systems und der Art und Weise, wie Phanomene
in diesem System auftreten bzw. auf dieses wirken. Im Falle einer Vorhersage durch das Modell
bedeutet dies, dass das Modell die Realitat ohne signifikante Verzerrungen widerspiegelt, d. h. dass

die Ergebnisse Y = f(X) in fir die Zielstellung ausreichender Genauigkeit die Realitat abbilden.

Es kommt aber auch haufig vor, dass alternative Modellansatze f() fur eine ,zweck-
maRige“ Darstellung eines realen Systems geeignet sein kdnnen und ggf. eine Auswahl des Modells
erfolgen muss. Im besten Fall basiert diese Auswahl auf objektiven Kriterien, sie kann aber auch auf
Experteneinschatzung basieren. FUr den Fall, dass das Ziel darin besteht, die Bandbreite moglicher
Systementwicklungen zu erforschen, missen die Ergebnisse mdglichst aller verfligbaren
Modellansatze, die mit dem vorhandenen Wissen Ubereinstimmen, bewertet werden, und mit
ahnlichem Gewicht oder ahnlicher Wahrscheinlichkeit versehen werden. Besteht das Ziel darin
vorsichtige Vorhersagen zu treffen, dann kann es ausreichend sein, einen einzigen Modellansatz
anzuwenden, welcher eindeutig pessimistische Ergebnisse liefert.

Ein haufig verwendetes, gut definiertes und weithin akzeptiertes mathematisches Konzept zur
quantitativen Darstellung von Ungewissheit ist die Wahrscheinlichkeitstheorie. Die Wahrscheinlich-
keit fur eine kontinuierliche Variable wird dabei mithilfe einer Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion
(Probability Density Function — PDF) oder deren Integral - der kumulativen Verteilungsfunktion
(Cumulative Distribution Function — CDF) - erfasst. Die Grenzwerte, die den plausiblen Wertebereich
(Bandbreite) umspannen, werden haufig als symmetrische Perzentile der jeweiligen PDF/CDF (z. B.
2,5% und 97,5%) dargestellt. Der plausible Wertebereich umspannt somit ein sogenanntes
Konfidenzintervall, in dem ein Referenzwert durch zusatzliche Kenntnisse oder Gesetzmaligkeiten
identifiziert wird.

Die Wahrscheinlichkeit kann dabei je nach Art der Ungewissheit, auf die sie angewendet wird,
unterschiedlich interpretiert werden. Wird die Wahrscheinlichkeit zur Darstellung einer aleatorischen
Ungewissheit verwendet, so beschreibt sie die relative Haufigkeit eines zufalligen Phanomens,
basierend auf einer Vielzahl von Beobachtungen des Phanomens unter ahnlichen Bedingungen. Der
Referenzwert ist dann Ublicherweise der Erwartungswert, Median oder Modus (haufigster Wert).
Wird die Wahrscheinlichkeit zur Quantifizierung einer epistemischen Ungewissheit verwendet, kann
sie als der Grad der Uberzeugung einer Person (oder einer Gruppe) in Bezug auf eine bestimmte
Situation oder ein Ergebnis interpretiert werden. Solche subjektiven Wahrscheinlichkeiten beruhen
vorzugsweise auf dem aktuellen Kenntnisstand. Der Referenzwert wird dann den wahrschein-
lichsten Wert widerspiegeln, vorausgesetzt, dass es einen einzigen wahrscheinlichsten Wert gibt.
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2.2.4 Ungewissheits- und Sensitivitdtsanalyse

Modelle, hier speziell das Inventarmodell, werden in der Regel benutzt, um Daten (Ausgangsdaten
Y = (X)) vorherzusagen, die (noch) nicht beobachtet wurden, und zwar unter Verwendung sowohl
von Eingangsdaten X als auch der Modellansatze fO.

Das Ergebnis (die Ausgangsdaten) entsteht somit aus einer Kette von Arbeitsschritten mit sehr
differenzierten Quellen von Ungewissheiten (siehe Abschnitt 2.2.1). Die Ungewissheit pflanzt sich
ausgehend von den Ungewissheiten der Eingangsdaten mit jedem Arbeitsschritt bis zu den
Ergebnissen fort, und aus der Analyse dieser Fortpflanzung der Ungewissheiten lassen sich
Aussagen treffen, z. B. Uber die Bedeutung der Eingangsdaten fiir die Ungewissheit der Ausgangs-
daten oder Uber die Aussagekraft eines Modells.

Werkzeuge fur den Umgang mit Ungewissheiten in den Eingangs- und Ausgangsdaten sind die
Sensitivitdtsanalyse, welche hauptsachlich zur Analyse von Modell- und Parameterungewissheiten
angewendet wird, und die Ungewissheitsanalyse, welche Szenarien-, Modell- und Parameter-
ungewissheiten einschliel3t (Abschnitt 2.2.2).

Ergebnisse der Ungewissheitsanalyse werden in der Regel verwendet, um das wahrscheinlichste
Ergebnis zu vermitteln und um den Grad des Vertrauens in die Ergebnisse insgesamt zu bewerten.
Bei der Ungewissheitsanalyse fur ein Inventarmodell kann das Vertrauen beispielsweise dadurch
bemessen werden, ob ein bestimmter Schwellenwert (z. B. hinsichtlich des Gehalts an
chemotoxisch relevanten Stoffen) tGberschritten wird. Dies kann dann als Entscheidungsgrundlage
oder zur Quantifizierung eines Risikos verwendet werden.

Es werden zwei verschiedene Methoden der Ungewissheitsanalyse unterschieden. In deter-
ministischen Ungewissheitsanalysen werden ausgehend von einem Referenzfall die Werte von
einem oder mehreren Eingangsparametern so geandert, dass diese einen Extremfall oder eine
veranderte Voraussetzung fur das Modell darstellen. Mit diesem Vorgehen werden die
Auswirkungen von Ungewissheiten in spezifischen Eingangsdaten einzeln oder in spezifischen
Kombination der Eingangsdaten untersucht. Beispiele hierfir sind das Differential Importance
Measure (DIM) oder die Darstellung der skalierten Sensitivitat (Abschnitt 4.2.2).

Probabilistische Ungewissheitsanalysen sind ein Vorgehen, bei dem mdglichst der gesamte
plausible Wertebereich der Eingangsparameter untersucht wird. Die Auswahl des Bereiches der
Eingangsdaten erfolgt dabei vorzugsweise auf der Grundlage der Eintretenswahrscheinlichkeiten,
die fur den jeweiligen Eingangsparameter angenommen werden. Das Ergebnis fir die Ausgangs-
parameter des Modells wird mit Hilfe von speziellen grafischen und statistischen Methoden
analysiert (vgl. Abschnitt 4.2.2).

Die Sensitivitatsanalyse ist ein Vorgehen, mit dem untersucht wird, wie die Variation (oder Unge-
wissheit) der Ergebnisse eines Modells (Ausgangsdaten Y = f(X)) qualitativ oder quantitativ auf

verschiedene Variationsquellen (Ungewissheiten in den Eingangsdaten )?) aufgeteilt ist, und wie ein
bestimmtes Modellergebnis von seinen Eingangsdaten abhangt (vgl. (Saltelli et al., 2007)). Die
Ergebnisse einer Sensitivitatsanalyse liefern somit Anhaltspunkte in der Analyse der Ungewiss-
heiten eines Modells. Sie kann benutzt werden zur:

e Einordnung der Eingangsparameter eines Modells nach ihrem relativen Beitrag zur Aus-
gangsvariation (auch als ,Ranking“ bezeichnet)
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¢ |dentifizierung von Eingangsparametern, die einen dominanten (bzw. vernachlassigbaren)
Einfluss auf die Ausgangsdaten haben (auch als ,Screening“ bezeichnet)

o Bestimmung des Bereiches eines Eingangsparameters, der signifikante, z. B. extreme, Aus-
gangswerte erzeugt (auch als ,Mapping“ bezeichnet)

In Sensitivitdtsanalysen und probabilistischen Ungewissheitsanalysen wird entsprechend der
Bandbreite der Betrachtung bzw. der Einschrankung der Analyse zwischen zwei Ansatzen unter-
schieden.

Der lokale Ansatz untersucht die Auswirkung von Variationen einzelner Eingangsdaten in einem
begrenzten Bereich auf die Ausgangsdaten. D. h. Methoden mit diesem Ansatz berechnen oder
approximieren die partiellen Ableitungen der Modellergebnisse (Ausgangsdaten) nach den
einzelnen Eingangsparametern unter bestimmten Bedingungen (Tong, 2007). Beispiele hierfur sind
z. B. die grafischen Methoden des DIM oder die Darstellung der skalierten Sensitivitat (Abschnitt
4.3.2) aber auch die lokale Anwendung einer globalen Methode, wie z.B. der Morris
Sensitivitdtsanalyse (Abschnitt 4.2.5).

Der globale Ansatz untersucht die Auswirkungen von Eingangsdaten des gesamten plausiblen
Parameterraums und deren Kombinationen auf die Modellergebnisse. Globale Methoden sind durch
zwei Eigenschaften definiert:

e der Einfluss von Skalen (z. B. log-transformiert) und Formen (z. B. normalverteilt) der
Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen fiir alle Eingangsparameter wird einbezogen

e die Sensitivitatsschatzungen der einzelnen Eingangsparameter erfolgen unter der Variation
aller anderen Eingangsparameter

Methoden des globalen Ansatzes lassen sich aullerdem in quantitative und qualitative Methoden
einteilen. Fir Anwendungen mit einer groRen Anzahl von Eingangsparametern flhrt der
erforderliche Stichprobenumfang dazu, dass der Rechenaufwand fur quantitative Analysen
undberwindbar wird (Abschnitt 4.1). Beispiele fir globale Methoden sind die Morris
Sensitivitatsanalyse (Abschnitt 4.2.5) und der Effective Algorithm for computing global Sensitivity
Indices (EASI) (Abschnitt 4.2.4).

Die Methoden basieren auf der Erstellung von, in der Anzahl begrenzten, Stichproben zur
Darstellung der Wahrscheinlichkeitsverteilungen der Eingangsdaten. (Helton et al., 2006) stellten
verschiedene Methoden zur Erzeugung von Stichproben vor, welche eine einheitliche Verwendung
in der Ungewissheitsanalyse und der Sensitivitdtsanalyse erméglichen.

Kapitel 4 und 5 stellen die gangigsten Methoden flir Sensitivitats- und Ungewissheitsanalysen vor.
Fir weitere Informationen wird auf die Literatur verwiesen, z. B. (Saltelli et al., 2007; Spief3l, Sabine
and Becker, Dirk-Alexander, 2017; Veiga et al., 2021).

2.2.5 Qualitatssicherung und -kontrolle

Menschliche Fehler bei der Arbeit mit Modellen und Daten kénnen nie ausgeschlossen werden. Sie
bilden eine Quelle der Ungewissheit innerhalb jeder Messung, Modellierung und Analyse.
MaRnahmen zur Verringerung der Ungewissheiten dieser Art werden zusammengefasst zu
MalRnahmen der Qualitatssicherung (QA) und Qualitatskontrolle (QC).
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Unter QA werden die MalBnahmen zusammengefasst, die mit dem Prozess der Erstellung eines
Ergebnisses (z. B. eines Datensatzes) oder der Erbringung einer Dienstleistung verbunden sind. Zu
den QA-MalRnahmen gehoren z. B. Checklisten und interne Audits.

Unter QC werden die MalRnahmen zusammengefasst, mit denen ein Produkt Uberprift wird.
Typische QC-Malnahmen sind Produkttests, Peer-Reviews und Inspektionen, die vorzugsweise
von Personen durchgefiihrt werden, die nicht selbst in den Prozess der Erstellung des Produkts
eingebunden sind.

Eine effiziente Verringerung der Ungewissheiten dieser Art wird durch eine Kombination von QA-
und QC-Mafinahmen erreicht. In den Kapiteln 3, 5 und 6 sowie in Anhang D wird naher auf diese
Malnahmen eingegangen.

2.3 Definition und Abgrenzung Inventarmodell

Ein Inventarmodell fir ein Endlager fur radioaktive Abfalle ist im Allgemeinen ein detailliertes Modell,
das die Art, Menge, Zusammensetzung und Aktivitdt der radioaktiven Abfalle beschreibt, die in
einem Endlager eingelagert werden sollen. Im weiteren Sinne umfasst es nicht nur das radioaktive
Inventar, sondern eine geometrische, stoffliche, radiologische, chemische und physikalische
Charakterisierung der Abfalle, um die moglichen Prozesse innerhalb des Endlagers ausreichend
beschreiben zu kénnen. Es dient somit als Grundlage, um die langfristige Sicherheit und das
Verhalten des Endlagers Uber geologische Zeitrdume hinweg zu bewerten.

In diesem FoV werden Methoden zum Umgang mit Ungewissheiten aufgezeigt, die zur Bewertung
der Eingangsdaten des Inventarmodells (z. B. im Hinblick auf Konsistenz zwischen verschiedenen
Quellen), zur Bewertung der resultierenden Ungewissheit der Ausgangsdaten sowie zur
Identifizierung besonders relevanter Eingangsparameter und Modellansatze im Inventarmodell
benutzt werden kénnen. Ziel ist es, dadurch dem Auftraggeber BASE Werkzeuge zur QA/QC eines
Inventarmodells bereitzustellen.

Der Begriff des Inventarmodells wird in diesem FoV fir ein Modell benutzt, das einen definierten

Satz an vorhandenen Eingangsdaten (Eingangsparameter und zugehérige Werte) X mit Hilfe von
sachlich begrundeten mathematischen Vorschriften (Modellansatze) f() in einen fir die
Durchfuhrung einer vSU (und ggf. weiterer Zwecke) erforderlichen Satz an Ausgangsdaten

(Ergebnisse) Y des Inventarmodells iiberfiihrt: ¥ = f()?). Die Ausgangsdaten des Inventarmodells
dienen innerhalb der Durchfihrung einer vSU als Datensatz zur Beschreibung des
Endlagergebindes sowie dessen zeitlicher Entwicklung.

Die Ungewissheiten in den Ausgangsdaten des Inventarmodells pflanzen sich in Modellen zur
Berechnung von ZielgréRen einer vSU (Z = g(¥)) fort, und nur eine Teilmenge dieser Ausgangs-
daten Y (wie auch der Eingangsdaten des Inventarmodells )?) hat einen nicht vernachlassigbaren

Einfluss auf die berechneten ZielgréRen Z einer vSU. In diesem FoV werden alle dem Inventarmodell
nachgeschalteten Modelle und Berechnungen einer vSU a priori nicht weiter betrachtet.

Im Vorgangerprojekt (InvEnd) wurde festgehalten, dass sich die Anforderungen an das

Inventarmodell (insbesondere an die Eingangsdaten des Inventarmodells )?) fur die drei in
Deutschland zu betrachtenden Wirtsgesteine kaum voneinander unterscheiden. Dies gilt nicht fur

alle Ausgangsdaten Y des Inventarmodells. Einzelne Ausgangsdaten und davon abhangige
ZielgroRen einer vSU hangen von derzeit noch nicht definierten Sachverhalten ab, z. B. vom
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chemischen Milieu im Wirtsgestein oder vom Endlagerbehalterkonzept (Rauscher et al., 2023),
welches wiederum u. a. vom Wirtsgestein abhangt.

Von den innerhalb des Vorgangerprojektes (InvEnd) dargestellten Zielgrofien einer vSU werden
daher nur Auswirkungen von Ungewissheiten im Inventarmodell auf die folgenden Zielgréfien einer
vSU in Beispielen illustriert:

o Gesamtaktivitat des Inventars
¢ Radiotoxizitat (Dosisleistung) des Inventars

e Nachzerfallsleistung (Warme) des Inventars

Dies erfolgt auf der Basis von Inventardaten aus der Vorlaufigen Sicherheitsanalyse Gorleben (VSG)
ohne Berucksichtigung des Endlagerbehalters. Dies ist begrundet in der Tatsache, dass sich das
Behalterkonzept fur die drei potenziellen Wirtsgesteine voneinander unterscheiden kann und erst im
Laufe des Standortauswahlverfahrens entwickelt wird (Rauscher et al., 2023) und somit die Inhalte
des Inventarmodells sukzessive erganzt.
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3 Ungewissheit der Eingangsdaten und Modellansatze

Das Ziel dieses Kapitels ist die Diskussion von Methoden zur qualitativen Bewertung der Eingangs-
daten und Modellansatze sowie zur qualitativen oder quantitativen Beschreibung der zugehdrigen
Ungewissheiten. Es werden dazu die Ergebnisse einer Literaturstudie (Anhang A) herangezogen,
um den Stand der Wissenschaft zur Behandlung von Ungewissheiten in den Eingangsdaten und
Modellansatzen aufzuzeigen.

3.1 Eingangsparameter

Eine Klassifizierung der Eingangsparameter des Inventarmodells erfolgte im vorhergehenden FoV
InvEnd (Rauscher et al.,, 2023). Es erfolgte eine Unterteilung in Parameter zur allgemeinen,
chemischen, geometrischen, physikalischen, radiologischen, stofflichen und thermischen
Charakterisierung des Inventars. Die vollstdndige Liste der Parameter ist in Tabelle 17 des
Abschlussberichts zum FoV InvEnd (Rauscher et al., 2023) zu finden.

3.1.1  Zugangliche Informationen

Innerhalb einer Literaturstudie 6ffentlich zuganglicher Quellen (Anhang A) wurden Informationen zu
den Parametern des Inventarmodells aus Finnland, Schweden, Belgien, Schweiz, Grol3britannien
und Kanada evaluiert. Eine Zusammenfassung der Ergebnisse ist in Tabelle 1 gezeigt. Uber das
franzdsische Inventarmodell konnten keine 6ffentlich zuganglichen Informationen gefunden werden.

Informationen zu den Parametern der allgemeinen Charakterisierung konnten fur Belgien und die
Schweiz fast vollstandig gefunden werden. Es waren jedoch keine Informationen fir Schweden
zuganglich, und fur Finnland ausschlie3lich jene zum Brennelementtyp. Informationen zu den
Parametern der chemischen Charakterisierung waren lediglich fur Belgien und die Schweiz
zuganglich. Ahnlich verhdlt es sich mit Angaben zu Parametern der geometrischen
Charakterisierung (d. h. zum Gittertyp bzw. der Anordnung der Brennstabe und der allgemeinen
Geometrie (Langen, Breiten, Durchmesser, Querschnitte, Wandstarken, ...)). Nur das anfangliche
Volumen der einzulagernden Abfalle konnte fir alle Lander au3er Finnland und Schweden evaluiert
werden. Informationen zu den Parametern der physikalischen Charakterisierung — Gesamtmasse,
Brennstoff- und Abfalldichte — sind, mit Ausnahme von Schweden und Kanada, 6ffentlich zuganglich.
Parameter wie die Halbwertszeiten sowie Angaben zu den thermischen bzw. mechanischen
Kennwerten werden aus internationalen Datenbanken entnhommen, so dass keine
landesspezifischen Angaben erfolgen. Datenquellen sind z. B. ENDF (Brown et al., 2018; Chadwick
et al., 2011), JEFF-3.3 (Plompen et al., 2020), JENDL-5 (lwamoto et al., 2023), CENDL-3.2 (Ge et
al., 2020) oder ROSFOND (Zabrodskaya et al., 2007).

Angaben zu den Parameterwerten der radiologischen Charakterisierung sind, mit Ausnahme von
GrolRbritannien, fur alle Lander zu finden. Eine Unterteilung der Angaben in Aktivierungs- und
Spaltprodukte ist teilweise zuganglich. Zu flichtigen Radionukliden sind generell keine
Informationen verflgbar. In der Schweiz werden lediglich Angaben zur radiolytischen Gasproduktion
gemacht. Angaben zur Gesamtaktivitat werden, mit Ausnahme von Finnland und Kanada, von allen
Landern gemacht, ohne eine Aufteilung in die Strahlungsart offenzulegen. Angaben zum Abbrand
des Kernbrennstoffs sowie des urspringlichen Anreicherungsgrads sind fur alle Lander zuganglich.
Letztere Angabe ist nur flir Kanada nicht 6ffentlich zuganglich. Die Strahlendosisleistung der Abfalle
wird nicht direkt benannt. In der Literatur fur Schweden und die Schweiz wurden nur einzuhaltende
Grenzwerte gefunden.
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Angaben zur stofflichen Charakterisierung, d. h. zur komponentenspezifischen Zusammensetzung,
sind teilweise vorhanden und Angaben zur thermischen Charakterisierung des Inventars, speziell
der Nachzerfallsleistung, sind in allen Landern mit Ausnahme von GrofRbritannien auffindbar. Die
stoffliche Charakterisierung ist dabei seitens der Schweiz am umfangreichsten und umfasst
Angaben zum Inventar der Metalle (ohne Schwermetalle), Organika, des Wasserinventars und des
inerten Flllgases der Brennstabe. Es muss jedoch angemerkt werden, dass es sich dabei um ein
modellhaftes, reprasentatives Inventar auf der Grundlage des derzeitigen Inventars handelt, mit
einer Extrapolation basierend auf Annahmen zur zukinftigen Energieproduktion aus
Leistungsreaktoren.

Informationen aus den offentlich zuganglichen Quellen jedes Landes konnten flir etwa 25% der
Parameter des Inventarmodells gefunden werden. Maximal waren etwas mehr als die Halfte der
Parameter (56%) zuganglich. Jedoch reprasentiert dieses Maximum den aktuellen Stand des
nationalen Entsorgungsprogramms in der Schweiz, und bezieht sich auf ein modellhaftes,
reprasentatives Inventar, welches aus Hochrechnungen des bekannten Inventars und der zu
erwartenden Energieproduktion abgeschatzt wurde.
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Tabelle 1 Zugangliche Informationen zu den Parameterwerten des Inventarmodells aus der
Literaturstudie (Anhang A)

Die Tabelle umfasst alle Parameter gemal FoV InvEnd (Rauscher et al., 2023).
) FI: Finnland, SE: Schweden, BE: Belgien, CH: Schweiz, GB: GroRbritannien,
CA: Kanada
2 Komponentenspezifisch
3)  Leitfahigkeit, Warmekapazitat, Ausdehnungskoeffizient

‘ Parameter
I e

Allgemeine Charakterisierung
Anzahl Behalter / Gebinde
Brennstabanzahl (im Beladungszustand)
Datum der Entnahme aus dem Reaktorkern (Entladung)
Brennelementtyp X
Klassifizierung der abgebrannten BE
Abfallkategorie
Chemische Charakterisierung
Chemische Zusammensetzung ? X
Geometrische Charakterisierung
Gittertyp bzw. Anordnung der Brennstéabe
Geometrie (innere und auliere) X
Form X
(Anfangs-) Volumen X
Freies Volumen im Brennstabplenum
Physikalische Charakterisierung
Gesamtmasse X X
Brennstoffdichte
Abfalldichte X X X
Halbwertszeit der Nuklide
Thermische Kennwerte ®
Mechanische Kennwerte
Radiologische Charakterisierung
Radionuklidinventar ? X X X X X
Gesamtaktivitat X X X X
Gasformige (und fliichtige) Radionuklide
(Ursprunglicher) Anreicherungsgrad bzw. Anreicherung X X X X X
Abbrand des Kernbrennstoffs X X X
Strahlungsdosisleistung X X
Stoffliche Charakterisierung
Stoffliche Zusammensetzung ? X X
Metalle (ohne Schwermetalle)
Organika
Wasserinventar X X X
Inertes Flllgas (Brennstab)
Spaltstoffe und ihre isotopenweise Zusammensetzung
Masse Schwermetall X X
Thermische Charakterisierung
Nachzerfallsleistung X X X X X

X X X X X X

X X X X X x X X X X X X
x

x X X X X

x

X

X X
X

X X
x
x

X X X X X
X
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3.1.2  Klassifizierung nach der Datenherkunft

Innerhalb dieses FoV liegt der Fokus auf der Betrachtung von Methoden zur Charakterisierung der
Ungewissheiten in den Parameterwerten, wobei die Herkunft der Daten eine entscheidende Rolle
spielt. Es erfolgt daher eine Klassifizierung nach der Datenherkunft aus Sicht der Aufsichtsbehérde
BASE.

Allgemein umfassen die Daten Messdaten und Spezifikationen aber auch Ergebnisse von
Modellrechnungen / Simulationen (z. B. sind Angaben des radiologischen Inventars eines
Brennstabes nach der Nutzung in einem Reaktor in der Regel Ergebnisse einer Simulation).
Abbildung 1 zeigt die Klassifizierung gemaR der Datenherkunft. Spezifikationen erfolgen dabei
seitens der Betreiber (in Deutschland seitens der Atomkraftwerke bzw. der BGE) und Produzenten
oder entsprechen dem Stand von Wissenschaft und Technik, wobei sich gewisse Parameterwerte
aus vorhergehenden Spezifikationen ergeben, z.B. durch statistische Analysen.
Eingangsparameter, welche Ergebnisse von Modellrechnungen sind, werden von den Betreibern
bereitgestellt und werden in diesem FoV getrennt betrachtet (s. Abschnitt 3.2).

Produzent
(z.B. Geometrien)

Betreiber
(KKW, Endlager)

— Spezifikation [

Statistik
(Vorhersagen)

Generell
Eingangsparameter j<— (Wissenschaft &
Technik)

v spez. Gehinde

Ergebnisse von
Simulationen

A

Referenzgehinde

Abbildung 1 Klassifizierung der Eingangsparameter gemalf ihrer Datenherkunft

Die Klassifizierung der Parameter des Inventarmodells nach der Datenherkunft, die sich als Ergebnis
der Literaturstudie ergibt, ist in Tabelle 2 dargestellt. Rund ein Drittel der Eingangsparameter (37%)
stammen aus vorhergehenden Simulationen / Modellrechnungen. Die restlichen Eingangspara-
meter werden von Betreibern (34%) und Produzenten (14%) bereitgestellt oder basieren auf
Statistiken gemafR deren Angaben (11%) bzw. auf dem Stand von Wissenschaft und Technik (5%).
Abbildung 2 stellt diese Verhaltnisse grafisch dar.
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Tabelle 2  Klassifizierung der Parameter des Inventarmodells nach Datenherkunft

Die Tabelle umfasst alle Parameter gemal FoV InvEnd (Rauscher et al., 2023).
) Wissenschaft und Technik
2 Komponentenspezifisch
) Leitfahigkeit, Warmekapazitat, Ausdehnungskoeffizient

Parameter Herkunft

Produ- | Betrei- | Statis- 1)

X
X
X
X
X

Allgemeine Charakterisierung
Anzahl Behalter / Gebinde
Brennstabanzahl (im Beladungszustand)
Entnahmedatum aus Reaktorkern (Entladung)
Brennelementtyp
Klassifizierung der abgebrannten BE
Abfallkategorie
Chemische Charakterisierung
Chemische Zusammensetzung ? X
Geometrische Charakterisierung
Gittertyp bzw. Anordnung der Brennstabe X
Geometrie (innere und auliere)
Form X
(Anfangs-) Volumen
Freies Volumen im Brennstabplenum
Physikalische Charakterisierung
Gesamtmasse X
Brennstoffdichte
Abfalldichte X X X
Halbwertszeit der Nuklide X
Thermische Kennwerte ®
Mechanische Kennwerte X
Radiologische Charakterisierung
Radionuklidinventar 2 X
Gesamtaktivitat X
Gasformige (und fliichtige) Radionuklide X
(Urspr.) Anreicherungsgrad bzw. Anreicherung X X
Abbrand des Kernbrennstoffs X
Strahlungsdosisleistung X
Stoffliche Charakterisierung
Stoffliche Zusammensetzung ?
Metalle (ohne Schwermetalle)
Organika
Wasserinventar
Inertes Flllgas (Brennstab)

Spaltstoffe und ihre isotopenweise Zusammen- X
setzung

Masse Schwermetall X
Thermische Charakterisierung
Nachzerfallsleistung X

x X X X X X
X
X

x
X X X X X

x
x

x
x

x

X X X X X
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B Statistik m Produzenten ® Betreiber = W&T ® Simulationen

Abbildung 2 Aufteilung der Eingangsparameter gemal ihrer Datenherkunft

3.2 Umgang mit Ungewissheiten in den Eingangsdaten

3.2.1  Zugangliche Informationen

Tabelle 3 gibt einen Uberblick Giber die &ffentlich zuganglichen Informationen zum Umgang mit
Ungewissheiten in den Eingangsdaten des Inventarmodells. Es fallt auf, dass deutlich weniger
Angaben zu den Ungewissheiten gemacht werden, als dies fir Referenzangaben der Fall ist (siehe
Abschnitt 3.1.1).

Die Schweiz macht Angaben zur Ungewissheit in der Brennstabanzahl. Zur Ungewissheit in der
Anzahl der Behalter / Gebinde erfolgt von keinem Land eine Angabe. Angaben zu bestehenden
Ungewissheiten im Zeitpunkt der Entnahme aus dem Reaktor und zum Brennelementtyp erfolgen
nur seitens der Schweiz. Zur Handhabung dieser Ungewissheiten auf3ern sich die Schweiz sowie
Kanada und Belgien (Zeitpunkt der Entnahme). Ungewissheiten in der Klassifizierung der BE werden
von Belgien und der Schweiz benannt. Diese beiden Lander machen auch Aussagen zum Umgang
mit der Ungewissheit in der komponentenspezifischen chemischen Zusammensetzung.

Aussagen zum Umgang mit Ungewissheiten in der geometrischen Charakterisierung werden
lediglich von der Schweiz und Kanada getroffen, mit Ausnahme der Ungewissheiten im anfanglichen
Volumen der Abfélle, fir welches auch seitens Grof3britanniens Aussagen 6ffentlich zuganglich sind.
In Belgien erfolgt ein Ausschluss von Ungewissheiten durch Spezifikationen individueller Gebinde.

Der Umgang mit Ungewissheiten in den Parametern der physikalischen Charakterisierung, d. h. der
Gesamtmasse, Brennstoff- bzw. Abfalldichte, wird wiederum nur seitens der Schweiz beschrieben.
In Belgien erfolgt wiederum ein Ausschluss von Ungewissheiten durch die Bereitstellung von
individuellen Spezifikationen.

Der Umgang mit Ungewissheiten in der radiologischen Charakterisierung, bezogen auf das

komponentenspezifische Radionuklidinventar, wird seitens Finnlands, Schwedens, der Schweiz und
Kanadas beschrieben. Der Umgang mit den Ungewissheiten in der Gesamtaktivitdt wird von
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Schweden, der Schweiz und GroRbritannien dargestellt. GroRbritannien diskutiert diese auf der
Grundlage von Szenarienanalysen des operativen Vorgehens, jedoch ohne eine Diskussion des
Umgangs mit den Ungewissheiten im komponentenspezifischen Radionuklidinventar. In Belgien
erfolgt wiederum ein Ausschluss von Ungewissheiten durch individuelle Spezifikationen.

Aussagen zum Umgang mit Ungewissheiten im urspriinglichen Anreicherungsgrad werden seitens
Schwedens, Belgiens, GroRbritanniens und der Schweiz gemacht, und der Umgang mit
Ungewissheiten im Abbrand wird von Kanada und der Schweiz diskutiert.

Aussagen zum Umgang mit Ungewissheiten der komponentenspezifischen stofflichen
Zusammensetzung erfolgen seitens Finnlands, der Schweiz, GroRbritanniens und Kanadas.

Es ist anzumerken, dass es in vielen Landern aufgrund des jeweiligen aktuellen Standes des
nationalen Entsorgungsprogramms noch zu keinen Aussagen in Bezug auf den Umgang mit
Ungewissheiten im Inventarmodell kommt. Getroffene Aussagen beziehen sich meist auf
modellhafte, reprasentative Inventarungewissheiten auf der Grundlage einer Extrapolation des
derzeitigen Inventars, welche auf Annahmen zu einer zuklnftigen nuklearen Energieproduktion
basiert.
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Tabelle 3  Zugangliche Informationen zu den Ungewissheiten in den Parameterwerten des
Inventarmodells aus der Literaturstudie (Anhang A)

Die Tabelle umfasst alle Parameter gemal FoV InvEnd (Rauscher et al., 2023).
) FI: Finnland, SE: Schweden, BE: Belgien, CH: Schweiz, GB: GroRbritannien,
CA: Kanada
2 Komponentenspezifisch
3)  Leitfahigkeit, Warmekapazitat, Ausdehnungskoeffizient

‘ Parameter Land " |
‘ i[5 | o G cA|

Allgemeine Charakterisierung

Anzahl Behalter / Gebinde X
Brennstabanzahl (im Beladungszustand) X
Datum der Entnahme aus dem Reaktorkern (Entladung) X X X
Brennelementtyp X
Klassifizierung der abgebrannten BE X X

Abfallkategorie
Chemische Charakterisierung
Chemische Zusammensetzung ? X X
Geometrische Charakterisierung
Gittertyp bzw. Anordnung der Brennstabe
Geometrie (innere und auliere)
Form
(Anfangs-) Volumen
Freies Volumen im Brennstabplenum
Physikalische Charakterisierung
Gesamtmasse
Brennstoffdichte
Abfalldichte X
Halbwertszeit der Nuklide
Thermische Kennwerte ®
Mechanische Kennwerte
Radiologische Charakterisierung
Radionuklidinventar ? X X X X
Gesamtaktivitat X X X
Gasformige (und fliichtige) Radionuklide
(Urspringlicher) Anreicherungsgrad bzw. Anreicherung X | X X X
Abbrand des Kernbrennstoffs X X
Strahlungsdosisleistung
Stoffliche Charakterisierung
Stoffliche Zusammensetzung ? X
Metalle (ohne Schwermetalle)
Organika
Wasserinventar
Inertes Flllgas (Brennstab)
Spaltstoffe und ihre isotopenweise Zusammensetzung
Masse Schwermetall X
Thermische Charakterisierung
Nachzerfallsleistung

X X X X X
X

X X

X X X X
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3.2.2  Gruppierung

Eine Gruppierung der Ungewissheiten in den Eingangsdaten erfolgt in Anlehnung an den Leitfaden
zur Angabe der Unsicherheit beim Messen (Guide to the Expression of Uncertainty in Measurement
(GUM)), welcher als ISO bzw. DIN veroffentlicht ist (Schwarz, 2020a). Der GUM fiihrt die zwei
Kategorien A und B ein, um die Ungewissheiten in Messungen zu beschreiben.

GUM Typ A umfasst Berechnungen der Messungewissheit durch die statistische Analyse der
Messungen. Er bezeichnet damit im klassischen Sinne Messungen, welche in der Regel einer
Normalverteilung folgen. Es lassen sich Standardabweichungen berechnen, die nach GUM als
Standardunsicherheiten bezeichnet werden (Schwarz, 2020b).

GUM Typ B umfasst Berechnungen der Messungewissheit mit anderen Mitteln als der statistischen
Analyse. Dieser Typ B basiert im Allgemeinen auf einer endlichen Anzahl von Abschatzungen
(Stichprobe), mit welcher versucht wird, die maximale Grof3e der durch die Ungewissheiten in den
Eingangsdaten verursachten Abweichungen der Ausgangsdaten zu bestimmen. Anschliel3end wird
diesen Ausgangsdaten eine Verteilung zugeordnet, sodass aus der resultierenden Verteilungs-
funktion der zu bestimmende charakteristische Parameterwert mit seiner Standardunsicherheit
abgeleitet werden kann (Schwarz, 2020b). Dies trifft hauptsachlich auf Parameter des
Inventarmodells zu, welche statistisch aus Angaben der Betreiber bzw. Produzenten ermittelt
werden.

Mit der DIN V ENV 13005 Beiblatt 1:2012-02 (Erweiterung des GUM) wurde die Fortpflanzung von
Ungewissheiten unter Anwendung der Monte Carlo Methode auf die zu bestimmenden Grofien
(Werte von Parametern) eingefuhrt. Dieses Vorgehen innerhalb des Typ B trifft z. B. auf
Eingangsparameter des Inventarmodells zu, welche aus vorhergehenden Modellrechnungen /
Simulationen stammen. Dieses Vorgehen zum Umgang mit Ungewissheiten entspricht weitgehend
dem in Kapitel 5 beschriebenen Vorgehen dieses FoV zur Bestimmung der Ungewissheiten in den

Ausgangsdaten eines Modells (¥ = £ (X)) (siehe dazu Kapitel 5).

In Tabelle 4 ist die Klassifizierung der Eingangsparameter des Inventarmodells nach den GUM-
Typen dargestellt. Die Ungewissheit fur nahezu die Halfte der Eingangsparameter (46%) wird mit
klassischen Methoden, d. h. der statistischen Analyse von Messungen (Typ A), bestimmt. Fir etwas
mehr Eingangsparameter (48%) erfolgt die Betrachtung der Ungewissheiten ausschlief3lich mittels
anderer Methoden als der statistischen Analyse (Typ B). Abbildung 3 stellt diese Verhaltnisse
grafisch dar.

Fir Eingangsparameter, die einer Werteauswahl / Kategorisierung entsprechen, erfolgt keine
Zuordnung zu einem GUM-Typen (z. B. Abfallkategorie oder inertes Fullgas eines Brennstabs). Eine
gemischte Klassifizierung nach GUM erfolgt fur Eingangsparameter bei denen die Angaben des
Betreibers / Produzenten dem Typ A entsprechen, diese jedoch nachfolgend als Bilanz Uber
mehrere Angaben ins Inventarmodell einflieRen (z. B. die Gesamtmasse oder das Gesamtvolumen
der Abfalle).
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Tabelle 4  Klassifizierung der Parameter des Inventarmodells nach GUM

Die Tabelle umfasst alle Parameter gemal FoV InvEnd (Rauscher et al., 2023).
) Komponentenspezifisch
2 Leitfahigkeit, Warmekapazitat, Ausdehnungskoeffizient

Parameter

Allgemeine Charakterisierung
Anzahl Behalter / Gebinde X
Brennstabanzahl (im Beladungszustand) X X
Datum der Entnahme aus dem Reaktorkern (Entladung) X
Brennelementtyp X
Klassifizierung der abgebrannten BE X
Abfallkategorie X
Chemische Charakterisierung
Chemische Zusammensetzung " X
Geometrische Charakterisierung
Gittertyp bzw. Anordnung der Brennstabe X
Geometrie (innere und auliere)
Form X
(Anfangs-) Volumen X
Freies Volumen im Brennstabplenum X
Physikalische Charakterisierung
Gesamtmasse X
Brennstoffdichte
Abfalldichte
Halbwertszeit der Nuklide
Thermische Kennwerte 2
Mechanische Kennwerte
Radiologische Charakterisierung

x

X X X X X

Radionuklidinventar X
Gesamtaktivitat X
Gasformige (und flichtige) Radionuklide X
(Ursprunglicher) Anreicherungsgrad bzw. Anreicherung X
Abbrand des Kernbrennstoffs X
Strahlungsdosisleistung X
Stoffliche Charakterisierung
Stoffliche Zusammensetzung " X X
Metalle (ohne Schwermetalle) X
Organika X
Wasserinventar X
Inertes Flllgas (Brennstab) X
Spaltstoffe und ihre isotopenweise Zusammensetzung X
Masse Schwermetall X
Thermische Charakterisierung
Nachzerfallsleistung X
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ETypA ®TypB mTypA/B keine Zuordnung

Abbildung 3 Aufteilung der Eingangsparameter gemaf der Art und Weise der Bestimmung der
Ungewissheiten

3.3 Modellansatze und deren Ungewissheiten

Die Modellansatze, welche in ein Inventarmodell einflieRen sind meist international abgestitzte und
entwickelte Computercodes und Programmpakete / -bibliotheken. Sie dienen hauptsachlich zur
Bestimmung der zeitlichen Entwicklung des Radionuklidinventars bzw. der Aktivitaten (radiologische
Charakterisierung und damit verbundene stoffliche und chemische Charakterisierung) sowie der
Entwicklung der Nachzerfallsleistung (thermische Charakterisierung).

Die Simulationen erfolgen teilweise mit eigens zu diesem Zweck erstellten Computercodes oder mit
Teilen jener Programmpakete, welche zur Simulation der Prozesse im Reaktor und damit zur
Bestimmung gewisser Eingangsdaten des Inventarmodells (GUM Typ B) benutzt werden.
Programme zur Simulation der Prozesse im Reaktor 16sen die Boltzmann- und die Bateman-
Gleichungen, wahrend Programme zur Simulation der zeitlichen Entwicklung des Inventars unter
Ausschluss einer sich selbst tragenden Kettenreaktion nur die Bateman-Gleichung I6sen.

Der Ausschluss einer sich selbst tragenden Kettenreaktion im Rahmen einer vSU erfolgt, fur die
Betrachtungen der zeitlichen Entwicklung des Inventars, durch die Festlegung der Werte der
Eingangsparameter des Inventarmodells. Diese Festlegung der Eingangsparameter erfolgt so, dass
eine Kritikalitat der Abfalle in den Endlagergebinden nach erfolgter Konditionierung ausgeschlossen
werden kann. Der Ausschluss eines Neutronenmultiplikationsfaktors > 0,95 im Zeitraum der ersten
500 Jahre (bzw. > 0,98 flr spatere Zeitpunkte) erfolgt demnach innerhalb der Zulassung der
Abfallbehélter Uber die Eingangsparameter, spezifisch der geometrischen Charakterisierung
(Geometrien, Gittertypen bzw. Anordnungen der BS) und der stofflichen Charakterisierung
(Wasserinventar und inertes Fullgas).

Anhang B =zeigt die historische Entwicklung der Behandlung von Ungewissheiten in den
Eingangsdaten und Modellansatzen auf.
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3.3.1  Zugangliche Informationen

Modellansatze

Nicht in allen Landern sind Informationen zu den Modellansatzen und Daten zuganglich, welche zur
Simulation der Reaktorprozesse und damit zur Bestimmung von Eingangsdaten des Inventarmodells
benutzt werden. Tabelle 5 fasst die Lander und Eingangsparameter des Inventarmodells zusammen,
fur welche in der Literaturstudie (Anhang A) Informationen gefunden werden konnten.

Tabelle 5 Zugangliche Informationen zu den Modellansatzen fur die Bestimmung von Eingangs-
daten des Inventarmodells aus der Literaturstudie (Anhang A)

Die Tabelle umfasst nicht alle Parameter gemaf FoV InvEnd (Rauscher et al., 2023). Es werden
nur diejenigen Parameter gelistet, fir die wenigstens in einem Land Informationen zu
Modellansatzen gefunden werden konnten.
" FI: Finnland, SE: Schweden, BE: Belgien, CH: Schweiz, GB: GroRbritannien,
CA: Kanada

‘ Parameter
| Pl [SE[BE[GHGB.

Chemische Charakterisierung

(Komponentenspezifische) chemische Zusammensetzung X X X
Physikalische Charakterisierung

Abfalldichte X
Radiologische Charakterisierung

(Komponentenspezifisches) Radionuklidinventar

Gesamtaktivitat X X

Gasformige (und fliichtige) Radionuklide

Abbrand des Kernbrennstoffs X

Strahlungsdosisleistung
Stoffliche Charakterisierung

Masse Schwermetall X X
Thermische Charakterisierung

Nachzerfallsleistung X X X X

X X X X X

Tabelle 6 listet Computercodes, welche in der Literatur (Anhang A) und weiterfihrender Literatur,
z. B. (Ezure, 1998; NEA/CSNI, 2016; OECD, 2004), explizit genannt werden. Alle aufgelisteten
Computercodes und Programmpakete / -bibliotheken werden derzeit eingesetzt, um Eingangsdaten
des Inventarmodells sowie teilweise auch Ausgangsdaten zu bestimmen, z. B. das komponenten-
spezifische Radionuklidinventar.

Innerhalb des Inventarmodells werden gemal} der Literaturstudie (Anhang A) zur Bestimmung der
zeitlichen Entwicklung des komponentenspezifischen Radionuklidinventars (Ausgangsparameter) in
der Schweiz MCNP, MicroShield® und SCALE, in Schweden CrudAct, IndAct und ORIGEN und
Letzteres auch in Finnland und Kanada eingesetzt.
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Tabelle 6  Zugangliche Informationen zu den Codes zur Bestimmung von Eingangsdaten des
Inventarmodells aus der Literaturstudie (Anhang A)

Die Tabelle umfasst nicht alle Parameter gemaf FoV InvEnd (Rauscher et al., 2023). Es werden
nur diejenigen Parameter gelistet, fiir die wenigstens in einem Land Informationen zu
Modellansatzen gefunden werden konnten.

AKTIV
ANISN
APROS
ATHLET
BOXER
CATHARE
CrudAct
DCHAIN-MD
DOT-3.5
DORT
ECOGE
EVA
FISPIN
GoldSim
IndAct
MAC-RAD
MCBEND
MCNP
MicroShield®
MOD3.x
MORSE
NRN
ORIGEN (-S-2.1 ...)
QAD

REAC
RELAP5
SCALE
SCDAP
SNAPSH
TRACE
TRIPOLI3.2
XSDRN
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Ungewissheiten in den Modellansatzen

Der Nachweis, dass die Modelle das definierte Problem korrekt I6sen kénnen, erfolgt mittels
Verifikation und Validierung (siehe Kapitel 6).

In der probabilistischen Analyse werden seit etwa 2010 die Methoden der Sensitivitats- und
Ungewissheitsanalyse (Kapitel 4 und 5) zum Umgang mit Ungewissheiten eingesetzt (vgl. Abschnitt
2.2.3). Die quantitative Darstellung der Ungewissheit erfolgt dabei mittels der Wahrscheinlichkeit,
wobei diese fir eine kontinuierliche Variable mittels einer PDF oder einer CDF erfasst wird.

Zur Charakterisierung der Wahrscheinlichkeitsverteilung eines Eingangsparameters werden dabei
in Finnland, Schweden und Kanada hauptsachlich Normalverteilungen im kartesischen bzw.
logarithmischen Parameterraum verwendet. In der Schweiz und auch in Finnland wird teilweise fur
die Parameter auch eine stetige Gleichverteilung zwischen 2zwei Eckwerten, auch
Rechteckverteilung genannt, angenommen.

Fir den Inventaranteil der Radionuklide, der beim Versagen der Brennstoffhillrohre potenziell relativ
rasch freigesetzt wird (instant release fraction) erfolgt gemal der Literaturstudie (Anhang A)
Uberwiegend eine Charakterisierung mittels logarithmischer Normalverteilung bzw. einer einfachen
oder doppelten (asymmetrischen) Dreiecksverteilung (Finnland, Schweden, Kanada).

3.4 Abgeleitetes Vorgehen in der Qualitatssicherung und -kontrolle

3.4.1 Eingangsparameter Typ A

Die Werte der Eingangsparameter des Typs A, d. h. Ergebnisse von Messungen / Experimenten,
kénnen als Realisationen einer Zufallsvariable (-gro3e) aufgefasst werden. Eine hohe Auflésung und
Prazision sind nach DIN 55350-13:1987-07 nicht gleichbedeutend mit der Richtigkeit des Wertes
(Abbildung 4). Eine Angabe sollte mittels der statistischen Kennwerte (Erwartungswert und Varianz
bzw. Standardabweichung) erfolgen. Es wird dabei implizit angenommen, dass die Eingangswerte
normalverteilt sind, d. h. ihr Auftreten einer Normalverteilung (Gau3sche Verteilung) folgt. Nicht in
Abbildung 4 dargestellt ist der Begriff der Genauigkeit. Die Genauigkeit ist ein Mal fir die
Ubereinstimmung zwischen den einzelnen Ergebnissen (Positionen der Einschusslécher) und dem
wahren Wert (Zentrum der Zielscheibe) einer Messgrole.

Um die Ungewissheit in den Eingangsdaten, z. B. aus unterschiedlichen Datenquellen, zu beriick-
sichtigen wird in vielen Landern auf eine Standardisierung / Homogenisierung gesetzt. Dies erfolgt
z. B. fur BE-Typen, Abfallkategorien, Systemkomponenten, Materialien, Gittertypen, die Anzahl an
BS und Eingangsparameter der geometrischen Charakterisierung (GréRen, Formen). Fir einen
Standard / Typ erfolgt dann die Definition der Kennwerte / Referenzwerte inklusive der Definition von
Grenzwerten und/oder Verteilungsfunktionen (siehe Anhang A).
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/ Prazision
;
/

Richtigkeit

Aufldsung

hohe Prazision hohe Prézision geringe Prazision geringe Prazision
gute Richtigkeit schlechte Richtigkeit gute Richtigkeit schlechte Richtigkeit

Abbildung 4 Verdeutlichung der Begriffe Auflésung, Prazision und Richtigkeit (Korrektheit) nach
DIN 55350-13:1987-07 und DIN 1319-1:1995-01

Als QA-/QC-Malnahmen erfolgen hauptsachlich Kontrollen und Audits der Betreiber und
Produzenten durch die Aufsichtsbehorde, oder QA-MalRinahmen der Betreiber und Produzenten in
Kooperation mit Aufsichtsbehdrden, wie z. B. in Belgien (ONDRAF/NIRAS mit Bel V, FANC). QC-
MaRnahmen beinhalten eigene Messungen durch die Aufsichtsbehdrde und die Prifung von
Berichten der Betreiber / Produzenten durch Peer-Reviews.

3.4.2 Eingangsparameter Typ B

Ein Vorgehen der QA/QC fur Parameter des Typs B, deren Ungewissheiten nicht wie fur Parameter
des Typs A mittels einer statistischen Analyse im klassischen Sinne charakterisiert werden kénnen,
wird im Kapitel 5 flr die Ausgangsparameter dargestellt, nachdem auf die Methoden der
Sensitivitats- und Ungewissheitsanalyse (Kapitel 4 und 5) naher eingegangen wurde. Dieses
Vorgehen in der QA/QC kann analog auf Eingangsparameter des Typs B angewendet werden.
Parameter des Typs B sind beispielsweise die Parameter, die aus vorhergehenden
Modellrechnungen stammen, wie etwa die radiologische Charakterisierung des Inventars Uber die
Zeit.

Innerhalb dieses Abschnitts wird das aus der Literaturstudie (Anhang A) abgeleitete Vorgehen in der
QA/QC der Referenzwerte und Verteilungsfunktionen fur die Eingangsparameter des Typs B
dargestellt. Sowohl der Referenzwert als auch die gewahlte Verteilungsfunktion werden mittels
Methoden der Sensitivitats- und Ungewissheitsanalyse auf Plausibilitat gepruft. Ist im Ergebnis der
Ungewissheitsanalyse eine kleine Varianz des Parameterwertes zu erkennen, so wird bevorzugt
eine kartesische Normalverteilung, in Anlehnung an die Parameter des Typs A, verwendet (Finnland,
Schweden, Kanada) bzw. eine stetige Gleichverteilung im kartesischen Parameterraum (Schweiz).
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Bei einer grof’en Varianz des Parameterwertes werden eine Normalverteilung (Finnland, Schweden,
Kanada) bzw. eine stetige Gleichverteilung im logarithmischen Parameterraum (Logarithmus zur
Basis 10) verwendet.

Aussagen zu QA- und QC-MalRnahmen der Eingangsparameter des Typs B in der Literatur beziehen
sich hauptsachlich auf die Eingangsparameter des zugrundeliegenden Modells (Parameter des Typs
A) und den verwendeten Modellansatz. Die Qualitatssicherung der zugrunde liegenden,
verwendeten Computercodes und Programmpakete / -bibliotheken erfolgt dabei durch Verifikation
und Validierung innerhalb internationaler Projekte, z. B. (NEA/CSNI, 2016). Kapitel 6 geht auf diesen
Aspekt ein.

Speziell in Belgien (ONDRAF/NIRAS, 2001) sind als QA-/QC-Malinahmen ein nachvollziehbares
System des Wissenstransfers, die Nutzung internationaler Standards und Gitesiegel, die
internationale Zusammenarbeit, die Nutzung von Modellen und Computercodes, welche
weitverbreitet, getestet und verifiziert sind, und ein periodischer, kritischer Review durch
unabhangige Spezialisten vorgesehen.
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4 Sensitivitat der Ausgangsdaten auf bestimmte Eingangsdaten
und Modellansatze

In diesem Kapitel werden die Methoden zur Ermittlung des Einflusses von Eingangsdaten auf die
Ausgangsdaten unter Berlcksichtigung der Ungewissheiten in den Eingangsdaten und in den
verwendeten Modellansatzen gezeigt. Es wird der Aufbau von Stichproben dargestellt und auf die
Voraussetzungen eingegangen, die fir eine generelle Vergleichbarkeit der Ergebnisse
verschiedener Methoden notwendig sind. Nach einem Uberblick Uber die Methoden erfolgt eine
Demonstration, der am weitesten verbreiteten Methoden, und es wird darauf eingegangen, welche
Aussagen sich aus der Anwendung der Methoden folgern lassen sowie auf den Bezug dieser
Aussagen zu einzelnen Ausgangsdaten des Inventarmodells und Zielgré3en einer vSU.

4.1 Festlegung von Stichproben

Wie in Abschnitt 2.2.4 dargestellt, basieren die verschiedenen probabilistischen Methoden zur
Analyse sowohl der Ungewissheiten als auch der Sensitivitat auf der Erstellung von in der Anzahl
begrenzten Stichproben zur Darstellung der Wahrscheinlichkeitsverteilungen der Eingangs-
parameter (Helton et al., 2006). Dabei ist es auch mdglich, den mathematischen Rahmen der
Stochastik weiter zu nutzen, der spezifische Instrumente wie die bedingte Wahrscheinlichkeits-
verteilung und die Zerlegung der Varianz liefert, um globale Sensitivitatsmalle wie z. B. den
Sobol’ Index abzuleiten (Abschnitt 4.2.4).

Das grundlegende Instrument der Statistik bildet die Schatztheorie. Schatzwerte fur die Parameter
einer angenommen Verteilungsfunktionen fir Eingangs- und Ausgangsparameter werden
mathematisch als ,asymptotisch erwartungstreue Schatzer® verstanden, die fir endliche
Stichproben nicht erwartungstreu sind, also eine systematische Verzerrung aufweisen. Diese
verschwindet aber bei immer gréfier werdenden Stichprobenumfangen.

Analysen der Sensitivitat bzw. der Fortpflanzung der Ungewissheit basieren somit auf einem
speziellen Verfahren zur Erzeugung von Stichproben, wie z. B. der Monte-Carlo-Methode, um den
Eingangsparameterraum abzubilden®. Der erforderliche Stichprobenumfang (zum Erreichen der
Erwartungstreue) kann jedoch bei gréRerer Anzahl an zu betrachtenden Eingangsparametern zu
einem Problem werden. Die Verwendung effizienter Stichprobenverfahren (siehe Abschnitt 4.1.1),
die eine Alternative zur Monte-Carlo-Methode darstellen, ist daher nicht nur fur die Beschleunigung
der Konvergenz der Schatzer von entscheidender Bedeutung (erwartungstreue Abbildung der
geschatzten Ausgangsparameter), sondern auch um sicherzustellen, dass die Eingangsparameter
ausreichend gut abgebildet werden (siehe Abschnitt 4.1.2).

411 Design

Die klassische Theorie der Versuchsplanung widmet sich der Aufgabe der Bestimmung eines
geeigneten Stichprobendesigns und wurde fur physikalische Experimente entwickelt (Montgomery,
2013). Sie umfasst mehrere Methoden, die den Anforderungen der Modellerkundung (Screening)
entsprechen (z. B. der vollstandige Versuchsplan - Full Factorial Design FFD, siehe weiter unten).
Das Hauptziel der Modellerkundung besteht darin, mit einer minimalen Anzahl von Versuchen ein
Maximum an qualitativen Informationen Uber die Auswirkungen der Eingangsparameter auf die
Ausgangsparameter zu erhalten (Veiga et al., 2021).

4 Die erhaltene Stichprobe selbst wird auch als Design bezeichnet.
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Ein weiterer Aspekt des Designs einer Stichprobe stammt aus dem Bereich der
Computerexperimente und ist die Betrachtung der so genannten Raumfullungskriterien (Koehler and
Owen, 1996), mit denen die Quantifizierung der Abdeckung eines Parameterraumes durch d
Eingangsparameter mit Hilfe von N Berechnungen erfolgen kann.

Im Folgenden wird beispielhaft die Verteilung von 9 Berechnungspunkten in einem 2-dimensionalen
Eingangsparameterraum flr die am weitesten verbreiteten Verfahren zur Erzeugung einer
Stichprobe gezeigt.

Volistandiger Versuchsplan (Full Factorial Design - FFD)

In der statistischen Versuchsplanung versteht man unter einem vollstandigen Versuchsplan ein
Stichprobendesign, welches alle mdglichen Faktorkombinationen durchspielt. Fur das gewahlte
Beispiel von gesamthaft 9 Berechnungspunkten bei 2 Eingangsparametern ergeben sich flir jeden
der Eingangsparameter je 3 Werte. Der Vorteil vollstandiger Versuchsplane besteht in einem
maximalen Informationsgewinn. Der Nachteil vollstandiger Versuchsplane ist, dass mit steigender
Anzahl der Eingangsparameter die Anzahl der Versuche exponentiell ansteigt.

Abbildung 5 zeigt die Lage der 9 Berechnungspunkte im Parameterraum der 2 Eingangsparameter
X1 und X2.
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Q p | [ ]
0.4
0.2
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0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
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Abbildung 5 Beispielhafte Darstellung eines vollstandigen Versuchsplans (Full Factorial Design)
mit gesamthaft 9 Berechnungspunkten bei 2 Eingangsparametern

Eingangsparameterraum normiert auf [0, 1]

Monte-Carlo-Sampling

Das Monte-Carlo-Sampling (MCS) ist ein Verfahren aus der Stochastik bzw. Wahrscheinlichkeits-
theorie, bei welchem wiederholt Zufallsstichproben einer Verteilung mithilfe von Zufallsexperimenten
bestimmt werden.
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In der Praxis kdnnen Computer jedoch nur deterministische Zahlenfolgen erzeugen, die bei Kenntnis
des verwendeten Algorithmus und seiner Anfangswerte genau reproduziert werden kénnen. Man
spricht daher von Pseudozufallszahlengeneratoren® (Knuth, 1998; Lemieux, 2009). Nach der
Generierung der Werte der Pseudozufallsvariablen mit einer Gleichverteilung im Intervall [0, 1]
konnen diese mittels einer Quantil-Transformation® in die gewiinschte Wahrscheinlichkeitsverteilung
umgewandelt werden. Dieses Vorgehen kann auch Abhangigkeiten zwischen Eingangsparametern
bericksichtigen, wobei die Stichproben selbst unabhangig voneinander bleiben (Veiga et al., 2021).

Die Vorteile von Monte-Carlo-Sampling bzw. -Stichproben bestehen darin, dass einerseits die
notwendige Anzahl an Versuchen unabhangig von der Anzahl an Eingangsparametern ist, und
andererseits ihre Anwendung unabhangig vom betrachteten Modell moglich ist. Der Nachteil des
Monte-Carlo-Samplings ist die langsame Konvergenz der Schatzer, d. h. um die Genauigkeit eines
Ergebnisses nach N Berechnungspunkten um einen Faktor 10 zu erhéhen sind N*100 weitere
Berechnungspunkte notwendig (Veiga et al., 2021). Die Verwendung alternativer, effizienterer
Stichprobenverfahren ist daher in vielen Situationen von entscheidender Bedeutung.

Abbildung 6 zeigt die Lage der 9 Berechnungspunkte im Parameterraum der 2 Eingangsparamater
fur eine gleichverteilte Monte-Carlo-Stichprobe bzw. unter der Annahme einer Normalverteilung fur
die Parameterwerte. In der linken Abbildung ist gut zu erkennen, dass mit MCS bei einem
begrenzten Stichprobenumfang gréRere Bereiche des Parameterraums nicht erfasst werden.
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Abbildung 6 Beispielhafte Darstellung einer Monte-Carlo-Stichprobe mit gesamthaft 9
Berechnungspunkten bei 2 Eingangsparametern (links: Gleichverteilung der
Parameter, rechts: Normalverteilung der Parameter)

Eingangsparameterraum in der Gleichverteilung normiert auf [0, 1]

5 Echte Zufallszahlengeneratoren sind nichtdeterministische Zufallszahlengeneratoren, die echt zufallige
Zahlenfolgen erzeugen. lhre erzeugten Zahlenfolgen sind nicht reproduzierbar und aperiodisch. Diese
echten Zufallszahlengeneratoren erzeugen Zufallszahlen mit Hilfe physikalischer Prozesse. Sie sind
meistens erheblich langsamer als die in Computern genutzten Pseudozufallszahlengeneratoren, deren
Zahlenfolgen zufallig erscheinen, obwohl sie durch einen deterministischen Algorithmus errechnet werden.
8 Umkehrfunktion der kumulativen Wahrscheinlichkeitsverteilung (CDF), die der geforderten
Wahrscheinlichkeitsverteilung zugeordnet ist
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Latin-Hypercube-Sampling

Das Latin-Hypercube-Sampling (LHS) ist ein Verfahren, bei dem die Berechnungspunkte deutlich
einheitlicher im gesamten Parameterraum verteilt werden als im MCS. Das Grundprinzip sieht eine
gleichmafige Unterteilung des gesamten Wertebereiches fir jeden Eingangsparameter vor. Die
Zuordnung der Teilbereiche der verschiedenen Eingangsparameter zueinander erfolgt zufallig. Es
wird entweder der mittlere Wert des jeweiligen Teilbereiches als Wert des Eingangsparameters
benutzt (zentriertes Vorgehen) oder innerhalb des Teilbereiches ein zufalliger Wert als Wert fir den
Eingangsparameter ermittelt.

Die Methode setzt implizit die Unabhangigkeit zwischen den Eingangsparametern voraus, obwohl
Erweiterungen fur die Durchfihrung von LHS mit abhangigen Eingangsparametern entwickelt
wurden (Petelet et al., 2010). Zur Erhéhung des Stichprobenumfangs sind, im Gegensatz zum MCS,
spezielle Algorithmen entwickelt worden (Liu et al., 2015).

Abbildung 7 zeigt die Lage der 9 Berechnungspunkte im Parameterraum der 2 Eingangsparameter
eines LHS mit einem zentrierten Vorgehen und einem zufallsverteilten Vorgehen.
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Beispielhafte Darstellung einer Latin-Hypercube-Stichprobe mit gesamthaft 9

Berechnungspunkten bei 2 Eingangsparamatern (links: zentriertes Vorgehen,
rechts: zufallsverteiltes Vorgehen)

Eingangsparameterraum normiert auf [0, 1]

Raumfiillendes Design (space-filling design)

Unter dem Namen des raumfillenden Stichprobendesigns (space-filling design) werden in der
Literatur verschiedene Mdglichkeiten zusammengefasst, welche versuchen den Parameterraum
moglichst umfassend abzudecken. Die dabei benutzten Kriterien zur verbesserten Abdeckung des
Parameterraumes sind:

e Abweichungskriterien, z. B. von der Gleichverteilung der Eingangsparameter’

7 Zu beachten ist, dass eine regelmaRige Diskretisierung nur in einem 1-dimensionalen Parameterraum zu
einer gleichverteilten Stichprobe fiihrt. Das MalR der Abweichung, das eingeflihrt wird, ist eine quantitative
Information, die die Gleichférmigkeit quantifiziert (Veiga et al., 2021).
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e Geometrische Kriterien, bezogen auf den ,Abstand” der Werte im Parameterraum, z. B. eine
Maximierung des Abstandes

o Kriterien des Abstandes zwischen den Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen der Eingangs-
parameter

Abbildung 8 zeigt ein Beispiel flr die Nutzung eines L2-Abweichungskriteriums® auf der Basis eines
LHS, welches oft zur Anwendung kommt (Lemieux, 2009).
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Abbildung 8 Beispielhafte Darstellung eines raumfullenden Stichprobendesigns mit gesamthaft
9 Berechnungspunkten bei 2 Eingangsparamatern (basierend auf einem LHS mit
einem L2 Abweichungskriterium)

Eingangsparameterraum normiert auf [0, 1]

Spezielle Sequenzen

Einzelne Methoden zur Ungewissheits- oder Sensitivitatsanalyse bendtigen spezielle Verfahren zur
Erzeugung der Stichproben. Ein innerhalb des lokalen Ansatzes oft verwendetes Vorgehen der
Erzeugung von Stichproben ist der Ansatz jeweils nur einen Eingangsparameter unabhangig von
den anderen zu verandern, englisch ,one-at-a-time“ (OAT). Beispiele hierfur sind das DIM (Abschnitt
4.2.2) und die Darstellung der skalierten Sensitivitat (Abschnitt 4.2.2). Die OAT-Sequenzierung wird
aber auch innerhalb der Morris-Sensitivitatsanalyse (Abschnitt 4.2.5) benutzt.

Auf weitere Methoden wird bei der Beschreibung der Verfahren eingegangen, z. B. Sobol-Sequenz
(Abschnitt 4.2.4).

8 Die Minimierung des L2-Abweichungskriteriums ist die Minimierung der quadratischen Integration der
Abweichung des Istwertes vom Sollwert (im diskreten Fall: Minimierung der Summe der Fehlerquadrate).
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4.1.2 Umfang

Der erforderliche Stichprobenumfang hangt vom gewahlten Stichprobendesign ab, wenn der zu
schatzende Parameter als ,asymptotisch erwartungstreuer Schatzer” verstanden werden soll. Dies
bedeutet, dass ,im Mittel“ der Schatzer immer den zu schatzenden Wert reprasentiert. Das Ergebnis
gilt zudem als konsistent im mathematischen Sinn, wenn die Abweichung des geschatzten Wertes
von dem zu schatzenden Wert sehr klein ist. Die Konsistenz ist dabei mathematisch ein
asymptotisches Giitekriterium und formalisiert, dass fir grofde Stichproben die Wahrscheinlichkeit
sehr klein wird, dass der geschatzte Wert von dem zu schatzenden Wert abweicht.

Um den erforderlichen Stichprobenumfang zu bestimmen, mussen daher in Abhangigkeit vom
Stichprobenumfang die statistischen GréRen des Mittelwerts und der Varianz eines geschatzten
Parameters betrachtet werden. Stabilisieren sich der Mittelwert und die Varianz eines geschatzten
Parameters, so ist dieser mathematisch korrekt beschrieben als ,asymptotisch erwartungstreuer,
konsistenter Schatzer®. In diesem Fall wird eine weitere Erhdhung des Stichprobenumfangs keine
Anderung im Ergebnis bewirken. Stabilisiert sich nur der Mittelwert, so ist der Parameter nur als
mathematisch ,asymptotisch erwartungstreuer Schatzer® zu betrachten, d. h. eine Erhéhung des
Stichprobenumfangs wird zu einer weiteren Anderung der Varianz des Parameters fiihren.

Robustheit der Analyse

Probabilistische Analysen der Sensitivitat bzw. der Fortpflanzung der Ungewissheit basieren auf
einem Stichprobendesign und Stichprobenumfang. Um ein robustes Ergebnis zu erzielen, welches
mit anderen Ergebnissen vergleichbar ist, muss beides so aufeinander abgestimmt sein, dass der
Ausgangsparameter  mathematisch  mindestens als  ,asymptotisch  erwartungstreuer
Schatzer® betrachtet werden kann. (Tong, 2007) zeigt ein entsprechendes Vorgehen und schlagt
robuste varianzbasierte Methoden erster und zweiter Ordnung fir globale Sensitivitdtsanalysen vor.
Insbesondere wird die Verwendung von Techniken der nachtraglichen Verfeinerung in
Stichprobenverfahren wie dem LHS diskutiert und aufgezeigt, wie die Bewertung der Genauigkeit
erfolgt und die Verbesserung des Konvergenzverhaltens erreicht werden kann.

Die folgenden Abbildungen illustrieren den erforderlichen Stichprobenumfang fur ein MCS und ein
zentriertes LHS. Es wird das Inventar der vorlaufigen Sicherheitsanalyse Gorleben als initiales
Inventar herangezogen (siehe Anhang C.3.2). Die Berechnungen erfolgen mit den im Anhang C.1
aufgelisteten Codes.

Die Darstellung der angenommenen Eingangsparameterverteilung (CDF) unter Verwendung von
MCS fir die drei Uranistope U-234, U-235 und U-236 ist in Abbildung 9 dargestellt. Abbildung 10
zeigt die Entwicklung des Mittelwertes und der Varianz der initialen Aktivitat fur die Isotope U-234,
U-235 und U-236 in Abhangigkeit vom Stichprobenumfang. Es ist klar zu erkennen, dass sich sowohl
der Mittelwert der Aktivitat als auch dessen Varianz nach einem Stichprobenumfang von ca. 1 000
Berechnungen stabilisieren und auch die gewlinschte Wahrscheinlichkeitsverteilungsfunktion bei
diesem Stichprobenumfang gegeben ist.
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Abbildung 9 CDF der initialen Aktivitat der Uranisotope U-234, U-235 und U-236 als Funktion
des Stichprobenumfangs basierend auf einem MCS
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Abbildung 10  Entwicklung des Mittelwertes (blau) und der Varianz (orange) der initialen Aktivitat
fur die Uranisotope U-234, U-235 und U-236 in Abhangigkeit vom Stichproben-
umfang basierend auf einem MCS

Abbildung 11 zeigt die CDF der initialen Aktivitat derselben Radionuklide fur ein zentriertes LHS. Die
CDF zeigt schon mit einem geringeren Stichprobenumfang die gewlinschte Wahrscheinlichkeits-
verteilungsfunktion. Abbildung 12 verdeutlicht, dass aufgrund des zentrierten LHS-Designs der
Mittelwert ab einem Stichprobenumfang von 2 Berechnungspunkten konsistent abgebildet wird, und
es bereits bei deutlich weniger als 1 000 Berechnungen zu einer Stabilisierung der Varianz kommt.
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Abbildung 11 CDF der initialen Aktivitat der Uranisotope U-234, U-235 und U-236 als Funktion
des Stichprobenumfangs basierend auf einem zentrierten LHS
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Abbildung 12  Entwicklung des Mittelwertes (blau) und der Varianz (orange) der initialen Aktivitat
fur die Uranisotope U-234, U-235 und U-236 in Abhangigkeit vom Stichproben-
umfang basierend auf einem zentrierten LHS

In beiden Designs wird damit das Ziel einer Abbildung der Eingangsparameter als mathematisch
»=asymptotisch erwartungstreuer, konsistenter Schatzer* erreicht, jedoch mit einem unterschiedlichen
Stichprobenumfang.

Um eine robuste Analyse zu erhalten, mussen auch die statistischen Kennwerte flur die
Ausgangsdaten mathematisch mindestens  einem  ,asymptotisch erwartungstreuen
Schatzer® entsprechen. Hierzu werden als Beispiel die Gesamtaktivitdt, Radiotoxizitat und
Nachzerfallsleistung als Zielgrofien einer vSU betrachtet (fur Berechnungsgrundlagen siehe Anhang
C). Abbildung 13 und Abbildung 14 zeigen die CDF und die Entwicklung des Mittelwerts und der
Varianz der erwdhnten GroRen bei der Nutzung eines MCS in Abhangigkeit vom
Stichprobenumfang. Abbildung 15 und Abbildung 16 stellen analog die CDF und die Entwicklung
des Mittelwerts und der Varianz bei der Nutzung eines zentrierten LHS in Abhangigkeit vom
Stichprobenumfang dar.

In beiden Designs wird wiederum das Ziel einer Abbildung der Ausgangsparameter als
mathematisch ,asymptotisch erwartungstreuer Schatzer” erreicht, jedoch mit unterschiedlichem
Stichprobenumfang je Design und betrachteter GroRe.
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Ein robustes und mit anderen Analysen vergleichbares Ergebnis setzt voraus, dass
Stichprobendesign und -umfang aufeinander abgestimmt sind und sowohl die Eingangs- als auch
die zu betrachtenden Ausgangsdaten (z. B. die Zielgrofien einer vSU) mathematisch als
»,asymptotisch erwartungstreue Schatzer” beschrieben werden kénnen.
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Abbildung 13 CDF der Ausgangsdaten (Aktivitat, Radiotoxizitat, Nachzerfallsleistung) als
Funktion des Stichprobenumfangs basierend auf einem MCS der initialen Aktivitat
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Abbildung 14  Entwicklung des Mittelwertes (blau) und der Varianz (orange) der Ausgangsdaten
(Aktivitat, Radiotoxizitat, Nachzerfallsleistung) in Abhangigkeit vom Stichproben-
umfang basierend auf einem MCS der initialen Aktivitat
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Abbildung 15 CDF der Ausgangsdaten (Aktivitdt, Radiotoxizitdt, Nachzerfallsleistung) als
Funktion des Stichprobenumfangs basierend auf einem zentrierten LHS der initialen
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Abbildung 16  Entwicklung des Mittelwertes (blau) und der Varianz (orange) der Ausgangsdaten
(Aktivitat, Radiotoxizitat, Nachzerfallsleistung) in Abhangigkeit vom Stichproben-
umfang basierend auf einem zentrierten LHS der initialen Aktivitat

4.2 Methoden

4.2.1 Ubersicht

Die Methoden der Sensitivitatsanalyse lassen sich grob unterteilen in Methoden, welche rein grafisch
(qualitativ) Abhangigkeiten zwischen Eingangs- und Ausgangsdaten herausarbeiten, und Methoden,
die auf mathematischen Modellansatzen beruhende Sensitivitatskoeffizienten / -indizes berechnen,
zum qualitativen Nachweis und zur Quantifizierung der Abhangigkeiten. (Veiga et al., 2021) unter-
scheiden zwischen folgenden, haufig genutzten mathematischen Modellansatzen der globalen und
lokalen Sensitivitdtsanalyse:

¢ Ableitungsbasierte Sensitivitatskoeffizienten, welche lokal auf der partiellen Ableitung
basieren (Hamby, 1995) und wozu auch die grafischen Methoden des DIM und die skalierte
Sensitivitat gezahlt werden kénnen (Abschnitt 4.2.2), oder welche den eigentlich deter-
ministischen lokalen Ansatz zu einem probabilistischen globalen Ansatz erweitern, wie z. B.
(Sobol and Kucherenko, 2009).
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Lineare Korrelationskoeffizienten und Standardregressionskoeffizienten auf der Grundlage
eines linearen Modellansatzes, der die Eingangs- mit den Ausgangsdaten verbindet. Diese
Koeffizienten sind erweiterbar durch die Verwendung der Rangtransformation der Eingangs-
und Ausgangsparameter, was zu Rangkorrelationskoeffizienten und Standardrang-
regressionskoeffizienten bzw. partialen Koeffizienten flhrt (Abschnitt 4.2.3).

Allgemeine Varianz-basierte Koeffizienten (z. B. Sobol’ Indizes), welche fir jeden nicht-
linearen Modellansatz mit einer endlichen Varianz, diejenigen Teile der Varianz der
Ausgangsdaten angeben, welche auf jeden Eingangsparameter einzeln und alle
Interaktionen zwischen den Eingangsdaten zurlckzufihren sind (Abschnitt 4.2.4).

Abhangigkeitskoeffizienten, die auf statistischen Momenten héherer Ordnung (mehr als dem
Erwartungswert und der Varianz) beruhen, z. B. (Veiga, 2015).

Dichtebasierte Koeffizienten, die die gesamte Verteilung der Ein- und Ausgangsdaten
betrachten, unabhangig von den statischen Momenten, wie z. B. der Varianz.

Der Grund fir die Existenz unterschiedlicher mathematischer Ansatze in den Methoden zur
Sensitivitatsanalyse liegt in der Notwendigkeit / Moglichkeit der Charakterisierung unterschiedlicher
Formen der Abhangigkeiten zwischen den Eingangs- und Ausgangsdaten. Abbildung 17 zeigt
mogliche Parameterverteilungen und die erforderlichen mathematischen Ansatze zu deren
Charakterisierung.
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Abbildung 17  Charakterisierung unterschiedlicher Formen der Abhangigkeiten zwischen zwei
Datensatzen und der erforderlichen mathematischen Methode zur Identifizierung
dieser Abhangigkeiten (Diem et al., 2024)

Dargestellt fur die Parameterdaten (x und y) im Bereich [0, 1]

Die beschriebenen Methoden zur Bestimmung von Sensitivitdtskoeffizienten bauen dabei auf
linearen Modellen oder den statistischen Momenten von Zufallsvariablen auf. Die Momente sind
Kennwerte der deskriptiven Statistik und spielen eine Rolle in der Stochastik bzw. Wahrscheinlich-
keitstheorie. Das erste Moment ist der Erwartungswert und wird Ublicherweise mit dem Mittelwert
einer Stichprobe geschatzt. Das zweite Moment ist die Varianz, welche oftmals in Form der
Standardabweichung betrachtet wird, da sich diese bei einer angenommenen Normalverteilung aus
der Wurzel der Varianz ergibt. Beide werden auch als statistische Momente der Verteilung einer
Zufallsvariable bezeichnet®.

Im Allgemeinen besteht der einfachste Weg einen mathematischen Modellansatz f() zu unter-

suchen darin, die Ausgangsdaten Y des Modells zu untersuchen, wenn der Wert nur eines Eingangs-
parameters variiert wird. Diese Methode spiegelt ein differenzielles Vorgehen wider, entspricht also
einer Methode zur Bestimmung einer partiellen Ableitung. Sie ist der Ursprung des so genannten
OAT-Designs. Einige grafische Methoden und die lokalen ableitungsbasierten Methoden fuRen auf
diesem Design. Die Gruppe der ableitungsbasierten Methoden stellt eine bedeutende Gruppe der

9 Der Vollstandigkeit halber werden das dritte Moment, die Schiefe, und das vierte Moment, die Wolbung,
genannt.
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Methoden der lokalen Sensitivitatsanalyse dar (Borgonovo and Plischke, 2016). Sie wird aber auch
in globalen Methoden angewandt.

Nichtparametrische Methoden, die lineare Regressionstechniken verwenden, sind historisch
gesehen die erste Gruppe von globalen Sensitivitatsmethoden (Borgonovo and Plischke, 2016).
Einer der Grinde fur die weite Verbreitung der nichtparametrischen Methoden ist die Tatsache, dass
diese Sensitivitdtsmalle aus einer gegebenen Monte-Carlo-Stichprobe (Helton and Davis, 2002)
direkt geschéatzt werden kbénnen.

Varianzbasierte Methoden bewerten die Sensitivitat eines Eingangsparameters auf der Grundlage
der erwarteten Veranderung der Varianz der Ausgangsdaten, die sich bei bekannten Eingangsdaten
bzw. einer bekannten Wahrscheinlichkeit fur die Eingangsdaten ergibt. Aus formaler Sicht basieren
varianzbasierte Sensitivitdtsmethoden auf der Zerlegung / Dekonvolution der Varianz. Die Varianz
der Ausgangsdaten wird dabei aufgeteilt in die bekannte Varianz aufgrund der Abhangigkeit von den
Eingangsdaten und eine Restvarianz. Historisch gesehen wurden varianzbasierte Sensitivitatsmale
sehr friih entwickelt. Varianzbasierte Sensitivitdtsmale der ersten Ordnung wurden von (Pearson,
1905) definiert und sind unter dem Namen Korrelationsverhaltnis bekannt. Pearson flhrte sie ein,
um die Grenzen der linearen Regression bei Vorliegen von Nichtlinearitdten zu Uberwinden.
Allerdings ist die Schatzung des Pearson-Korrelationsverhaltnisses ohne Computer sehr schwierig.
So hat dieses Mal erst mit dem Aufkommen von Computern und mit der fortschreitenden Nutzung
numerischer Simulationen in den angewandten Wissenschaften wieder an Interesse gewonnen. Die
Idee, die Varianzreduktion zur Definition eines Sensitivitatsmalles zu nutzen, entstand in den frithen
1990er Jahren (Borgonovo and Plischke, 2016).

Sensitivitatsmalie, die die gesamte Verteilung der Eingangsdaten X bertcksichtigen, ohne ein
statistisches Moment zu benutzen, werden als Momenten-unabhéngig bezeichnet. Bei freier
Variation aller Eingangsdaten gemaf der ihnen zugrundliegenden Verteilungsfunktionen erhalt man

die unbedingte Wahrscheinlichkeitsdichte der Ausgangsdaten Y. Diese Methoden werden daher
auch als dichtebasierte Methoden bezeichnet. Historisch ist die erste Methode der dichtebasierten
Sensitivitatsmalle das 6-Sensitivitdtsmal’ nach (Borgonovo, 2007).

Tabelle 7 fasst die Methoden der Sensitivitatsanalyse und deren hauptsachliches Anwendungs-
gebiet im Bereich des Inventarmodells zusammen. Die Tabelle ist nicht vollstdndig und schlie3t nicht
alle Methoden ein, die innerhalb eines Sicherheitsnachweises fur ein geologisches Endlager zur
Anwendung kommen kdnnen. Diese wurden bereits an anderer Stelle zusammengefasst und
publiziert, z. B. von (Becker, Dirk-Alexander et al., 2009; Brendler and Pospiech, 2022; PREMIUM,
2016). Die Zusammenstellung basiert hauptsachlich auf den Publikationen von (Bolado-Lavin and
Badea, 2008; Borgonovo and Plischke, 2016; Spiel3l, Sabine and Becker, Dirk-Alexander, 2017).
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Tabelle 7 Uberblick (iber die Methoden der Sensitivitdtsanalyse zum Inventarmodell aus der
Literaturstudie

Mit Klammern sind Bereiche der Anwendung gekennzeichnet, in denen die Methode anwendbar
ist, welche jedoch nicht explizit ihrer Hauptanwendung entsprechen.

Methoden

| Grafisch

Ableitungs-
basiert

Korrelations- &
regressions-
basiert

Varianzbasiert

Zeitabhangige Summenkurve
Respective-Contribution-Plot
Streudiagramm (Scatter-Plot)
Cobweb-Plot

Contribution to the Sample Mean (CSM)

CUmulative SUms of NOrmalized Reordered
Output (CUSUNORO)

Tornado-Diagramm
Box-Plot
Differential Importance Measure (DIM)

Darstellung der skalierten Sensitivitat
(Scaled-Sensitivity-Plot)

Relative deviation method
Relative deviation ratio method
Pearson Korrelationskoeffizient

Spearman Korrelationskoeffizient & Kendall
Tau

Partial Correlation Coefficient (PCC)
Partial Rank Correlation Coefficient (PRCC)

Regression coefficients (linear, rank,
stepwise)

High Dimensional Model Representation
(HDMR)
deconvolution

Variance deconvolution
Taylor variance decomposition
Sobol indices

Fourier Amplitude Sensitivity Test (FAST),
extended FAST (eFAST)

ANCOVA (ANalysis of COVAriance)
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Erkun-
dung

Quali-
tativ

Quanti-
tativ
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Methoden Quali- | Quanti-
tativ tativ

Effective Algorithm for computing global
Sensitivity Indices (EASI), COsine Sensitivity

Index (COSI)

Random Balance Designs (RBD) X
Sonstige Morris Sensitivitatsanalyse X (x)

Meta modelling and State-Dependent X

Parameter method (SDP)

Borgonovo’s & X

PiAnosi and WageNer (PAWN) X

Sensitivity analysis using Hilbert-Schmidt X

Independence Criterion (HSIC)

In den Abschnitten 4.2.2 — 4.2.5 wird eine Auswahl der Methoden mit Hilfe eines lllustrationsbeispiels
erklart. Nicht dargestellt werden die folgenden Methoden, da sie im Zusammenhang mit einem
Inventarmodell eines Endlagers fir radioaktive Abféallen nicht in der Literatur erwahnt werden (bzw.
eher dem Status der Forschung und Entwicklung auf dem Gebiet der Sensitivitdtsanalyse
zugeordnet werden kdénnen), aber als geeignet erscheinen und zuklnftig durchaus zielfGhrend zur
Anwendung kommen kénnten.

Die ,Relative deviation method* ist eine Methode, mit der die Variabilitat der Ausgangsdaten ermittelt
wird, indem jeder Eingangsparameter einzeln (OAT) entsprechend seiner Wahrscheinlichkeits-
dichtefunktion variiert wird. Als Maf} der Sensitivitat wird das Verhaltnis der Standardabweichung
der Ausgangsdaten zu ihrem Mittelwert benutzt, wodurch dieser &hnlich einem Variations-
koeffizienten ist (Hamby, 1995).

Die ,Relative deviation ratio method“ folgt dem Ansatz, dass fir zwei Eingangsdaten mit einer
.engen® bzw. einer ,weiten“ Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion, welche eine identische Verteilung
der Ausgangsdaten erzeugen, der Eingangsparameter mit der ,engen“ Verteilungsfunktion
sensitiver ist. Das Mal} der Sensitivitdt ist daher das Verhaltnis der relativen Abweichung der
Ausgangsdatenverteilung zur Eingangsdatenverteilung (Hamby, 1995).

In der Wahrscheinlichkeitstheorie ist es mdglich, die Momente einer Zufallsvariable Y (Ergebnis
eines Modells / Funktion f(X) ) mit Hilfe einer Taylor-Entwicklung zu approximieren, vorausgesetzt
f(X) ist hinreichend differenzierbar und die Momente von X sind endlich. Diesem Ansatz folgend
kann die Varianz der Ausgangsdaten durch eine Taylor-Entwicklung abgebildet werden, was zur
Methode der ,Taylor variance decomposition® fuhrt. Weitere Einzelheiten zu den Ausdricken der
Taylor-Entwicklung erster und zweiter Ordnung und zu den Naherungen der Taylorreihenmomente
findet man z. B. bei (Veiga et al., 2021).

.variance deconvolution ist eine Methode, die dem Ansatz folgt, dass die Varianz der
Ausgangsdaten als Summe der Einflisse aller Eingangsdaten beschrieben werden kann, wenn Ein-
und Ausgangsdaten als Zufallsvariablen betrachtet werden. Es gibt dabei einen Anteil, der sich direkt
aus dem Einfluss der einzelnen Eingangsdaten ergibt (Anteil erster Ordnung) und einen Anteil, der
sich aus mehreren voneinander unabhangigen Eingangsdaten ergibt (zweiter und hdéherer
Ordnung). Die Anzahl der Eingangsparameter wird dabei als Dimensionalitat des Anteils bezeichnet.
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Auf dieser Grundlage kann ein Sensitivitdtsmal® definiert werden, welches die globale
Empfindlichkeit unabhangig von der Linearitdt oder Nichtlinearitdt des Modells quantitativ wider-
spiegelt. Eine Varianz-Dekonvolution (Aufteilung auf Anteile der Varianz) erster Ordnung wird dabei
als ,Variance Deconvolution Method* und eine Nutzung der Anteile héherer Ordnung als ,High
Dimensional Model Representation (HDMR) deconvolution“ bezeichnet (Spief3l, Sabine and Becker,
Dirk-Alexander, 2017).

Der ,Fourier Amplitude Sensitivity Test® (FAST) ist eine Methode, die entwickelt wurde, um die
Berechnung von varianzbasierten Sensitivitatsindizes erster Ordnung mit wesentlich geringerem
Rechenaufwand zu ermdglichen. Die Methode basiert auf dem Ansatz, dass der Eingangs-
parameterraum statt des Ublichen Stichprobendesigns (Abschnitt 4.1) mit periodischen Funktionen
durchsucht werden kann. Die Periodizitat kann in den Ausgangsdaten wiederentdeckt werden, und
zwar umso deutlicher, je hdher die Sensitivitat ist. Wird jedem Eingangsparameter eine individuelle
Frequenz zugewiesen, kann man die Einflisse durch eine Fourier-Analyse der Ausgangsdaten
unterscheiden. Es lasst sich zeigen, dass dieses Verfahren die varianzbasierten Sensitivitatsindizes
liefert’®. Eine Variante der FAST-Methode ist die ,extended FAST“ Methode (eFAST). Diese
Methode basiert auf der Nutzung von lediglich zwei verschiedenen Grundfrequenzen. Die héhere
Frequenz ist dabei einem ausgewahlten Eingangsparameter zugeordnet, die niedrigere Frequenz
wird fur alle anderen Parameter verwendet (Spief3l, Sabine and Becker, Dirk-Alexander, 2017).

Ein Nachteil von FAST/eFAST ist, dass das Sampling zu einer eher inhomogenen Abdeckung des
Eingangsparameterraums fuhren kann. Um dieses Problem zu vermeiden und trotzdem eine
Fourier-basierte Technik zu verwenden, wurde die ,Random-Balance-Design-Method“ (RBD)
entwickelt, die auf der Idee beruht, nur eine Frequenz zu verwenden (Tarantola et al., 2006). RBD
berechnet alle Indizes erster Ordnung aus einer Stichprobe. Indizes héherer Ordnung kénnen jedoch
nicht berechnet werden.

Die ,ANCOVA-Methode“ (ANalysis of COVAriance) ist eine varianzbasierte Methode, die die
ANOVA-Zerlegung (ANalysis Of VAriance) fir Modelle mit korrelierten Eingangsparametern
verallgemeinert (Caniou, 2012). Die Dekonvolution der Varianz ermoglicht es, die Sensitivitdtsmalle
als Summe eines physikalischen oder unkorrelierten Anteils und eines korrelierten Anteils der
Eingangsdaten an den Ausgangsdaten zu definieren.

Die ,,Cosine Sensitivity“ (COSI) (Plischke, 2012a) ist eine Vereinfachung der EASI-Methode (siehe
Kapitel 4.2.4), welche die schnelle Fouriertransformation durch eine diskrete Cosinus-
Transformation ersetzt. Dies erlaubt eine vereinfachte Berechnung des Sensitivitatsindex erster
Ordnung. Indices hdherer Ordnung kénnen durch ein spezielles Vorgehen ebenfalls abgeleitet
werden.

Die “Meta modelling and State-Dependent Parameter method” (SDP) beruht auf der Idee der
Metamodellierung (Ratto et al., 2007). In dieser wird das urspriingliche Modell durch ein
vereinfachtes, rechenzeitsparendes Meta-Modell ersetzt, welches das Verhalten des urspringlichen
Modells so gut wie moglich simuliert. Die Sensitivitaten erster Ordnung werden hierbei mit Hilfe des
Metamodells berechnet (Spiel3l, Sabine and Becker, Dirk-Alexander, 2017).

Varianzbasierte Ansatze werden haufig fur die globale Sensitivitdtsanalyse verwendet. Methoden,
die nicht nur die Varianz, sondern die gesamte Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion (PDF) der

0 Bei nichtlinearen Modellen muss jede Frequenz zusammen mit einer ausreichenden Anzahl von
Oberschwingungen analysiert werden. Die Frequenzen mussen daher entsprechend gewahlt werden, um
Uberschneidungen zwischen den Eingangsparametern im Frequenzraum zu vermeiden.
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Ausgangsdaten bericksichtigen, sind jedoch in Fallen vorzuziehen, in denen die Varianz kein
angemessenes Mal fur die Ungewissheit ist, z. B. wenn die Verteilung der Ausgangsdaten stark
schief oder multimodal ist. Dennoch wurden dichtebasierte Methoden bisher nur in begrenztem
Umfang eingesetzt, mdglicherweise weil sie relativ schwierig zu implementieren sind (Pianosi and
Wagener, 2015). Das ,Borgonovo’s ©“ ist, chronologisch gesehen, das erste dichtebasierte
Sensitivitatsmaly (Borgonovo, 2007). (Pianosi and Wagener, 2015) stellten 2015 die PAWN -
Methode vor, mit der sich dichtebasierte Sensitivitatsindizes effizient berechnen lassen. Die
Schlisselidee besteht darin, die Verteilungen der Ausgangsdaten durch ihre kumulativen
Verteilungsfunktionen (CDF) zu charakterisieren, welche einfacher abzuleiten sind als die PDFs.

Die “Sensitivity analysis using Hilbert-Schmidt Independence Criterion” (HSIC) bewertet die
Abhangigkeit zwischen den Zufallsvariablen (Eingangs- und Ausgangsdaten) mittels eines
Abhangigkeitsmales (HSIC), das sich auf die maximale mittlere Distanz zwischen den
Verteilungsfunktionen der Zufallsvariablen stiitzt. Das Vorgehen wurde von (Gretton et al., 2005;
Marrel and Chabridon, 2021; Veiga, 2015) dargestellt.

Darlber hinaus gibt es Methoden, die den Bereich der Eingangs- und Ausgangsdaten sequenzieren
und innerhalb der Sequenzen die Sensitivitat betrachten.

422 Grafische Methoden

In der Literatur finden sich zwei Arten von grafischen Darstellungen, zeitabhangige Darstellungen,
d. h. Darstellungen der Ergebnisse als Funktion der Zeit, und Darstellungen, die auf einen Zeitpunkt
fokussieren.

Zeitabhangige Darstellungen

Die einfachste Art der zeitabhangigen Darstellung ist die Darstellung der Entwicklung eines
Parameterwertes in einer Zeitreihe, wobei bei mehreren Parametern ggf. zusatzlich eine
Summenkurve dargestellt wird. Abbildung 18 zeigt die zeitliche Entwicklung der Massen der Nuklide
(links) und der Aktivitat (rechts) des lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1). Die Gesamtaktivitat als
Ausgangsparameter ist dabei die Summe der Einzelaktivitaten der Nuklide (Total in Abbildung 18
rechts). Die anfangliche Masse aller Nuklide betragt jeweils 1 kg. Aufgrund der relativ kurzen
Halbwertszeit von Po-210 (138 Tage) geht anfanglich die Masse von Po-210 am starksten zurtick
und die Gesamtaktivitat ist durch den Zerfall von Po-210 dominiert (< 3 Jahre). Po-210 wird durch
den Zerfall von Pb-210 (Halbwertszeit 22,2 Jahre) stetig gebildet. Dieser Prozess kann die Masse
an Po-210 fur einen kurzen Zeitraum stabilisieren, bevor diese weiter abnimmt. Die Gesamtaktivitat
setzt sich nach ca. 3 Jahren bis ca. 1 000 Jahre zu gleichen Teilen aus der Aktivitat von Pb-210 und
Po-210 zusammen. Nach ca. 1 000 Jahren beginnt der Zerfall von U-238 (Halbwertszeit 4,5
Milliarden Jahre) und dessen Tochternukliden die Masse von Pb-210 und Po-210 zu beeinflussen.
Die Gesamtaktivitat ist ab ca. 1 000 Jahren so weit abgesunken, dass die Aktivitat von U-238 und
dessen Tochternukliden die Gesamtaktivitat dominiert. Daraus resultiert, dass Pb-210 und Po-210
wieder aufgebaut werden und der Zerfall von Pb-210 und Po-210 zu spaten Zeiten wieder deutlicher
zur Gesamtaktivitat (> 100 000 Jahre) beitragt.
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Abbildung 18  Zeitliche Entwicklung der Masse (links) und Aktivitat (rechts) der Nuklide des
lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1)

Die Legenden sind nach den maximalen Werten der jeweiligen Parameter sortiert.

Diese Auswertung lasst sich auch mit Hilfe der Darstellung des Beitrags eines Eingangsparameters
zum Wert des Ausgangsparameters Gesamtaktivitat fUhren. Abbildung 19 (Respective-Contribution-
Plot) zeigt eine Methode der grafischen Darstellung des prozentualen Anteils eines Nuklides
(Eingangsparameter) am Ausgangsparameter (Gesamtaktivitat). Auf der linken Seite wird der
absolute Anteil unter der Gesamtaktivitat, dem Wert des Ausgangsparameters des Modells,
dargestellt. Auf der rechten Seite der Abbildung erfolgt die Darstellung der relativen / prozentualen
Aufteilung.
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Abbildung 19  Respective-Contribution-Plot der Gesamtaktivitat des lllustrationsbeispiels (Anhang
C.3.1)

Darstellung unter dem Wert des Ausgangsparameters - Gesamtaktivitat (links) bzw. des
prozentualen Anteils am Wert des Ausgangsparameters - Gesamtaktivitat (rechts)

Zur Darstellung der Sensitivitidten des Ausgangsdaten des Modells, der Gesamtaktivitat, auf die
anfangliche Masse der einzelnen Radionuklide (RN), als Eingangsdaten des Modells, gibt es
grafische Methoden, die es erleichtern, die jeweils dominanten Eingangsdaten (hier anfangliche
Massen der RN) zu charakterisieren. Das zu einem Zeitpunkt dominante RN (zeitabhdngige Masse
eines RN, siehe Abbildung 18 oder Anteil in Abbildung 19) muss nicht dem dominanten RN der
Eingangsdaten, hier anfangliche Masse eines RN, entsprechen.
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Differenzielle Methoden der Sensitivitdtsanalyse werden auch als direkte Methoden bezeichnet
(Hamby, 1995) und sind auf die Charakterisierung des Verhaltens eines Modells fir ein Basis-
szenario ausgerichtet. Sie zahlen zu den Methoden des lokalen Ansatzes. Die differenzielle
Sensitivitdtsanalyse basiert auf der partiellen Differenzierung des aggregierten Modells. Wenn eine
explizite algebraische Gleichung die modellierte Beziehung beschreibt, wird der Sensitivitats-
koeffizient flr einen bestimmten unabhangigen Eingangsparameter aus der partiellen Ableitung des
abhangigen Ausgangsparameters in Bezug auf den unabhangigen Eingangsparameter berechnet.

Zwei grafische Methoden die den differenziellen Methoden zuzuordnen sind, sind das Differential
Importance Measure (DIM) (Borgonovo and Apostolakis, 2001) und die Darstellung der skalierten
Sensitivitdt (Scaled-Sensitivity-Plot). Sie erlauben die visuelle Identifikation des dominanten
Eingangsparameters Uber den Zeitraum der Betrachtung hinweg. Beide Methoden folgen im
Vorgehen dem lokalen Ansatz und im Design der Stichprobe der OAT-Methode (Abschnitt 4.1.1).
Abbildung 20 zeigt beide Darstellungsmethoden. Der Unterschied in den Methoden besteht in der
Normierung. Das DIM zeigt die Anderung der Ausgangsdaten (hier Gesamtaktivitat) bezogen auf
die anfangliche Anderung der Eingangsdaten (hier anfangliche Masse des RN) und normiert diese
mit der Summe der Anderungen aus allen Berechnungen. In der Darstellung der skalierten
Sensitivitat erfolgt die Normierung mittels der zugrundeliegenden, lokalen Ausgangsdaten ohne
Anderung in den Eingangsdaten. In diesem einfachen Beispiel (Anhang C.3.1) ergibt sich fir beide
Methoden der Normierung dasselbe Bild.

In Abbildung 20 ist ersichtlich, dass die anfangliche Masse von Po-210 in den ersten Jahren eine
dominante Rolle spielt, die anfangliche Masse von Pb-210 im Zeitraum ab 2 Jahren bis ca. 1 000
Jahren den dominanten Beitrag zur Gesamtaktivitat leistet und nachfolgend die anfangliche Masse
von U-238 fir die Gesamtaktivitdt des lllustrationsbeispiels verantwortlich ist, obwohl sich die
Gesamtaktivitat zu spateren Zeiten (> 30 000 Jahre) aus dem Zerfall aller 3 Nuklide ergibt (siehe
Abbildung 19).
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Abbildung 20  Differential Importance Measure (links) und Darstellung der skalierten Sensitivitat
(rechts) der Gesamtaktivitat des lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1)

Darstellungen zu einem Zeitpunkt

Die zweite Art der Darstellung fokussiert auf einen Zeitpunkt, d. h. die Beziehungen der
Eingangsparameter zu einem Ausgangsparameter eines Modells werden flr einen konkreten
Zeitpunkt betrachtet. Die Methoden erfordern die Annahme einer Wahrscheinlichkeitsverteilung fur
den Eingangsparameter und die Abbildung dieser durch eine Stichprobe.
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Hier wird fir das lllustrationsbeispiel (Anhang C.3.1) eine Normalverteilung fir die Werte der
Eingangsparameter mit einer Standardabweichung von +10% angenommen.

Ein Box-Plot stellt relevante statistische Kennwerte einer zufallsverteilten Variable dar. Fur das in
Anhang C.3.1 beschriebene lllustrationsbeispiel sind in Abbildung 21 die Eingangsdaten dargestellt,
also die Masse der betrachteten Radionuklide nachdem auf den Referenzfall von je 1 kg U-238, Pb-
210, Po-210 und Pb-206 die angenommene Normalverteilung angewendet wird. Der Box-Plot
besteht aus den folgenden Elementen:

e der Median als orangefarbene Linie

e der Interquartilabstand (IQR, Interquartile Range) zwischen dem 25%-Perzentil und dem
75%-Perzentil (Quartile) als hell-orangefarbene Box mit schwarzer Umrandung

e der Bereich, der 95% der Werte (bzw. aller beobachteten Werte bei Darstellung von Mess-
werten) enthalt, als Antennen / Whisker (vertikale schwarze Linien mit Querbalken)

o “Ausreilder’ aulierhalb des 95%-Bereichs als graue Kreise

Die Lange der Antennen ist in der Literatur nicht vereinheitlicht, sie kdnnen ebenso die gesamte
Bandbreite der Daten beinhalten oder relativ zur IQR definiert werden (z. B. 1,5 mal Lange der IQR).
In Abbildung 21 werden im Box-Plot die Eingangsdaten dargestellt, er kann jedoch auch zur
Darstellung von Ausgangsdaten (Zufallsvariablen) zu einem Zeitpunkt verwendet werden.
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Abbildung 21  Box-Plot der statistischen Kennwerte der Eingangsdaten, hier initiales Massen-
inventar der Radionuklide

Orangefarbene Linie: Median, Box: Interquartile Range (IQR, 25%- bis 75%-Perzentil),
Antennen: 95% der Daten (2,5%- und 97,5%-Perzentile), graue Kreise: ,Ausreiler*

Abbildung 22 zeigt die Beziehung zwischen den Parametern in Form eines Streudiagramms
(Scatter-Plot). Die Werte der Ausgangsparameter (Ordinate) werden als Funktion der Werte der
Eingangsparameter (Abszisse) dargestellt. Von oben nach unten erfolgt die Darstellung fur 0,1
Jahre, 20 Jahre und 300 000 Jahre. Zwei Parameter haben eine lineare Korrelation, wenn alle
Punkte innerhalb einer Ellipse liegen, deren Haupt- und Nebenachsen unter der Annahme einer
Normalverteilung fur die Parameterwerte durch die Standardabweichung der Parameter
beschrieben sind. Die Neigung der Ellipse reprasentiert den Korrektionskoeffizienten. Nach 0,1
Jahren besteht also eine positive Korrelation der Gesamtaktivitat mit der anfanglichen Masse an Po-
210, nach 20 Jahren mit der anfanglichen Masse an Pb-210 und nach 300 000 Jahren mit der
anfanglichen Masse an U-238. Dies entspricht den Aussagen, die unter Kenntnis des zugrund-
liegenden Modells (Zerfallsketten) aus Abbildung 18 und Abbildung 19 der zeitlichen Entwicklung
gefunden wurden, bzw. ohne Kenntnisse des zugrundliegenden Modells aus der Darstellung der
DIM und skalierten Sensitivitat abgeleitet werden kénnen (Abbildung 20). Zwischen der anfanglichen
Masse von Pb-206 und der Gesamtaktivitat besteht zu keiner Zeit eine Korrelation, wie zu erwarten
ist, da Pb-206 ein stabiles Nuklid ist.
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Abbildung 22  Streudiagramme der Gesamtaktivitat des lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1) zu

den Zeitpunkten 0,1 Jahre, 20 Jahre und 300 000 Jahre (von oben nach unten)

Abbildung 23 zeigt eine weitere Darstellungsmethode, den Cobweb-Plot. Im Cobweb-Plot erfolgt
eine Darstellung der Werte jedes betrachteten Parameters (Eingangs- und Ausgangsparameter) auf
je einer parallelen Achse (deshalb wird die Darstellung auch paralleler Koordinaten-Plot genannt).
Die Achsen der Ausgangsparameter werden rechterhand der Eingangsparameter angeordnet. Alle
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Kombinationen der Eingangsdaten des Stichprobenumfangs mit dessen Ausgangsdaten werden mit
Linien verbunden (grau). Zur Darstellung von Beziehungen oder Abhangigkeiten werden
Kombinationen aus der Stichprobe hervorgehoben (blau).

Im vorliegenden Beispiel werden die Ergebnisse oberhalb des 90%-Perzentils der Gesamtaktivitat
fur den jeweils betrachteten Zeitpunkt hervorgehoben (rechte Achse). Dadurch ist ersichtlich, dass
nach 20 Jahren eine hohe Gesamtaktivitat nur bei einer hohen anfanglichen Masse an Pb-210 erzielt
wird, da sich der Bereich der hervorgehobenen Eingangsdaten flir Pb-210 bei dessen hohen Werten
konzentriert, wobei die anderen Eingangsdaten Uber den gesamten Bereich des
Eingangsparameters variieren (Abbildung 24 links). Nach 300 000 Jahren werden nur hohe
anfangliche Massen an U-238 (Eingangsdaten) hohen Gesamtaktivititen (Ausgangsdaten)
zugeordnet (Abbildung 24 rechts). Diese Schlussfolgerung entspricht den Aussagen der
vorhergehenden grafischen Darstellungen (Abbildung 20 und Abbildung 22).
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Abbildung 23  Cobweb-Plot der initialen Inventare und der Gesamtaktivitat des Beispiels (Anhang
C.3.1) zu den Zeitpunkten 20 Jahre (links) und 300 000 Jahre (rechts)

Eine weitere Methode zur grafischen Darstellung und Charakterisierung des Einflusses von
Eingangsdaten auf die Ausgangsdaten ist der ,Contribution to the Sample Mean Plot* (CSM-Plot).
Der CSM-Plot stellt die kumulierte Summe der Ausgangsdaten, sortiert nach dem Rang des
Eingangsparameters (d. h. nach aufsteigenden Werten des Eingangsparameters), normiert auf den
Stichprobenumfang und den Mittelwert der Ausgangsdaten dar. Die Form der Kurve in Relation zur
Diagonalen, insbesondere die vertikale Distanz zur Diagonalen, liefert Hinweise hinsichtlich des
Einflusses der Eingangsdaten auf die Ausgangdaten des Modells. Verlauft die Kurve entlang der
Diagonalen, so existiert kein signifikanter Einfluss der Eingangsdaten auf die Ausgangsdaten.
Verlauft die Kurve oberhalb der Diagonalen, so verringert sich der Wert des Ausgangsparameters
bei einer Erhdhung des Wertes des Eingangsparameters, verlauft sie unterhalb, so erhéht sich der
Wert des Ausgangsparameters bei einer Erhdhung des Wertes des Eingangsparameters. Ein
starker Anstieg innerhalb eines Bereichs bedeutet, dass dieser Wertebereich des
Eingangsparameters einen hohen Einfluss auf die Ausgangsdaten hat.

Angewandt auf das in Anhang C.3.1 beschriebene Inventar des lllustrationsbeispiels mit der sich
ergebenden Gesamtaktivitat resultieren fur die Zeitpunkte 0,1 Jahre, 20 Jahre und 300 000 Jahre
die in Abbildung 24 dargestellten Kurven. Das zugrundeliegende MCS hat einen Umfang von 1 000
Berechnungspunkten und wurde mit einer Standardabweichung von 10% unter der Annahme einer
Normalverteilung der Eingangsparameter generiert. Zum Zeitpunkt 300 000 Jahre wurde eine zweite
Stichprobe mit einer Standardabweichung von 100% generiert. Das Ergebnis zeigt eine Dominanz
von Po-210 zu Beginn, gefolgt von Pb-210 nach 20 Jahren und zuletzt von U-238 und entspricht der
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Aussage der vorhergehenden grafischen Darstellungen. Die normalverteilten Eingangsdaten und
der lineare Zusammenhang mit den Ausgangsdaten erklaren die symmetrische Form der Kurven
des jeweils dominierenden Eingangsparameters (Nuklids). Die nur mafige Abweichung von der
Diagonalen verdeutlicht einen nur geringen Einfluss der Variation der Eingangsdaten (10%
Standardabweichung) auf die Ausgangsdaten. Bei einer angenommenen Standardabweichung von
100% ist die Abweichung markanter (Abbildung 24 unten rechts).
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Abbildung 24 CSM-Plots der Gesamtaktivitat fir Nuklide des lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1)

Abbildungen fur die Zeitpunkte 0,1 Jahre (oben links), 20 Jahre (oben rechts) und
300 000 Jahre (unten). Normalverteilte Monte-Carlo-Stichprobe der Eingangsparameter mit
einer Standardabweichung von 10% bzw. 100% (unten rechts)

Eine weitere Methode zur grafischen Darstellung und Charakterisierung der Eingangsdaten mit
einem wesentlichen Einfluss auf die Ausgangsdaten ist der sogenannte ,Cumulative Sums of
Normalized Recorded Output‘-Plot (CUSUNORO-PIot, (Plischke, 2011)). Dieser stellt, nach dem
Rang der Eingangsdaten sortiert, die kumulierte Summe der Differenzen zwischen den Werten und
dem Mittelwert der Ausgangsdaten dar, normiert auf den Stichprobenumfang und die
Standardabweichung der Ausgangsdaten. Die Form der Kurve erlaubt Schlussfolgerungen
hinsichtlich des Einflusses der Eingangsdaten auf die Ausgangsdaten. Negative Werte bedeuten,
dass sich der Wert des Ausgangsparameters bei einer Erhéhung des Wertes eines
Eingangsparameters erhoht, positive Werte, dass sich der Wert des Ausgangsparameters bei einer
Erhdhung des Wertes eines Eingangsparameters verringert — je hoher der Absolutwert, desto hdher
der Einfluss der Eingangsdaten auf die Ausgangsdaten. Eine zentrierte, parabolische Form deutet
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auf symmetrisch verteilte Eingangsdaten und einen linearen Zusammenhang hin. Eine nicht
symmetrische, schiefe Form signalisiert einen nicht-linearen Zusammenhang.

Angewandt auf die Gesamtaktivitdt des in Anhang C.3.1 beschriebenen lllustrationsbeispiels
resultieren fir die Zeitpunkte 0,1 Jahre, 20 Jahre und 300 000 Jahre die in Abbildung 24
dargestellten Kurven. Der zugrundeliegende Stichprobenumfang des MCS betragt 1 000
Berechnungen, wobei eine Standardabweichung von 10% flr eine auf positive Werte beschnittene
Normalverteilung der Eingangsparameter angenommen wurde. Fur den Zeitpunkt 300 000 Jahre
wurde eine zweite Stichprobe mit einer Standardabweichung von 100% erstellt. Die Ergebnisse
entsprechen den Aussagen der vorhergehenden grafischen Darstellungen und zeigen wiederum die
Dominanz von Po-210 zu Beginn, abgelost von Pb-210 zu mittleren bzw. U-238 zu spateren
Zeitpunkten. Zum Zeitpunkt 300 000 Jahre sind die Kurven von U-238 zwischen den Varianten mit
Standardabweichung 10% und 100% sehr ahnlich. Dies ist ein wesentlicher Unterschied zum zuvor
gezeigten CSM-Plot. Die leichte Schiefe im Falle von 100% Standardabweichung deutet darauf hin,
dass der Zusammenhang weniger linear ist, was in diesem Fall der Beschrankung der
Verteilungsfunktion auf positive Werte geschuldet ist'.

1 100% Standardabweichung bedeuten im aktuellen Beispiel eine Standardabweichung von 1 kg, so dass
bei einer symmetrischen Normalverteilung 98% der Werte einer Normalverteilung zwischen -1 kg und 3 kg
liegen wurden.
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Abbildung 25 CUSUNORO-Plots der Gesamtaktivitat fur die Nuklide des lllustrationsbeispiels
(Anhang C.3.1)

Abbildungen fiir die Zeitpunkte 0,1 Jahre (oben links), 20 Jahre (oben rechts) und

300 000 Jahre (unten). Normalverteilte Stichprobe der Eingangsparameter mit einer
Standardabweichung von 10% bzw. 100% (unten rechts).

Der Einfluss einzelner Eingangsparameter auf die Ausgangsdaten kann auch mittels eines Tornado-
Plots untersucht werden. In diesem wird die Abweichung der Ausgangsdaten von einem definierten
Referenzfall dargestellt, welche daraus resultiert, dass einzelne Eingangsdaten variiert werden.
Hierbei werden zwei Szenarien der Variation jedes Eingangsparameters verglichen, deren
resultierende Abweichung pro variiertem Eingangsparameter in zwei farbigen Balken dargestellt
wird. Die Eingangsparameter werden in der Darstellung dabei nach dem Ausmal} der resultierenden
Abweichung sortiert. Die Interpretation eines Tornado-Plots kann also Aufschluss Uber den relativen
Einfluss mehrerer Eingangsparameter sowie Uber Trends der Abhangigkeit der Ausgangsdaten von
den Eingangsdaten liefern.

Fir das in Anhang C.3.1 beschriebene lllustrationsbeispiel kann so beispielsweise der Einfluss
gezeigt werden, den die Variation des anfanglichen Inventars einzelner Radionuklide auf die
resultierende Gesamtaktivitat hat. In Abbildung 26 sind Tornado-Plots der resultierenden Gesamt-
aktivitat zu den Zeitpunkten 0,1 Jahre (Abbildung 26, links), 20 Jahre (Abbildung 26, Mitte) und
300 000 Jahre (Abbildung 26, rechts) dargestellt. Es wurde jeweils flr ein Radionuklid das
Anfangsinventar gemaf} der angenommenen Normalverteilung mit einer Standardabweichung von
+10% variiert, wahrend das Inventar der anderen RN konstant blieb. Die blauen Balken stellen
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jeweils die Abweichung der resultierenden Gesamtaktivitat vom Referenzfall fur das Minimum des
Inventars dar und die orangefarbenen Balken fir das Maximum des Inventars. Die Ergebnisse
entsprechen den Aussagen der vorhergehenden grafischen Darstellungen mit einer Dominanz von
Po-210 zu Beginn, abgeldst von Pb-210 zu mittleren bzw. U-238 zu spateren Zeiten. Man sieht auch,
dass zu friihen Zeiten Pb-210 bereits einen Einfluss auf die Gesamtaktivitat hat, der jedoch klein ist.
Zu den anderen Zeitpunkten hat nur das jeweils dominierende RN einen sichtbaren Einfluss.

P07210 | _ Pbizlo | _ U7238 | _

Pb-210 A I U-238 1 Pb-210 A

U-238 Po-210 Po-210

Pb-206 - Bl minimales Inventar Pb-206 1 BN minimales Inventar Pb-206 Bl minimales Inventar
B maximales Inventar B maximales Inventar B maximales Inventar
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T T T - T T T T |I T T T T T T - T T T
1.0 1.2 1.4 1.6 1.8 3.5 4.0 4.5 5.0 5.5 6.0 0.7 0.8 0.9 1.0 L1 1.2
Gesamtaktivitat [Bq] 1lel?7 Gesamtaktivitat [Bq] lels Gesamtaktivitat [Bg] leg

Abbildung 26  Tornado-Plots der Gesamtaktivitat bei konsistenter Anderung des Anfangsinventars
einzelner Radionuklide

Abbildungen fir die Zeitpunkte 0,1 Jahre (links), 20 Jahre (Mitte) und 300 000 Jahre (rechts).

4.2.3 Korrelations- und regressionsbasierte Methoden

Korrelationsmalle beschreiben die Starke des statistischen Zusammenhangs zwischen zwei
Zufallsvariablen. Je nach Mal werden noch weitere Eigenschaften des Zusammenhangs
beschrieben, z. B. die Richtung des Zusammenhangs (positiv / negativ)'? oder die Art des Zusam-
menhangs (linear, nicht-linear, sinusférmig, unabhangig, etc.). Regressionsmalle beschreiben den
funktionalen Zusammenhang zwischen zwei Variablen. Abbildung 27 illustriert beispielhaft
verschiedene Zusammenhange zwischen zwei Zufallsvariablen.

2 Eine positive Korrelationsrichtung bedeutet, dass sich beide Variablen in die gleiche Richtung (zu héheren
oder niedrigeren Werten) verandern. Eine negative Korrelationsrichtung bedeutet, dass sich die Variablen in
entgegengesetzte Richtungen zueinander verandern.
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Abbildung 27 Beispielhafte Zusammenhange zwischen zwei Zufallsvariablen und daraus
abgeleitete Funktionsgraphen: positiv linear (oben links), positiv nicht-linear
(oben rechts), sinusférmig (unten links), und unabhangig (unten rechts)

Nachfolgend werden in der Literatur gangige Korrelations- und Regressionskoeffizienten kurz
erlautert und fir verschiedene Zeitpunkte des in Anhang C.3.1 beschriebenen lllustrationsbeispiels
berechnet. Als Eingangsdaten dient ein MCS mit einem Stichprobenumfang von 1 000
Berechnungen unter der Annahme normalverteilter Eingangsdaten mit einer relativen Standard-
abweichung von £10%. Als Ausgangsparameter dient die sich ergebende Gesamtaktivitat.

Pearson

Der Korrelationskoeffizient nach Pearson, auch Produkt-Moment-Korrelation oder Bravais-Pearson-
Korrelation genannt, driickt die Starke des linearen Zusammenhangs zwischen zwei Zufallsvariablen
aus. Er wird berechnet aus der Kovarianz der beiden Zufallsvariablen normiert auf das Produkt der
Standardabweichungen und kann Werte zwischen -1 und +1 annehmen. Ein Wert von 0 bedeutet,
dass kein linearer Zusammenhang vorliegt. Fur die beispielhafte Zufallsvariablenverteilung in
Abbildung 27 oben links ergibt sich ein Korrelationskoeffizient nach Pearson von nahezu +1. Fur die
weiteren Verteilungen in Abbildung 27 ergeben sich Werte nahe bei 0, da diese keinen linearen
Zusammenhang aufweisen.

Spearman

Der Korrelationskoeffizient nach Spearman drickt die Starke des monotonen Zusammenhangs
zwischen zwei Zufallsvariablen aus. Die Berechnung entspricht jener nach Pearson, allerdings mit
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den Werten der Range der Eingangs- bzw. Ausgangsparameter und nicht mit den tatsachlichen
Werten. Dies fihrt zu einer Linearisierung des Zusammenhangs. Der Wertebereich des Spearman
Korrelationskoeffizient liegt zwischen -1 und +1. Ein Wert von 0 bedeutet, dass kein monotoner
Zusammenhang vorliegt. Fur die beispielhafte Zufallsvariablenverteilung in Abbildung 27 ergibt sich
fur beide oberen Diagramme ein Korrelationskoeffizient nach Spearman nahe +1. Fir die weiteren
Verteilungen in Abbildung 27 (unten) ergeben sich Werte nahe 0, da diese keinen bzw. keinen
monotonen Zusammenhang aufweisen.

Kendall

Der Korrelationskoeffizient nach Kendall (das Kendall Tau) drickt die Starke des monotonen
Zusammenhangs zwischen zwei Zufallsvariablen aus. Er basiert analog zum Spearman
Korrelationskoeffizient auf den Werten der Range der Eingangs- bzw. Ausgangsparameter,
allerdings werden bei der Berechnung die Unterschiede in der Reihenfolge der Werte gemaf der
Range und nicht die Differenz der Range zwischen Eingangs- bzw. Ausgangsparameter betrachtet.
Der Wertebereich des Kendall Korrelationskoeffizient liegt zwischen -1 und +1, wobei die Werte im
Vergleich zu Spearman tendenziell etwas geringer ausfallen. Ein Wert von 0 bedeutet, dass kein
bzw. kein monotoner Zusammenhang vorliegt.

Fir das in Anhang C.3.1 beschriebene Inventar des lllustrationsbeispiels und dessen Gesamt-
aktivitat zu bestimmten Zeiten ergeben sich die in Abbildung 28 dargestellten Korrelations-
koeffizienten nach Pearson, Spearman und Kendall. Alle drei Methoden zeigen aufgrund der
Linearitat des zugrundliegenden Modells (Modell des radioaktiven Zerfalls) und der angenommenen
Normalverteilung der Eingangsdaten sehr ahnliche Ergebnisse. Des Weiteren fallt auf, dass der zum
jeweiligen Zeitpunkt dominierende Eingangsparameter (anfangliches RN-Inventar) die hdchste
Korrelation zum Ausgangsparameter mit einem Wert nahe 1 zeigt, wahrend die anderen
Eingangsparameter Werte nahe 0 zeigen (vgl. DIM und skalierte Sensitivitat in Abbildung 20). Nur
wahrend des Ubergangs der Dominanz von einem zum nachsten Eingangsparameter zeigen sich
Werte der Korrelationskoeffizienten zwischen 0 und 1 — zum Beispiel 16st Pb-210 im Zeitraum
zwischen 0,5 und 5 Jahre Po-210 als dominanten Eingangsparameter ab, was seinen ,ansteigen-
den* Korrelationskoeffizient mit ca. 0,25 erklart (Abbildung 28, zweite Reihe). Das Ergebnis der
Analyse der Korrelationen zwischen den Eingangsparametern, hier die anfangliche Masse der
Nuklide, und dem Ausgangsparameter, hier die Gesamtaktivitat, ist also nicht von der im Modell
abgebildeten Zerfallskette beeinflusst. Das im Ergebnis der Analyse gefundene Nuklid mit der
starksten Korrelation zu einem Zeitpunkt muss nicht zwingend den zu diesem Zeitpunkt gréiten
Anteil an der Gesamtaktivitat (Ausgangsparameter) haben. Die Korrelation besteht nur zwischen der
anfanglichen Masse (Eingangsparameter) und der Gesamtaktivitdt zum betrachteten Zeitpunkt
(Ausgangsparameter).
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Abbildung 28 Korrelationskoeffizienten nach Pearson (links), Spearman (mittlere Spalte) und

Kendall (rechts) des anfanglichen Inventars der Nuklide des lllustrationsbeispiels
und der Gesamtaktivitat zu verschiedenen Zeitpunkten
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Partialkorrelationskoeffizient / Partial Correlation Coefficient (PCC)

Der partielle Korrelationskoeffizient, auch Partialkorrelationskoeffizient genannt, driickt die Starke
des linearen Zusammenhangs zwischen zwei Zufallsvariablen (Eingangs- und/oder Ausgangs-
parameter) unter Abzug des Einflusses weiterer Zufallsvariablen aus. Bezogen auf Inventarmodelle
existieren solche Abhangigkeiten beispielweise entlang von Zerfallsketten. Der partielle
Korrelationskoeffizient ermoglicht in dieser Situation den verbleibenden Einfluss eines bestimmten
anfanglichen Nuklidinventars (Eingangsparameter) auf den Ausgangsparameter (z. B. Gesamt-
aktivitdt) zu bestimmen, nachdem die Einflisse von allen anderen Eingangsparametern
(anfangliches Inventar der Eltern-Nuklide) eliminiert wurden. Der Wertebereich des partiellen
Korrelationskoeffizient liegt zwischen -1 und +1.

Fir das in Anhang C.3.1 beschriebene Inventar des lllustrationsbeispiels und dessen Gesamt-
aktivitdt zu bestimmten Zeitpunkten, ergeben sich die in Abbildung 29 dargestellten partiellen
Korrelationskoeffizienten. Zum Vergleich sind zusatzlich die entsprechenden Korrelations-
koeffizienten nach Pearson dargestellt. Es fallt auf, dass der partielle Korrelationskoeffizient flir jeden
Eingangsparameter (anfangliches Nuklidinventar) einen hohen Wert annimmt, solange dieser einen
Einfluss auf den Ausgangsparameter hat, d. h. im vorliegenden Fall, wenn das anfangliche Nuklid-
inventar noch nicht vollstéandig zerfallen ist. Dies fuhrt dazu, dass der partielle Korrelationskoeffizient
fur U-238, aufgrund seiner vergleichsweise groRen Halbwertszeit, Uber den gesamten Betrachtungs-
zeitraum einen hohen Wert (nahe 1) hat, jener fir Pb-210 bis 1 000 Jahre ungleich Null bleibt und
jener flr Po-210 weniger als 100 Jahre ungleich Null bleibt.
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Abbildung 29  Partialkorrelationskoeffizient (PCC, links) des anfanglichen Inventars der Nuklide

des lllustrationsbeispiels und der Gesamtaktivitat zu verschiedenen Zeitpunkten im
Vergleich mit dem Korrelationskoeffizient nach Pearson (rechts)
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Partieller Rangkorrelationskoeffizient / Partial Rank Correlation Coefficient (PRCC)

Der partielle Rangkorrelationskoeffizient driickt die Starke des monotonen Zusammenhangs
zwischen zwei Zufallsvariablen (Eingangs- und Ausgangsparameter) unter Abzug des Einflusses
weiterer Zufallsvariablen aus. Die Berechnung erfolgt analog zum partiellen Korrelations-
koeffizienten allerdings basierend auf Rangwerten (=Linearisierung) und nicht auf den tatsachlichen
Werten der Zufallsvariablen. Der Wertebereich des partiellen Rangkorrelationskoeffizienten liegt
zwischen -1 und +1.

Standardisierter Regressionskoeffizient / Standard Regression Coefficient (SRC)

Beschéftigt sich die Korrelation mit der Frage nach dem funktionellen Zusammenhang zwischen
zwei Zufallsvariablen, so nutzt die Regression einen angenommenen Zusammenhang, um Werte
der einen Variable auf Basis der anderen Variable vorherzusagen. Das Ergebnis der Regression ist
die Regressionsgleichung deren Steigung bei angenommenem linearen Zusammenhang dem
Regressionskoeffizienten, auch Regressionsgewicht genannt, entspricht. In der standardisierten
Form lassen sich Regressionskoeffizienten unterschiedlicher Skalierung besser miteinander
vergleichen.

Der standardisierte Regressionskoeffizient unterstellt einen linearen Zusammenhang zwischen den
Zufallsvariablen. Die Gute des linearen Zusammenhangs drickt sich im moglichen Wertebereich
des standardisierten Regressionskoeffizienten zwischen -1 und +1 aus. Eine hohe Gite ergibt sich
fur Werte in Richtung der Extreme, eine niedrige Gute fir Werte nahe 0.

Standardisierter Rangregressionskoeffizient / Standard Rank Regression Coefficient
(SRRC)

Der standardisierte Rangregressionskoeffizient wird analog zum standardisierten Regressions-
koeffizient berechnet, allerdings basierend auf Rangwerten (=Linearisierung) und nicht auf den
tatsachlichen Werten der Zufallsvariablen. Der Wertebereich des standardisierten Rangregressions-
koeffizient liegt zwischen -1 und +1. Fur das in Anhang C.3.1 beschriebene anfangliche Inventar des
lllustrationsbeispiels und dessen Gesamtaktivitat zu bestimmten Zeiten ergeben sich die in
Abbildung 30 dargestellten standardisierten Regressionskoeffizienten und standardisierten Rang-
regressionskoeffizienten. Zum Vergleich sind zusatzlich die entsprechenden Korrelations-
koeffizienten nach Pearson dargestellt. Es fallt auf, dass sich die Regressionskoeffizienten je nach
Methode (SRC, SRRC) nicht voneinander unterscheiden, was an der Linearitat des Modells liegt.
Tatsachliche und rangsortierte Werte fihren daher zu quasi-identischen Regressionskoeffizienten.

Im Vergleich zum Korrelationskoeffizient nach Pearson sind die standardisierten Regressions-
koeffizienten ebenfalls nahezu identisch. Dies liegt an der Standardisierung, welche den nicht-
standardisierten Regressionskoeffizienten in den Korrelationskoeffizienten nach Pearson Uberfiihrt.
Gleiches gilt flir die Standardisierung des Rangregressionskoeffizienten, welcher in den
Korrelationskoeffizienten nach Spearman Uberfihrt wird. Standard(rang)regressionskoeffizienten
erster Ordnung entsprechen also Korrelationskoeffizienten nach Pearson bzw. Spearman.
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Abbildung 30  Standardisierter Regressionskoeffizient (links) und standardisierter Rang-

regressionskoeffizient (mittlere Spalte) zwischen den anfanglichen Nuklidmassen
des lllustrationsbeispiels und der Gesamtaktivitat flir verschiedene Zeitpunkte im
Vergleich mit dem Korrelationskoeffizient nach Pearson (rechts)
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4.2.4  Varianzbasierte Methoden

Varianzbasierte Methoden bewerten die Sensitivitat eines Ausgangsparameters auf einen oder
mehrere Eingangsparameter auf der Grundlage der erwarteten Veranderung der Varianz der
Ausgangsdaten, die sich bei einer bekannten Wahrscheinlichkeit fur die Eingangsdaten ergibt.
Formal basieren die varianzbasierten Sensitivitatsmethoden auf einer Zerlegung / Dekonvolution der
Varianz der Ausgangsdaten in einen Anteil der Varianz aufgrund der Abhangigkeit von den
Eingangsdaten und eine Restvarianz.

Sobol*

Der Sobol’ Index der ersten Ordnung (Sobol, 1993) beschreibt den Anteil an der Varianz der

Ausgangsdaten Y, welcher den Eingangsdaten X, speziell den Werten eines Eingangsparameters,
zugeordnet werden kann. Um die durch die Werte eines einzelnen Eingangsparameters erzeugte

Varianz der Ausgangsdaten bei der Nutzung des Modells ?:f()?) abzuschatzen, wird ein
spezifisches Stichprobendesign verwendet. In diesem Design werden zwei unabhangige Stich-
proben im Umfang der Anzahl der Eingangsparameter verwendet und eine kombinierte Stichprobe
konstruiert, indem jeweils eine einzelne Spalte der ersten Stichprobe durch die entsprechende
Spalte der zweiten Stichprobe ersetzt wird. Es werden dadurch gezielt einzelne Eingangsparameter
variiert, wahrend die anderen unverandert gelassen werden. Fir alle Kombinationen werden die
Ausgangsdaten berechnet, wodurch mit steigender Anzahl an Eingangsparametern die Anzahl der
erforderlichen Berechnungen steigt (Spiel3l, Sabine and Becker, Dirk-Alexander, 2017). Der
Sobol’ Index der ersten Ordnung ist der sich ergebende Anteil an der Varianz des Ausgangs-
parameters flr einen Eingangsparameter normiert auf die gesamthafte Varianz des Ausgangs-
parameters. Die Werte des Index liegen somit im Bereich 0 — 1.
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Abbildung 31  Sobol’ Index erster Ordnung der Anfangsinventare an U-238, Pb-210 und Po-210
aus dem lllustrationsbeispiel fur die Gesamtaktivitat des Inventars fiir den Zeitpunkt
20 Jahre

Die vertikalen, roten Linien zeigen die Ungewissheit in der Abschatzung der Sobol’ Indizes.
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Der Sobol‘ Index der ersten Ordnung des lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1), dargestellt in
Abbildung 31, zeigt den Anteil der einzelnen anfanglichen Nuklidmassen (Eingangsparameter) an
der Varianz der Gesamtaktivitat des Inventars (Ausgangsdaten) nach 20 Jahren. Pb-210 weist klar
den grélten Beitrag zur Varianz der Gesamtaktivitat auf, wahrend die Werte von U-238 und Po-210
nahe bei Null sind. Die Ungewissheit im geschatzten Beitrag zur Varianz der Ausgangsdaten wachst
je geringer der Beitrag zur Gesamtvarianz des jeweiligen Eingangsparameters ist.

Effective Algorithm for computing global Sensitivity Indices (EASI)

Viele varianzbasierte Methoden wie FAST (Cukier et al., 1973) oder der Sobol‘ Index (Sobol, 1993)
haben eine klar definierte Vorgabe an das zu nutzende Stichprobendesign und dessen Umfang.
Indem Eingangsdaten gezielt variiert oder konstant belassen werden, konnen Korrelationen der
Eingangs- zu den Ausgangsdaten isoliert und zusammengefasst betrachtet werden. Bestehende
probabilistische Modellrechnungen im Rahmen einer Analyse der Sensitivitat bzw. der Ungewiss-
heiten, welche beispielsweise auf einem MCS oder LHS basieren, konnen fir diese Methoden nicht
verwendet werden.

Der EASI-Algorithmus basiert auf einer Sortierung und Umstrukturierung bestehender Stichproben
und erfordert kein spezifisches Stichprobendesign. EASI kann daher, im Gegensatz zu vielen
anderen varianzbasierten Methoden, auf bestehende probabilistische Modellrechnungen im
Rahmen einer Sensitivitats- oder Ungewissheitsanalyse angewendet werden und diese Auswert-
ungen mit einer varianzbasierten Methode erganzen. Eine detaillierte Beschreibung des
urspriinglichen EASI-Algorithmus ist in (Plischke, 2010) zu finden.

Hier wird ein modifizierter EASI-Ansatz (Plischke, 2012b) verwendet, bei welchem die
Eingangsdaten nur zum Ranking der Ausgangsdaten (Sortierung nach Rang) benutzt werden. Diese
Methode ist dadurch von der Skalierung unabhangig.

Da varianzbasierte Methoden geeignet sind nichtlineare Effekte zu charakterisieren, wird fur das
lllustrationsbeispiel (Anhang C.3.1) ein nichtlinearer Effekt illustriert. Dazu wird das Beispiel
erweitert, indem die Massen an U-238, Pb-210 und Po-210 zu einem beliebigen Zeitpunkt (Ablauf
einer Standzeit) betrachtet werden. Die Standzeit wird als zusatzlicher Eingangsparameter
betrachtet dessen Verteilungsfunktion eine logarithmische Gleichverteilung zwischen 0,1 und 100
Jahren ist. Betrachtet man in den Streudiagrammen in Abbildung 32 die resultierende Masse von
Po-210, welche nach Ablauf der Standzeit vorliegt, wird ein Maximum der Masse von Po-210 nach
einer Standzeit von ca. zwei Jahren ersichtlich (Abbildung 34 rechts). Der Einfluss der anfanglichen
Masse an U-238 auf die Ausgangsdaten (Masse von Po-210 nach einer Standzeit) ist schwach
(Abbildung 34 links), wahrend eine positive Korrelation der anfanglichen Masse von Pb-210 mit den
Ausgangsdaten (Masse von Po-210 nach einer Standzeit) besteht (Abbildung 34 zweiter Graph von
links).
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Abbildung 32  Streudiagramme  zur lllustration der Unterschiede zwischen linearen
Korrelationsmodellen und der varianzbasierten Methode EASI anhand des
lllustrationsbeispiels

Die Eingangsdaten des lllustrationsbeispiels bilden die Werte auf der Abszisse wahrend auf
der Ordinate als Ausgangsdaten die Masse an Po-210 nach Ablauf einer Standzeit entlang
aufgetragen ist. Die Eingangsdaten sind die anfanglichen Massen an U-238 und Pb-210
sowie die Standzeit in linearer und logarithmischer Darstellung.

Die Ergebnisse der Analysen der vorliegenden Stichproben mit den linearen Korrelationsmodellen
nach Pearson und Spearman sowie der varianzbasierten EASI-Methode sind in Tabelle 8 aufgelistet.
Wie zu erwarten, ist bei allen drei Methoden keine Korrelation der anfanglichen Masse von U-238
und der Masse an Po-210 nach Ablauf der Standzeit (Ausgangsdaten) ersichtlich (Indexwerte nahe
Null). Die beiden linearen Korrelationsmodelle erkennen eine schwache positive Korrelation der
anfanglichen Masse von Pb-210 und den Ausgangsdaten, kénnen jedoch den nichtlinearen
Zusammenhang zwischen Standzeit und Ausgangsdaten nicht abbilden. Der Korrelationskoeffizient
nach Pearson deutet falschlicherweise auf eine negative Korrelation zwischen (linearer) Standzeit
und den Ausgangsdaten. Der Spearman Korrelationskoeffizient deutet fur beide Betrachtungen der
Standzeit auf eine Unabhangigkeit der Parameter hin. Da die Eingangsdaten lediglich fur die
Rangsortierung verwendet werden, kann kein Unterschied zwischen linearer und logarithmischer
Skalierung der Standzeit entstehen. Die varianzbasierte EASI-Methode zeigt den nichtlinearen
Zusammenhang zwischen Standzeit und Ausgangsdaten und wertet diesen starker als den
Zusammenhang zwischen der anfanglichen Masse an Pb-210 und den Ausgangsdaten. Analog zum
Spearman Korrelationskoeffizienten gibt es in der EASI-Methode keinen Unterschied zwischen einer
linearen und logarithmischen Betrachtung der Standzeit, da in der Berechnung der EASI-Methode
die Ausgangsdaten nach aufsteigenden Eingangsdaten sortiert werden (Rangsortierung).
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Tabelle 8 Korrelationskoeffizienten nach Pearson und Spearman sowie der EASI-
Sensitivitatsindex flir den Zusammenhang zwischen den Eingangsparametern des
erweiterten lllustrationsbeispiels mit den Ausgangsdaten (Masse von Po-210 nach
Ablauf einer Standzeit)

| Methode Korrelationskoeffizient bzw. Sensitivitatsindex zu Po-210
Pearson -0,005 0,08 -0,57 -0,07
Spearman -0,007 0,11 -0,06 -0,06
EASI 0,005 0,008 0,98 0,98

425 Weitere Methoden

Morris Sensitivitatsanalyse

Die Morris-Methode folgt im Ubertragenen Sinne dem ,,One-at-a-time* (OAT) Stichprobendesign, da

fiir jede Berechnung des Modells ¥ = f(X) jeweils nur der Wert eines einzelnen Eingangs-
parameters verandert wird. Der aus zwei aufeinanderfolgenden Berechnungen resultierende
Unterschied in den Ausgangsdaten, z. B. der Gesamtaktivitat nach einer festgelegten Zeit, wird als
Elementareffekt der Morris-Methode der veranderten Eingangsdaten bezeichnet. Jeder Eingangs-
parameter wird aufbauend auf der vorhergehenden Berechnung einzeln variiert.

Wenn fur jeden Eingangsparameter eine Variation erfolgt und ein Elementareffekt berechnet wird,
dann bilden diese Berechnungen eine Trajektorie durch den Parameterraum der Eingangs-
parameter. Die Anzahl an Datensatzen einer Trajektorie bzw. an Elementareffekten einer Trajektorie
ist also gleich der Anzahl an Eingangsparametern. Dieses Vorgehen wird mehrere Male wiederholt,
wobei jede Trajektorie an unterschiedlicher Stelle und mdglichst gleichverteilt im Parameterraum der
Eingangsparameter startet und einen eigenen Weg durch diesen nimmt. Fir jeden Eingangs-
parameter entsteht so ein Datensatz von Elementareffekten der Morris-Methode, welche statistisch
analysiert werden kdnnen.

Nach einer Normierung koénnen die Aussagen zu den Eingangsparametern (die abgeleiteten
statistischen Momente der Datensatze der Elementareffekte) verglichen werden. Der Mittelwert
(erstes statistisches Moment) der absoluten Elementareffekte p* beschreibt die Starke des
Einflusses des jeweiligen Eingangsparameters. Die Standardabweichung o (zweites statistisches
Moment) beschreibt die Streuung der Elementareffekte. Eingangsparameter mit einem nichtlinearen
Zusammenhang zu den Ausgangsdaten weisen hohe Werte fur die Standardabweichung o und
geringe Werte fur den Mittelwert p* auf. Eingangsparameter mit einem starken linearen
Zusammenhang zu den Ausgangsdaten weisen hohe Werte fur p* und geringe fur ¢ auf. Sind sowohl
p* als auch o klein, haben die Eingangsdaten wenig Einfluss auf die Ausgangsdaten. Abbildung 33
verdeutlicht die im Morris-Diagramm ersichtlichen Einflisse.
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Abbildung 33  Darstellung der Zusammenhange im Morris-Diagramm fir den Mittelwert der
absoluten Werte p* und die Standardabweichung o der Elementareffekte

In Abbildung 34 sind die statistischen Momente der Elementareffekte (u*, o) der anfanglichen
Massen an U-238, Pb-210 und Po-210 auf die Gesamtaktivitdt nach 20 Jahren gezeigt
(HNustrationsbeispiel aus Anhang C.3.1). Auf der Abszisse ist der gemittelte absolute Elementareffekt
u* dargestellt, auf der Ordinate die Standardabweichung der Elementareffekte 0. Die anfangliche
Masse von Po-210 hat somit auf das Gesamtinventar nach 20 Jahren den grofiten Einfluss, streut
aber auch am meisten. Der Einfluss der anfanglichen Masse von U-238 liegt in Starke, y*, und
Streuung, 0, des Zusammenhangs zum Gesamtinventar nach 20 Jahren zwischen dem Einfluss der
beiden anderen Eingangsparametern und die anfangliche Masse von Po-210 hat den geringsten
Einfluss auf das Gesamtinventar nach 20 Jahren mit der kleinsten Streuung. Fir samtliche
Eingangsparameter sind die Werte fur p* deutlich grosser als jene fur o. Die Einflusse der
Eingangsparameter sind somit stark linear.
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Abbildung 34  Mittelwert der absoluten Elementareffekte p* und Standardabweichung der
Elementareffekte o aus der Analyse des lllustrationsbeispiels mit der Morris-
Methode flir den Zeitpunkt 20 Jahre

Die Analyse beruht auf 50 Trajektorien der Morris-Methode.

4.3 Anwendung auf Ziel- und Ausgangsgréfen

In diesem Abschnitt soll die Anwendung der oben beschriebenen Methoden zur Sensitivitdtsanalyse
auf die radiologische Charakterisierung eines Inventarmodells gezeigt werden. Die Anwendung
erfolgt beispielhaft auf das massenspezifische RN-Inventar der bestrahlten BE mit Mischoxid-
Brennstoff (MOX) aus den Abfallen der Druckwasserleistungsreaktoren (DWR) des Anhangs zum
Arbeitspaket 3 (Peiffer et al., 2011) der vorlaufigen Sicherheitsuntersuchung Gorleben (VSG). Fur
die Werte des RN-Inventars werden illustrativ normalverteilte Abweichungen von den Angaben
angenommen, deren Standardabweichung sich ableitet aus der Nutzung eines numerischen Codes
zur Bestimmung des RN-Inventars nach der Nutzung in einem Reaktor. Ein MCS mit einem
Stichprobenumfang von 1 000 Variationen der Eingangsparameter dient als Grundlage. Anhang
C.3.2 gibt weitere Informationen zu den Eingangsdaten.

(Rauscher et al.,, 2023) stellen die sicherheitsrelevanten Ziel- und Ausgangsgrofen eines
Inventarmodells zusammen. Gewisse dieser Grolen kédnnen nicht ohne Kenntnis des Wirtsgesteins
und des genauen Konzeptes der Endlagerung betrachtet werden. Dies betrifft Teile der chemischen,
geometrischen, physikalischen und stofflichen Charakterisierung. Innerhalb dieses Abschnitts
werden die massenspezifische Gesamtaktivitat, als Ausgangsgrofle des Inventarmodells, die
massenspezifische Radiotoxizitat, d. h. die Ingestionsdosis fir einen Erwachsenen, reprasentativ flr
die ZielgroRe der Korperdosis und durchschnittlichen Jahresdosis eines Erwachsenen, und die
massenspezifische Nachzerfallsleistung, reprasentativ fur die Zielgrélle Temperatur an der
Gebindeoberflache, betrachtet.
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Es werden Methoden zur Modellerkundung und zur Gewichtung der Eingangsdaten nach ihrem
qualitativen und quantitativen Beitrag zu den Ausgangsdaten (,Ranking“) dargestellt.

4.3.1 Modellerkundung

Abbildung 35 zeigt die Ungewissheit im anfanglichen Inventar. Fir alle Radionuklide, denen eine
Ungewissheit im Wert zugewiesen werden konnte, ist diese gering. Die relative Ungewissheit
(Tabelle 19) fur die Radionuklide Np-137 und U-234 ist am groten, jedoch ist das anfangliche
Inventar beider RN gering. Fir die Radionuklide Cm-242, Cm-244 und Pu-238 sind die
Ungewissheiten ,durchschnittlich® im Verglich der 19 Nuklide, fur die eine Ungewissheit bestimmt
werden konnte, das anfangliche Inventar ist jedoch vergleichsweise grol® im Inventar der VSG
(Anhang C.3.2).
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Abbildung 35 Box-Plot der Eingangsdaten (RN-Inventar) fir das Anwendungsbeispiel (Anhang

C.3.2)

Abbildung 36, Abbildung 37 und Abbildung 38 zeigen die zeitliche Entwicklung der spezifischen
Aktivitat, Radiotoxizitdt und Nachzerfallsleistung des RN-Inventars flir das Anwendungsbeispiel
ohne Berucksichtigung der normalverteilten Abweichungen des anfanglichen RN-Inventars.

Bei der spezifischen Aktivitat in Abbildung 36 kommen die Hauptbeitrdge zur spezifischen
Gesamtaktivitat bis ca. 100 Jahre aus dem Zerfall von Cs-137, nachfolgend ab 100 bis ca. 2 000
Jahre aus dem Zerfall von Am-241, von 2 000 bis 20 000 Jahre aus dem Zerfall von Pu-240, von
20 000 bis 300 000 Jahre aus dem Zerfall des metastabilen U-235m und dann aus dem Zerfall von
Pu-242.

Den Hauptanteil an der spezifischen Radiotoxizitat (Abbildung 37) liefert der Zerfall von Cm-244 bis
ca. 20 Jahre, im Zeitraum von 20 bis 30 Jahren wird dieser vom Zerfall des Pu-238 (ibernommen.
Von 30 — 3 000 Jahre kommt der Hauptanteil der Radiotoxizitdt aus dem Zerfall von Am-241,
nachfolgend von 3 000 bis ca. 20 000 Jahre aus dem Zerfall von Pu-240. Zwischen 20 000 und
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200 000 Jahren dominiert der Zerfall von Pu-239 und ab ca. 200 000 bis 800 000 Jahre der Zerfall
von Po-210, der abgel6st wird vom Zerfall von Th-229.

Die spezifische Nachzerfallsleistung in Abbildung 38 wird die ersten 10 Jahre dominiert vom Zerfall
von Rh-106. Zwischen 10 und ca. 40 Jahren tragt der Zerfall von Cm-244 am meisten zur
Zerfallswarme bei, nachfolgend von 40 bis ca. 2 000 Jahre der Zerfall von Am-241, ab 2 000 bis ca.
20 000 Jahre ist es der Zerfall von Pu-240, dann der Zerfall von Pu-239 (20 000 — 200 000 Jahre)

und Pu-242 (200 000 — 500 000 Jahre).
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Abbildung 36  Zeitliche Entwicklung der Gesamtaktivitdt und der nuklidspezifischen Aktivitat pro
Brennstoffmasse des Inventars der VSG (Anhang C.3.2)

Gezeigt sind Nuklide, welche zu einem beliebigen Zeitpunkt mindestens 1%o zur
spezifischen Gesamtaktivitat beitragen. Die Legende ist nach dem maximalen Beitrag des

jeweiligen RN sortiert.
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Abbildung 37  Zeitliche Entwicklung der gesamten und der nuklidspezifischen Radiotoxizitat pro
Brennstoffmasse des Inventars der VSG (Anhang C.3.2)

Gezeigt sind Nuklide, welche zu einem beliebigen Zeitpunkt mindestens 1%o zur gesamten
spezifischen Radiotoxizitat beitragen. Die Legende ist nach dem maximalen Beitrag des

jeweiligen RN sortiert.
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Abbildung 38  Zeitliche Entwicklung der gesamten und der nuklidspezifischen Nachzerfallsleistung

pro Brennstoffmasse des Inventars der VSG (Anhang C.3.2)

Gezeigt sind Nuklide, welche zu einem beliebigen Zeitpunkt mindestens 1%o zur gesamten
spezifischen Nachzerfallsleistung beitragen. Die Legende ist nach dem maximalen Beitrag
des jeweiligen RN sortiert.

Dies sind jeweils die Nuklide, die innerhalb dieser Zeitrdume die Zielgrofien dominieren. Eine
Méglichkeit ist, dass das anfangliche Inventar dieser Radionuklide in diesen Zeitrdumen dominiert,
sofern dessen Halbwertszeit dies zuldsst. Es kann aber auch sein, dass das innerhalb dieser
Zeitraume dominante Nuklid durch den Zerfall im Verlaufe der Zeit erst gebildet wird, d. h. deren
anfangliches Inventar nicht ausreicht, um zu der gezeigten Dominanz innerhalb dieser Zeitrdume zu
gelangen.

Um zu verdeutlichen, welche Nuklide des anfanglichen RN-Inventars einen Einfluss auf das Inventar
zu einem gegebenen Zeitpunkt haben, eignet sich die Darstellung des Zusammenhanges zwischen
den Eingangsdaten, hier einiger ausgewahlter Nuklide, und den Ausgangsdaten bzw. Zielgré3en zu
ausgewahlten Zeiten in einem Cobweb-Plot.

Abbildung 39 zeigt Cobweb-Plots fir das anfangliche RN-Inventar an Pu-238, Pu-241, Cm-242 und
Cm-244 und die Gesamtaktivitdt, Radiotoxizitdt und Nachzerfallsleistung jeweils pro
Brennstoffmasse nach 20 Jahren. In der Abbildung 39 (oben links) wird ersichtlich, dass fir eine
hohe Gesamtaktivitadt zu diesem Zeitpunkt das anfangliche RN-Inventar von Pu-241 und Cm-244
ebenfalls hoch sein muss, d. h. es besteht eine Sensitivitat der Gesamtaktivitat auf diese beiden
Eingangsdaten. Das anfangliche RN-Inventar an Pu-238 und Cm-242 kann hingegen jeden Wert
annehmen, d. h. es besteht keine Sensitivitat der Gesamtaktivitat auf diese beiden Eingangsdaten.
Abbildung 39 (oben rechts) zeigt den dominanten Einfluss des anfanglichen Inventars an Cm-244
auf die Radiotoxizitat. FUr das anfangliche Inventar von Pu-238 sind tendenziell ebenfalls hohe
Werte erforderlich, um eine hohe Radiotoxizitat zu erhalten. Das Inventar an Pu-241 oder Cm-242
kann innerhalb der Wahrscheinlichkeitsbereiche dieser Radionuklide jeden Wert annehmen und
spielt somit eine untergeordnete Rolle unter Berticksichtigung des Wahrscheinlichkeitsbereiches
dieser Nuklide. Ein sehr ahnliches Bild wie fir die Radiotoxizitat ergibt sich fur die
Nachzerfallsleistung in Abbildung 39 (unten).

Abbildung 40 zeigt die analogen Cobweb-Plots nach 300 000 Jahren. Die Gesamtaktivitat wird
dominiert vom anfanglichen RN-Inventar an Pu-238. Abbildung 40 (oben links) zeigt ein nahezu 1:1-
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Verhaltnis der Quantile der Ausgangsdaten zu den Eingangsdaten. Die Radiotoxizitat (Abbildung 40
oben rechts) und die Nachzerfallsleistung (Abbildung 40 unten) sind ebenfalls stark korreliert mit
dem anfanglichen RN-Inventar an Pu-238. Das anfangliche Inventar an Pu-241, Cm-242 und Cm-
244 kann jeden beliebigen Wert innerhalb des Wahrscheinlichkeitsbereiches dieser Eingangsdaten
annehmen, und die Ausgangsdaten (Radiotoxizitdt, Nachzerfallsleistung) sind davon nahezu
unbeeinflusst, d. h. die Werte verbleiben innerhalb der hochsten 10% des Wahrscheinlichkeits-
bereiches der Ausgangsdaten.

— Pu-241 \ — Pu-241
— Cm-244 N/ — Cm-244
cm-242 \7/ cm-242
= spezifische Gesamtaktivitat [Bg/tSm] = spezifische Radiotoxizitat [Sv/tSM]

= spezifische Nachzerfallsleistung [W/tSM]

Abbildung 39 Cobweb-Plots fur das Anfangsinventar einer Auswahl von Radionukliden und der
Gesamtaktivitat (oben links), der gesamten Radiotoxizitat (oben rechts) und der
gesamten Nachzerfallsleistung (unten) des Inventars der VSG (Anhang C.3.2)
jeweils pro Brennstoffmasse nach 20 Jahren

Hervorgehoben sind jene Rechenfalle, die zu den obersten 10% der Ausgangsdaten fuhren
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= spezifische Radiotoxizitat [Sv/tSM]

= spezifische Nachzerfallsleistung [W/tSM]

Abbildung 40 Cobweb-Plots fur das Anfangsinventar einer Auswahl von Radionukliden und der
Gesamtaktivitat (oben links), der gesamten Radiotoxizitat (oben rechts) und der
gesamten Nachzerfallsleistung (unten) des Inventars der VSG (Anhang C.3.2)
jeweils pro Brennstoffmasse nach 300 000 Jahren

Hervorgehoben sind jene Rechenfalle, die zu den obersten 10% der Ausgangsdaten fuhren

Die Streudiagramme (Abbildung 41, Abbildung 42, Abbildung 43) der Beziehungen des anfanglichen
RN-Inventars zu den Ausgangsdaten bzw. den ZielgroBen (Gesamtaktivitdt, Radiotoxizitat,
Nachzerfallsleistung) eignen sich ebenso dazu, die bestehenden Zusammenhange zu einzelnen
Zeitpunkten (hier gezeigt: 20 Jahre) zu verdeutlichen. Auch hier sind Korrelationen der
Gesamtaktivitdt mit dem anfanglichen RN-Inventar von Cm-244 und Pu-241 erkennbar, sowie
Korrelationen der Radiotoxizitat mit dem anfanglichen RN-Inventar von Cm-244 und Pu-238 und der
Nachzerfallsleistung mit dem anfanglichen RN-Inventar von Cm-244.
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Abbildung 41  Streudiagramme des anfanglichen RN-Inventars im Bezug zur Gesamtaktivitat pro
Brennstoffmasse zum Zeitpunkt von 20 Jahren im Anwendungsbeispiel (Anhang
C.3.2)
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Abbildung 42
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Cm-245 Tc-99

Streudiagramme des anfanglichen RN-Inventars im Bezug zur Radiotoxizitat pro
Brennstoffmasse zum Zeitpunkt von 20 Jahren im Anwendungsbeispiel (Anhang
C.3.2)
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Abbildung 43  Streudiagramme des anfanglichen RN-Inventars im Bezug zur Nachzerfallsleistung
pro Brennstoffmasse zum Zeitpunkt von 20 Jahren im Anwendungsbeispiel
(Anhang C.3.2)

4.3.2 Qualitatives Ranking der Einflussfaktoren

Nach der Erkundung des Einflusses der Eingangs- auf die Ausgangsdaten ist der folgende Schritt
zum besseren Verstandnis ein qualitatives Ranking der Eingangsparameter. Dabei geht es wie im
vorhergehenden Schritt um die Erkundung des Modells, jedoch mehr im Detail, um eine qualitative
Analyse mit dem Ziel einer Identifizierung (im Gegensatz zur Quantifizierung) der wichtigsten
Eingangsdaten.

Abbildung 44 zeigt den prozentualen Anteil eines Eingangsparameters an der Gesamtaktivitat pro
Brennstoffmasse Uber die Zeit. In den ersten 1 000 Jahren dominiert das Nuklid Pu-241, welches
Uber 50% zur Gesamtaktivitat nach ca. 10 Jahren beitragt, gefolgt von Am-241, das nach ca. 300
Jahren etwa 70% zur Gesamtaktivitat beitragt. Abbildung 45 zeigt das DIM und die Darstellung der
skalierten Sensitivitat. Beide Methoden beleuchten den Zusammenhang der Ausgangsdaten zum
anfanglichen RN-Inventar der VSG. Es wird klar ersichtlich, dass der gesamte vorher betrachtete
Zeitraum (1 — 1 000 Jahre) nicht von den Nukliden Am-241 und Pu-241 dominiert wird, sondern nur
vom anfanglichen RN-Inventar an Pu-241. Pu-241, mit einer Halbwertszeit von 14,4 Jahren, zerfallt
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zu 99,9% in Am-241 (B-Zerfall), welches nachfolgend mit einer Halbwertszeit von 432 Jahren zerfallt.
Die wichtigsten Eingangsdaten sind also das RN-Inventar von Pu-241 und nur untergeordnet das
RN-Inventar von Am-241.
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Abbildung 44  Respective-Contribution-Plot des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2): Darstel-
lung des prozentualen Anteils eines Eingangsparameters an der Gesamtaktivitat
pro Brennstoffmasse

Die Legende ist nach dem maximalen Beitrag des jeweiligen RN sortiert.
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Abbildung 45 Differential Importance Measure (links) und Darstellung der skalierten Sensitivitat
(rechts) der Gesamtaktivitdt pro Brennstoffmasse des Anwendungsbeispiels
(Anhang C.3.2)

Es sind nur die 17 Radionuklide mit den gréten Beitrdgen dargestellt. Die Legende ist nhach
dem maximalen Beitrag des jeweiligen RN sortiert.

Betrachtet man Abbildung 46 so ist auch in Bezug auf die Radiotoxizitat pro Brennstoffmasse ein
dominanter Einfluss des Nuklids Am-241 nach ca. 300 Jahren sichtbar. Aus Abbildung 47 ist
wiederum ersichtlich, dass dieser Einfluss tatsachlich auf dem anfanglichen RN-Inventar an Pu-241
beruht. Der Anteil des Radionuklids Pu-240 an der Radiotoxizitat nach ca. 4 Jahren beruht auf
dessen anfanglichem RN-Inventar (Abbildung 47). Ebenso ist der Anteil des Radionuklids Pu-239
an der Radiotoxizitat nach 40 000 - 50 000 Jahren in dessen anfanglichem RN-Inventar begriindet
(Abbildung 47).
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Abbildung 46  Respective-Contribution-Plot des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2): Darstel-
lung des prozentualen Anteils eines Eingangsparameters an der gesamten
Radiotoxizitat pro Brennstoffmasse

Die Legende ist nach dem maximalen Beitrag des jeweiligen RN sortiert.
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Abbildung 47  Differential Importance Measure (links) und Darstellung der skalierten Sensitivitat
(rechts) der gesamten Radiotoxizitdt pro Brennstoffmasse des Anwendungs-
beispiels (Anhang C.3.2)

Es sind nur die 17 Radionuklide mit den gré3ten Beitragen dargestellt. Die Legende ist nach
dem maximalen Beitrag des jeweiligen RN sortiert.

Zusatzlich zu den bereits diskutierten RN beruht die Nachzerfallsleistung pro Brennstoffmasse der
ersten Jahre auf dem anfanglichen RN-Inventar an Rh-106 (Abbildung 48 und Abbildung 49).

Es ist ersichtlich, dass durch diese einfachen grafischen Methoden nicht nur ein Verstandnis des
zugrundliegenden Modells (radioaktives Zerfallsmodell) gewonnen werden kann, sondern auch
ohne genaue Kenntnis des Modells eine qualitative Gewichtung der Eingangsdaten (RN-Inventar)
der VSG im Bezug auf die Ausgangsdaten erfolgen kann.
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Abbildung 48 Respective-Contribution-Plot des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2): Darstel-
lung des prozentualen Anteils eines Eingangsparameters an der gesamten
Nachzerfallsleistung pro Brennstoffmasse

Die Legende ist nach dem maximalen Beitrag des jeweiligen RN sortiert.

e o [ =4 o o
8] w S wn o 3
L | L L L .

DIM der spez. Nachzerfallsleistung [-]

o
=

e
o
L

Skalierte Sensitivitat der spez. Nachzerfallsleistung

,_-
5]
N
-
1=
>
"
<

1071 10° 10! 10? 103 10% 10° 108 10? 10° 10% 10° 10%
Zeit [a] Zeit [a]

Abbildung 49  Differential Importance Measure (links) und Darstellung der skalierten Sensitivitat
(rechts) der gesamten Nachzerfallsleistung pro Brennstoffmasse des
Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2)

Es sind nur die 17 Radionuklide mit den gréten Beitrdgen dargestellt. Die Legende ist nach
dem maximalen Beitrag des jeweiligen RN sortiert.

Noch deutlicher ist eine qualitative Bewertung dieser Zusammenhange zu einzelnen Zeitpunkten mit
dem CUSUNORO-Plot méglich. Abbildung 50 zeigt die CUSUNORO-Plots fir 20 und 300 000 Jahre.
Sie zeigen bei 20 Jahren deutlich den groRen Einfluss der Eingangsdaten des anfanglichen RN-
Inventars an Cm-244, gefolgt vom Einfluss von Pu-241, Pu-238 und Cm-242 auf die spezifische
Gesamtaktivitat. Fir die spezifische Radiotoxizitat ergibt sich fir die qualitative Wichtung der
Eingangsdaten die Reihenfolge der Nuklide Cm-244, Pu-238 und Pu-241. Fir die spezifische
Nachzerfallsleistung gilt fur die Bedeutung des anfanglichen RN-Inventars die gleiche Reihenfolge
wie flr die spezifische Radiotoxizitat. Nach 300 000 Jahren ist klar ersichtlich, dass nur die
Ungewissheit im anfanglichen RN-Inventar an Pu-238 eine Rolle fur die Gesamtaktivitat bzw. die
Radiotoxizitat oder die Nachzerfallsleistung jeweils pro Brennstoffmasse spielt.
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Abbildung 50 CUSUNORO-Plots der Gesamtaktivitat, Radiotoxizitat und Nachzerfallsleistung pro
Brennstoffmasse des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2) fur die Zeitpunkte von
20 Jahren (oben) und 300 000 Jahren (unten)

Die Morris-Sensitivitdtsanalyse eignet sich ebenso, die Zusammenhange zwischen den Eingangs-
und Ausgangsdaten zu verdeutlichen. Abbildung 51 zeigt das Ergebnis der Morris
Sensitivitdtsanalyse flir die Zusammenhange zwischen den anfanglichen RN-Inventaren
(Eingangsdaten) und den Ziel- bzw. Ausgangsdaten, der Gesamtaktivitdt, Radiotoxizitadt und
Nachzerfallsleistung jeweils pro Brennstoffmasse nach einem Zeitraum von 20 Jahren. Fur
samtliche Eingangsparameter sind die Werte fur u* deutlich grésser als jene fir o. Die Einflisse der
Eingangsparameter sind somit stark linear.

Alle gezeigten Methoden sind geeignet, die Auswirkungen der Ungewissheiten in den
Eingangsdaten zu beschreiben und erméglichen ein qualitatives Ranking der Eingangsparameter
im Hinblick auf die betrachteten ZielgroRen einer vSU des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2). Es
muss jedoch darauf hingewiesen werden, dass dies darauf beruht, dass das zugrundeliegende
Modell (Zerfallsmodell) durch lineare Zusammenhange zwischen den Eingangs- und
Ausgangsdaten gepragt ist. Die unterschiedlichen mathematischen Grundlagen der Methoden
kommen dadurch nicht zu tragen. Sie haben jedoch beim Vorliegen anderer Zusammenhange ihre
Berechtigung (vgl. Abbildung 17).

CSD INGENIEURE AG DCH013822 | FoV_InvEndIl_AB_final_040925.docx Seite 80



U233 3%1077 U235 . Am-2R1-24} 1o
Pu-239 238 c?n—24'm72402
14 g Am:-2
) 'P:“Eal 2x 1077 : Np-237 :?’”‘5 ’
U-238 ‘Np-zgj—mz “Rifdhizaa DR o Mg o
. ol ° PU-240
6x10° PU-240 *
Ccm-245 cm2a4
b Am-243 . .Sm-lS_'L
4% 100 G Jeo9 1077 1 Tc-99
3% 10 Sm-151 °
2x10° 6x107°
Sm-147 sm-147
[ ] L]
165 167 169 1511 1513 1615 10"2 16“ 162 16" 165 163
u I
Cm-242
Cm-245 CAnDasl
> cnl-244
Pf23s
U-238 PU-24By 248
L Pu-242 @ o
6x10-13 ® Am-243
Pu-239
Np-237 .
° ® ua23g
.Sm—l47 Tc-a0®
ax 1013 ° sm-151
L ]
U-236
[ ]
Ix10-13 U-235
1(;-7 10|-5 10‘-3 10|-1 1;)1 163
u
Abbildung 51  Morris-Kenngrofien pu* und o der Gesamtaktivitat (oben links), der Radiotoxizitat
(oben rechts) und der Nachzerfallsleistung (unten) jeweils pro Brennstoffmasse
nach 20 Jahren flir das anfangliche RN-Inventar
Basierend auf 50 Trajektorien fur das Anwendungsbeispiel (Anhang C.3.2)
4.3.3 Quantitatives Ranking der Einflussfaktoren

Die letzte Stufe der Untersuchung des Einflusses von Eingangsdaten auf die Ausgangsdaten ist eine
Quantifizierung dieses Einflusses. Bei einer bestehenden oder angenommenen Linearitat des
Modells ist hierbei die Bestimmung eines Korrelations- bzw. Regressionskoeffizienten (Abschnitt
4.2.3) naheliegend.

Abbildung 52 zeigt die Korrelationskoeffizienten nach Pearson, Spearman und Kendall, welche
durch Anwendung der Methoden (Abschnitt 4.2.3) auf das anfangliche RN-Inventar, fir welches eine
Ungewissheit verortet werden konnte, ermittelt wurden. Wie zu erwarten ist, zeigen sich keine
Unterschiede zwischen dem Korrelationskoeffizienten nach Pearson und Spearman sowie leicht
geringere Werte fur das Kendall Tau. Die Ursache hierfir ist die starke Linearitat innerhalb des
zugrundliegenden Modells. Nach 20 Jahren hat die Ungewissheit im anfanglichen RN-Inventar an
Cm-244 den groRten Einfluss auf die spezifische Gesamtaktivitat gefolgt von der Ungewissheit im
anfanglichen RN-Inventar an Pu-241 und Pu-238. Nach 300 000 Jahren hat nur noch die
Ungewissheit im anfanglichen RN-Inventar von Pu-238 einen Einfluss auf die spezifische
Gesamtaktivitat des Inventars.
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Abbildung 52  Ubersicht tber die Korrelationskoeffizienten (Pearson, Spearman, Kendall) der 19
variierten anfanglichen RN-Inventare bezogen auf die spezifische Gesamtaktivitat
fur die Zeitpunkte 20 Jahre (oben) und 300 000 Jahre (unten)

Berechnet fir das Anwendungsbeispiel (Anhang C.3.2)

Dies gilt auch fur die Standardregressionskoeffizienten (Abbildung 53). Die Ursache dafur, dass die
durch die Methode der Standardregression gefundenen Koeffizienten den Korrelationskoeffizienten
entsprechen, wurde im Abschnitt 4.2.3 diskutiert. Die Partialkorrelationskoeffizienten unterscheiden
sich von den vorhergehenden Korrelationskoeffizienten dadurch, dass Eingangsdaten mit einem
relativ geringen Einfluss auf die Ausgangsdaten hervortreten. Neben dem bereits identifizierten
Einfluss des anfanglichen RN-Inventars an Cm-244, Pu-241 und Pu-238, wird sichtbar, dass z. B.
nach 20 Jahren ebenso das anfangliche RN-Inventar an U-238, Pu-240, U-235, Cm-245 und
weiterer RN einen Einfluss auf die Ausgangsdaten hat (Abbildung 53).

CSD INGENIEURE AG DCH013822 | FoV_InvEndIl_AB_final_040925.docx Seite 82



Pearson SRC PCC

1.00 4 1.00 4 1.00 o €0 .
.
0.751 & 0.75 4 & 0.75
- ®,210
5 q’u'ZQl
& 050 0.50 LT 0.50 +— %535
E .[mrldﬁ
g
s 2 o025 Suzsn 0.25 1 uzse 0.25 L J— L.
~ % ﬁ %m m:242 .k—SQ
£ 3 o, [ 236 %uz2e2 743‘.[ o .lsam7151
c = i L} m-24! B 4 m-243 m
H g 0.00 !uq: 8, ‘pui’zizwﬂauqesggm 2 lkjhmgmm 0.00 18, 85 85 A 235 % s zao% 9Bt e iz o A O Mo Qapis1 0.00 W K237
S —0.25 —0.25 —0.25
=
=
g—usof —0.50 -0.50
§ o . .
—0.75 —0.75 1 -0.75
-1.00 L— - - - . . : : : - 100 - - . . - . . - -1.00
2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
1.00 A e 1.00 A .« 1.00 7 ®m Npz37
fuzas ®u2m
0751 0.751 0.75 LT
E $u7242
3
050 0.50 0.50
© E L
o &
-]
§ 2 0259 0.25 0.25 .
S i ®25e L3 241
o @ urzalw 234 L} 55 @ Puia
mog L5 Whpsalcicd R8s Fmaa ' @23 e .,
: 0.00 4 iS22 e 0.00 4 0.00 24 245
' B e T L L e Wi S SO, Wi g
2 &
T 5 -0.25 -0.25 1 -0.25
N k=
=
E 550 —0.50 ~0.50
s . .
—0.75 —0.75 -0.75
~1.00 L— : r : T T . . . ~1.00 L—— r r T T T T . ~1.00 L— T T . . — - T -
2 4 6 8 10 12 14 1, 18 20 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
Nuklid Nuklid Nuklid

Abbildung 53  Ubersicht Uber die Korrelations- und Regressionskoeffizienten (Pearson,
Standardregression und Partialkorrelation) der 19 variierten anfanglichen RN-
Inventare bezogen auf die spezifische Gesamtaktivitat fur die Zeitpunkte 20 Jahre
(oben) und 300 000 Jahre (unten)

Berechnet fir das Anwendungsbeispiel (Anhang C.3.2)

Um dies besser verstandlich zu machen sind in Abbildung 54 die Bereiche des Einflusses einiger
dieser RN besonders hervorgehoben. Es ist dabei zu beachten, dass der Einfluss des anfanglichen
RN-Inventars hier nur fur die gezeigten RN betrachtet wird, wodurch der Einfluss dieser gegenuber
den anderen, nicht in der Abbildung enthaltenen RN, (ibergewichtet dargestellt wird (siehe Abschnitt
4.2.2).
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Abbildung 54
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DIM-Darstellung einer Auswahl von RN aus dem anfanglichen Inventar der VSG
(Anhang C.3.2) zur Verdeutlichung der Ergebnisse der Korrelationskoeffizienten,
speziell des PCC

Die Legende ist nach dem maximalen Beitrag des jeweiligen RN sortiert.

Abbildung 55 zeigt die EASI-Sensitivitdtsindices der anfanglichen RN-Inventare bezogen auf die
Ausgangsparameter (Abschnitt 4.2.4). Diese zeigen im betrachteten Beispiel (Anhang C.3.2)
wiederum keinen signifikanten Unterscheid zu den linearen Korrelationskoeffizienten nach Pearson
oder Spearman (Abschnitt 4.2.3).
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Abbildung 55

EASI-Sensitivitatsindices der anfanglichen RN-Inventare mit bekannter
Ungewissheit bezogen auf die Gesamtaktivitat (links), Radiotoxizitat (Mitte) und
Nachzerfallsleistung (rechts) des Inventars jeweils pro Brennstoffmasse nach 20
Jahren

Berechnet fir das Anwendungsbeispiel (Anhang C.3.2)

Gleiches gilt fur den varianzbasierten Sobol‘ Index (Abbildung 56). Varianzbasierte Koeffizienten wie
der Sobol' Index oder der EASI-Index sind vorrangig bei nicht-linearen Zusammenhangen zwischen
Eingangs- und Ausgangsdaten von Bedeutung (Abschnitt 5.1.1).
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Abbildung 56  Sobol‘ Index der anfanglichen RN-Inventare mit bekannter Ungewissheit bezogen

auf die Gesamtaktivitat (links),

Radiotoxizitat (Mitte) und Nachzerfallsleistung

(rechts) des Inventars jeweils pro Brennstoffmasse nach 20 Jahren

Berechnet fir das Anwendungsbeispiel (Anhang C.3.2)

Als letzte quantitative Methode wird in Abbildung 57 der Tornado-Plot auf das Inventar der VSG
angewendet. Zum besseren Verstandnis des nach 300 000 Jahren relevanten anfanglichen RN-
Inventars soll an dieser Stelle nochmal auf die Ergebnisse fur die partiellen Korrelationskoeffizienten
(PCC) in Abbildung 53 und die spezielle dafiir erstellte DIM-Darstellung in Abbildung 54 verwiesen
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Abbildung 57
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Tornado-Plots der anfanglichen RN-Inventare mit bekannter Ungewissheit bezogen

auf die Gesamtaktivitat (links), Radiotoxizitdt (Mitte) und Nachzerfallsleistung
(rechts) des Inventars jeweils pro Brennstoffmasse nach 20 Jahren (oben) und
300 000 Jahren (unten)

Berechnet fir das Anwendungsbeispiel (Anhang C.3.2)
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5 Ungewissheit der Ausgangsdaten

In diesem Kapitel werden Methoden zur Ermittlung der Ungewissheiten in den Ausgangsdaten,
welche aus den Ungewissheiten in den Eingangsdaten und in den Modellansatzen des Inventar-
modells resultieren, dargestellt und diskutiert. Dazu werden zuerst die Methoden und das generelle
Vorgehen kurz umrissen und dann wird auf bestimmte Aussagen, welche sich auf Basis der
Methoden treffen lassen, und deren Bezug zu einzelnen Ausgangsdaten des Inventarmodells und
Zielgrolen einer vSU eingegangen. Den Abschluss bilden zwei Beispiele zur Nutzung der Methoden
zur Abschatzung des Einflusses unterschiedlicher Datenquellen.

Die qualitative und quantitative Analyse erfolgt hierbei mit nahezu denselben Methoden, welche in
Abschnitt 4.2 dargestellt sind und auf der Bildung einer Stichprobe basieren (Abschnitt 4.1). Zur
Ableitung von robusten Aussagen zu den Ausgangsdaten ist es wiederum erforderlich, dass sowohl
die Eingangsdaten als auch die Ausgangsdaten mathematisch als ,asymptotisch erwartungstreuer
Schéatzer” betrachtet werden kénnen (Abschnitt 4.1.2).

51 Methoden

5.1.1  Ubersicht

Die Methoden lassen sich grob unterteilen in Methoden, welche rein grafisch und qualitativ einen
Wertebereich fur die Ausgangsparameter sichtbar machen, und zwei quantitative Vorgehensweisen
zur Analyse der Ausgangsdaten. Letztere basieren auf der statistischen Analyse der
Ausgangsdaten, welche auf einer Stichprobe fur die Eingangsparameter und ggf. differenzierten
Modellansatzen beruht. In der ersten Vorgehensweise wird auf dieser Grundlage eine theoretische
Verteilungsfunktion fir die Ausgangsdaten angenommen und die zugehdrigen Parameter geschatzt.
Die zweite Vorgehensweise besteht in der Angabe der empirischen Verteilung der Ausgangsdaten,
welche mittels ihrer Perzentile charakterisiert wird.

51.2 Grafische Methoden

Als rein grafische Methode zur Darstellung der Ungewissheit von zeitabhangigen Ausgangsdaten
kann eine gleichzeitige Darstellung der Stichprobe (und damit optisch der Bandbreite) Gber den
gesamten Zeitraum erfolgen. Es wird dadurch rein optisch der Bereich sichtbar, innerhalb dessen
die Ausgangsdaten zu jedem Zeitpunkt liegen. Diese Darstellungsmethode wird Horsetail-
Diagramm, auch Horsetail-Plot, genannt (Abbildung 58).
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Abbildung 58  Horsetail-Diagramm der Gesamtaktivitat des lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1)

Eine zweite Methode zur Darstellung der Bandbreite und Wahrscheinlichkeitsverteilung von
Ausgangsdaten ist die Darstellung als Histogramm bzw. als kumulative Verteilungsfunktion (CDF).
Abbildung 59 zeigt die Histogramme und kumulierten Verteilungsfunktionen der Gesamtaktivitat des
lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1) zu verschiedenen Zeiten.
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Abbildung 59  Histogramm und CDF der Gesamtaktivitat des lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1)
fur die Zeiten 0,1 Jahre (links), 20 Jahre (Mitte) und 300 000 Jahre (rechts)

5.1.3  Methoden mit Nutzung einer Verteilungsfunktion

Bei einer bekannten oder angenommenen Verteilung der Ausgangsdaten (z. B. Abbildung 59) kann
diesen empirisch die bekannte oder angenommene Verteilungsfunktion durch Schatzung der
Parameter aus der Stichprobe angepasst werden.

Die am haufigsten verwendete Verteilungsfunktion ist die Normalverteilung fur einen Parameter in
Anlehnung an die ISO bzw. DIN (Schwarz, 2020a). Dies bestatigte sich auch in der Literaturstudie
(Anhang A): Die Normalverteilung bzw. die logarithmische Normalverteilung bei gro3er Streuung der
Parameterwerte werden am haufigsten verwendet. In einzelnen Fallen erfolgt auch die Nutzung von
Gleichverteilungen zwischen Extremwerten bzw. Eckwerten der Parameterwerte, z. B. (Nagra,
2023). Abbildung 60 zeigt das Histogramm der Gesamtaktivitat des lllustrationsbeispiels (Anhang
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C.3.1) mit der angepassten Normalverteilung (Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion PDF) fir
verschiedene Zeitpunkte. Die zugehdrigen Parameter der angepassten Normalverteilung, d. h.
Mittelwert und Varianz, zeigt Tabelle 9. Das 68%-Vertrauensintervall ist in diesem Fall definiert durch
den symmetrischen Bereich von plus / minus einer Standardabweichung zum Mittelwert, das 98%-
Vertrauensintervall durch zwei Standardabweichungen.

Tabelle 9 Geschatzte Parameter der Normalverteilungsfunktion fir die Gesamtaktivitat des
lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1) flr verschiedene Zeitpunkte

Zeitpunkt Mittelwert Varianz 68%-Vertrauens-
[a] [Bq] [Bg?] intervall [Bq] intervall [Bq]

0,1 1,44e+17 1,97e+32 1,30e+17 — 1,58e+17 | 1,16E-17 — 1,72e+17

20 4,59e+15 2,01e+29 4,14e+15 - 5,04e+15 3,69e+15 — 5,49e+15
300 000 9,56e+07 8,82e+13 8,62e+07 — 1,05e+08 7,68e+07 — 1,14e+08
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Abbildung 60 Histogramm der Gesamtaktivitat des lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1) fir die
Zeiten 0,1 Jahre (links), 20 Jahre (Mitte) und 300 000 Jahre (rechts) mit angepasster
Normalverteilung (violett), dem zugehdrigen Mittelwert (schwarz) und dem
Vertrauensbereich einer bzw. der doppelten Standardabweichung als vertikale
Linien (gestrichelt, grau)

Diese Methode kann unzureichende Ergebnisse liefern, falls die tatsachliche Verteilung der
Ausgangsdaten durch die angenommene Verteilungsfunktion nicht angemessen abgebildet wird.
Zur Bestimmung der Gute der Anpassung und zum Vergleich verschiedener maoglicher
Verteilungsfunktionen sind in der statistischen Literatur verschiedene Kriterien definiert.

5.1.4  Methoden ohne Nutzung einer Verteilungsfunktion

Ohne Kenntnis oder Annahme einer Verteilung der Ausgangsdaten kann die Darstellung der
Ungewissheit mittels der Quantile der Ausgangsdaten erfolgen. Die Vertrauensintervalle sind hier
symmetrisch um den Median der Ausgangsdaten (50%-Quantil) als Erwartungswert definiert. Das
68%-Vertrauensintervall liegt zwischen dem 16%-Quantil und dem 84%-Quantil, und das 98%-

Seite 89 CSD INGENIEURE AG DCH013822 | FoV_InvEndIl_AB_final_040925.docx



Vertrauensintervall liegt zwischen dem 1%-Quantil und dem 99%-Quantil. Tabelle 10 zeigt die
entsprechenden Quantile, Abbildung 61 verdeutlicht das Vorgehen dieser Methode grafisch.

Tabelle 10 Quantile der Gesamtaktivitat des lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1) fur verschiedene

Zeitpunkte
Zeitpunkt | Median 1%-Quantil 84%-Quantil | 99%-Quantil
k| [Bqa] [Bd] [Bd] [Bqa] [Bd]
0,1 144e+17 1126+17 131e+17  1,58e+17 1,766+17
20 458e+15  365e+15  413e+15  506e+15  559e+15
300 000 9,556+07  7,39e+07  8,68e+07  105e+08  1,16e+08
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Abbildung 61  Empirische CDF der Gesamtaktivitat des lllustrationsbeispiels (Anhang C.3.1) fir
die Zeitpunkte 0,1 Jahre (links), 20 Jahre (Mitte) und 300 000 Jahre (rechts) mit dem
Medianwert (schwarz) und den vertikalen Linien des 1%-, 16%-, 84%- und 99%-
Quantils (gestrichelt, grau), welche das 68%- und 98%-Vertrauensintervall angeben

Der Vergleich zwischen Tabelle 9 und Tabelle 10 zeigt eine gute Ubereinstimmung (die
Vertrauensintervalle sind nahezu identisch), d. h. die Annahme einer Normalverteilung scheint
gerechtfertigt. Flr das vorliegende lllustrationsbeispiel (Anhang C.3.1) ist dies zu erwarten, da sich
die als normalverteilt beschriebene Ungewissheit der Eingangsdaten wegen der rein linearen
Zerfallsgesetze als normalverteilte Ungewissheit der Ausgangsdaten niederschlagt.

5.2 Anwendung auf Ziel- und Ausgangsgrofien

In diesem Abschnitt soll die Anwendung der beschriebenen Methoden auf die radiologische
Charakterisierung eines Inventarmodells gezeigt werden. Die Anwendung erfolgt beispielhaft auf
das massenspezifische RN-Inventar der bestrahlten BE mit Mischoxid-Brennstoff (MOX) aus den
Abfallen der Druckwasserleistungsreaktoren (DWR) des Anhangs zum Arbeitspaket 3 der
vorldufigen Sicherheitsuntersuchung Gorleben (VSG). Fur die Werte des RN-Inventars werden
illustrativ. normalverteilte Abweichungen von den Angaben angenommen, deren Standard-
abweichung sich aus der Nutzung eines numerischen Codes zur Bestimmung des RN-Inventars
nach der Nutzung in einem Reaktor ableitet. Ein LHS mit einem Stichprobenumfang von 1 000
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Variationen der Eingangsparameter dient als Grundlage. Anhang C.3.2 gibt weitere Informationen
zu den Eingangsdaten.

Wie in Abschnitt 4.3 werden hier die massenspezifische Gesamtaktivitat, als Ausgangsgrofle des
Inventarmodells, die massenspezifische Radiotoxizitat, d. h. die Ingestionsdosis flir einen
Erwachsenen, reprasentativ flr die ZielgroRe der Kérperdosis und durchschnittliche Jahresdosis
eines Erwachsenen, und die massenspezifische Nachzerfallsleistung, reprasentativ fiir die ZielgroRe
Temperatur an der Gebindeoberflache, betrachtet.

Zuerst werden die Horsetail-Diagramme der spezifischen Gesamtaktivitat, Radiotoxizitat und
Nachzerfallsleistung gezeigt. Nachfolgend erfolgt eine Bestimmung der Bandbreiten mit beiden in
Abschnitt 5.1 vorgestellten Methoden.

5.2.1 Qualitative und quantitative Aussagen

Abbildung 62 zeigt die spezifische Gesamtaktivitat, Radiotoxizitdt und Nachzerfallsleistung aller
Berechnungen basierend auf einer normalverteilten Variation der Eingangsdaten mit einem LHS als
Horsetail-Diagramm.
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Abbildung 62  Horsetail-Diagramme der spezifischen Gesamtaktivitat (links), Radiotoxizitat (Mitte)
und Nachzerfallsleistung (rechts) des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2)

LHS mit einem Stichprobenumfang von 1 000 Variationen normalverteilter Eingangsdaten

Basierend auf diesen Zeitreihen werden den drei Ausgangs- bzw. Zielgré3en entsprechend den zwei
quantitativen Methoden aus Abschnitt 5.1 Bandbreiten zugeordnet. D. h. den Ausgangsdaten wird
zu einem Zeitpunkt eine Verteilungsfunktion, hier eine Normalverteilung, angepasst und aus dieser
Mittelwert und Standardabweichung abgeleitet (gemafy Abschnitt 5.1.3), bzw. es erfolgt eine
Berechnung der Quantile (gemaf Abschnitt 5.1.4).

Abbildung 63 zeigt das Ergebnis unter Annahme einer Normalverteilung (Abschnitt 5.1.3) fir alle

drei Ausgangs- bzw. ZielgroRen. Tabelle 11 zeigt die Mittelwerte und Vertrauensintervalle der
Ausgangs- bzw. Zielgrofien.
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Tabelle 11

Bandbreiten fir die Ausgangsdaten spezifische Gesamtaktivitat, Radiotoxizitat und
Nachzerfallsleistung des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2) bei Nutzung einer
Normalverteilung zur Beschreibung der Wahrscheinlichkeit der Ausgangsdaten

Zeit [a] | Parameter

20

300 000

1 000 000

CSD INGENIEURE AG DCH013822 | FoV_InvEndIl_AB_final_040925.docx

Gesamtaktivitat
Radiotoxizitat
Nachzerfallsleistung
Gesamtaktivitat
Radiotoxizitat
Nachzerfallsleistung
Gesamtaktivitat
Radiotoxizitat

Nachzerfallsleistung

Einheit

Bqg/tSM
Sv/tSM
WItSM
Bg/tSM
Sv/tSM
WItSM
Bg/tSM
Sv/tSM
WItSM

Mittelwert

3,12e+16
8,81e+08
4,52e+03
6,51e+12
9,45e+05
3,51E+00
3,63e+12
3,565e+05
2,07e+00

68%- Vertrauens- | 98%- Vertrauens-
intervall intervall

3,08e+16 - 3,15e+16
8,41e+08 - 9,21e+08
4,29e+03 - 4,75e+03
6,24e+12 - 6,78e+12
8,85e+05 - 1,00e+06
3,37e+00 - 3,66e+00
3,57e+12 - 3,68e+12
3,45e+05 - 3,66e+05
2,04e+00 - 2,10e+00

3,05e+16 - 3,18e+16
8,01e+08 - 9,61e+08
4,06e+03 - 4,98e+03
5,97e+12 - 7,05e+12
8,25e+05 - 1,06e+06
3,22e+00 - 3,81e+00
3,562e+12 - 3,74e+12
3,35e+05 - 3,76e+05
2,00e+00 - 2,13e+00
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Abbildung 63 Histogramme der spezifischen Gesamtaktivitat (links), Radiotoxizitat (mittlere
Spalte) und Nachzerfallsleistung (rechts) des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2)
fur die Zeiten 20 Jahre (oben), 300 000 Jahre (mittlere Reihe) und 1 000 000 Jahre
(unten) mit angepasster Normalverteilung (violett), dem zugehérigen Mittelwert
(schwarz) und dem Vertrauensbereich einer bzw. der doppelten Standard-
abweichung als vertikale Linien (gestrichelt, grau)

Abbildung 64 zeigt das Ergebnis ohne Annahme einer Verteilung (Abschnitt 5.1.4) fur alle drei
Ausgangs- bzw. ZielgroRen. Tabelle 12 zeigt die Medianwerte und Vertrauensintervalle der
Ausgangs- bzw. Zielgrofien.
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Tabelle 12 Bandbreiten flr die Ausgangsdaten spezifische Gesamtaktivitat, Radiotoxizitat und
Nachzerfallsleistung des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2) bei Nutzung der

Quantile zur Beschreibung der Wahrscheinlichkeit der Ausgangsdaten

Zeit [a] | Parameter

20

300 000

1 000 000

Gesamtaktivitat
Radiotoxizitat
Nachzerfallsleistung
Gesamtaktivitat
Radiotoxizitat
Nachzerfallsleistung
Gesamtaktivitat
Radiotoxizitat

Nachzerfallsleistung

Einheit

Bqg/tSM
Sv/tSM
WItSM
Bg/tSM
Sv/tSM
WItSM
Bg/tSM
Sv/tSM
WItSM

Median

3,11e+16
8,80e+08
4,52e+03
6,51e+12
9,44e+05
3,51E+00
3,63e+12
3,565e+05
2,07e+00

68%- Vertrauens-

intervall

3,08e+16 - 3,15e+16
8,42e+08 - 9,20e+08
4,29e+03 - 4,75e+03
6,25e+12 - 6,78e+12
8,86e+05 - 1,00e+06
3,37e+00 - 3,66e+00
3,57e+12 - 3,68e+12
3,45e+05 - 3,65e+05
2,04e+00 - 2,10e+00
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98%- Vertrauens-
intervall

3,04e+16 - 3,20e+16
7,87e+08 - 9,78e+08
4,00e+03 - 5,09e+03
5,92e+12 - 7,12e+12
8,08e+05 - 1,08e+06
3,19e+00 - 3,85e+00
3,49e+12 - 3,76e+12
3,33e+05 - 3,80e+05
1,99e+00 - 2,14e+00
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Abbildung 64

CDF der spezifischen Gesamtaktivitat (links), Radiotoxizitat (mittlere Spalte) und
Nachzerfallsleistung (rechts) des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2) flur die
Zeiten 20 Jahre (oben), 300 000 Jahre (mittlere Reihe) und 1 000 000 Jahre (unten)
mit der Annahme einer Normalverteilung fir die Ungewissheit der Eingangsdaten
und den 1%, 16%, 84% und 99% Quantilen der Ausgangsdaten als horizontale bzw.
vertikale Linien (gestrichelt, grau)

Beide Vorgehensweisen zur Bestimmung der Bandbreiten der Ausgangsdaten zeigen bei einem
Vergleich von Tabelle 11 und Tabelle 12 kaum Unterschiede. Dies liegt, wie schon beim
lllustrationsbeispiel, daran, dass die Verteilung der Ausgangsdaten einer Normalverteilung
entspricht und alle Modellansatze im Inventarmodell linear sind.

In der Literatur wird oft auch eine Gleichverteilung zur Beschreibung der Verteilung der
Eingangsdaten gefunden. Dies kann je nach Modellansatz zu Ausgangsdaten fuhren, deren
Verteilung nicht einer Normalverteilung entspricht. Um dies zu verdeutlichen, wird nachfolgend der
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Ungewissheit in den Eingangsdaten, anfangliches RN-Inventar,
plus/minus zwei Standardabweichungen (98%-Vertrauensintervall) unterstellt.

eine Gleichverteilung, Uber

Abbildung 65 zeigt das Ergebnis unter Annahme einer Normalverteilung gemaf Abschnitt 5.1.3 fir
alle drei Ausgangs- bzw. ZielgréRen. Es fallt deutlich auf, dass die Wahl einer Normalverteilung fir
die Ausgangsdaten nicht der tatsachlichen Verteilung der Parameter entspricht. Tabelle 13 zeigt die
Mittelwerte und Vertrauensintervalle der Ausgangs- bzw. ZielgréRen.

Tabelle 13 Bandbreiten flr die Ausgangsdaten spezifische Gesamtaktivitat, Radiotoxizitat und
Nachzerfallsleistung, des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2) bei Nutzung einer
Normalverteilung zur Beschreibung der Wahrscheinlichkeit der Ausgangsdaten fur

gleichverteilte Eingangsdaten

Zeit [a] | Parameter Einheit | Mittelwert | 68%-Vertrauens- | 98%-Vertrauens-
intervall intervall

300 000

1 000 000

CSD INGENIEURE AG DCH013822 | FoV_InvEndIl_AB_final_040925.docx

Gesamtaktivitat
Radiotoxizitat
Nachzerfallsleistung
Gesamtaktivitat
Radiotoxizitat
Nachzerfallsleistung
Gesamtaktivitat
Radiotoxizitat

Nachzerfallsleistung

Bqg/tSM
Sv/tSM
W/SM
Bg/tSM
Sv/tSM
W/SM
Bg/tSM
Sv/tSM
W/SM

3 12e+16
8,81e+08
4,52e+03
6,51e+12
9,45e+05
3,51E+00
3,63e+12
3,55e+05
2,07e+00

3 08e+16 - 3,15e+16
8,35e+08 - 9,27e+08
4,25e+03 - 4,78e+03
6,20e+12 - 6,82e+12
8,75e+05 - 1,01e+06
3,34e+00 - 3,68e+00
3,56e+12 - 3,69e+12
3,44e+05 - 3,67e+05
2,03e+00 - 2,10e+00

3 04e+16 - 3,19e+16
7,88e+08 - 9,73e+08
3,98e+03 - 5,05e+03
5,89e+12 - 7,13e+12
8,06e+05 - 1,08e+06
3,17e+00 - 3,86e+00
3,50e+12 - 3,75e+12
3,32e+05 - 3,79e+05
1,99e+00 - 2,14e+00
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Zeitpunkt: 20 a
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Zeitpunkt: 300 000 a
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Zeitpunkt: 1 000 000 a

0.0 - .

345 350 355 360 365 370 375 3.80 33 3.4 35 3.6 3.7 3.8 2.00 2.05 2.10 2.15
lel2 le5

spezifische Gesamtaktivitat [Bg/tsM] spezifische Radiotoxizitat [Sv/tSM] spezifische Nachzerfallsleistung [W/tSM]

Abbildung 65 Histogramm der spezifischen Gesamtaktivitat (links), Radiotoxizitat (mittlere Spalte)
und Nachzerfallsleistung (rechts) des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2) fir die
Zeiten 20 Jahre (oben), 300 000 Jahre (mittlere Reihe) und 1 000 000 Jahre (unten)
Jahre angepasster Normalverteilung (violett) bei gleichverteilten Eingangsdaten,
dem zugehorigen Mittelwert (schwarz) und dem Vertrauensbereich einer bzw. der
doppelten Standardabweichung als vertikale Linien (gestrichelt, grau)

Abbildung 66 zeigt das Ergebnis ohne Annahme einer Verteilung gemafl Abschnitt 5.1.4 fur alle drei
Ausgangs- bzw. Zielgroéfien bei gleichverteilten Eingangsdaten.

Tabelle 14 zeigt die Medianwerte und Vertrauensintervalle der Ausgangs- bzw. Zielgrofien.
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Tabelle 14 Bandbreiten flr die Ausgangsdaten spezifische Gesamtaktivitat, Radiotoxizitat und
Nachzerfallsleistung des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2) bei Nutzung der
Quantile zur Beschreibung der Wahrscheinlichkeit der Ausgangsdaten flr gleich-

Zeit [a] | Parameter Einheit | Median
intervall intervall

| 20 Gesamtaktivitat Bqg/tSM  3,11e+16 | 3,08e+16 - 3,15e+16 | 3,03e+16 - 3,20e+16
Radiotoxizitat Sv/tSM | 8,80e+08 8,32e+08 - 9,31e+08 7,84e+08 - 9,78e+08
Nachzerfallsleistung W/tSM  4,52e+03 4,22e+03 - 4,81e+03 4,00e+03 - 5,04e+03
300 000 Gesamtaktivitat Bg/tSM | 6,51e+12  6,15e+12-6,87e+12  5,96e+12 - 7,08e+12
Radiotoxizitat Sv/tSM  9,43e+05 8,65e+05 - 1,03e+06 8,24e+05 - 1,07e+06
Nachzerfallsleistung  W/SM | 3,51E+00 3,32e+00 - 3,71e+00 @ 3,21e+00 - 3,83e+00
1000 000 Gesamtaktivitat Bqg/tSM | 3,63e+12 3,56e+12 - 3,69e+12 3,49e+12 - 3,76e+12
Radiotoxizitat Sv/tSM | 3,55e+05 @ 3,42e+05 - 3,69e+05 3,33e+05 - 3,78e+05
Nachzerfallsleistung W/ASM  2,07e+00 2,03e+00 - 2,10e+00 1,99e+00 - 2,14e+00

verteilte Eingangsdaten
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Abbildung 66 CDF der spezifischen Gesamtaktivitat (links), Radiotoxizitat (mittlere Spalte) und
Nachzerfallsleistung (rechts) des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2) flur die
Zeiten 20 Jahre (oben), 300 000 Jahre (mittlere Reihe) und 1 000 000 Jahre (unten)
mit der Annahme einer Gleichverteilung fir die Ungewissheit der Eingangsdaten
und den 1%, 16%, 84% und 99% Quantilen der Ausgangsdaten als horizontale bzw.

vertikale Linien (gestrichelt, grau)

Alle Ergebnisse fur die Bandbreiten der Ausgangsdaten bzw. ZielgroRen sind in Abbildung 67
grafisch in leicht modifizierten Box-Plots zusammengefasst. Durch die geringen Ungewissheiten im
anfanglichen RN-Inventar, welche nur 19 der 288 betrachteten Radionuklide zugeordnet werden
kénnen, sind nur geringe Abweichungen zwischen den verschiedenen Verteilungen der
Eingangsdaten und den Methoden zur Bestimmung der Bandbreiten der Ausgangsdaten sichtbar.
Die Referenzwerte sind in allen Beispielen unverandert. Bei einer angesetzten Normalverteilung der
Eingangsdaten entstehen zwischen den Methoden der Bestimmung der Bandbreiten der
Ausgangsdaten kaum Unterschiede (orangefarbene Balken). Das 98%-Vertrauensintervall wird fur
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normalverteilte Eingangsdaten bei der Nutzung der Quantile immer etwas grésser angegeben als
bei der Bestimmung der Vertrauensbereiche unter Nutzung einer Verteilungsfunktion. Im Gegensatz
dazu, werden bei Nutzung einer Normalverteilung zur Bestimmung der Bandbreiten, wenn diese

nicht tatsachlich vorliegt,

das 98%-Vertrauensintervall meist Uberschatzt und das 68%-

Vertrauensintervall meist unterschatzt (linker blauer Balken verglichen mit rechtem orangefarbenem

Balken).
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Abbildung 67  Vergleich aller Bandbreiten fur die spezifische Gesamtaktivitat (links), Radiotoxizitat
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(mittlere Spalte) und Nachzerfallsleistung (rechts) des Anwendungsbeispiels
(Anhang C.3.2) fur die Zeiten 20 Jahre (oben), 300 000 Jahre (mittlere Reihe) und
1 000 000 (unten) Jahre

Gezeigt sind die Ergebnisse fir die Referenzwerte (Linie), das 68%- (Box) und 98%-
(Antennen) Vertrauensintervall bei einer Normalverteilung (orange) bzw. Gleichverteilung
(blau) der Ungewissheit der Eingangsdaten unter Nutzung einer Normalverteilung
(,Funktion“) bzw. der Quantile (,Quantil“) zur Bestimmung der Bandbreiten der
Ausgangsdaten
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5.2.2  Aussagen zu unterschiedlichen Datenquellen

Vergleich unterschiedlicher Datenséatze eines RN-Inventars

In diesem Abschnitt soll die Anwendung der Methoden zum Vergleich unterschiedlicher Datensatze
gezeigt werden. Eine relevante Fragestellung ist zum Beispiel, ob unterschiedliche Datensatze zu
einem Referenzinventar zusammengefasst werden kénnen.

Hierfir werden nachfolgend die Inventardatensatze der vorlaufigen Sicherheitsanalyse flir den
Standort Gorleben (VSG) verwendet. Neben den bisher in diesem Bericht betrachteten Abfallen aus
der Nutzung von Mischoxid-Brennelementen in Druckwasserleistungsreaktoren (DWR-MOX)
werden noch drei weitere Datensatze untersucht: Mischoxid-Brennelemente aus Siedewasser-
reaktoren (SWR-MOX) sowie Urandioxid-Brennelemente aus Druckwasserreaktoren (DWR-UO2)
und aus Siedewasserreaktoren (SWR-UO2). Anhang C.3.2 gibt weitere Informationen zu diesen
Eingangsdaten.

Zunachst werden die vier Inventardatensatze hinsichtlich ihres zeitlichen Verlaufs fir die Ausgangs-
bzw. ZielgréRen der spezifischen Gesamtaktivitdt, Radiotoxizitdt und Nachzerfallsleistung in
Abbildung 68 (links) gegenlbergestellt. Auf der rechten Seite der Abbildung sind die entsprechenden
prozentualen Differenzen fur samtliche Konstellationen dargestellt.

Es kann gefolgert werden, dass Uber den gesamten Betrachtungszeitraum von 1 Million Jahre (mit
Ausnahme des ersten Jahres) MOX-BE zu héheren Werten im Vergleich zu UO2-BE flhren.
Innerhalb einer dieser Kategorie (Mischoxid-Brennstoff MOX bzw. Urandioxid-Brennstoff UO2) ist
der charakteristische Verlauf der zeitlichen Entwicklung der Ausgangs- bzw. ZielgréRen sehr
ahnlich. Dies weist daraufhin, dass die Zerfallsketten innerhalb dieser Brennstoffkategorie und damit
die Zusammensetzung des RN-Inventars sehr dhnlich sind, und zwar unabhangig vom Reaktortyp
(DWR bzw. SWR). Der Respective-Contribution-Plot in Abbildung 69 bestatigt diese Annahme.

Die Abfalle aus Druckwasserreaktoren weisen (fir beide Kategorien) eine um ca. 7% hdhere
anfangliche spezifische Gesamtaktivitat auf (siehe Abbildung 68, oben rechts, blau-orange-
gestrichelte Kurve (DWR-MOX vs. SWR-MOX) bzw. grun-rot-gestrichelte Kurve (DWR-UO2 vs.
SWR-UO2)). Aus den Differenz-Darstellungen wird ersichtlich, dass die groRten Unterschiede bei
ca. 300 Jahren auftreten und die geringsten Abweichungen zwischen den DWR-UO2 und SWR-
UO2 Datensatzen vorliegen. Aus diesem Grund beschrankt sich die weitere Analyse hinsichtlich der
Frage, ob verschiedene Inventare zu einem Referenzinventar zusammengefasst werden kdnnen auf
die beiden Datensatze DWR-UO2 und SWR-UO2 zum Zeitpunkt von 300 Jahren, da, sollte sich
deren Zusammenfassung als nicht zulassig erweisen, dies sehr wahrscheinlich auch flr die anderen
Datensatze gilt.
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Vergleich der VSG-Datensatze DWR-MOX/-UO2 sowie SWR-MOX/-UO2. Links:
Zeitlicher Verlauf der spezifischen Gesamtaktivitat (oben), Radiotoxizitat (Mitte),
Nachzerfallsleistung (unten). Rechts: Zeitlicher Verlauf der prozentualen Differenz
zwischen den verschiedenen Datensatzen.

Hinweis: Die gestrichelten Linien der prozentualen Differenzen (Diagramme rechts) setzen
sich farblich aus den Linienfarben der einzelnen RN-Inventare (siehe Diagramme links)
zusammen
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Abbildung 69 Respective-Contribution-Plot fir die spezifische Gesamtaktivitat der VSG-
Datensatze DWR-MOX (oben links), DWR-UO2 (oben rechts), SWR-MOX (unten
links) und SWR-UO2 (unten rechts)

Darstellung des prozentualen Anteils eines Eingangsparameters, RN-Inventar, an der
spezifischen Gesamtaktivitét (sofern dieser zu einem beliebigen Zeitpunkt groRer als 10%
ist). Innerhalb einer Kategorie (MOX: Diagramme links, UO2: Diagramme rechts) ist die
Zusammensetzung und Rangfolge der wesentlichen RN sehr &hnlich. Die Legende ist nach
dem maximalen Beitrag des jeweiligen RN sortiert.

Die Fragestellung hinsichtlich der Legitimitat einer Zusammenfassung verschiedener Datensatze zu
einem Referenzdatensatz — mit Uber die Datenséatze vereinheitlichten Daten zu Referenzwert,
Verteilungsfunktion und Vertrauensbereich fir jedes RN — wird im Folgenden anhand der VSG-
Datensatze DWR-UO2 und SWR-UO2 untersucht. Hierzu werden die beiden Datensatze des
anfanglichen RN-Inventars mittels LHS (Stichprobenumfang 1 000) variiert und anhand der
Histogramme, die sich ergebenden Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen (PDF) fir die drei
betrachteten Ausgangs-/ ZielgréRen und deren empirische kumulative Verteilungsfunktionen (CDF)
miteinander verglichen, siehe Abbildung 70 (spezifische Gesamtaktivitat), Abbildung 71 (spezifische
Radiotoxizitat) und Abbildung 72 (spezifische Nachzerfallsleistung). Die Variation der Eingangs-
parameter erfolgt dabei basierend auf der Annahme einer Normalverteilung, die sich ableitet aus der
Nutzung eines numerischen Codes zur Bestimmung des RN-Inventars nach der Nutzung der BE in
einem Reaktor (Gauld and Mertyurek, 2019), fur 19 der 288 Nuklide mit Standardabweichungen
zwischen 0,75% und 40%, sowie losgelést von diesen Annahmen fir alle 288 Nuklide des
anfanglichen RN-Inventars mit der Annahme einer generellen Standardabweichung von 10%, 20%
und 50%.

Es kann aus den Ergebnissen in Abbildung 70 bis Abbildung 72 gefolgert werden, dass die

empirischen Wabhrscheinlichkeitsdichtefunktionen als auch deren empirische kumulative
Verteilungsfunktionen aller drei Ausgangs-/ ZielgroRen fur die Variation der Standardabweichung
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nach (Gauld and Mertyurek, 2019) sowie unter der Annahme einer generellen Standardabweichung
von 10% und 20% fir beide betrachteten Datensatze betrachtlich auseinander liegen und eine
Zusammenfassung der beiden RN-Inventare zu einem Referenzdatensatz deswegen wenig
angemessen erscheint.

Erst fur grof3ere generelle Standardabweichungen, hier 50%, vereinen sich die Histogramme bzw.
deren empirische CDF so weit, dass eine Zusammenfassung des anfanglichen RN-Inventars in
einem Referenzinventar bei Betrachtung der resultierenden Gesamtaktivitat (Abbildung 73)
zunehmend angemessen erscheint. Uber eine mogliche Zusammenfassung von Datensatzen zu
Referenzdatensatzen wird schlussendlich die tatsachliche Ungewissheit der Eingangsdaten und die
Betrachtung aller relevanten Ausgangsparameter (Ausgangs- bzw. ZielgréRen) entscheiden.
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Abbildung 71 Empirische kumulative Verteilungsfunktion (links) und Wahrscheinlichkeits-
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dichtefunktion (rechts) der spezifischen Radiotoxizitat zum Zeitpunkt 300 Jahre fur
die VSG-Datensatze DWR-UO2 und SWR-UO2

Variation von 19 Eingangsparametern nach (Gauld and Mertyurek, 2019) oben, generell fur
288 Nuklide mit einer Standardabweichung von 10% (mittig) bzw. 20% (unten)
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Abbildung 72  Empirische kumulative Verteilungsfunktion (links) und Wahrscheinlichkeits-
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dichtefunktion (rechts) der spezifischen Nachzerfallsleistung zum Zeitpunkt 300
Jahre fur die VSG-Datensatze DWR-UO2 und SWR-UQO2

Variation von 19 Eingangsparametern nach (Gauld and Mertyurek, 2019) oben, generell fur
288 Nuklide mit einer Standardabweichung von 10% (mittig) bzw. 20% (unten)
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Abbildung 73  Empirische kumulative Verteilungsfunktion (links) und Wahrscheinlichkeits-
dichtefunktion (rechts) der spezifischen Gesamtaktivitdt (oben), Radiotoxizitat
(mittig) und Nachzerfallsleistung (unten) zum Zeitpunkt 300 Jahre fir die VSG-
Datensatze DWR-UO2 und SWR-UO2

Variation aller Eingangsparameter fuir 288 Nuklide mit einer Standardabweichung von 50%
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Nutzung alternativer Datenquellen zur Bestimmung der Nachzerfallsleistung

Parameter wie die Halbwertszeiten sowie Angaben zu thermischen und mechanischen
Eigenschaften werden Ublicherweise aus internationalen Datenbanken enthommen. Einschlagige
Datenquellen sind z. B. ENDF (Brown et al., 2018; Chadwick et al., 2011), JEFF-3.3 (Plompen et al.,
2020), JENDL-5 (lwamoto et al., 2023), CENDL-3.2 (Ge et al., 2020) oder ROSFOND (Zabrodskaya
et al., 2007). In den bisher gezeigten Analysen wurde die ENDF-Datenbasis genutzt, da diese dem
Nuclear Data Sheet der IAEA zugrunde liegt (Anhang C.2.2). Nachfolgend werden Konvertierungs-
faktoren auf der Grundlage der Zerfallsenergien gemafy JEFF-3.3 (Plompen et al., 2020) verwendet.
Dies erfolgt einerseits zur lllustration der Differenzen aber auch zur Bewertung der daraus
resultierenden Unterschiede in der spezifischen Nachzerfallsleistung. Samtliche betrachteten
Nuklide sind in beiden Datenbanken vorhanden.

In Abbildung 74 ist der zeitliche Verlauf der spezifischen Nachzerfallsleistung fur das anfangliche
RN-Inventar des Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2) unter Verwendung beider Datenbanken
dargestellt. Die Ergebnisse ahneln sich in ihrem Verlauf, es gibt jedoch kleine Unterschiede. Zu
frlhen Zeiten bis ca. 3 Jahre ergibt die Nutzung der Zerfallsenergien der IAEA gemass ENDF (Brown
et al., 2018; Chadwick et al., 2011) eine leicht héhere Zerfallswarme, wahrend zu spateren Zeiten,
insbesondere zwischen 1000 bis 10000 Jahren die Nachzerfallsleistung auf Basis der
Zerfallsenergien gemafl JEFF-3.3 (Plompen et al., 2020) etwas héhere Werte aufweist.

5 d
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Abbildung 74  Verlauf der spezifischen Nachzerfallsleistung des RN-Inventars des
Anwendungsbeispiels (Anhang C.3.2) auf der Grundlage von ENDF (Brown et al.,
2018; Chadwick et al., 2011) der IAEA Datenbank und JEFF-3.3 (Plompen et al.,
2020) (links) sowie die prozentuale Abweichung der Ausgangsdaten (rechts)

Die relativen Beitrage der einzelnen Nuklide zur gesamten spezifischen Nachzerfallsleistung im
Verlauf der Zeit sind in Abbildung 75 fur die Nutzung der Zerfallsenergien der IAEA gemass ENDF
(Brown et al., 2018; Chadwick et al., 2011) und in Abbildung 76 flr die Nutzung der Zerfallsenergien
gemal JEFF-3.3 (Plompen et al., 2020) dargestellt. In beiden Abbildungen sind nur diejenigen
Radionuklide gezeigt, welche zu einem beliebigen Zeitpunkt mindestens 1%. zur spezifischen
Nachzerfallsleistung des entsprechenden Zeitpunkts beitragen.
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Abbildung 75 Respective-Contribution-Plot der spezifischen Nachzerfallsleistung basierend auf
den Zerfallsenergien der IAEA gemass ENDF (Brown et al., 2018; Chadwick et al.,
2011)

Dargestellt sind die prozentualen Anteile am Wert der spezifischen Nachzerfallsleistung fur
die Radionuklide mit einem Mindestbeitrag von 1%.. Die Legende ist nach dem maximalen
Beitrag des jeweiligen RN sortiert.
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Abbildung 76  Respective-Contribution-Plot der spezifischen Nachzerfallsleistung basierend auf
den Zerfallsenergien gemaf JEFF-3.3 (Plompen et al., 2020)

Dargestellt sind die prozentualen Anteile am Wert der spezifischen Nachzerfallsleistung fur
die Radionuklide mit einem Mindestbeitrag von 1%.. Die Legende ist nach dem maximalen
Beitrag des jeweiligen RN sortiert.

Um die Unterschiede zwischen den zwei Grafiken aufzuzeigen, sind in Tabelle 15 die 20
Radionuklide mit den grof3ten Unterschieden in den maximalen Beitragen zur spezifischen
Nachzerfallsleistung gelistet. Gut erkennbar ist der Unterschied fur Rh-106 in Blau, fir welches zum
Zeitpunkt von einem Jahr mit 18,6% der grofte Unterschied im Beitrag an der spezifischen
Nachzerfallsleistung zwischen den zwei Datensatzen besteht. Der Beitrag an der spezifischen
Nachzerfallsleistung gemal ENDF-Datensatz ist gut sichtbar gréfer, da die Zerfallsenergie flir Rh-
106 ungefahr doppelt so grol} ist gegenliber dem JEFF-3.3-Datensatz. Im Gegensatz dazu flhrt der
mehrere Grofkenordnungen umfassende Unterschied in der Zerfallsenergie von Ag-110m oder Pm-
148m zu Differenzen kleiner 1% der spezifischen Nachzerfallsleistung aufgrund des geringen RN-
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Inventars. Zeitlich treten die gréRten Unterschiede fur das RN-Inventar des Anwendungsbeispiels
(Anhang C.3.2) in den ersten 10 Jahren und im Zeitraum zwischen 2 000 und 100 000 Jahren auf
(Abbildung 74).

Tabelle 15 Auflistung der 20 Radionuklide mit dem gréf3ten Unterschied im maximalen relativen
Beitrag zur gesamten spezifischen Nachzerfallsleistung

Radio- Unterschied im | Zerfallsenergie Zeitpunkt des maximalen
nuklid maximalen Bei- | [W/Bq] relativen Beitrags zur
trag zur spezi- spezifischen Nachzerfalls-
fischen Nach- leistung [a]
zerfallsleistung
JEFF 3.3 JEFF 3.3
Cm-242 8,4% 9,96E-13 8,45E-13 O 0
Pr-144 3,0% 1,98E-13 1,96E-13 O 0
Nb-95 1,1% 1,30E-13 1,30E-13 O 0
Pm-148m  0,9% 3,43E-13 9,28E-16 O 0
Zr-95 0,7% 1,36E-13 1,39E-13 0 0
Ag-110m 0,4% 4,54E-13 251E-16 0 0
Ce-144 0,4% 1,71E-14 1,45E-14 0O 0
Y-91 0,3% 9,76E-14 9,64E-14 O 0
Rh-106 18,6% 2,59E-13 5,68E-13 1 1
Cs-134 2,8% 2,75E-13 2,58E-13 2 2
Cm-244 5,1% 9,46E-13 8,562E-13 8 8
Cs-137 9,8% 2,88E-14 1,34E-13 11 11
Pu-238 3,1% 8,96E-13 7,47E-13 69 79
Am-241 1,3% 9,01E-13 8,28E-13 409 409
Pu-240 0,8% 8,42E-13 7,20E-13 3908 4036
Am-243 0,4% 8,72E-13 8,07E-13 4305 4446
Pu-239 0,8% 8,41E-13 7,28E-13 46773 45289
Pu-242 0,8% 7,99E-13 7,70E-13 169824 164437
Bi-214 0,8% 3,41E-13 2,04E-13 | 219785 212813
At-217 0,3% 1,15E-12 1,04E-12 1000000 1000000

Abbildung 77 zeigt den zeitlichen Verlauf der Anteile einzelner Radionuklide am Unterschied in der
spezifischen Nachzerfallsleistung berechnet aus den zwei verglichenen Modellansatzen. Hierzu wird
ein modifizierter Ansatz der DIM-Methode verwendet. Zur Beschreibung der Ungenauigkeiten im
Datensatz, welcher dem Modellansatz f() zugrundliegt (Anhang C.2.2), werden die Multiplikations-
faktoren (Zerfallsenergie pro Zerfall) variiert und nicht der Eingangsparameter (RN-Inventar). Die
DIM-Methode verdeutlich so nicht den Einfluss der Eingangsdaten auf die Ausgangsdaten, sondern
den Einfluss der Ungewissheit im nuklidspezifischen Konversionsfaktor (ENDF (Brown et al., 2018;
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Chadwick et al., 2011) bzw. JEFF-3.3 (Plompen et al., 2020)) auf die Ausgangsdaten. Dargestellt
werden nur jene Radionuklide, fiir welche die Ungewissheit im Modellansatz zu Anderungen der
Ausgangsdaten von mindestens 10% fuhren. Diese Darstellung bestatigt den hohen Einfluss des
Modellansatzes bzgl. des Radionuklids Rh-106 bis ca. 4 Jahre (max. bei ~1 Jahr), zeigt aber auch
fur spatere Zeiten hohe Beitrage von Pu-240 (~5 000 Jahre) und Pu-239 (50 000 Jahre).
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Abbildung 77  Modifiziertes DIM mit Differenzen der spezifischen Nachzerfallsleistung aufgrund
von Ungewissheiten im Modellansatz

Datenquelle der Zerfallsenergie ENDF (Brown et al., 2018; Chadwick et al., 2011) bzw.
JEFF-3.3 (Plompen et al., 2020) im Modellansatz gemaf} Anhang C.2.2

Um zu prifen, wie sich diese Unterschiede auf die Sensitivitit der Ausgangsdaten
(Nachzerfallsleistung) auf die Eingangsdaten (anfangliches RN-Inventar) auswirken, sind in Tabelle
16 die Korrelationskoeffizienten nach Pearson und Spearman, sowie der Sobol‘ Index fiir die
spezifische Nachzerfallsleistung dargestellt. Berechnet wurden diese Koeffizienten bzw. Indizes mit
beiden Datensatzen bei einer gleichverteilten Ungewissheit des anfanglichen RN-Inventars von
110%. Tabelle 16 zeigt diese nur fir die 5 Radionuklide mit den gréfiten Einflissen, d. h. berechnet
fur die anfanglichen RN-Inventare von Rh-106, Cs-137, Am-241, Pu-240 und Pu-239 zum Zeitpunkt
des maximalen Einflusses des Modellansatzes zu 1, 10, 300, 5 000 und 50 000 Jahren. Der
Vergleich zeigt, dass der Einfluss selbst an jenen Stellen, an welchen dieser am deutlichsten ist, die
Aussagen der Sensitivitdtsanalysen nicht signifikant verandert.
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Tabelle 16

10

100

5000

50 000
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Korrelationskoeffizienten nach Pearson und Spearman und Sobol’ Index der
spezifischen Nachzerfallsleistung nach 1, 10, 300, 5000 und 50 000 Jahren des
anfanglichen RN-Inventars von Rh-106, Ca-137, Am-241, Pu-240 und Pu-239

Berechnet auf Grundlage der Datensatze ENDF (Brown et al., 2018; Chadwick et al., 2011) bzw.
JEFF-3.3 (Plompen et al., 2020) flr eine gleichverteilte Ungewissheit des anfanglichen Inventars
von 10%. Fur jeden Zeitpunkt sind die Korrelationskoeffizienten jenes Nuklides fett markiert,
welches zu diesem Zeitpunkt die maximale Abweichung in der spezifischen Nachzerfallsleistung
erzeugt

Koeffizient Cs-137
(Datenbank)

Pearson (ENDF) -0,019 0,994 -0,031 -0,044 0,141

Pearson (JEFF) -0,021 0,974 0,050 0,047 0,157
Spearman (ENDF) -0,018 0,993 -0,035 -0,045 0,149
Spearman (JEFF) -0,022 0,974 0,042 0,044 0,161

Sobol' (ENDF) 0,034 0,924 -0,085 -0,254 0,033
Sobol' (JEFF) 0,051 0,894 -0,067 -0,267 0,022
Pearson (ENDF) -0,020 0,991 -0,014 -0,025 0,145
Pearson (JEFF) -0,021 0,961 0,084 0,086 0,164
Spearman (ENDF) -0,016 0,990 -0,016 -0,024 0,150
Spearman (JEFF) -0,017 0,963 0,070 0,079 0,165
Sobol' (ENDF) 0,038 0,920 -0,082 -0,258 0,031

Sobol' (JEFF) 0,057 0,875 -0,057 -0,266 0,016
Pearson (ENDF) -0,024 0,659 0,430 0,489 0,207
Pearson (JEFF) -0,022 0,337 0,572 0,689 0,198
Spearman (ENDF) -0,020 0,657 0,422 0,478 0,209
Spearman (JEFF) -0,020 0,335 0,559 0,689 0,178
Sobol' (ENDF) 0,056 0,470 0,149 0,010 -0,075
Sobol' (JEFF) -0,001 0,191 0,258 0,339 -0,127
Pearson (ENDF) -0,0040  -0,0626 0,1313 0,8883 0,3128
Pearson (JEFF) -0,0048  -0,0635 0,1313 0,8910 0,3071

Spearman (ENDF) -0,0319 -0,0489 0,1291 0,8878 0,2987
Spearman (JEFF) -0,0330 -0,0499 0,1296 0,8909 0,2922

Sobol' (ENDF) 0,0196 0,0318  -0,1193 0,7762 -0,1022
Sobol' (JEFF) 0,0207 0,0317  -0,1197 0,7803 -0,1064
Pearson (ENDF) 0,1121 0,1162 0,0498 -0,0900 0,9976
Pearson (JEFF) 0,1120 0,1162 0,0494  -0,0895 0,9976

Spearman (ENDF) 0,1135 0,1185 0,0482  -0,0996 0,9979
Spearman (JEFF) 0,1128 0,1190 0,0479  -0,0981 0,9978
Sobol' (ENDF) 0,0828 0,0442  -0,2014 0,0188 0,9279
Sobol' (JEFF) 0,0826 0,0443  -0,2014 0,0187 0,9278
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6 Verifikation und Validierung

Das Ziel dieses Kapitels ist die Darstellung von Methoden zur Verifikation und Validierung eines
Inventarmodells als Teil der QA-/QC-Malnahmen. Es werden dazu die Ergebnisse einer
Literaturstudie herangezogen, um Ubliche Methoden zu identifizieren und zu beschreiben.

6.1 Definitionen und Abgrenzungen

Wie in Kapitel 2.3 dargestellt, wird der Begriff des Inventarmodells in diesem FoV fir ein Modell
benutzt, das einen definierten Satz an vorhandenen Eingangsdaten mit Hilfe von sachlich
begrindeten mathematischen Vorschriften (Modellansatze) in einen erforderlichen Satz an
Ausgangsdaten uberfihrt. In der Praxis handelt es sich hierbei heutzutage um ein numerisches
Werkzeug bestehend aus in Datenbanken abgelegten Datenstrukturen, spezifischen
Berechnungsvorschriften und Eingabe-/Abfragemasken.

Als Verifikation wird allgemein die Prufung der korrekten Funktionsweise numerischer Werkzeuge
bezeichnet. Sie untersucht, ob das numerische Modell das definierte Problem korrekt 16st (Bykov,
2019) und umfasst Ublicherweise den Vergleich von numerischen Modellergebnissen mit
analytischen Berechnungen oder anderen Codes, welche dieselbe Art von Problem I6sen.

Validierung bezeichnet die Prifung, ob ein mit einem numerischen Modell erzeugtes Ergebnis der
Realitdt entspricht und die verwendeten Werkzeuge angemessen und geeignet sind, um das
Versuchssystem und die Realitat ausreichend genau darzustellen. Sie umfasst primar den Vergleich
von numerischen Modellergebnissen mit experimentellen Messungen (Bykov, 2019).

Verifikation und Validierung sind wichtige Schritte im Rahmen der QA/QC von numerischen
Modellen im Allgemeinen und von Inventarmodellen im vorliegenden Fall.

Die Verifikation und Validierung von Reaktormodellen, welche Eingangsdaten fir das Inventarmodell
produzieren, wird im Rahmen dieses FoV nicht direkt betrachtet. Die Codes fiir diese Modelle wie
SCALE oder ORIGEN sind jedoch bereits validiert und verifiziert, sodass Literatur zu diesen Codes
zur Herleitung von Methoden zur Verifikation und Validierung verwendet werden kann.

Inventarmodelle wie beispielsweise MIRAM in der Schweiz (Nagra, 2023) bauen Ublicherweise auf
den gleichen Modellen auf wie die Reaktormodelle jedoch unter Vernachlassigung der Boltzmann-
Gleichung (s. Kapitel 3.3). Methoden der Verifikation und Validierung, welche fur Reaktormodelle
herangezogen werden, kdnnen also auch auf Inventarmodelle angewendet werden.

6.2 Verifikation

6.2.1 Methoden

Die Verifikation von Inventarmodellen erfolgt Ublicherweise durch den Vergleich der
Modellergebnisse mit den Ergebnissen anderer Modelle, welche das gleiche Ziel verfolgen bzw.
Problem l6sen aber andere Methoden oder Werkzeuge verwenden. Dieser Vorgang wird als
Benchmarking bezeichnet und kann unterschiedliche Anwendungsfalle umfassen:

e Benchmarking unterschiedlicher Codes und darauf aufbauender Modelle mittels eines
Vergleichs der Ergebnisse (inkl. Ungewissheit, d. h. Varianz oder Standardabweichung)
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e Benchmarking vereinfachter Modelle mit komplexen Modellen, um Vereinfachungen oder
Annahmen zu testen

¢ Vergleich neuer Implementationen mit bereits validierten Codes

Der Grundgedanke beim Benchmarking ist es, Ergebnisse oder Prozessbeschreibungen mit einem
festgelegten Bezugsmald zu vergleichen. Fir die Verifikation von Inventarmodellen werden hierzu
meist ein etabliertes, bereits verifiziertes und validiertes numerisches Modell und dessen Ergebnisse
als Bezugsmal} festgelegt. Der Vergleich des neuen Inventarmodells mit dem etablierten Modell
kann dann Uber die Standardabweichungen oder relative prozentuale Differenzen der Ergebnisse
erfolgen oder auch durch einen visuellen grafischen oder tabellarischen Vergleich der Ergebnisse.
Ubliche grafische Methoden umfassen hierbei Liniendiagramme (z. B. Abbildung 82), Box-Plots
(z. B. Abbildung 83), Tornado-Diagramme (z. B. Abbildung 85), Saulendiagramme (z. B. Abbildung
84) und Streudiagramme.

Fir den Vergleich kdnnen verschiedene mathematische GréRen verwendet werden, wobei C fiir die
numerischen Ergebnisse (calculation) und E flr die experimentellen Daten steht:

e Bias B = C — E (z. B. Abbildung 78)
e ( /E (z. B. Abbildung 84)
¢ Relative prozentuale Differenzen
o (C/E) — 1 (z.B. Abbildung 80)
o (E — C)/E (Jansson et al., 2022)

6.2.2 Anwendung

Benchmarking unterschiedlicher Codes

Da die Verifikation im Gegensatz zur Validierung nicht die Ubereinstimmung der Ergebnisse mit der
Realitat, sondern die korrekte Funktionsweise eines Modells pruft, zielen die Untersuchungen im
Allgemeinen mehr auf die implementierten Prozesse und Modellanséatze ab, als auf die Ergebnisse
an sich. Die Verifikation mittels Benchmarking kann durch einen Vergleich von deterministischen wie
auch probabilistischen Modellergebnissen erfolgen. Im zweiten Fall wird die Abweichung der
Modellergebnisse in Form von Referenzwerten und Ungewissheiten, dargestellt mittels der
Standardabweichung, betrachtet.

Ein Beispiel fir ein solches Benchmarking ist in Abbildung 78 zu sehen (Shama et al., 2022). Dort
vergleichen die Autoren Referenzwerte und Standardabweichungen ihrer eigenen Modellierung der
Nachzerfallsleistung mit denen aus anderen Literaturquellen. Als Vergleichsgrofe wird der Bias B =
C — E verwendet.

Die im gezeigten Beispiel (Shama et al., 2022) verwendeten Codes sind ORIGEN, Polaris und
CASMO5. ORIGEN und Polaris sind Module des SCALE Software-Pakets, welches eine
umfassende Modellierungs- und Simulationssuite zur Berechnung von Reaktorphysik,
Kritikalitatssicherheit, Strahlenschutz und Charakterisierung abgebrannter Brennelemente fir
kerntechnische Anlagen und die Auslegung von Transport- und Lagerbehaltern darstellt (Wieselquist
and Lefebvre, 2024). ORIGEN berechnet zeitabhangige Konzentrationen, Aktivitaten und
Strahlungsquellterme fir eine grolle Anzahl von Isotopen, die gleichzeitig durch
Neutronentransmutation, Spaltung und radioaktiven Zerfall erzeugt oder abgereichert werden.
Polaris ist ein optimiertes Werkzeug, das fur die Analyse von Leichtwasserreaktoren (LWR) mit
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Kernsimulatoren gemittelte Wirkungsquerschnitte erzeugt. CASMOS5 st ein Gittermodell-Code fir
die Modellierung von DWR- und SWR-Brennstoff (Rhodes et al., 2006).

Fir die nuklearen Daten wurden verschiedene Versionen der ENDF Bibliothek (Brown, 2023),
JENDL 4.0 (Shibata et al., 2011) und die ORIGEN2 Bibliothek verwendet.
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Abbildung 78  Vergleich der Referenzwerte und Standardabweichungen der Nachzerfallsleistung
aus diversen Codes

In der Legende sind die verwendeten Codes und Datenbibliotheken aufgefiihrt, SFA — spent
fuel assembly (bestrahltes Brennelement). Reproduziert nach (Shama et al., 2022, fig. 6)
gemal CC BY 4.0 Lizenz.

Benchmarking vereinfachter Modelle mit komplexen Modellen

Um den Rechenaufwand zu verringern, werden in numerischen Modellen haufig Annahmen
getroffen, um das Modell zu vereinfachen. Um solche vereinfachenden Annahmen zu testen und
das vereinfachte Modell zu verifizieren, kann ein Benchmarking mit komplexen Modellen bzw.
demselben Modell ohne Vereinfachung vorgenommen werden.

Ein Beispiel hierfur ist in Abbildung 79 zu sehen. Dort werden die Ergebnisse eines simplifizierten
MCNP-Modells mit den Ergebnissen des Originalmodells verglichen. Dargestellt ist der relative
Gammafluss (Starke der Gammastrahlung) in den vier Ecken eines modellierten Brennelements.
MCNP ist ein Monte-Carlo-Code zur Modellierung von Partikeltransport in 3D (Kulesza et al., 2024).
Die im Beispiel betrachtete Vereinfachung des Modells besteht darin, dass zur Reduzierung der
Rechenzeit die sehr detaillierten Daten zur Nuklidzusammensetzung der einzelnen Brennstabe im
urspringlichen Modell durch die Definition von Brennstabtypen homogenisiert wurde (Cao et al.,
2020).
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Abbildung 79  Vergleich des relativen Gammaflusses in einem Brennelement aus einem
vereinfachten MCNP Modell mit jenem aus dem Originalmodell

Reproduziert nach (Cao et al., 2020, fig. 3).

Vergleich neuer Implementationen mit bereits verifizierten Codes

Eine weitere Moglichkeit neue Implementationen und Modelle zu verifizieren ist der Vergleich mit
bereits verifizierten Codes und zugehoérigen Modellen.

Ein Beispiel hierfur ist in Abbildung 80 dargestellt. Hier werden Ergebnisse aus dem verifizierten
Code STREAM und Ergebnisse des RAST-K Codes verglichen. Als Vergleichsgrofie wird die relative
prozentuale Differenz (C / E) — 1 verwendet. RAST-K ist ein nodaler Diffusionscode in 3D (Park et
al., 2020), wahrend STREAM ein Code zur Analyse des Neutronentransports ist (Ebiwonjumi et al.,
2021). Beide Codes verwenden jedoch dieselbe Methode zur Berechnung der Nachzerfallsleistung
(Jang et al., 2021), daher kann STREAM als bereits verifizierter und validierter Code zur
Verifizierung von Berechnungen der Nachzerfallsleistung mit RAST-K verwendet werden.
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Abbildung 80 Vergleich von Ergebnissen zweier Codes (RAST-K und STREAM) fur die
Nachzerfallsleistung von schwedischen DWR

FA-WISE: pro Brennelement (FA — fuel assembly), PIN-WISE: pro Brennstab, 2c:
Standardabweichung aus Messungen; reproduziert nach (Jang et al., 2021, fig. 7) gemaf
CC BY-NC-ND Lizenz.

6.3 Validierung

6.3.1 Methoden

Die Validierung von Inventarmodellen erfolgt im ldealfall durch den Abgleich der numerischen
Modellergebnisse mit Messungen und experimentellen Daten unter reprasentativen Bedingungen.
Dieser Fall erfordert, dass Messdaten vorliegen. Dies ist im Kontext der Endlagerung radioaktiver
Abfalle aber haufig nicht der Fall, da viele Parameter entweder nicht direkt gemessen werden
kénnen oder nur durch destruktive Messungen erfasst werden kénnten, welche jedoch an einem
verpackten und versiegelten Endlagergebinde nicht durchgefihrt werden kénnen.

In solchen Fallen kann auf alternative Methoden der Validierung zurtuickgegriffen werden:

¢ Vergleich mit Bibliotheken und Datenbanken von Messungen (z. B. SFCOMPO)
e Benchmarking von Modellergebnissen unterschiedlicher Codes

o Vergleich neuer Code-Entwicklungen mit bereits validierten Codes unter Nutzung der
gleichen Bibliotheken

e Benchmarking um den Einfluss von Annahmen und fehlenden / ungewissen Daten zu
untersuchen (z. B. durch Perturbation von Parametern)

Die zuletzt genannte Methode entspricht im Vorgehen einer Sensitivitdtsanalyse.
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6.3.2 Anwendung

Vergleich mit Messergebnissen und analytischen Berechnungen

Die Aktivitat in einem Abfallgebinde kann nur fir wenige Radionuklide direkt gemessen werden. Dies
sind typischerweise energiereiche Gammastrahler, wahrend niederenergetische Gammastrahlung
sowie Beta- und Alphastrahlung bereits innerhalb des konditionierten Abfallgebindes absorbiert
werden. Langzeitsicherheitsrelevante Radionuklide koénnen somit nicht direkt radiologisch
gemessen werden (Nagra, 2023).

Durch Entnahme reprasentativer Proben und radiochemische Laboranalysen kénnen jedoch
Korrelationsfaktoren hergeleitet werden, die schwer / nicht messbare und leicht messbare
Radionuklide in Verhaltnis zueinander setzen und somit die indirekte Bestimmung der Aktivitaten
von langzeitsicherheitsrelevanten Nukliden erméglichen. Als leicht messbare Nuklide (sogenannte
Schlusselnuklide) kdnnen beispielsweise Co-60 und Cs-137 gewahlt werden (Abbildung 81).
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Abbildung 81  Bestimmung von RN-spezifischen Aktivitdten am Abfallgebinde
Reproduziert nach (Nagra, 2023, Fig. 4—1).

Sowohl die direkten radiologischen Messungen als auch die indirekten Berechnungen Uber
Korrelationsfaktoren kénnen zur Validierung von Ergebnissen aus Reaktormodellen verwendet
werden, welche hier wiederum Eingangsparameter des Inventarmodells darstellen.

Diese Uberlegungen zur Messbarkeit der Aktivitat in einem Abfallgebinde gelten analog fiir die
Parameter Strahlungsdosisleistung und Nachzerfallsleistung, welche ebenfalls durch zerstérungs-
freie Messungen am Abfallgebinde bestimmt werden kdénnen. Wie flur die Aktivitaten einzelner
Nuklide bilden solche Messungen jedoch typischerweise nicht die langzeitsicherheitsrelevanten
Radionuklide ab, sodass flr diese indirekte Berechnungen hinzugezogen werden muissen.

Weitere Ausgangsparameter von Reaktormodellen / Eingangsparameter von Inventarmodellen wie

die komponentenspezifische chemische Zusammensetzung, das Radionuklidinventar, der Abbrand
und die Brennstoff- bzw. Abfalldichte kénnen nur durch destruktive Messmethoden bestimmt

CSD INGENIEURE AG DCH013822 | FoV_InvEndIl_AB_final_040925.docx Seite 120



werden. Die Anwendung dieser Methoden ist jedoch nur zu bestimmten Zeiten im Prozess der
Endlagerung, z.B. bei einer Umkonditionierung, mdglich und kann nicht am fertigen
Endlagergebinde erfolgen. Die Messdaten entsprechen daher nicht direkt den Ausgangsdaten des
Inventarmodells, koénnen aber dennoch zur Validierung von Reaktormodellen und deren
Ergebnissen verwendet werden. Diese Ergebnisse wiederum kénnen dann als validierte
Eingangsdaten in das Inventarmodell eingehen.

Ein Beispiel fir den Vergleich von Modellergebnissen mit experimentellen Daten ist in Abbildung 82
dargestellt. Es werden hier die normierten Gammaflisse fiur Brennelemente aus
Druckwasserreaktoren aus zwei verschiedenen Experimenten dargestellt und mit Ergebnissen eines
MCNP-Modells (s. Abschnitt 6.2.2) fiir beide experimentellen Falle verglichen (Cao et al., 2020).
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Abbildung 82  Vergleich der normierten Gammaflisse von DWR BE aus experimentellen Daten
und numerischen Modellen

Reproduziert nach (Cao et al., 2020, fig. 4).

Vergleich mit Bibliotheken und Datenbanken von Messungen

Fir den Fall, dass eigene Messungen nicht méglich sind, gibt es Bibliotheken und Datenbanken, in
denen Messdaten zur Verfigung stehen. Diese konnen ebenfalls zur Validierung von
Modellergebnissen verwendet werden.

Im Beispiel in Abbildung 83 werden die relativen prozentualen Abweichungen (C/E) — 1 der
Radionuklidkonzentrationen zwischen Modellergebnissen und experimentellen Daten aus der
Datenbank SFCOMPO 2.0 gezeigt (Gauld and Mertyurek, 2019). Die Literaturquelle verwendet
hierbei die Bezeichnung M (Messung / measured) statt E (experimentell).
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SFCOMPO 2.0 (Spent Fuel Isotopic COMPOsition) ist eine Datenbank der OECD NEA flr
experimentelle Messdaten der Isotopenkonzentrationen aus destruktiven radiochemischen
Analysen von Proben abgebrannter Kernbrennstoffe. Die Messungen werden erganzt durch
Auslegungsinformationen flr das Brennelement und den Brennstab, aus dem die jeweilige Probe
entnommen wurde, sowie durch relevante Informationen Uber die Betriebsbedingungen und
Merkmale der Reaktoren (Michel-Sendis et al., 2017). Die Datenbank ist frei zuganglich.
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Abbildung 83  Vergleich von Modellergebnissen mit Messdaten aus SFCOMPO 2.0

M: gemessene Daten (measured); reproduziert nach (Gauld and Mertyurek, 2019, fig. 10)
gemal CC BY 4.0 Lizenz.

Benchmarking von Modellergebnissen unterschiedlicher Codes

Analog zum Benchmarking als Methode der Verifikation (Abschnitt 6.2.2) kann Benchmarking mit
den Modellergebnissen unterschiedlicher Codes auch als Methode der Validierung von numerischen
Modellen und ihren Ergebnissen verwendet werden.

Ein Beispiel fir den Vergleich der Ergebnisse verschiedener Codes ist in Abbildung 84 dargestellt.
Insbesondere wenn die Ergebnisse vieler verschiedener Studien, Codes und Samples verglichen
werden sollen, sind Histogramme und Box-Plots zur Darstellung der Ergebnisse geeignet (Rochman
et al., 2023), um Aufschluss Uber die Verteilung der Ergebnisse sowie die Bandbreiten der einzelnen
Untersuchungen im Vergleich zueinander zu geben.
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Abbildung 84  Vergleich der  Ergebnisse  diverser Codes  und Samples  fur
Radionuklidkonzentrationen in Histogrammen (oben) und Nachzerfallsleistung in
Box-Plots (unten)

Reproduziert nach (Rochman et al., 2023, figs. 4, 7) gemal CC BY 4.0 Lizenz.

Vergleich neuer Code-Entwicklungen mit bereits validierten Codes

Eine der Optionen zur Validierung, wenn keine Messdaten zur Verfiigung stehen, ist der Vergleich
des eigenen Inventarmodells mit bereits validierten Codes und zugehoérigen Modellen, welche im
Idealfall die gleichen Bibliotheken und somit die gleiche Datenbasis verwenden. Dies entspricht von
der Methodik her der analogen Methode zur Verifikation, die im Punkt ,Vergleich neuer
Implementationen mit bereits verifizierten Codes” in Abschnitt 6.2.2 beschrieben ist.

Benchmarking um den Einfluss von Annahmen und fehlenden / ungewissen Daten zu
untersuchen

Modelle stitzen sich Ublicherweise auf gewisse Annahmen bzw. basieren auf Daten, welche mit
Ungewissheiten behaftet sind. Benchmarking kann verwendet werden, um den Einfluss dieser
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Annahmen und Ungewissheiten auf die Modellergebnisse zu untersuchen und zu validieren, dass
die Modellergebnisse trotz Annahmen und Ungewissheiten in ausreichendem MalRl der Realitat
entsprechen.

Beispielhaft ist in Abbildung 85 der Einfluss unterschiedlicher Annahmen bezlglich der
Leistungshistorie einer Brennstoffprobe auf die modellierte Konzentration diverser Radionuklide
dargestellt (Mertyurek and llas, 2022). In einem Tornado-Diagramm kann die vertikale Linie in der
Mitte die Messergebnisse, ein bereits validiertes Modellergebnis oder die Ergebnisse eines
Referenzszenarios darstellen, von denen jeweils die Abweichungen bei unterschiedlichen
Annahmen oder Eingabedaten gezeigt werden. In diesem Beispiel werden zwei Ansatze fur die
Leistungshistorie von drei Proben aus einem Brennelement verglichen, wobei die Ergebnisse eines
Ansatzes als Referenzszenario verwendet werden. Die schwarze Linie stellt also die Ergebnisse des
einen Ansatzes (Referenzszenario, Abweichung 0%) dar, wahrend die farbigen Balken die
prozentuale Abweichung der Ergebnisse des zweiten Ansatzes vom Referenzszenario flr die drei
Proben darstellen.
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Abbildung 85 Darstellung des Einflusses der Leistungshistorie auf Nuklidkonzentrationen
Reproduziert nach (Mertyurek and llas, 2022, fig. 3).
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7 Synthese und Schlussbemerkungen

Im vorliegenden FoV ,Umgang mit der Datengrundlage des Inventars radioaktiver Abfalle fur die
Endlagerung — InvEnd 1I* wurden etablierte Methoden zum Umgang mit Ungewissheiten und zur
Verifikation und Validierung durch Auswertung von endlagerspezifischer wie auch allgemeiner
technisch-wissenschaftlicher Literatur zusammengestellt und verglichen.

Zunachst wurden wichtige Grundlagen erarbeitet und dargestellt. AnschlieBend wurden
Ungewissheiten in den Eingangsdaten und Modellansatzen eines Inventarmodells vertieft
untersucht. Weiter wurde ein genereller Uberblick (iber die derzeit verwendeten Methoden zur
Analyse der Ungewissheit und der Sensitivitdt gegeben und die im Bezug auf ein Inventarmodell
wichtigsten Methoden wurden an einem einfachen Beispiel illustriert und zusatzlich auf einen
Inventardatensatz der vorlaufigen Sicherheitsanalyse flr den Standort Gorleben beispielhaft
angewendet.

Als Ausgangsparameter des Inventarmodells / ZielgréRen einer vSU wurden in den letztgenannten
Beispielen die spezifische Gesamtaktivitat, spezifische Radiotoxizitat, d. h. die Ingestionsdosis fur
einen Erwachsenen, reprasentativ fur die Zielgrolke der Korperdosis und durchschnittliche
Jahresdosis eines Erwachsenen, und die spezifische Nachzerfallsleistung, reprasentativ fir die
Temperatur an der Gebindeoberflache, betrachtet.

Die Moglichkeiten zur Verifikation und Validierung des Inventarmodells bezlglich der Ausgangs-
daten, sowie einzelner Eingangsdaten, wurden anhand einer Literaturstudie aufgezeigt.

Auf Basis der in diesem FoV erfolgten Untersuchungen und Ausfiihrungen kénnen Methoden zur
Qualitatssicherung und -kontrolle (QA/QC) durch die Aufsichtsbehérde BASE ausgewahlt werden.

Innerhalb der Qualitatssicherung und -kontrolle kdnnen durch die Aufsichtsbehérde Kontrollen im
Rahmen von Audits der Betreiber, teilweise auch in Kooperation mit dem Betreiber, ggf. eigene
Messungen sowie eigene Berechnungen und Sensitivitatsanalysen bzw. Analysen der Ungewissheit
mit dem Ziel einer Plausibilitdts- oder Konsistenzprifung von direkten Modellergebnissen in
Berichten der Betreiber erfolgen.

Generell werden die Methoden der quantitativen Sensitivitdtsanalyse zunehmend zur
Untermauerung, Qualitatssicherung und Verteidigung von modellbasierten Analysen herangezogen
(Saltelli, 2002). Ein entscheidender Faktor bei der Auswahl der quantitativen Methoden ist dabei die
Kenntnis der qualitativen Zusammenhange zwischen den Eingangs- und Ausgangsdaten, welche
ebenfalls durch Methoden der Sensitivitatsanalyse gewonnen werden kénnen. Geman (Saltelli,
2002) ist es diesbezuglich entscheidend, im Voraus die Fragen zu identifizieren, welche durch eine
Sensitivitatsanalyse beantwortet werden sollen. Diese Kenntnis der Zielsetzung ist vor allem
notwendig, um die korrekten und zielfihrenden Methoden aus der Palette der Methoden
heranzuziehen.

Aus der Vielzahl der Methoden zur Sensitivitdtsanalyse und der Analyse der Fortpflanzung der
Ungewissheit werden im Bezug auf die Fragestellungen rund um ein Inventarmodell bis heute
grafische, korrelations- und regressionsbasierte sowie varianzbasierte Methoden angewandt. Die
Einbeziehung momentenunabhangiger, dichtebasierter Methoden ist bis jetzt nicht verbreitet. Die
Methoden zur Analyse der Sensitivitat und der Fortpflanzung der Ungewissheit werden zunehmend
auch zur Qualitatssicherung und -kontrolle, Diskussion des Einflusses einzelner Eingangsdaten auf
Ausgangsdaten und die Verifikation von Ergebnissen fur Ausgangsdaten eingesetzt.
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Die gezeigten Methoden basieren meist auf einer Stichprobe, welche die zum Zeitpunkt der
Erstellung der jeweiligen vSU bestehenden Ungewissheiten systematisch erfassen und es zudem
erlauben soll, Verknipfungen von Ungewissheiten untereinander zu identifizieren. Der Umgang mit
den Ungewissheiten der Modellansatze und deren Auswirkungen auf die Aussagekraft des
Ergebnisses einer vSU koénnen ebenfalls durch die Methoden zur Ungewissheits- und
Sensitivitdtsanalyse deutlich gemacht und dokumentiert werden. Die gezeigten Methoden
entsprechen auf3erdem den Vorgaben der EndISiUntV zum Umgang mit Ungewissheiten (§ 11 Abs.
2 EndISiUntV).

Die Methoden, die sich aus der Literaturstudie als die am weitesten Verbreiteten herausstellten, sind
auch diejenigen, die fur die beispielhafte Anwendung auf ein Inventarmodell am deutlichsten die
Beziehungen zwischen den Eingangs- und Ausgangsdaten darstellen. Bei den grafischen Methoden
stehen Cobweb-, CUSUNORO-, Box-Plots, Streudiagramme und die DIM-Methoden im
Vordergrund. Die am weitesten verbreiteten Korrelationskoeffizienten sind jene nach Pearson und
Spearman sowie die Partialkorrelationskoeffizienten. StoRen diese an ihre Grenzen, so wird oft der
varianzbasierte Sobol’ Index oder der mit der EASI-Methode berechnete Index verwendet, da
letztere keiner zusatzlichen oder speziellen Stichproben bedarf. Zur anfanglichen globalen
Modellerkundung wird bevorzugt die Sensitivitdtsanalyse nach Morris eingesetzt.

In den meisten Fallen kommt innerhalb einer quantitativen Betrachtung, z. B. innerhalb einer
Qualitatssicherung oder -kontrolle, eine Kombination von Methoden, basierend auf einer
anfanglichen qualitativen Evaluation der Beziehungen zwischen den Parametern, zur Anwendung.
Fir die Eignung der unterschiedlichen Methoden ist vor allem die Identifikation von Trends der
Parameterzusammenhange (linear, nicht-linear, monoton, etc.) sowie eine Vorstellung Uber die
Verteilung der Daten (Normalverteilung, Gleichverteilung, logarithmische Normalverteilung, etc.)
relevant. Eine Prifung der Robustheit der Analyse im Hinblick auf einen genliigend grof3en
Stichprobenumfang sollte in jedem Fall erfolgen.
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9 Glossar

R

Ausgangsdaten

Ausgangsparameter

Betreiber

Eingangsdaten

Eingangsparameter

Inventarmodell

Modellansatz

statistische
Momente / Kennwerte

(kumulative)
Verteilungsfunktion

Wahrscheinlichkeits-
verteilung

Seite 133

Ausgangsparameter und ihre Werte; Ergebnisse des Inventarmodells

Allgemeine, geometrische, physikalische und chemische Gré3en zum
Inventar, deren Werte dem Inventarmodell entnommen werden sollen,
z. B. flr nachfolgende vorlaufige Sicherheitsuntersuchungen

Betreiber eines Atomkraftwerks bzw. Endlagers radioaktiver Abfalle; in
Deutschland die Bundesgesellschaft fir Endlagerung (BGE), welche im
Auftrag des Bundes flir die dauerhafte Lagerung der radioaktiven
Abfalle im tiefen Untergrund verantwortlich ist

Eingangsparameter und ihre Werte; Eingangsdaten werden im
Inventarmodell mit Hilfe von Modellansatzen in Ausgangsdaten
umgewandelt

Allgemeine, geometrische, physikalische und chemische Gré3en zum
Inventar, deren Werte durch Messungen oder anderweitig bestimmt
wurden

Gesamtheit aller Eingangsdaten, Modellansatze und Ausgangsdaten
zur Abbildung des Inventars an radioaktiven Abfallen im Hinblick auf die
Durchfiihrung einer vorlaufigen Sicherheitsuntersuchung

Sachlich begriindete mathematische Vorschrift zur Uberfiihrung von
Eingangsdaten in Ausgangsdaten

Kennzahlen zur Beschreibung der Werte eines Parameters (Stich-
probe), z. B. Mittelwert, Varianz, Schiefe, Wélbung. Sind die Kenn-
zahlenunabhangig von einer Verteilungsfunktion, so werden sie als
Momente / Kennwerte bezeichnet. Sie werden jedoch benutzt, um die
Parameter einer Verteilungsfunktion zu schatzen, z. B. Standard-
abweichung einer Normalverteilung.

Mathematische Funktion, welche die Wahrscheinlichkeit angibt, dass
ein Parameter einen Wert annimmt, der kleiner oder gleich dem
Argument der Verteilungsfunktion ist

Die Wahrscheinlichkeitsverteilung einer Zufallsvariable beschreibt mit
welcher Wahrscheinlichkeit die Zufallsvariable verschiedene Werte
annehmen kann. Fur stetige / kontinuierliche Zufallsvariablen spricht
man von einer Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion (PDF), deren Integral
wird als kumulative Verteilungsfunktion (CDF) bezeichnet.
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e

(sicherheitsrelevante)  Kriterien einer spateren Uberpriifung der Sicherheitsanforderungen im

Zielgrofien Hinblick auf die Einhaltung der Schutzziele und allgemeinen
Sicherheitsprinzipien durch das BASE. Im vorliegenden FoV werden als
ZielgroRen beispielhaft 1) die Radiotoxizitat, d. h. die Ingestionsdosis
fur einen Erwachsenen, reprasentativ fur die ZielgroRe Korperdosis und
durchschnittliche Jahresdosis eines Erwachsenen, und 2) die
Nachzerfallsleistung, reprasentativ fur die Temperatur an der Gebinde-
oberflache, betrachtet.

Zufallsvariable Eine Zufallsvariable ist eine mathematische Funktion, die jedem
maoglichen Ergebniswert eines Zufallsexperiments einen numerischen
Wert zuordnet. Sie wird verwendet, um Zufallsprozesse zu modellieren.
Im vorliegenden FoV werden sowohl Eingangs- als auch
Ausgangsdaten des Inventarmodells als Zufallsvariablen betrachtet.
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Anhang A Literaturrecherche zu den Eingangsparametern

Ziel der Literaturrecherche ist es, den aktuellen Stand von Wissenschaft und Technik im Umgang
mit Ungewissheiten in den Eingangsparametern des Inventarmodells auf der Basis o6ffentlich
zuganglicher Informationsquellen  darzustellen. Hierzu werden die Ergebnisse pro
Eingangsparameter gemal der Gruppierung im FoV InvEnd (Rauscher et al., 2023) prasentiert.

A1 Allgemeine Charakterisierung

A1 Anzahl Behalter / Gebinde

Informationen zur Anzahl an Abfallbehaltern konnten fir Belgien (ONDRAF/NIRAS, 2011, 2001), die
Schweiz (Nagra, 2023) und Kanada (Natural Resources Canada, 2021) gefunden werden. Die
Angaben beziehen sich auf Referenzgebinde und sind abgeleitet aus Produktionsprognosen oder
basieren auf Produktionsstatistiken der Anlagenbetreiber. Es konnten jedoch keine direkten
Informationen zur Ungewissheit in den Angaben gefunden werden, sie kdnnen jedoch aus den
Angaben zur Ungewissheit in der Brennelementanzahl abgeleitet werden, welche fir die Schweiz
(OECD, 2004) und Kanada (Gobien and lon, 2021) vorliegen. Angaben zu QA-/QC-Malinahmen
wurden in Berichten aus Belgien (Kingdom of Belgium, 2020) und der Schweiz (ENSI, 2010)
gefunden. Solche MalRnahmen beziehen sich in Belgien auf die Durchfuhrung von Kontrollen und
Audits der Betreiber und Produzenten durch die Aufsichtsbehérde (Bel V, FANC) oder auf QA-
Malinahmen der Betreiber und Produzenten in Kooperation mit der Aufsichtsbehérde
(ONDRAF/NIRAS mit Bel V, FANC). In der Schweiz erfolgten Plausibilitatsprifungen mit Angaben
internationaler Partnerorganisationen (SKB), Uberpriifungen der Angaben mittels Daten der ISRAM-
Datenbank und Konsistenzprifungen der verfiigbaren Informationen.

Ungewissheiten werden durch die Definition von Endlagergebindetypen und die zugehdrigen
Bandbreiten charakterisiert (Schweiz) oder durch individuelle Spezifikation der Einzelgebinde
(Belgien). Aufgrund der Natur der Daten, welche statistisch abgeleitet werden, gehen wir davon aus,
dass die Ungewissheit des Parameters einem GUM Typ B entspricht. Diese wird mittels Extrem-
werten aus Szenarienanalysen abgeleitet, basierend auf unterschiedlichen Annahmen als
Grundlage der Prognosen.

Als QA-/QC-Malnahmen sind Plausibilitdts- oder Konsistenzprifungen in Kooperation mit den
Betreibern und internationalen Partnerorganisationen ublich.

A.1.2  Brennstabanzahl (im Beladungszustand)

Die Brennstabanzahl muss in Deutschland gemaf (AtEV, 2018) fir jedes Brennelement (BE) sowie
jeden Koécher von den Betreibern angegeben werden. Angaben zur Anzahl der BS konnten flr
Belgien (ONDRAF/NIRAS, 2011, 2001), Schweiz (Nagra, 2023), Grol3britannien (NDA, 2022) und
Kanada (Natural Resources Canada, 2021) gefunden werden. Die Informationsquelle sind die
Betreiber und die Angaben beziehen sich auf existente Bestande in Belgien, der Schweiz und
Kanada bzw. sind abgeleitet aus Produktionsstatistiken und -prognosen auf der Grundlage von
Annahmen zur zukinftigen nuklearen Energieproduktion (Schweiz, GroRbritannien). Angaben zur
Ungewissheit in der Brennstabanzahl wurden fir die Schweiz (OECD, 2004) und Kanada (Gobien
and lon, 2021) gefunden. Angaben zu QA-/QC-MalRnahmen wurden in Berichten aus Belgien
(Kingdom of Belgium, 2020) und der Schweiz (ENSI, 2010) gefunden. Solche MalRnahmen beziehen
sich in Belgien auf die Durchfiihrung von Kontrollen und Audits der Betreiber und Produzenten durch
die Aufsichtsbehoérde (Bel V, FANC) oder auf QA-Malinahmen der Betreiber und Produzenten in
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Kooperation mit der Aufsichtsbehérde (ONDRAF/NIRAS mit Bel V, FANC). In der Schweiz erfolgten
Plausibilitatsprifungen mit Angaben internationaler Partnerorganisationen (SKB), Uberprifungen
der Angaben mittels Daten der ISRAM-Datenbank und Konsistenzprifungen der verfligbaren
Informationen.

Ungewissheiten in der Anzahl an BS werden durch die Definition von Referenzgebinden (Schweiz)
erfasst oder durch individuelle Spezifikation der Gebinde ausgeschlossen (Belgien). Aufgrund der
Natur der Daten, welche statistisch abgeleitet werden, gehen wir davon aus, dass die Ungewissheit
des Parameters einem GUM Typ B entspricht.

Deutschland bildet hierbei eine Ausnahme, da alle AKW abgeschaltet wurden (mit Ausnahme der
Forschungsreaktoren) und dadurch die Anzahl der BS nahezu bekannt ist, jedoch nicht die Anzahl
der Endlagergebinde / -behalter, welche vom Standort (Wirtsgestein) und dem entsprechenden
Verpackungskonzept abhangig ist. Fur Deutschland entspricht daher die Ungewissheit in der Brenn-
stabanzahl einem GUM Typ A.

Als QA-/QC-Maflinahmen sind Prifungen des Bestandes und Audits moglich.

A.1.3  Datum der Entnahme aus dem Reaktorkern (Entladung)

Das Datum der Entnahme aus dem Reaktor muss fur jedes Brennelement und jeden Brennstab im
Kdcher in Deutschland gemal (AtEV, 2018) von den Betreibern angegeben werden. Der
Entnahmezeitpunkt gilt als Ausgangspunkt fir die Bestimmung der Abklingzeit (Entladung).
Angaben zu diesem Zeitpunkt konnten fur Belgien (ONDRAF/NIRAS, 2018), Schweiz (Nagra, 2023),
GrolRbritannien (NDA, 2022) und Kanada (Natural Resources Canada, 2021) auf der Grundlage
periodischer Berichtslegungen gefunden werden. Exakte Angaben zu den Daten konnten nicht
offentlich gefunden werden. Diese sind aber in Datenbanken bzw. Datenblattern in jedem Land
existent (z. B. in der ISRAM-Datenbank fir die Schweiz (Nagra, 2023)). Die Informationsquelle sind
die Betreiber und die Angaben beziehen sich auf existente Bestande in Belgien, der Schweiz und
Kanada bzw. werden abgeleitet aus Produktionsstatistiken und -prognosen auf der Grundlage von
Annahmen zur zukinftigen nuklearen Energieproduktion (Schweiz, GroRbritannien). Angaben zur
Ungewissheit im Datum der Entnahme aus dem Reaktor wurden nur fir die Schweiz (OECD, 2004)
und Kanada (Gobien and lon, 2021) gefunden. Angaben zu QA-/QC-Malinahmen wurden in
Berichten aus Belgien (Kingdom of Belgium, 2020) und der Schweiz (ENSI, 2010) gefunden. Solche
MaRnahmen beziehen sich in Belgien auf die Durchfuhrung von Kontrollen und Audits der Betreiber
und Produzenten durch die Aufsichtsbehérde (Bel V, FANC) oder auf QA-MalRRnahmen der Betreiber
und Produzenten in Kooperation mit der Aufsichtsbehérde (ONDRAF/NIRAS mit Bel V, FANC). In
der Schweiz erfolgten Uberpriifungen der Angaben mittels Daten der ISRAM-Datenbank und
Konsistenzprifungen der verfigbaren Informationen (ENSI, 2010).

Ungewissheiten in der Zeitangabe werden durch die Definition von Referenzgebinden (Schweiz)
erfasst oder durch die Nutzung konservativer Angaben (Kanada) bzw. individuelle Spezifikation
(Belgien) bericksichtigt. Die Ungewissheit des Parameters entspricht einem GUM Typ B.

Far Deutschland sollten nahezu alle Informationen existent sein, da alle AKW abgeschaltet wurden
(mit Ausnahme der Forschungsreaktoren). Somit ergibt sich hier ein GUM Typ A.

Als QA-/QC-Malnahmen sind Prifungen des Bestandes und Konsistenzprifungen zwischen
verschiedenen Informationsquellen moglich.
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A.1.4  Brennelementtyp

Der Brennelementtyp muss fir jedes Brennelement in Deutschland gemafl (AtEV, 2018) von den
Betreibern angegeben werden. Angaben zum Brennelementtyp konnten fir Belgien
(ONDRAF/NIRAS, 2018), Schweiz (Nagra, 2023), Finnland (Posiva, 2021) und Kanada (Gobien et
al., 2016) gefunden werden. Die Informationsquelle sind die Betreiber und die Angaben beziehen
sich auf existente Bestande in Belgien, der Schweiz, Finnland und Kanada bzw. werden abgeleitet
aus Produktionsstatistiken und -prognosen auf der Grundlage von Annahmen zur zuklnftigen
nuklearen Energieproduktion (Schweiz). Angaben zur Ungewissheit und zum Umgang mit diesen
wurden nur fur die Schweiz gefunden (Nagra, 2023). Angaben zu QA-/QC-Malinahmen wurden in
Berichten aus Belgien (Kingdom of Belgium, 2020) und Finnland (Posiva, 2021) gefunden. Die
MaBnahmen umfassten die Durchfihrung von Kontrollen und Audits der Betreiber durch die
Aufsichtsbehdrde.

Ungewissheiten im Brennelementtyp werden durch die Definition von Referenzgebinden (Schweiz)
je Abfallstrom berucksichtigt. Die Ungewissheit des Parameters entspricht einem GUM Typ B.

Als QA-/QC-Malnahmen sind Kontrollen des Bestandes und Konsistenzpriufungen zwischen
verschiedenen Informationsquellen mdglich.

A.1.5 Klassifizierung der abgebrannten BE

In Deutschland wird zwischen regular abgebrannten BS und Sonderbrennstidben (SBS)
unterschieden. SBS sind intakte oder defekte BS, die aus einem BE entfernt wurden. Flr die
Zwischenlagerung werden sie in Kécher fur Sonderbrennstébe eingesetzt (Rauscher et al., 2023).
Eine Klassifizierung in regulér oder nicht regular abgebrannte BS muss geman (AtEV, 2018) von
den Betreibern angegeben werden. Angaben zu Spezifikationen zusatzlich zum Brennelementtyp
konnten gefunden werden fir Belgien (ONDRAF/NIRAS, 2018), Schweiz (Nagra, 2023) und
GroRbritannien (NDA, 2022). Diese Informationen basieren auf Angaben der Betreiber. Sie
umfassen Produktionsstatistiken und -prognosen auf der Grundlage von Annahmen zur zukunftigen
nuklearen Energieproduktion (Schweiz). Zur Nutzung dieser Angaben in Grof3britannien fanden sich
keine Informationen. In Belgien werden die Informationen zum Ausschluss von Ungewissheiten
durch individuelle Spezifikation der Gebinde genutzt. In der Schweiz flie3en sie in die Definition von
Referenzgebinden je Abfallstrom und in die Festlegung der Bandbreite jedes Referenzgebindes zur
Handhabung der Ungewissheit ein. Angaben zu QA-/QC-MaRnahmen wurden in Berichten aus
Belgien (Kingdom of Belgium, 2020) gefunden. Die Mal3nahmen umfassten die Durchfuhrung von
Kontrollen und Audits der Betreiber durch die Aufsichtsbehorde.

Aufgrund der individuellen Spezifikation entspricht die Ungewissheit des Parameters einem GUM
Typ B. Ungewissheiten im Brennelementtyp werden durch die Definition von Referenzgebinden
(Schweiz) je Abfallstrom bertcksichtigt bzw. durch individuelle Spezifikation (Belgien).

Als QA-/QC-MalRnahmen sind Kontrollen des Bestandes und Konsistenzpriufungen zwischen
verschiedenen Informationsquellen mdglich.

A.1.6  Abfallkategorie

Der Begriff Abfallkategorie steht synonym fur den Begriff Abfallstrom. GemaR (AtEV, 2018) muss
diese Kategorisierung nicht expliziert erfolgen. In der Literatur findet sich eine analoge
Kategorisierung in Belgien (Kingdom of Belgium, 2015), der Schweiz (Nagra, 2023), GroRbritannien
(Jacobs UK Ltd and AFRY Solutions UK Ltd., 2022) und Kanada (Natural Resources Canada, 2021).
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Die Angaben basieren auf Angaben der Betreiber (spez. Endlagerbetreiber). Es existieren keine
Ungewissheiten in der Kategorisierung. Angaben zu QA-/QC-Malinahmen wurden keine gefunden.

A.2 Chemische Charakterisierung

A.2.1  (Komponentenspezifische) chemische Zusammensetzung

Angaben zu einer (komponentenspezifischen) chemischen Zusammensetzung wurden flr Belgien
(Pirot et al., 2013) anhand von Forschungsvorhaben und flir die Schweiz im Bericht zum
Inventarmodell (Nagra, 2023) gefunden. Die Informationsquelle sind die Betreiber und
Abfallproduzenten, und die Angaben beziehen sich auf existente Bestande bzw. sind abgeleitet aus
Produktionsstatistiken und -prognosen auf der Grundlage von Annahmen zur zukinftigen nuklearen
Energieproduktion. Angaben zu den benutzten Modellansatzen in der Bestimmung der chemischen
Zusammensetzung wurden in der Literatur gefunden fur Finnland (Posiva, 2021), Belgien (Pirot et
al., 2013) und die Schweiz (Nagra, 2023).

Die Ungewissheit des Parameters entspricht einem GUM Typ B. Angaben zur Handhabung von
Ungewissheiten in der (komponentenspezifischen) chemischen Zusammensetzung wurden in der
Literatur aus Belgien (Pirot et al., 2013) und der Schweiz (Nagra, 2023) gefunden. Zur Handhabung
der Ungewissheit wird dabei eine Standardisierung bzw. Gruppierung in Referenztypen / -gebinde
und die Nutzung harmonisierter Standardmaterialien angewandt. Jedem Typ / Standard wird dabei
eine Referenzzusammensetzung mit einer Bandbreite zugeordnet. Die Definition generischer Typen
erfolgt abhangig von der Mdglichkeit der Nutzung bestehender Typen fortlaufend im Prozess der
Zuordnung von Abfall- / Material- / Komponentenspezifikationen (vgl. Abschnitt A.5.4). Die
Charakterisierung der Ungewissheit der chemischen Zusammensetzung von messbaren
Komponenten erfolgt im klassischen Sinne mittels der Bestimmung von charakteristischen Werten.
Flr Komponenten, die einer direkten Messung nicht zuganglich sind, erfolgt die Bestimmung der
charakteristischen Grofien durch Sensitivitats- und Ungewissheitsanalysen.

Als QA-/QC-Mallnahmen sind, sofern dies mdglich ist, die Analyse von Materialproben einzelner
Komponenten und die Uberpriifung der erfolgten Zuordnung zu den jeweiligen Typen / Standards in
der Literatur genannt (Nagra, 2023). Allgemein und speziell in Belgien (ONDRAF/NIRAS, 2001)
werden als QA-/QC-MalRnahmen ein nachvollziehbares System des Wissenstransfers, die Nutzung
internationaler Standards und Guitesiegel, die internationale Zusammenarbeit, die Nutzung von
Modellen und Programmcodes, welche weitverbreitet, getestet und verifiziert sind, und ein
periodischer, kritischer Review durch unabhangige Spezialisten vorgesehen.

A3 Geometrische Charakterisierung

A.3.1  Gittertyp bzw. Anordnung der Brennstébe

Der Gittertyp muss gemal (AtEV, 2018) fur jedes bestrahlte BE angegeben werden. Die
Spezifikation ist unveranderlich und wird vom Betreiber bzw. Produzenten bereitgestellt. Spezifische
Angaben sind fir die Schweiz in der Literatur zu finden (Nagra, 2023). Die Angaben sind in der
Schweiz Bestandteil der Definition der Abfallgebindetypen. Angaben zur Ungewissheit und zum
Umgang mit diesen Ungewissheiten sind ebenfalls in der Literatur der Schweiz zu finden (Nagra,
2023).

Ungewissheiten werden durch die Definition von Endlagergebindetypen und die zugehdrigen

Bandbreiten charakterisiert (Nagra, 2023). Die Handhabung der Ungewissheiten erfolgt also durch
die Nutzung zusammenfassender Endlagergebindetypen / Referenzgebinde je Abfallstrom aus der
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Datenbank des Materialinventars (ISRAM in der Schweiz). Aufgrund der Natur der Daten gehen wir
davon aus, dass die Ungewissheit des Parameters einem GUM Typ A entspricht. Die Ungewissheit
wird im klassischen Sinne aus Messungen abgeleitet.

Als QA-/QC-MalRnahmen sind Kontrollen oder Konsistenzprifungen innerhalb von Audits oder
zwischen verfigbaren Dokumenten maglich.

A.3.2 Geometrie (innere und aufdere) und Form

Angaben zur Geometrie umfassen die Lange von BS, BE, der aktiven Zone, den Abstand zwischen
BS, die Breite (bei SWR mit Kasten) bzw. den Durchmesser von BE , die Querschnittsflache,
Innenabmessungen des BE-Kastens, Aufen- und Innendurchmesser der Hullrohre, Durchmesser
der Pellets, Wandstarken der Strukturteile und deren Form. Die Parameter der Geometrie sind
abhangig vom BE-Typ bzw. der Kokillenspezifikation verglaster Abfalle (CSD-V, CSD-C, CSD-B,
UK-HAW, HAW-WAK). Unter Vernachlassigung von Geometriednderungen durch die Bestrahlung
basieren diese auf Angaben der Betreiber und Produzenten. Hinweise auf geometrische Grolen
sind in der Literatur fir Belgien (Pirot et al., 2013), Kanada (Gobien et al., 2016) und die Schweiz
(Nagra, 2023) zu finden. Angaben zur Ungewissheit in diesen Angaben und der Handhabung dieser
fanden sich in der Literatur fir die Schweiz (Nagra, 2023). In Belgien erfolgt ein Ausschluss von
Ungewissheiten durch eine individuelle Spezifikation jedes Gebindes (Pirot et al., 2013). In der
Schweiz werden 395 reale und 257 modellhafte Typen benutzt, um gesamthaft 652
Abfallgebindetypen (6 Referenzgebinde) und ihre méglichen Geometrien mit ihren Ungewissheiten
zu beschreiben. In Kanada (Gobien et al., 2016) wird die Spezifikation von Referenzgebinden
genutzt.

Der Form kommt bei korrosiven Materialien eine besondere Bedeutung zu, da
Reaktionsgeschwindigkeiten, insbesondere der Korrosion, von ihr abhangig sind. Fur die Form
erfolgte ebenfalls eine Typisierung.

Aufgrund der Natur der Daten gehen wir davon aus, dass die Ungewissheit der Parameter einem
GUM Typ A entspricht. Die Ungewissheit wird im klassischen Sinne aus Messungen abgeleitet.
Durch die Zuordnung in Geometrietypen mit einem Referenzwert und einer Standardabweichung ist
die Berucksichtigung dieser moglich.

Als QA-/QC-MalRnahmen sind Kontrollen oder Konsistenzprifungen innerhalb von Audits oder
zwischen verfugbaren Dokumenten maéglich.

A.3.3 (Anfangs-) Volumen

Angaben zum (Anfangs-)Volumen der Abfalle sind in der Literatur fur Belgien (Kingdom of Belgium,
2021), Grolbritannien (Radioactive Waste Management, 2021), Kanada (Natural Resources
Canada, 2021) und die Schweiz (Nagra, 2023) gefunden worden. Die Angaben erfolgten dabei vom
Betreiber pro Abfallgebinde (Belgien), pro Abfallgebindetyp (Schweiz), pro Abfallkategorie
(GrofR3britannien) bzw. gesamthaft (Kanada). Die Angaben beziehen sich auf existente Bestande
bzw. sind abgeleitet aus Produktionsstatistiken und -prognosen auf der Grundlage von Annahmen
zur zuklnftigen nuklearen Energieproduktion (Belgien, GroRbritannien, Schweiz). Angaben zur
Ungewissheit in diesen Angaben und der Handhabung dieser fanden sich in der Literatur fur die
Schweiz (Nagra, 2023) und GrofRbritannien (Radioactive Waste Management, 2021). Angaben zu
QA-/QC-Malinahmen sind fur Belgien in der Literatur zu finden (Kingdom of Belgium, 2020).

Ungewissheiten werden durch die Nutzung modellhafter Abfallgebinde (Nagra, 2023) beriicksichtigt,
welche mit Mittelwerten und Bandbreiten (Eckwerten) definiert werden. In GroR3britannien wird die
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Ungewissheit in Szenarienanalysen berucksichtigt. Da es sich um statistisch abgeleitete Werte
handelt, gehen wir davon aus, dass die Ungewissheit des Parameters einem GUM Typ B entspricht.

Als QA-/QC-Malnahmen sind Kontrollen oder Konsistenzprifungen innerhalb von Audits oder
zwischen verfigbaren Dokumenten maglich.

A.3.4 Freies Volumen im Brennstabplenum

Angaben zum freien Volumen im Brennstabplenum wurden in der Literatur flr die Schweiz (Nagra,
2023) gefunden. Die Angaben erfolgten dabei vom Betreiber pro Abfallgebindetyp und beziehen sich
auf Angaben zu Standardmaterialien, welche aus der ISRAM-Datenbank abgeleitet wurden.
Angaben zur Ungewissheit in diesen Angaben und der Handhabung dieser fanden sich in der
Literatur ebenso (Nagra, 2023). Angaben zu QA-/QC-Malnahmen erfolgten in der Literatur nicht.

Aufgrund der Natur der Daten gehen wir davon aus, dass die Ungewissheit des Parameters einem
GUM Typ A entspricht. Die Ungewissheit wird im klassischen Sinne aus Messungen abgeleitet und
durch eine Zuordnung in Geometrietypen mit einem Referenzwert und einer Standardabweichung
ist die Berlcksichtigung dieser mdglich.

Als QA-/QC-MaRnahmen sind Kontrollen oder Konsistenzprifungen zwischen verfligbaren
Dokumenten moglich.

A4 Physikalische Charakterisierung

A.41 Gesamtmasse

Die Masse muss gemal (AtEV, 2018) fur jedes bestrahlte BE und jeden Glaskdrper angegeben
werden. Die Spezifikation der Masse der Edelstahlkokille bzw. der Kokille/Gebinde muss nicht
erfolgen. Fur sonstige Abfalle aus der Wiederaufbereitung muss gemaf (AtEV, 2018) nur die Masse
des Presslings und der leeren Kartusche angegeben werden. Die Angaben werden vom Betreiber
bzw. Produzenten bereitgestellt bzw. resultieren aus staatlichen Planungen / Vorgaben / Annahmen
zur zukunftigen nuklearen Energieproduktion. Spezifische Angaben konnten in der Literatur fur die
Schweiz (Nagra, 2023), Belgien (Kingdom of Belgium, 2021), Finnland (Posiva, 2021) und
Grolbritannien (Radioactive Waste Management, 2021) gefunden werden.

Angaben zur Ungewissheit in diesen Angaben und der Handhabung dieser fanden sich in der
Literatur fur die Schweiz (Nagra, 2023). Sie basieren auf der Definition von Referenzgebinden mit je
einem Referenzwert und einer Bandbreite. Aufgrund der Natur der Daten, welche statistisch
abgeleitet werden, gehen wir davon aus, dass die Ungewissheit des Parameters einem GUM Typ B
entspricht. Die Ungewissheit wird mit Hilfe von Extremwerten aus Szenarienanalysen abgebildet,
basierend auf unterschiedlichen Annahmen als Grundlage der Prognosen.

Als QA-/QC-MaRnahmen sind Kontrollen oder Konsistenzprifungen zwischen verfligbaren
Dokumenten maoglich.

A.4.2 Brennstoffdichte

Die nominale Brennstoffdichte muss gemal (AtEV, 2018) fir jedes bestrahlte BE angegeben
werden. Die Angaben werden vom Betreiber bzw. Produzenten bereitgestellt. Spezifische Angaben
konnten in der Literatur fir die Schweiz (Nagra, 2023), Belgien (Kingdom of Belgium, 2021) und
Finnland (Posiva, 2021) gefunden werden.
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Angaben zur Ungewissheit in diesen Angaben und der Handhabung dieser fanden sich in der
Literatur fur die Schweiz (Nagra, 2023). Sie basieren auf der Definition von Referenzgebinden mit je
einem Referenzwert und einer Bandbreite auf der Grundlage von Angaben der
Betreiber / Produzenten. In Belgien (Pirot et al., 2013) werden Ungewissheiten durch eine
individuelle Spezifikation der Gebinde ausgeschlossen. Aufgrund der Tatsache, dass die Dichte
durch Messungen von Volumen und Masse bestimmt werden kann, weisen wir der Ungewissheit
des Parameters einen GUM Typ A zu.

Hinweise auf QA-/QC-MalRnahmen fanden sich in der Literatur von Belgien (Kingdom of Belgium,
2020) und Finnland (Posiva, 2021). Als QA-/QC-MaRnahmen werden Kontrollen oder
Konsistenzprufungen innerhalb von Audits oder zwischen verfiigbaren Dokumenten genannt.

A.4.3  Abfalldichte

Die Abfalldichte muss gemal (AtEV, 2018) fir jedes bestrahlte BE angegeben werden. Die Angaben
werden vom Betreiber bzw. Produzenten bereitgestellt. Spezifische Angaben konnten in der Literatur
fur die Schweiz (Nagra, 2023), Belgien (Kingdom of Belgium, 2021) und Finnland (Posiva, 2021)
gefunden werden.

Angaben zur Ungewissheit in diesen Angaben und der Handhabung dieser fanden sich in der
Literatur fur die Schweiz (Nagra, 2023). Sie basieren auf der Definition von Referenzgebinden mit je
einem Referenzwert und einer Bandbreite auf der Grundlage von Angaben der
Betreiber / Produzenten. In Belgien (Pirot et al., 2013) werden Ungewissheiten durch eine
individuelle Spezifikation der Gebinde ausgeschlossen. Zu Methoden der Bestimmung der
Ungewissheit in diesem Parameter wurden in der Literatur keine Angaben gemacht. Aufgrund der
Natur der Daten, welche auf vorhergehenden Modellrechnungen oder Messungen basieren, lasst
sich die Ungewissheit des Parameters nicht eindeutig einem GUM Typ A oder B zuweisen.

Hinweis auf QA-/QC-Malinahmen fanden sich in der Literatur von Belgien (Kingdom of Belgium,
2020) und Finnland (Posiva, 2021). Als QA-/QC-MaRnahmen sind Kontrollen oder
Konsistenzprifungen innerhalb von Audits oder zwischen verfligbaren Dokumenten genannt.

A.4.4 Halbwertszeit der Nuklide

Die Halbwertszeiten der Nuklide werden in internationalen Datenbanken gesammelt. Die am
weitesten verbreiteten Datenbanken sind ENDF/B-VIII.O (Brown et al., 2018), ENDF/B-VII.1
(Chadwick et al., 2011), JEFF-3.3 (Plompen et al., 2020), JENDL-5 (lwamoto et al., 2023), CENDL-
3.2 (Ge et al., 2020) und ROSFOND (Zabrodskaya et al., 2007). Sie kdnnen in einem einheitlichen
Format (ENDF - Evaluated Nuclear Data File (Brown, 2023)) bezogen werden (aus Quellen im
Internet). Jede dieser Quellen beinhaltet sowohl Angaben zu den Werten als auch zu den
Ungewissheiten der Werte.

Angaben zur Berucksichtigung der Ungewissheit in den Angaben fanden wir in der Literatur keine.
Aufgrund der Natur der Daten gehen wir davon aus, dass die Ungewissheit des Parameters einem
GUM Typ A entspricht, da es sich um Messungen handelt.

QA-/QC-MalRnahmen sind seitens der Behorde keine erforderlich. Die Angaben werden innerhalb
der wissenschaftlichen Gemeinde geprift und qualitdtsgesichert. Es sollte auf eine eindeutige
Quellenangabe bei der Nutzung geachtet werden.
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A.4.5 Thermische Kennwerte (Leitfahigkeit, Warmekapazitat, Ausdehnungskoeffizient)

Die thermischen Kennwerte, welche innerhalb des Inventarmodells fir die Materialen bereitgestellt
werden, umfassen vor Allem die thermische Leitfahigkeit, die Warmekapazitat und den thermischen
Ausdehnungskoeffizienten. Diese Kennwerte werden in standardisierten Verfahren in Laboren
bestimmt. Angaben zur Ungewissheit jeder dieser Angaben werden von den Produzenten der
Komponenten bereitgestellt.

Angaben zur Bericksichtigung der Ungewissheit innerhalb des Inventarmodells in den Angaben
fanden sich in der Literatur keine. Aufgrund der Natur der Daten gehen wir davon aus, dass die
Ungewissheit des Parameters einem GUM Typ A entspricht, da es sich um Messungen handelt. Zur
Handhabung unterschiedlicher Hersteller eines Materials werden Gruppen / Klassen / Typen
gebildet und Uber diese ein Referenzwert und eine Bandbreite bestimmt (z. B. durch die Nagra aus
der ISRAM-Datenbank (Nagra, 2023)).

Als QA-/QC-Malnahmen sind nur eigene Messungen und Konsistenzprifungen zwischen
unterschiedlichen Literaturangaben mdéglich.

A.4.6  Mechanische Kennwerte

Die mechanischen Kennwerte, welche innerhalb des Inventarmodells fir die Materialen
bereitgestellt werden, umfassen das Elastizitdtsmodul, Schubmodul, die Streckgrenze, Dehngrenze,
Zugfestigkeit, Druckfestigkeit, Schwingfestigkeit, Warmefestigkeit, kritische Schubspannung,
FlieRspannung, Bruch- und Risszahigkeit sowie die Schallgeschwindigkeit fir jedes Material. Diese
Kennwerte werden in standardisierten Verfahren in Laboren bestimmt. Angaben zur Ungewissheit
jeder dieser Angaben werden von den Produzenten bereitgestellt.

Angaben zur Berlcksichtigung der Ungewissheit innerhalb des Inventarmodells fanden wir in der
Literatur keine. Aufgrund der Natur der Daten gehen wir davon aus, dass die Ungewissheit des
Parameters einem GUM Typ A entspricht, da es sich um Messungen handelt. Zur Handhabung
unterschiedlicher Hersteller eines Materials werden Gruppen / Klassen / Typen gebildet und Gber
diese ein Referenzwert und eine Bandbreite bestimmt (z. B. durch die Nagra in MIRAM auf der Basis
der ISRAM-Datenbank (Nagra, 2023)).

Als QA-/QC-Maflinahmen sind nur eigene Messungen und Konsistenzpriufungen zwischen unter-
schiedlichen Literaturangaben maoglich.

A.5 Radiologische Charakterisierung

A.5.1 (Komponentenspezifisches) Radionuklidinventar

Das Inventar der relevanten Radionuklide muss gemaR (A{EV, 2018) sowohl fir bestrahlte BE als
auch fir die radioaktiven Abfalle aus der Wiederaufbereitung angegeben werden (Rauscher et al.,
2023). Vier Gruppen werden dabei gemal’ (AtEV, 2018) unterschieden:

Aktivierungsprodukte (Co-60, CI-36 etc.)
o flichtige Radionuklide (H-3, Kr-85, C-14, J-129, Rn-222 (als Ra-226) etc.)
e Spaltprodukte (Cs-137, Sr-90 etc.)

o Actinoide (Np-237, Am-241, Cm-244, U- und Pu-Isotope etc.)
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Bei den bestrahlten BE sollte das Radionuklidinventar komponentenspezifisch ausgewiesen
werden, da sich die Auflésungs- und Korrosionsraten fur die unterschiedlichen Komponenten
voneinander unterscheiden.

In der 6ffentlich zuganglichen Literatur fanden sich Angaben aus Finnland (Posiva, 2021), Schweden
(Hakansson et al., 2017), der Schweiz (Nagra, 2023), Belgien (ONDRAF/NIRAS, 2011, 2001) und
Kanada (Gobien et al.,, 2016). In allen Landern erfolgt die Bestimmung des
(komponentenspezifischen) Radionuklidinventars durch die Anwendung spezieller Programme
(Computercodes) auf das urspriingliche Radionuklidinventar vor dem Abbrand der BE im Reaktor.
Die benutzten Computercodes sind in internationalen Forschungsprogrammen (z. B.
(INTERNATIONAL ATOMIC ENERGY AGENCY, 2022)) und Doktorarbeiten (z.B. bezgl.
spezifischen Anpassungen (Bykov, 2019)) dokumentiert.

Alle Lander benutzen den Code ORIGEN (Oak Ridge Isotope GENeration), teilweise mit
spezifischen Anpassungen (z. B. ORIGEN-S als Teil des Programmpaketes SCALE (Standardised
Computer Analyses for Licensing Evaluation)), zur Berechnung der thermischen Leistung,
Neutronenquellstarke und Aktivitdt des Kernbrennstoffs Uraniumdioxid auf der Grundlage der
Berechnung der Inventarentwicklung (Hakansson et al., 2017). In Schweden (Hakansson et al.,
2017) wird zuséatzlich CrudAct (Berechnung der Aktivitat in der abgeschiedenen Oxidschicht (crud)
auf der Aulienseite) und IndAct (Berechnung der induzierten Aktivitat der leichten Elemente) benutzt
und die Aktivitat aus den Ergebnissen von ORIGEN-S, IndAct und CrudAct zur Charakterisierung
eines BE bzw. einer Tonne Uran jeder Brennstoffart und jedes Abbrandes zusammengefasst. In der
Schweiz (Nagra, 2023) werden zur Simulation die Programmbibliotheken SCALE (Wieselquist and
Lefebvre, 2024), MCNP (Kulesza et al., 2024) sowie MicroShield® (“MicroShield,” 2011) pro
Referenzgebinde benutzt (6 Referenzgebinde gruppiert auf der Basis der Atomkraftwerke und
Brennstoffe aus gesamthaft 652 Abfallgebindetypen (395 reale und 257 modellhafte)). Ein
besonderes Augenmerk ist auf die exakte Kenntnis des zeitlichen Verlaufs des Abbrands zu legen,
welcher vom Betreiber in allen Landern der Literaturstudie bereitgestellt wird.

Die Inventare an Aktivitatsprodukten, fliichtigen Radionukliden, Spaltprodukten und Actinoiden sind
somit Ergebnisse der Simulationen der Vorgange im Reaktor. Die Ungewissheiten dieser Werte sind
damit verbunden. So wird z. B. von (SKB, 2010) festgehalten, dass die Neutronen-induzierte Aktivitat
in Strukturmaterialien und Brennstoffbriichen, z. B. fir Co-60, von Faktoren wie dem Co-Gehalt in
den Materialien und der Zufuhr von Korrosionsprodukten in den Primarkreislauf beeinflusst wird. Die
Ungewissheit in diesen Angaben ist dadurch wesentlich gréfRer und wird auf einen Faktor 2
geschatzt. Das Inventar reiner Spaltprodukte, wie z. B. Cs-137, ist in erster Linie durch den Abbrand
kontrolliert, wodurch die Ungewissheit in den Berechnungen typischerweise bei £5% liegt, was als
gering angesehen wird. Das Inventar der Actinoide, z. B. Cm-244, ist empfindlich gegenuber
Parametern wie z. B. dem Reaktionsquerschnitt und dem Anreicherungsgrad. Dies flhrt zu einer
Ungewissheit in den Berechnungen von ca. £20%. Co-60 ist das Schllisselnuklid fr Nuklide, die
durch Aktivierung von Materialien entstehen (Nagra, 2023). Cs-137 wird als Schlusselnuklid far
Spaltprodukte und o-Strahler benutzt wird (Nagra, 2023). Genauere Angaben zu den
Ungewissheiten wurden in der Literatur nicht gefunden.

Ungewissheiten entstehen aus den verwendeten Modellen und durch erforderliche Eingangsdaten
fur diese. So gibt es Angaben und Parameter, welche den Prozess beeinflussen und die in der Regel
nicht von den Betreibern bereitgestellt werden (Posiva, 2021), z. B. der urspriingliche Stickstoff- und
Chlorgehalt in den Brennstoffpellets, welcher abgeschatzt werden muss. In Finnland (Posiva, 2021)
erfolgt dies mittels Expertenschatzungen und / oder durch die Nutzung von Spezifikationen in den
Normen der American Society for Testing and Materials (ASTM). Diese und andere
Zusatzinformationen flieBen in Sensitivitdtsanalysen zur Abschatzung einerseits des Einflusses
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dieser Eingangsparameter und der Bandbreiten / Ungewissheit der Ausgangsdaten ein (Posiva,
2021).

Im Allgemeinen werden die Ungewissheiten in den Eingangsdaten der Modelle innerhalb der
Sensitivitats- und Ungewissheitsanalysen durch die Verwendung konservativer Werte des Abbrands
in den Analysen abgedeckt (Posiva, 2021; SKB, 2010), aus Datenbanken (z. B. ISRAM (Nagra,
2023)) mit Referenzwert und Bandbreite abgeleitet oder ausgeschlossen durch eine individuelle
Spezifikation (Belgien). Bandbreiten fir die Ausgangsdaten dieser Berechnungen, z.B. das
(komponentenspezifische) Inventar (Aktivierungsprodukte, flichtige Radionuklide, Spaltprodukte
und Actinoide), werden somit durch Analysen der Sensitivitdt und Ungewissheit bestimmt (SKB,
2010) und als Verteilungsfunktion eine Normalverteilung mit Angabe der Standardabweichung oder
eine Gleichverteilung mit Eckwerten von +5 Standardabweichungen angegeben (Gobien et al.,
2016). Die Ungewissheit des (komponentenspezifischen) Radionuklidinventars als
Eingangsparameter des Inventarmodells entspricht daher einem GUM Typ B.

Die QA-/QC-Malnahmen umfassen Audits (Kingdom of Belgium, 2020), die Kontrolle einer
nachvollziehbaren Dokumentation der Entwicklung der Parameterwerte, Konsistenzprifung mit
eigenen Berechnungen bzw. Werten aus der Literatur und ggf. Verifikation/Validierung der
Anfangswerte der Simulationen (Posiva, 2021), da zum Zeitpunkt der Entnahme aus dem Reaktor
(Entladung) die Mdglichkeit einer Validierung durch Labormessungen von Bestrahlungsproben, zur
radiologischen oder radiochemischen Analyse und zur Messung von Dosisleistungsprofilen besteht
(Nagra, 2023). Die Kontrolle umfasst eine Dokumentation der Anfangs- und Randbedingungen der
Simulationen, der verwendeten Programme (ENSI, 2010), Dokumentation der vollstdndigen
Simulationskette  (inkl. der verwendeten  Programme), ggf. Dokumentation  der
Verifikation/Validierung der Ergebnisse der Simulationen (ENSI, 2017a, 2017b) und Dokumentation
der Analysen (Sensitivitats- und Ungewissheitsanalysen), welche zur Bandbreite / ggf. Wahl der
Verteilungsfunktion der Parameterwerte geflhrt haben (Gobien et al., 2016). Es ist dabei darauf zu
achten, dass sowohl die Programme als auch die benutzten Datenbanken nachvollziehbar
dokumentiert wurden.

A.5.2 Gesamtaktivitat

Die abdeckende Gesamt-a-Aktivitat und die Gesamt-B-/y-Aktivitat (inkl. Referenzdatum) muissen
gemal (AtEV, 2018) sowohl fur bestrahlte BE und Brennelementkannen als auch fir die radioaktiven
Abfalle aus der Wiederaufbereitung angegeben werden (Rauscher et al., 2023). In der 6ffentlich
zuganglichen Literatur fanden wir Angaben aus Schweden (Hakansson et al., 2017), der Schweiz
(Nagra, 2023), Belgien (Kingdom of Belgium, 2021, 2020) und GroRbritannien (Jacobs UK Ltd and
AFRY Solutions UK Ltd., 2022). Sofern Angaben gemacht wurden, so basieren diese auf Daten der
Betreiber und Modellrechnungen. In der Mehrzahl der Literaturquellen erfolgte eine Angabe der
Gesamtaktivitat und keine Unterteilung in a-Aktivitat und B-/y-Aktivitat, z. B. (Jacobs UK Ltd and
AFRY Solutions UK Ltd., 2022). Alle Lander benutzen den Code ORIGEN, bzw. ORIGEN-S als Teil
des Programmpakets SCALE, zur Berechnung der thermischen Leistung, Neutronenquellstarke und
letztlich der Aktivitat der Kernbrennstoffe (z. B. Inventarentwicklung des Uraniumdioxids (Hakansson
et al., 2017)). In Bezug auf die Modelle und deren Eingangsparameter verweisen wir auf Abschnitt
A.5.1.

Ungewissheiten in den Angaben werden im Allgemeinen durch die Verwendung konservativer Werte
des Abbrands in den Analysen abgedeckt (SKB, 2010), aus Datenbanken (z. B. ISRAM (Nagra,
2023)) mit Referenzwert und Bandbreite abgeleitet oder ausgeschlossen durch eine individuelle
Spezifikation (Belgien). Ein weiterer Teil der Ungewissheiten besteht aufgrund der Tatsache, dass
die tatsachliche Gesamtmasse der Abfdlle noch ungewiss ist, d.h. aus staatlichen
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Planungen / Vorgaben / Annahmen zur zukinftigen nuklearen Energieproduktionabgeleitet wird.
Teilweise besteht jedoch auch noch eine Ungewissheit im direkten operativen Vorgehen, welches
als Quelle der Ungewissheit in GroRbritannien diskutiert wird (Jacobs UK Ltd and AFRY Solutions
UK Ltd., 2022).

o-Aktivitat

Spezifische Angaben zur Gesamt-a-Aktivitat sind in der Literatur selten zu finden. In Schweden
(Hadkansson et al, 2017) erfolgt eine Unterteilung der Aktivitdt in die Aktivitdt der
Aktivierungsprodukte, Actinoide und Spaltprodukte mittels der Berechnungen von ORIGEN-S. In der
Schweiz (Nagra, 2023) erfolgt eine beispielhafte Darstellung der Gesamt-a-Aktivitdt Gber den
Betrachtungszeitraum der Endlagerung (3 — 1°000‘000 Jahre). In Belgien (Kingdom of Belgium,
2021; ONDRAF/NIRAS, 2001) wird die Gesamt-a-Aktivitat ebenfalls angegeben, unterteilt nach den
Quellen der Brennstoffe bzw. deren Klassifizierung.

B/y-Aktivitit

Spezifische Angaben zur Gesamt-p/y-Aktivitat sind in der Literatur selten zu finden. In der Schweiz
(Nagra, 2023) erfolgt eine beispielhafte Darstellung der Gesamt-p-Aktivitdt Uber den
Betrachtungszeitraum der Endlagerung (3 — 1°000°000 Jahre). In Belgien (Kingdom of Belgium,
2021; ONDRAF/NIRAS, 2001) wird die Gesamt-p/y-Aktivitat ebenfalls angegeben, unterteilt nach
den Quellen der Brennstoffe bzw. deren Klassifizierung.

Neutronenquellstarke

Spezifische Angaben zur Neutronenquellstarke sind in der Literatur selten zu finden. In Schweden
(Hakansson et al., 2017) erfolgt die Berechnung der Neutronenquellstarke mittels ORIGEN-S
einerseits nuklidspezifisch und andererseits bezogen auf die Spaltenergie. Ausgewiesen werden die
Neutronenquellstarke der Schlisselnuklide Am-241 (Actinoide) und Cm-244 (Spontanspaltung) far
Siedewasser- und Druckwasserreaktoren. Die nichtlineare Auswirkung des Abbrandes auf die
Neutronenquellstarke wird flr Zerfallszeiten im Bereich von 0 — 50 Jahre aufgezeigt. Ebenso werden
durch Sensitivitatsanalysen die Auswirkung des Abbrandes auf die Neutronenquellstarke fir die
Spontanspaltung sowie die Auswirkung der Benutzung unterschiedlicher Bibliotheken innerhalb von
ORIGEN-S auf das Ergebnis gezeigt.

v-Quellstarke

Spezifische Angaben zur y-Quellstarke sind in der Literatur selten zu finden. In Schweden
(Hakansson et al., 2017) erfolgt die Berechnung der y-Quellstarke mittels ORIGEN-S einerseits
nuklidspezifisch und andererseits bezogen auf die Spaltenergie.

Da in allen Landern die Angaben auf numerischen Berechnungen basieren, werden zur
Abschatzung der Bandbreiten/Ungewissheiten die Hilfsmittel der Sensitivitdts- und
Ungewissheitsanalyse verwendet. Veroffentlichungen zu den anwendbaren Methoden und dem
Vorgehen umfassen einerseits die Simulation des Brennstoffzyklus (z. B. (Thiolliere et al., 2018))
und reichen andererseits bis zu Bewertungen des Sicherheitsnachweises (z. B. (Capouet et al.,
2009; Crawford and Galson, 2009)). Die Ungewissheit aller Aktivitaten entspricht daher einem GUM
Typ B.

Die QA-/QC-MalRnahmen umfassen Audits (Kingdom of Belgium, 2020), die Kontrolle einer
nachvollziehbaren Dokumentation der Entwicklung der Parameter, Konsistenzprifung mit eigenen
Berechnungen und ggf. Verifikation / Validierung der Anfangswerte der Simulationen, da zum
Zeitpunkt der Entnahme aus dem Reaktor (Entladung) die Mdglichkeit einer Validierung durch
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Labormessungen von Bestrahlungsproben, zur radiologischen oder radiochemischen Analyse und
zur Messung von Dosisleistungsprofilen besteht (Nagra, 2023). Die Kontrolle umfasst eine
Dokumentation der Anfangs- und Randbedingungen der Simulationen, der verwendeten
Programme, Dokumentation der kompletten Simulationskette (inkl. der verwendeten Programme),
ggf. Dokumentation der Verifikation/Validierung der Ergebnisse der Simulationen und
Dokumentation der Analysen (Sensitivitats- und Ungewissheitsanalysen), welche zur Bandbreite
und ggf. Wahl der Verteilungsfunktion der Parameterwerte gefuhrt haben. Es ist dabei darauf zu
achten, dass sowohl die Programme als auch die benutzten Datenbanken nachvollziehbar
dokumentiert wurden.

A.5.3 Gasformige (und flichtige) Radionuklide

Gemal (Rauscher et al., 2023) wird das Radionuklidinventar der hochradioaktiven Abfalle im
Wesentlichen wahrend der Bestrahlung von BE in Kernreaktoren gebildet. Die durch
Neutroneneinfang gebildeten Actinoide gehen Ublicherweise feste Verbindungen mit der UO2-Matrix
ein, indem sie Uranatome im Kiristallgitter substituieren. Sie zahlen daher nicht zu den gasférmigen
(und flchtigen) Verbindungen / Nukliden. Spalt- und Aktivierungsprodukte kénnen hingegen in
vielen verschiedenen Formen (z. B. Gasblaschen, Metallausscheidungen, Oxidausscheidungen
(auch Grauphase genannt) oder in die UO.-Matrix eingebunden) in der UO2-Matrix vorliegen. Die
gasférmigen Spaltprodukte (Spaltgase z. B. Xe und Kr) haben eine sehr geringe Léslichkeit in UO>
und kénnen durch die Porenstruktur und Risse des Brennstoffpellets in das Brennstabplenum
diffundieren (Rauscher et al., 2023). Flichtige Radionuklide, wie z.B. C-14, H-3 oder Rn-222, kénnen
sich ebenfalls im Brennstabplenum aufkonzentrieren. Es gilt dabei aber zu beachten, dass diese RN
je nach Verbindung nicht notwendigerweise gasférmig oder flichtig vorliegen. Beispielsweise ist in
Methan gebundenes C-14 fluchtig bzw. gasférmig, jedoch nicht in anderen organischen
Verbindungen. Diese RN werden daher im Ubertragenen Sinne als fllichtig / gasférmig betrachtet,
da sie je nach Bindung fllichtig bzw. gasformig auftreten kénnen.

In der offentlich zuganglichen Literatur wurden keine Angaben zu fllichtigen Radionukliden (H-3, Kr-
85, C-14, J-129, Rn-222 (als Ra-226) etc.) gefunden. Aufgrund der Tatsache, dass die gesamte
komponentenspezifische Charakterisierung des Radionuklidinventars auf numerischen Modellen
basiert, ist davon auszugehen, dass die Werte und Bandbreiten / Ungewissheit des Inventars an
gasférmigen (und flichtigen) Radionukliden ebenso mittels numerischer Simulationen bzw.
Sensitivitats- und Ungewissheitsanalysen charakterisiert werden. Es wird daher auf Abschnitt A.5.1
verwiesen. Die Ungewissheit im Inventar gasférmiger (und flichtiger) Radionuklide entspricht daher
einem GUM Typ B.

A.5.4  (Ursprianglicher) Anreicherungsgrad bzw. Anreicherung

Gemaly (AtEV, 2018) ist fur jedes bestrahlte BE der maximale U-235-Anreicherungsgrad
anzugeben. Aulterdem muss fir jeden BS eines BE die Anreicherung angegeben werden (Rauscher
et al.,, 2023). Die Angaben werden vom Betreiber bzw. Produzenten bereitgestellt. Spezifische
Angaben konnten wir in der Literatur fur die Schweiz (Nagra, 2023), Belgien (Pirot et al., 2013),
Schweden (Hakansson et al., 2017), Finnland (Posiva, 2021) und GrofRbritannien (Radioactive
Waste Management, 2021) finden. Angaben zur Ungewissheit in diesen Angaben fanden wir in der
Literatur der Schweiz (Nagra, 2023) und Finnland (Posiva, 2021). Die Handhabung der
Ungewissheiten wurde in der Literatur fast aller Lander erlautert (Schweiz (Nagra, 2023), Belgien
(Pirot et al., 2013), Schweden (Hakansson et al., 2017) und Grof3britannien (Radioactive Waste
Management, 2021)). Hingegen fanden sich nur in der Literatur von Finnland (Posiva, 2021)
Hinweise auf QA-/QC-MalRnahmen.
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Die Ungewissheiten werden durch die Definition von Gruppen / Untergruppen in Belgien (6 Gruppen
/ 60 Untergruppen) bzw. Abfallgebindetypen in GroRbritannien und der Schweiz (12 Typen in
GrolR3britannien, 6 Referenzgebinde in der Schweiz) oder durch Ausschluss der Ungewissheiten
durch die Nutzung einer max. Anreicherungsgrenze von 5% in Schweden gehandhabt. Gruppen
bzw. Typen werden dabei jeweils durch Referenzwerte und eine zugehdérige Bandbreite beschrieben
(unter der Nutzung einer Normalverteilungsfunktion). Die urspriingliche Anreicherung ist aufgrund
der Natur der Daten als ein Parameter mit einer Ungewissheit des GUM Typ A zu klassifizieren.

Als QA-/QC-MaRnahmen sind nur eigene Messungen, Prifungen und Audits (Finnland) bekannt.

A.5.5 Abbrand des Kernbrennstoffs

Gemal (AtEV, 2018) ist fur jedes bestrahlte BE der mittlere Entladeabbrand und fur jeden BS in
einem Kocher der mittlere Abbrand anzugeben. AuRerdem ist fur Kugelbrennelemente

o der mittlere Abbrand der Kugelbrennelemente in einer Brennelementkanne,

e der hochste Abbrand einer Brennelementkugel in einer Kanne und

e die Abbrand-Verteilung der Kugeln in einer Brennelementkanne
anzugeben (Rauscher et al., 2023).

Angaben zum Abbrand sind in der Literatur diverser Lander zu finden. In Finnland (Posiva, 2021)
wird diese Information von den Atomkraftwerksbetreibern geliefert und qualitatsgesichert. Der
Abbrand zum Zeitpunkt der Entladung aus den Reaktoren wird dabei anhand von Berechnungen
und Informationen Uber die Bestrahlungsgeschichte ermittelt. In Schweden (SKB, 2010) wurde der
durchschnittliche Abbrand auf 60 MWd/kg U fir den Uranoxidbrennstoff und 50 MWd/kg SM fir den
Mischoxidbrennstoff begrenzt. In der Schweiz (Nagra, 2023) erfolgt die Definition von
Referenzgebinden einerseits auf Basis der Information zu den angefallenen Einzelgebinden aus der
ISRAM-Datenbank and andererseits aus Produktionsprognosen auf der Grundlage der
Produktionsstatistik eines jeden Kraftwerks. In Belgien (ONDRAF/NIRAS, 2018) wird durch eine
individuelle Spezifikation der Gebinde der Abbrand jedes einzelnen Gebindes bestimmt. In
GroRbritannien (Radioactive Waste Management, 2021) liegen die Werte in Abhangigkeit vom
Brennstofftyp bei 50 — 65 MWd/kg U bzw. 4 — 189 MWd/kg SM. In Kanada (Gobien et al., 2016)
beschrankt sich die Angabe auf einen Bereich von 9 — 12 MWd/kg U abhangig vom jeweiligen
Szenario (Normalfall 280 MWh/kg U).

Die Genauigkeit des berechneten Abbrandes hangt von den verfugbaren Daten zur
Bestrahlungsgeschichte und dem verwendeten Computercode zusammen mit den verwendeten
nuklearen Datenbibliotheken ab (Posiva, 2021). Aussagen zur Handhabung der Ungewissheit in den
Daten sind in der Literatur der Schweiz, Kanada und in gewisser Weise fur Belgien zu finden.
Ungewissheiten werden durch Bandbreiten der Referenzgebinde abgebildet (Nagra, 2023) bzw.
durch die Individualisierung ausgeschlossen (ONDRAF/NIRAS, 2018) oder durch konservative
Annahmen (Gobien et al., 2016) abgedeckt. Aufgrund der Tatsache, dass in allen Landern
numerische Simulationen zur Charakterisierung des Abbrandes erfolgen, ist davon auszugehen,
dass deren Ungewissheiten durch Sensitivitats- und Ungewissheitsanalysen bestimmt werden. Der
Parameter kann mit einer Ungewissheit des GUM Typ B klassifiziert werden.

QA-/QC-Mallnahmen sind die Kontrolle einer nachvollziehbaren Dokumentation der Entwicklung der

Parameter, Konsistenzprifung mit eigenen Berechnungen und ggf. Verifikation / Validierung der
Entladung, da zum Zeitpunkt der Entnahme aus dem Reaktor (Entladung) die Mdglichkeit einer

Seite XIlI CSD INGENIEURE AG DCH013822 | FoV_InvEndIl_AB_final_040925.docx



Validierung durch Labormessungen von Bestrahlungsproben, zur radiologischen oder
radiochemischen Analyse und zur Messung von Dosisleistungsprofilen besteht (Nagra, 2023). Die
Kontrolle sollte sich erstrecken Uber die Dokumentation der Anfangs- und Randbedingungen der
Simulationen, der verwendeten Programme, Dokumentation der kompletten Simulationskette (inkI.
der verwendeten Programme), ggf. Dokumentation der Verifikation / Validierung der Ergebnisse der
Simulationen und Dokumentation der Analysen (Sensitivitats- und Ungewissheitsanalysen), welche
zur Bandbreite und ggf. Wahl der Verteilungsfunktion der Parameterwerte gefihrt haben. Es ist
dabei darauf zu achten, dass sowohl die Programme als auch die benutzten Datenbanken
nachvollziehbar dokumentiert wurden.

A.5.6  Strahlungsdosisleistung

Die Mittelwerte der gemessenen Oberflachendosisleistung (y -Strahler und Neutronen) an der
Behaltermantelflache (inkl. Messdatum) muss gemafl (AtEV, 2018) sowohl fir bestrahlte BE als
auch flr die radioaktiven Abfalle aus der Wiederaufbereitung angegeben werden. Des Weiteren sind
fur bestrahlte BE und Brennelementkannen die abdeckenden Neutronen- und Gammaquellstarken
anzugeben (Rauscher et al., 2023).

Direkte Angaben zur Strahlendosisleistung konnten in der 6ffentlich zuganglichen Literatur nicht
gefunden werden. In der Literatur zu Belgien (Pirot et al., 2013) wird darauf verwiesen, dass durch
Individualisierung der Gebinde Grenzwerte eingehalten werden. Grenzwerte werden in der Schweiz
(Nagra, 2023) fur die Dosisleistung an der Gebindeoberflache durch vy-Strahlung und
Neutronenstrahlung und in Schweden (SKB, 2010) fiur die Strahlungsdosisleistung an der
Kanisteroberflache benannt. Da sich die Strahlendosisleistung aus der Gesamtaktivitat errechnet,
handelt es sich um Angaben auf der Basis von Simulationen, welche zu einzelnen Zeitpunkten mit
Messungen an der Behalteroberflache validiert werden kénnen, gemaf (AtEV, 2018). Die zeitliche
Entwicklung (Prognose) der zukunftigen Strahlungsdosisleistung, welche ein Ausgangsparameter
des Inventarmodells ist, wird ein Simulationsergebnis sein. Wir verweisen daher auf den Abschnitt
A.5.2. Der Parameter kann mit einer Ungewissheit des GUM Typ B klassifiziert werden.

A.6 Stoffliche Charakterisierung

A.6.1  Komponentenspezifische Zusammensetzung

Gemal (AtEV, 2018) muss fur bestrahlte BE der Werkstoff des Hiullrohrmaterials und flr
Brennelementkannen (mit Kugelbrennelementen) das Material der Brennelementkanne erfasst
werden (Rauscher et al., 2023). Da z.B. Korrosions- und Gasbildungsprozesse von den
Materialeigenschaften der Komponenten abhangen, sollten diese Angaben so erganzt werden, dass
der (Werk-)Stoff jeder Komponente (z. B. Brennstoffmatrix, andere Strukturteile wie Kopf- und
FuRstlicke) aufgefiihrt wird (Rauscher et al., 2023). Ahnliches gilt fiir verglaste Abfalle, fiir welche
gemal (AtEV, 2018) das Kokillenmaterial, die Zusammensetzung der Glasmatrix und das
Mengenverhaltnis Abfall zu Fritte zu Zuschlagsstoffe angegeben werden muss, bzw. sonstige
radioaktive Abfélle aus der Wiederaufbereitung, fir welche das Kokillenmaterial und
Kartuschenmaterial angegeben werden muss (Rauscher et al., 2023). Spezifische und allgemeine
Angaben konnten wir in der Literatur fur die Schweiz (Nagra, 2023), Belgien (Kingdom of Belgium,
2020), Finnland (Posiva, 2021) und Kanada (Gobien et al., 2016) finden. Die Angaben werden in
der Schweiz vom Betreiber der Kraftwerke, in Finnland vom Hersteller bzw. in Belgien und Kanada
vom Endlagerbetreiber bereitgestellt.

Angaben zur Ungewissheit in der komponentenspezifischen Zusammensetzung fanden sich in der
Literatur von Finnland (Posiva, 2021), GroRbritannien (Radioactive Waste Management, 2016),
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Kanada (Gobien et al., 2016) und der Schweiz (Nagra, 2023). Dabei wurden keine Werte
angegeben. Es wurde jedoch der Umgang mit Ungewissheiten beschrieben. In Belgien (Pirot et al.,
2013) erfolgt die Definition von 6 Gruppen und 60 Untergruppen, in der Schweiz (Nagra, 2023) die
Spezifikation von 652 Abfallgebindetypen, welche in 6 Referenzgebinden vereint werden. Finnland
(Posiva, 2021) verweist auf die Nutzung konservativer Werte und Kanada (Gobien et al., 2016) auf
die Nutzung von Referenzgebinden. In GroRbritannien (Radioactive Waste Management, 2016)
werden die Ungewissheiten in Szenarien, basierend auf einer Analyse der Szenarien der
anfallenden Abfélle, behandelt. Das Herangehen entspricht daher zum Teil einer Behandlung der
Ungewissheiten einer Messung (GUM Typ A) und zum GroRteil statistisch begrindeten Werten aus
vorhergehenden Annahmen und Modellen (GUM Typ B). Im Allgemeinen erfolgt eine
Harmonisierung in Standardmaterialien mit einer Bandbreite.

Als QA-/QC-Malinahmen sind nur Priifungen und Audits méglich, welche jedoch in der Literatur nicht
genannt werden.

Spezifische Angaben wurden flr die folgenden Inventare gemacht.

Metalle (ohne Schwermetalle)

Kanada (Gobien et al., 2016) gibt die Masse an Zirkalloy an. Zirkalloy besteht jedoch zu 90% aus
Zirconium mit einer hohen Korrosionsbestandigkeit. Andere Angaben erfolgen nicht. Fir Finnland
und Belgien waren keine Angaben zuganglich. In GroRbritannien (Radioactive Waste Management,
2021) wird angenommen, dass 19% der Gesamtmasse an Abfallen Metalle sind. In der Schweiz
(Nagra, 2023) wird der Wert pro Abfallgebindetyp aus dem mittleren Materialinventar mit der
zugehdrigen Bandbreite aus der ISRAM-Datenbank abgeleitet. Der Umgang mit der Ungewissheit
in diesen Angaben wird nur fir die Schweiz (Nagra, 2023) (Harmonisierung in Standardmaterialien
(Typen): 395 reale und 257 modellhafte Standardmaterialien) und fir Kanada (Nutzung von
Referenzgebinden) in der Literatur dargelegt.

Organika

Keines der Lander stellt direkte Werte des Inventars an Organika bereit. In GroRbritannien
(Radioactive Waste Management, 2021) wird angenommen, dass 2% der Gesamtmasse an Abfallen
Organika sind. In der Schweiz (Nagra, 2023) wird darauf verwiesen, dass diese Werte pro
Abfallgebindetyp aus dem mittleren Materialinventar mit der zugehdrigen Bandbreite aus der
ISRAM-Datenbank abgeleitet werden. Die Grundlage bilden dabei 395 reale und 257 modellhafte
Standardmaterialien (Typen).

Wasserinventar

Das Inventar an Wasser im Endlagergebinde wird in Finnland (Posiva, 2021) und Schweden (SKB,
2010) als oberer Grenzwert von 600 g pro Abfallgebinde angegeben. In der Schweiz (Nagra, 2023)
wird der Wert pro Abfallgebindetyp aus dem mittleren Inventar mit der zugehdrigen Bandbreite aus
der IRSAM-Datenbank abgeleitet. Die Grundlage bilden dabei 395 reale und 257 modellhafte
Standardmaterialien (Typen). Zur Einhaltung des Parameterwertes bei angenommenen
Ungewissheiten ist in Finnland (Posiva, 2021) eine spezielle Behandlung vorgesehen.

A.6.2 Inertes Flllgas (Brennstab)

Gemal (AfEV, 2018) muss fur bestrahlte BE der Innendruck des inerten Fullgases (He) angegeben
werden. Aus der Angabe des Druckes lasst sich die Menge des Gases berechnen. In der Literatur
fanden sich nur Angaben zum inerten Flllgas in der Schweiz (Nagra, 2023). Die Angaben erfolgen
vom Anlagenbetreiber.
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Angaben zu Ungewissheiten oder zur Handhabung dieser fanden sich nicht in der Literatur. Da sich
die Massen aus Druckangaben in einem definierten Volumen ergeben, lasst sich die Ungewissheit
des Parameters aus der Ungewissheit der Druckmessungen (GUM Typ A) und der Ungewissheit
der Volumina (GUM Typ A) ableiten. Die Ungewissheit des Parameterwertes kann damit als GUM
Typ A klassifiziert werden.

Informationen zu QA-/QC-MalRnahmen wurden in der Literatur nicht gefunden.

A.6.3  Spaltstoffe und ihre isotopenweise Zusammensetzung

Gemaly (AtEV, 2018) mussen die Massen der Uranisotope U-233 und U-235 sowie der
Plutoniumisotope Pu-239 und Pu-241 sowohl fiir bestrahlte BE als auch flr die radioaktiven Abfalle
aus der Wiederaufbereitung angegeben werden. Fur bestrahlte BE ist gemal (Rauscher et al., 2023)
aullerdem die Masse des Thorium-isotops Th-232 zu erfassen.

Spezifische Angaben zu Spaltstoffen konnten in der Literatur nicht gefunden werden. Sofern existent
wurden Angaben zum (komponentenspezifischen) Radionuklidinventar gefunden. Wir verweisen
daher auf Abschnitt A.5.1.

A.6.4 Masse Schwermetall

Gemal (AtEV, 2018) muss fir bestrahlte BE und Brennelementkannen sowie fiir jeden BS in einem
Kdcher die nominale Schwermetallmasse (U, Pu und Th) bzw. die abdeckende Schwermetallmasse
(U und Pu) angegeben werden. Auch fiir die Kécher ist gemal (Rauscher et al., 2023) die
Schwermetallmasse (U und Pu) vor der Bestrahlung anzugeben.

Angaben zu den Schwermetallen erfolgen in der Literatur im Zusammenhang mit der Angabe des
komponentenspezifischen Radionuklidinventars. In der Schweiz werden die Massen der
Schwermetalle aus den jahrlichen Statistiken der angefallenen Einzelgebinde mit einem
Endlagerfahigkeitsnachweis (Datenquelle ISRAM-Datenbank) und einer Produktionsprognose auf
der Grundlage der Produktionsstatistik eines jeden Kraftwerks (Nagra, 2023) abgeleitet. In Belgien
(ONDRAF/NIRAS, 2018) wird durch eine individuelle Spezifikation der Gebinde die Masse an
Schwermetallen bestimmt.

Ungewissheiten in den Angaben werden durch eine mdglichst individuelle Spezifikation in Belgien
vermieden und in der Schweiz (Nagra, 2023) aus den Leistungsprognosen der Kraftwerke
abgeschatzt. Fur die weitere Handhabung der Ungewissheiten als auch mdgliche QA-/QC-
Malnahmen verweisen wir auf Abschnitt A.5.1.

A7 Thermische Charakterisierung

A.7.1  Nachzerfallsleistung

Gemal (AtEV, 2018) muss die Nachzerfallsleistung (inkl. Bezugsdatum) sowohl fir bestrahlte BE
als auch flr verglaste radioaktive Abfalle aus der Wiederaufbereitung erfasst werden (Rauscher et
al., 2023).

In der Literatur wird die Nachzerfallsleistung als Grenzwert innerhalb der Zuordnung von BE zu
Endlagergebinden herangezogen. Die Nachzerfallsleistung in jedem Behalter kann anhand der
gesamten Nachzerfallsleistung aller BE bestimmt werden. Fur die Kriterien der Brennstoffauswahl
bedeutet dies, dass die gesamte Nachzerfallsleistung der in einen Endlagerbehélter geladenen BE
den fir diesen Behaltertyp spezifischen Grenzwert der Warmeleistung nicht tberschreiten darf. Als
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Grenzwert wurde die gesamte Nachzerfallsleistung in jedem Kanister auf 1 700 W begrenzt (SKB,
2010). Der Grenzwert der Nachzerfallsleistung wurde in Schweden daflr auf 1 650 W festgelegt, um
Abweichungen zwischen der berechneten und der tatsdchlichen Nachzerfallsleistung
auszugleichen, so dass die tatsachliche Nachzerfallsleistung immer unter 1 700 W liegt (SKB, 2010).
In Kanada wurde der Grenzwert pro Gebinde bei 455 kW festgelegt (Gobien et al., 2016). In der
Schweiz erfolgt ebenfalls eine Definition der maximalen Nachzerfallsleistung pro Abfallbehalter
(Nagra, 2023). Finnland (Posiva, 2021) spezifiziert Grenzwerte fur die Kanistertypen und Belgien
verweist auf eine Einhaltung der Grenzwerte durch Individualisierung der Gebinde (Pirot et al.,
2013). Die Grenzwerte sind jedoch stark abhangig vom Endlagerkonzept (Architektur und
Wirtsgestein).

Die Nachzerfallsleistung ergibt sich aus der freigesetzten Energie jedes einzelnen Zerfalls. Der
Energiebetrag, welcher bei einem einzelnen Zerfall freigesetzt wird, ist ableitbar aus internationalen
Datenbanken. Die am weitesten verbreiteten Datenbanken sind ENDF/B-VIII.0 (Brown et al., 2018),
ENDF/B-VII.1 (Chadwick et al., 2011), JEFF-3.3 (Plompen et al., 2020), JENDL-5 (lwamoto et al.,
2023), CENDL-3.2 (Ge et al., 2020) und ROSFOND (Zabrodskaya et al., 2007). Sie kdnnen in einem
einheitlichen Format (ENDF - Evaluated Nuclear Data File (Brown, 2023)) bezogen werden. Jede
dieser Quellen beinhaltet sowohl Angaben zu den Werten als auch zu den Ungewissheiten der
Werte. Als numerischer Computercode wird in vielen Landern ORIGEN (Oak Ridge Isotope
GENeration), teilweise mit spezifischen Anpassungen (z.B. ORIGEN-S als Teil des
Programmpakets SCALE (Standardised Computer Analyses for Licensing Evaluation)), zur
Berechnung der thermischen Leistung, Neuronenquellstarke und Aktivitdten auf Grundlage der
Berechnung der Inventarentwicklung eingesetzt (Hakansson et al., 2017).

Angaben Uber die Behandlung der Ungewissheiten speziell zur Nachzerfallsleistung wurden in der
Literatur nicht gefunden. Da diese aber malgeblich auf die Ungewissheiten in der
(komponentenspezifischen) Charakterisierung des Radionuklidinventars zurlickgehen, verweisen
wir auf den Abschnitt A.5.1 in Bezug auf die Handhabung der Ungewissheiten, die verwendeten
Modellansatze und die QA-/QC-MalRnahmen.

A.7.2  Abklingzeit / Zwischenlagerungszeitraum

Einen entscheidenden Einfluss auf die zu erwartenden Temperaturen im Endlager hat nicht nur die
Nachzerfallsleistung, sondern auch der Zeitraum, der zwischen der Entnahme aus dem Reaktor und
der Einlagerung ins Endlager liegt. Aus diesem Grund werden in der Literatur Angaben zur Dauer
dieses Zeitraums gefunden. Fir Grol3britannien betragt dieser Zeitraum 1 bis 42 Jahre in
Abhangigkeit vom Brennstofftyp (Radioactive Waste Management, 2021). Fir Finnland betragt der
minimale Zeitraum 20 Jahre (Posiva, 2021).

Es erfolgt eine Berucksichtigung in dem Sinne, dass die Abklingzeit der BE zum Zeitpunkt des
Einschlusses im Endlager auf Ubereinstimmung mit dem fiir die Dimensionierung verwendeten Wert
Uberprift wird (Posiva, 2021). Ein analoges Vorgehen ist an anderen Literaturstellen zu finden, da
die Nachzerfallsleistung wahrend des Zeitraums der Lagerung mit hoher Genauigkeit durch
Messungen am Gebinde bestimmt werden kann, wodurch ein geringes Mall an Ungewissheit
besteht.

Informationen zu QA-/QC-Mallnahmen wurden in der Literatur nicht gefunden. Sie werden sich
jedoch auf direkte Kontrollmessungen beschranken.
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Anhang B Historie der Entwicklung von Methoden und
Modellanséatzen

Tabelle 17 fasst die verschiedenen Moglichkeiten der Kombination von in Computercodes
implementierten Modellansatzen und Eingangsdaten flir eine Sicherheitsanalyse zusammen. Ein
vollstdndig konservativer Ansatz (Moglichkeit 1) wurde eingefuhrt, um die Behandlung der
Ungewissheiten abzudecken, welche aufgrund der begrenzten Fahigkeit zur Modellierung
physikalischer Phanomene in den 1970er Jahren entstanden. Es ist jedoch anzumerken, dass die
mit diesem Ansatz erzielten Ergebnisse irrefihrend sein kdnnen und der Grad der Konservativitat
unbekannt ist (IAEA, 2008). Die Mdglichkeiten 2 und 3 gelten als akzeptabel und werden in den
IAEA-Sicherheitsnormen vorgeschlagen (IAEA, 2008). Gemall der IAEA wurde 2008 in vielen
Landern flr die Sicherheitsanalyse noch Uberwiegend die Mdglichkeit 2 verwendet, d. h. eine
moglichst genaue Modellierung der physikalischen Prozesse mit konservativen Annahmen fur die
Systembeschreibung und die Parameter der Anfangs- und Randbedingungen.

Tabelle 17 Moglichkeiten der Kombination von Computercodes, Systembeschreibung und deren
Anfangs- und Randbedingungen in der Sicherheitsanalyse (IAEA, 2008)

" Computerprogramm zur (konservativen oder bestmoglichen) Modellierung der
physikalischen Prozesse

Moglichkeit | Code " Systembeschreibung Anfangs- und Rand-
bedingungen

1 Konservativ Konservative Annahmen Konservative Eingangsdaten

2 Bestmoglich | Konservative Annahmen Konservative Eingangsdaten

3 Bestmoglich  Konservative Annahmen Realistische Eingangsdaten mit
Ungewissheiten

4 Bestmoglich | Probabilistische Analysen auf = Realistische Eingangsdaten mit

Grundlage von Annahmen Ungewissheiten

Etwa 2010 erfolgte der Ubergang zu realistischen Eingangsdaten und im Zuge der wachsenden
Méglichkeiten der numerischen Simulation / Modellierung physikalischer Prozesse durch die
Steigerung der Rechengeschwindigkeiten wurde zunehmend Mdoglichkeit 4, die probabilistische
Analyse, angewendet.

In der probabilistischen Analyse werden die Methoden der Sensitivitdts- und Ungewissheitsanalyse
eingesetzt, deren Mdglichkeiten mit steigenden Rechengeschwindigkeiten und der fortschreitenden
Nutzung numerischer Simulation in den angewandten Wissenschaften wachsen. Tabelle 18 gibt
einen Uberblick Uiber den Einsatzbereich der Methoden (Stand 2021) und die Anzahl der bendtigten
Modellberechnungen (Swiler et al., 2021). Kapitel 4 und 5 werden die Methoden aufzeigen und
diskutieren.
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Tabelle 18 Einsatz der Methoden zur Sensitivitdtsanalyse in der Sicherheitsanalyse (Swiler et al.,
2021)

) FP: Factor prioritization, FF: Factor fixing, Tl: Trend identification, SD: Structural
discovery, RI: Regionalized information
2)  Mist die Anzahl der Eingangsparameter

Sensitivitatsanalysemethoden Anwendungsbereich? | Anzahl an
Berech-
Graphical Streudiagramme (Scatter-Plot) X X x >100
Cumulative Sums of Normalized x X X x  >100
Reordered Output (CUSUNORO)
Correlation & Pearson correlation & partial
regression correlation x X > 100
analysis Spearman rank correlation & partial
rank correlation
Regre_ssmn coefficients (linear, rank, X > 100
stepwise)
Variance Sobol’ indices X X X > 500-M
based
Fourier Amplitude Sensitivity Test )
(FAST), extended FAST (eFAST) 2 & = Sl
Effective Algorithm for Sensitivity
Indices (EASI), Cosine Sensitivity X X > 500
(COSI)
Random balance designs X X > 500
Moment Borgonovo’s & X X X x >1000
independent
Pianosi and Wagener (PAWN) X X X x >500-M
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Anhang C Codes und Beispiele

C.1 Codes

Alle in diesem Bericht gezeigten Anwendungsbeispiele der Methoden zur Analyse der Sensitivitat
und der Ungewissheit wurden in Python implementiert und basieren auf der Nutzung der folgenden
Python-Pakete.

C.1.1 OpenTURNS

OpenTURNS (Open source initiative for the Treatment of Uncertainties, Risks'N Statistics) wird von
einem Kernteam und einer Benutzergemeinschaft getragen (Baudin et al., 2016). Das OpenTURNS-
Python-Paket ist in der Praxis die meistgenutzte Schnittstelle der gleichnamigen, zugrundeliegenden
C++-Bibliothek. Durch die Verknupfung mit Matplotlib (“Matplotlib,” 2012) sind zahlreiche grafische
Darstellungen maoglich.

Das Paket bietet die Mdglichkeit zur multivariaten probabilistischen Modellierung einschlief3lich der
Berucksichtigung von Abhangigkeit unter den Eingangsparametern. Es ist ein numerisches
Werkzeug zur Behandlung von Ungewissheiten und ermdglicht eine generische Kopplung an jede
Art von physikalischem Modell.

Die Arbeiten an OpenTURNS werden seit Beginn durch die Airbus Group, die Abteilung fur
Forschung und Entwicklung von EDF (Electricité de France), Phimeca Engineering, ONERA (Office
national d’études et de recherches aérospatiales) seit 2019 und IMACS, seit 2014, finanziert.

C.1.2 Radioactivedecay

Radioactivedecay ist ein Python-Paket fur die Berechnung des radioaktiven Zerfalls (Malins and
Lemoine, 2022). Das Paket unterstiitzt die Berechnung von (verzweigten) Zerfallsketten von
Radionukliden und metastabilen Zustanden. StandardmaRig verwendet das Paket die Zerfallsdaten
aus der ICRP Publication 107 (Eckerman and Endo, 2008), die 1 252 Radionuklide von 97
Elementen enthalt, und Atommassendaten aus dem Atomic Mass Data Center der IAEA (Huang et
al., 2021; Kondev et al., 2021; Wang et al., 2021).

Der Code 16st die Differentialgleichungen fur den radioaktiven Zerfall analytisch unter Verwendung
grundlegender Operationen der linearen Algebra (Amaku et al., 2010) mit Hilfe des NumPy-Pakets
(“NumPY,” 2008) und des SciPy-Pakets (“SciPy,” 2024). Es gibt auch einen Berechnungsmodus mit
hoher numerischer Préazision, der das SymPy-Paket (“SymPy,” 2024) verwendet. Dieser liefert
genauere Ergebnisse fiur die Berechnung der Zerfallsketten von Radionukliden, deren
Halbwertszeiten um GréRRenordnungen voneinander abweichen.

Es handelt sich bei Radioactivedecay um eine frei verwendbare Open Source Software (MIT Lizenz).
Sie wurde fur Ingenieure, Techniker und Forscher entwickelt, die mit Radioaktivitat arbeiten, sowie
fur den Einsatz in der Lehre. Die Entwicklung und Maintenance wird von der Japan Atomic Energy
Agency gestitzt.

Aus den verwendeten Datenquellen resultiert, dass flir die Nuklide Ag-109m und Te-127 keine
Zerfallsdaten bereitstehen.
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C.1.3  UQpy

UQpy (Uncertainty Quantification with Python) ist ein universelles Python-Paket fiir die Modellierung
von Ungewissheit in physikalischen und mathematischen Systemen (Olivier et al., 2020). Der Code
ist als eine Reihe von Modulen organisiert, die sich auf die Kernfunktionen der Quantifizierung der
Ungewissheit konzentrieren.

C.2 Konversionen

C.2.1  Aktivitat — Radiotoxizitat

Die Radiotoxizitat wird in diesem Bericht vereinfacht aus der Aktivitat eines jeden Nuklids ermittelt,
d. h. unter dem Begriff der Radiotoxizitat wird die Summe aller Ingestionsdosen eines jeden Nuklids
fur einen Erwachsenen verstanden. Die Ingestionsdosis eines Zerfalls wird pro Nuklid aus der ICRP
Publication 107 (Eckerman and Endo, 2008) Ubernommen. Aus diesem Vorgehen resultiert, dass
fur die Nuklide Ge-76, Se-82, Zr-96, Mo-100, Tc-100, Nd-150, Am-242, Bk-248 und Es-252 keine
Berechnung der Radiotoxizitat erfolgen kann.

C.2.2  Aktivitdt — Nachzerfallsleistung

Die Nachzerfallsleistung wird auf der Basis der berechneten Aktivitat jedes Nuklids unter der
Berucksichtigung der Zerfallsart ermittelt. Dazu wird, wenn nicht anders beschrieben, auf das
Nuclear Data Sheet der IAEA zugegriffen'®, aus dem die Zerfallsart und die Zerfallsenergien
ausgelesen werden. Die Nachzerfallsleistung ergibt sich aus der freigesetzten Zerfallsenergie
abzlglich der kinetischen Energie der entstehenden Neutrinos. Aus diesem Vorgehen resultiert,
dass fur die Nuklide Ag-109m und Te-127 keine Werte fir die Nachzerfallsleistung bereitstehen.

C.3 Beispiele

C.3.1 lllustrationsbeispiel

Zur lllustration der Methoden in Kapitel 4 und 5 wird das Beispiel einer kurzen Zerfallskette benutzt.
Dieses Beispiel ist die Zerfallskette des Radionuklids Pb-210, wobei die kurzlebigen Nuklide (Bi-210,
Hg-206, TI-206) nicht dargestellt werden, d. h. das Beispiel reduziert sich auf Pb-210, mit einer
Halbwertszeit von 22,2 Jahren, Po-210, mit einer Halbwertszeit von 138 Tagen, und Pb-206 (stabil).
Abbildung 86 zeigt die Zerfallskette mit Angaben der Zerfallsart und des Verzweigungsverhaltnisses
sowie der Angabe der Halbwertszeit eines jeden Nuklids.

In einzelnen Fallen wird das Beispiel erweitert um das Radionuklid U-238, in dessen Zerfallskette es
zur Bildung von Pb-210 kommt. Die Darstellung des stabilen Nuklids Pb-206 erfolgt nicht immer, da
es keine Sensitivitat oder Auswirkung auf einen der Ausgangsparameter besitzt. Das anfangliche
Inventar ist in allen Beispielen je ein Kilogramm jedes Nuklids (Pb-210, Po-210, Pb-206, ggf. U-238).

3 VVerwendet wird der direkte Zugriff auf die ,Livechart Data Download API* der IAEA (https://www-
nds.iaea.org/relnsd/vcharthtml/VChartHTML.html)
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Abbildung 86  Zerfallskette des illustrativen Beispiels

C.3.2 Anwendungsbeispiel

Als Inventar fur die beispielhafte Anwendung der Methoden in Kapitel 4 und 5, mit Ausnahme des
Abschnitts ,Nutzung alternativer Datenquellen zur Bestimmung der Nachzerfallsleistung® in
Abschnitt 5.2.2, wird ausschliel3lich das Inventar der Mischoxid-Brennstoffe bestrahlter BE aus den
Abfallen der Nutzung von Druckwasserleistungsreaktoren (DWR-MOX) des Anhangs zum
Arbeitspaket 3 (Peiffer et al., 2011) genutzt.

Aufgrund der Nutzung des Python-Pakets Radioactivedecay, kann in der Rechnung das metastabile
Nuklid Ag-109m und das Nuklid Te-127 nicht berlcksichtigt werden, da fur dieses Nuklid Angaben
zur Zerfallskette in der Datengrundlage des Python-Pakets (Anhang C.1.2) fehlen.

Die Ungewissheiten in den Mengenangaben verschiedener Radionuklide wurden abgeleitet aus den
sich im Vergleich der Ergebnisse numerischer Simulationen des Abbrandes mit unterschiedlichen
Codes ergebenen Ungewissheiten. Diese wurden dargestellt in der Abbildung 13 (Mertyurek and
Gauld, 2016). Tabelle 19 fasst die verwendeten Werte zusammen. Fir die beispielhafte Anwendung
werden die Inventare um ihren Referenzwert mit der angegebenen Standardabweichung als
normalverteilt betrachtet. Die Normalverteilung ist nach unten bei 0 begrenzt und nach oben offen.

Seite XXIII CSD INGENIEURE AG DCH013822 | FoV_InvEndIl_AB_final_040925.docx



Tabelle 19 Abschatzung der Ungewissheiten in den Mengenangaben verschiedener Radionuklide
aus dem Vergleich von numerischen Simulationen des Abbrandes mit
unterschiedlichen Codes - Abbildung 13 aus (Mertyurek and Gauld, 2016)

Radionuklid Standardabweichung [%] | Radionuklid Standardabweichung [%]

Mo-95 1,82 U-236 2,97
Tc-99 2,63 U-238 0,01
Ru-101 4,24 Pu-238 11,44
Rh-103 9,69 Pu-239 2,50
Ag-109 1,15 Pu-240 0,75
Nd-143 1,82 Pu-241 1,15
Nd-145 2,76 Pu-242 2,56
Sm-147 5,62 Np-237 38,21
Sm-149 4,65 Am-241 1,55
Sm-150 9,02 Am-242 15,54
Sm-151 7,34 Am-243 4,51
Sm-152 2,50 Cm-242 7,00
Eu-153 39,62 Cm-243 9,02
U-234 38,07 Cm-244 14,87
U-235 0,81 Cm-245 1,08
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Anhang D QA-/QC-MaBRnahmen

Tabelle 20 Ubersicht iber mdgliche QA-/QC-MaRnahmen fir die in Abschnitt 3.1 dargelegten
Eingangsparameter gemaf FoV InvEnd (Rauscher et al., 2023)

1 KA: Kontrollen und Audits der Betreiber und Produzenten, PK: Plausibilitats- oder
Konsistenzprifungen, AM: Analysen / Messungen, MV: Modellverifikationen, SU:
Sensitivitats- und Ungewissheitsanalysen

Parameter MaRnahmen"

Allgemeine Charakterisierung

- Anzahl Behalter / Gebinde X X
- Brennstabanzahl X (x)
- Datum der Reaktorentnahme X
- Brennelementtyp X X
- Klassifizierung von BE X X
- Abfallkategorie (x)

Chemische Charakterisierung
- komponentenspez. chemische Zusammensetzung X X X X X

Geometrische Charakterisierung

- Gittertyp bzw. Anordnung der BS X X
- Geometrie und Form X X
- (Anfangs-) Volumen X X
- Freies Volumen im BS-Plenum X X

Physikalische Charakterisierung

- Gesamtmasse X X

- Brennstoffdichte X X

- Abfalldichte X X

- Halbwertszeit der Nuklide - - - - -
- Thermische Kennwerte X X

- Mechanische Kennwerte X X

Radiologische Charakterisierung
- (Komponentenspezifisches) RN-Inventar X X X X X

- Gesamtaktivitat X X X X X
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Parameter MaBnahmen "

- Gasférmige (und fliichtige) RN - - - - -
- Urspringlicher Anreicherungsgrad / Anreicherung X X
- Abbrand des Kernbrennstoffs X X X X
- Strahlungsdosisleistung' - - - - -
Stoffliche Charakterisierung
- Komponentenspez. stoffliche Zusammensetzung X X
- Inertes Flllgas (BS) - - - - -

- Spaltstoffe und isotopenweise
Zusammensetzung™

- Masse Schwermetalle™ - - - - -
Thermische Charakterisierung
- Nachzerfallsleistung™ - - - - -

- Abklingzeit / Zwischenlagerungszeitraum X

4 Es konnten keine spezifischen Angaben zu diesem Parameter gefunden werden. Es wird auf die Angaben
zum Parameter ,(komponentenspezifisches) RN-Inventar® verwiesen.

5 Es konnten keine spezifischen Angaben zu diesem Parameter gefunden werden. Es wird auf die Angaben
zum Parameter ,Gesamtaktivitat® verwiesen.
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