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1 Einleitung

De regulatrche Bewertug v Lagzetcherhetaalye mStartauwahl-
verahre u e Bewertug v Fragetelluge m Zuammehag mt Ela-
geryteme außerhal e Startauwahlverahre errert verzerte,
hchpezalerte, laglege u qualtätgecherte Recheprgramme. De E-
geetwcklug v Recheprgramme zw. Weteretwcklug vOpe-Surce-
Prgramme u ere Verzerug erlaue ee hhe Flexltät er Mell-
lug ür regulatrche Fragetelluge we e vertefte Vertä er
Recheprgramme u Przee. De Etwcklug er Recheprgramme t e
ktuerlcher Prze, er rühzetg egeweremu, amt e Prgram-
me, we e zum Eatz kmme lle,  qualtätgecherter u verzerter
Frm vrlege.

Dazu wure  er Frchugatelug e Bueamt ür e Scherhet
er ukleare Etrgug (BASE) m Zetraum 01.01.2022  31.12.2025 a
Ihue-Frchugprjekt Entwicklung und Verizierung von Rechenprogrammen
zur Bewertung von Langzeitsicherheitsanalysen (ERLa) urchgeührt. De urch-
geührte Frchug- u Etwcklugarete ae vr em Htergru
tatt, a e m Prjekt Mtaretee m Jahr 2021 v er Geellchaft ür
Alage- u Reaktrcherhet (GRS) zum BASE gewechelt . De GRS hat
alGutachterrgaat a BMUKN üer Jahrzehte  Frage er Etrgug
raaktver Aälle erate u azu auch Etwcklug u Verzerug v
Recheprgramme etree. De Verlagerug eer Beratugaugae u
er amt veruee Frchug- u Etwcklugaugaewar mZuge er
Neurug er Orgaattrukture mBerech er Etrgug raaktver
Aälle urch a Startauwahlgeetz (StaAG) tweg gewre.

De geate rgaatrche Veräerugewure geutzt, um zuächt ee
Stratege zur küftge Weteretwcklug v Recheprgramme am BASE zu
etwckel (Kaptel 2). Her wr zwche e Eatzgeete Unterstützung von
Aufsicht und Genehmigung u Forschung uterchee, u ewere pezche
Rahmeeguge u Qualtätcherugmerkmale eraretet, e ch au
e gägge Nrme zur Etwcklug v Recheprgramme ergee. Im Kaptel
3 were, utertützt urch ee Verglech e Ptetal er Recheprgramme
PFLOTRAN u TOUGH2-GRS, Fetleguge getre, welche Recheprgramme
zuküftg  er Frchugatelug e BASE prrtär weteretwckelt were.

Im Kaptel 4 were vercheee Weteretwckluge er Recheprgramme
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PFLOTRAN u MARNIE2 we zugehörge Verkatälle kumetert. Da
ara achleßee Kaptel 5 echret vercheee Arete zur Verzerug
v Recheprgramme. Her tehe cht Arete m Vrergru, e er Ver-
zerug v Etwcklugarete ee, er ewere egee Arete zur
Verzerug er am BASE zuküftg geutzte uweterzuetwckele Reche-
prgramme kumetert.

A e Recheprgramme, e  er regulatrche Bewertug v Lagzetcher-
hetaalye egeetzt were, were  Bezug au Pre- u Ptprceg
eere Areruge getellt. De Bewertuge köe ptetell uter hhem
Zetruck tatte, wehal e hher Autmateruggra e er Ertellug
tel hchkmplexer Rechegtter ertreewert t. Außerem lle e Erge-
e traparet u gut vertälch  er wechaftlche u chtwe-
chaftlcheÖetlchket argetellt were. Dazu wure Etwcklugarete
urchgeührt, e mKaptel 6 argetellt .

Üer e Verzerug v Recheprgramme haumüe Recheprgramme
eer aweugahe Üerprüug uterzgewere. Dee Üerprüug t 
emSe zu vertehe, a e etmmte, ür e Bewertug v Lagzetcher-
hetaalye relevate Phäme etrachtet wr. Here t e etchee,
a a Phäme eler aumehrere, tel üerlagerte Ezelprzee e-
teht. S köe evetuelle kzeptelle Schwäche er Recheprgramme
erkat were, e  er Verkat er Prgramme üer Ezelprzee cht
chtar were. Dazu were  e Kaptel 7  9 vercheee Arete gezegt.
Dee reche v eem Verglech er Recheprgramme PFLOTRAN u TOUGH2-
GRS ür e geerche Elagerytem, we e mBechmark DECOVALEX geutzt
wr, üer gechemche Melleruge ee Expermet, w a BASE mRah-
me eMt Terr Fellar etelgt t,  h zu eer aktualerte Herletug
e zu erückchtgee Ivetar a Nukle ür emöglche Elager ür
tark wärmeetwckele Aälle.

ERLa eckt amt e rete thematche Spektrum a u wr m Ihue-
Frchugprjekt ERLa2 1 rtgeetzt.

1Frchugkezahl 4726B10201; Lauzet: 01.04.2026  31.12.2029
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2 Strategieentwicklung

Jens Eckel, Stephan Hotzel, Martin Navarro

Im Rahme e Ihue-Frchugprjekt ERLa t ee Stratege zur Etwck-
lug e Itrumetarum zur wechaftlche Mellerug m Berech er
Frchug u er Utertützug v Aucht u Geehmgug mBerech er
Elagerug raaktver Aälle etwckelt wre.

Zur Bewertug er Lagzetcherhet ee Elager ür wärmeetwckele A-
älle u ür zahlreche Fragetelluge er Scherhet kertechcher Alage
kmme häug Recheprgramme zum Eatz, a vele Fragetelluge  e-
em Ktext üerhaupt ur mthle v Recheprgramme zu eatwrte .
Da vrlegee Kaptel echret e Rahme u e geerelle Zeletzu-
ge ür e Auau ee Itrumetarum  er Atelug F ür e Frchug
u Scherhetaalytk zur Lagzetcherhet ee Elager u perpektvch
auch zur Scherhet kertechcher Alage. Im wetere Se umat a I-
trumetarum cht ur Recheprgramme, er auch ere Aweug-
u Etwcklugumgeuge, erer auch alle Hlce, e ür Berechuge,
Dateveraretug, Vualerug u Dkumetat verweet were. Für e
Smulatcewere Haupteatzereche u ür jee Eatzerech pe-
zche Areruge a e Ce u hre Qualtätcherug eert. Dae
were kkrete Qualtätcherugmaßahme eat.

Dee Kaptel verweet e Begre u retert ch a e Kzepte er
Nrmerehe (DIN 2015b; DIN 2015a) u (ISO 2018). „Qualtätcherug“ t rt
eert al „Tel eQualtätmaagemet, er au a Erzeuge v Vertraue
arau gerchtet t, aQualtätareruge erüllt were“ (DIN 2015b). Da
Attrut „qualtätgechert“wr mFlgee ür Pruktee herechreee
Itrumetarum (Recheprgramme, Hlce, …) verweet, e etgelegte
Qualtätcherugmaßahme urchlaue hae.

Da vrlegee Kaptel t  erter Le azu geacht, e gemeame Vertä-
 ür Etwcklug u Umgag mt Recheprgramme zu e. Da ee ge-
meame Vertä Veräeruge uterlege ka, llte a Kaptel mA-
ta v zwe Jahre üerprüft u gegeeeall agepat were. Ee Her-
aurerug ür e Etwcklug e cherhetaalytche Itrumetarum
 er Atelug F  e Raeguge ür ee Utertützug er Fachate-
lug e BASE e hre Aucht- zw. Geehmgugaugae. De etrt u. a.

3



Ihalt u Umag eer lche Utertützug. De Weteretwcklug u Üer-
prüug lle ehal uter Eezehug er Beüre er Fachateluge
erlge. Um exel au zuküftge Etcheuge e BASE mRahme er S-
cherhetaalytk reagere zu köe, wr mFlgee av augegage, a
a cherhetaalytche Itrumetarum   er Atelug F zu etwckel
t, a mSe eer grülche u ezete Prüug er Scherhetuter-
uchuge er Buegeellchaft ür Elagerug (BGE) mH ee umagreche
Utertützug er Fachateluge e BASE  Bezug au Experte, Ce u
Recheletug möglch wr.

2.1 Einsatzbereich der Rechenprogramme

Recheprgramme were . . R. ür etmmte Eatzereche etwckelt zw.
agechat, köe aer auch mehrere Eatzereche ageweet were.
Areruge a e Prgramme u hre Qualtätcherug  ft vm Eatz-
erech ahägg. Für e vrlegee Plaug wr zwche e Eatzereche
„Frchug“ u „Utertützug v Aucht u Geehmgug“ uterchee.
Uter em Eatzerech „Frchug“  ämtlche Recheprgramme zuam-
megeat, e cht m Eatzerech „Utertützug v Aucht u Geehm-
gug“ egeetzt were er cht mt e ür e Eatzerech „Utertützug
v Aucht u Geehmgug“ vrgeeheQualtätcherug(QS)-Maßahme
qualzert wre . Bee Eatzereche etze jech Üercheuge,
a eweetlche Zel er Frchug am BASE e Utertützug eer Aucht-
u Geehmgugaugae t. Glechwhl t ee Utercheug zwche e-
e Eatzereche ür e Etwcklug ee Kzept zelühre.

2.1.1 Unterstützung von Ausicht undGenehmigung

Da Eatzerech zechet church höhereQualtät-Areruge u tärker
geregelte Qualtätcherug-Przee (z. B. Fregaeverahre ür Ceeature)
au. Areruge  her auch ür a Itrumetarum alGaze zu eere
(z. B. um etmmte Przee ür e regulatrche Bewertug azuecke). De
Frmulerug vercheeer QS-Areruge ür e ee Eatzereche er-
laut e, mEatzerech „Frchug“, Recheprgramme zum Eatz zu rge,
e z. B.  Telemzert wure, he a ee e kmplette (tregere)
QS-Zyklu e Eatzerech „Utertützug v Aucht u Geehmgug“
urchlauemüe.
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Da BASE rcht zur Erüllug eer Augae, etret al augaeezgee
Frchug. Durch ee Frchug etteht Experte zu Elageryteme u
e ar alauee Przee. De regulatrche Frchug mmt ae ee
tark cherhetaalytche Perpektve e, a e letztelch tet um e Ela-
gercherhet u hre Bewertarket geht. I er Atelug F ka mRahme er
Frchug lagrtg am Auau ee cherhetaalytche Itrumetarum
u a e zugehörge Kmpeteze gearetet were.

Notwendigkeit unabhängigerModellrechnungen im Rahmen der Ausicht

Ee uertewechaftlche u uahägge Prüug er  eScherhetu-
teruchuge ethalteeMellrechuge er BGEmH mRahme v Aucht
u Geehmgug urch a BASE errert egee Mellrechuge. Da Itru-
metarum ll mt eer Zeletzug qualtätgechert augeaut were. De
umat eere auch e Egeetwcklug v Recheprgramme. Be
Egeetwckluge  e zetraleQualtätcherugmaßahme – Etwck-
lugüerprüuge, Verzerug u, wet awear (. u.), Valerug –  e
Prgrammetwcklugprze tegrert2. Nähere regelt Kap. 2.3.

De auchtlche Prüug vMellrechuge urch egee Mellrechuge
au regulatrcher Sete teht m Eklag mt er teratale Prax u lgt
ae Empehluge terataler Orgaate. Swr epelwee  e-
chlägge Dkumete ENSI (2022) e Schwezer Egeöche Nuklear-
cherhetpektrat (ENSI) augeührt: „De zetrale Augae e ENSI eteht
ar, e vrgechlagee Löuge achtechch zu egutachte u ae zu

2 Im Berech er Sftware-Etwcklug hat ch er Auruck „Verzerug v/er Sftware“
etalert, leer he a e teerte Beeutug mmer ehetlch t. I eemDkumet t mt
„Verzerug ee/e Recheprgramm“ e Verzerug e Prgramm-Etwcklugprzee
gemäß Kap. 8.3.4.2  ISO (2018) m lgee Se gemet: „Vercat  ftware  ame at
prvg aurace that the utput  a eg a evelpmet actvty crm t the put requ-
remet. Vercat hul e perrme a apprprate urg eg a evelpmet. Vercat
may cmpre revew  eg a evelpmet utput (e.g. y pect a walkthrugh),
aaly, emtrat clug prttype, mulat r tet. Vercatmay e cucte
 the utput rm ther actvte, e.g. COTS [Cmmercal-O-The-Shel], purchae a cutmer-
upple pruct. […]“. Mt er zterte Texttelle wr er Begr „Vercat  ftware“ au a
Kzepter Verzerug ee (e er Sftware-Prukt zetrale) Prze-Schrtte,ämlche
Prgramm-Etwcklugprzee, zurückgeührt. De ergt ch arau, a e zterte Texttelle
v ISO (2018) al Aweugempehlug zur Nrm DIN (2015a) ch auKap. 8.3.4 eeeer Nrm
ezeht, w „Steuerugmaßahme ür e Etwcklugprze“ [Orgalwrtwahl er eutche
Faug er Nrm] augeltet , v ee ejege, au e ch e zterte Texttelle ezeht, mt
„Etwcklugverzerug“ [Orgalwrtwahlereutche Fauger Nrm]ezechetwr. Dem-
ach were e Begre „Verzerug e Etwcklugprzee“ zw. „Etwcklugverzerug“
eeret u „Verzerug e Etwcklugergee“ zw. „Sftwareverzerug“ aereret
quamteaer etzert.
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eurtele,  e Schutzzele, Letätze u Scherhetkrtere egehaltewer-
e“. Bezug wr her gemme au e Vrchläge er NAGRA ür Starte ee
Elager ür hchraaktver Aälle. Zur Prüug gt a ENSI a: „Da ENSI
ührt egee Berechuge zu cherhetrelevate Theme urch, um e Vr-
chläge er Etrgugpchtge kmpetet u uahägg zu prüe.“ (ENSI
2022). Um ee Berechuge urchzuühre, utzt a ENSI kmmerzelle Re-
cheprgramme, e umae verzert wre , er etwckelt egee
Recheprgramme.

De IAEA hat mJahr 2008aPrjekt GEOSAF tert,mtemZel, teratale
Areruge u a zugruelegee Regelwerk ür e Scherhetachwe
ür e teegelgche Elager ür raaktve Aälle zu harmere (IAEA
2017). Da m 2011 agechlee Prjekt GEOSAF I, IAEA (2026) , kuert ch
au e etprechee Saety Cae u mmt ae auch e Areruge
a e Aucht- u Geehmgugrgaat zw. ere Techcal Supprt
Orgazat (TSO) eer  e Blck. Der Achluercht zu GEOSAF I (IAEA
2026) aut au er Eurpäche Plt Stue (EPS 2016) au u erückchtgt
eere e pezche Scherhetareruge SSR-5 er IAEA (IAEA
2011), we ee etprechee Letle er OECD-NEA (OECD-NEA 2004). Für e
Aucht- uGeehmgugehörewr  IAEA (2026) e Fähgket er Nutzug
uWeteretwcklug v Recheprgramme al ee weetlche Arerug
augeührt:

“Perrm epeet reearch exterally a -hue  key aety apect y
experte rgazat r experte ut rm the authrte,  areawhch are
cmplex a ee etter uertag, development omodelling capabilities
in order to perorm independent calculations and assessment, etc.”

De ee vrgeate Bepele zege, a e Etwcklug kluve Qual-
tätcherug egeer Recheprgramme em BASE er teratal ülche
u urch Empehluge er IAEA augetaltete Prax lge. Etchee t,
a e Mellrechuge er BGEmH hchtlch Rchtgket u Aäquathet
geprüft u ewertet weremüe, um e au ee Rechuge ageletete
Scherhetauage ewerte zu köe.

Auch au techcher Scht erchet ee auchtlche Prüug er Mellrech-
uge er BGE mH urch uahägge Mellrechuge errerlch. De legt
ar egrüet, a zwar geprüft were ka,  Etwcklug u Aweug
vMelle urch e BGEmH e azuweeeQualtättaar etpre-
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che. Ncht geprüft were ka aer e Extez verteckter Fehler erhal er
Recheprgramme er  ere Egaeate. De ka eeute, a trtz
er Ehaltug er QS-Rchtle etmmte Fehler er Ikteze  e
Recheprgramme er Egaeate vrhae . Da Vertraue  e M-
ellrechuge er BGE mH wr aher maßgelch urch erlgreche Repruk-
t er Mellerugergee urch uahägge Melle u gg. auch urch
kmplemetäre Mellerugaätze getärkt.

EgeeMellrechugeau regulatrcherSeteerlaue zuem,erAuwrkug
v Prze- er Dateugewhete egetäg achzugehe; e eler
Pukt, e em ate e Bewertug er BGE mH uüerprüft leemüte.
Auch e Auwrkuge alteratver Przekzepte u -umetzuge 
vercheee Recheprgramme lae ch urch egee Mellrechuge
üerprüe. Ee tegehee achlche Prüug er Melleruge er BGEmH
wr aher ur urch egee Mellrechuge au regulatrcher Sete möglch.

Modellierung im Rahmen der ausichtlichen Prüung

Der trategche Auau emelltechche Itrumetarum ka  Atm-
mug zu e auchtlche Augae e BASE erlge. Here köe lgee
Apekte ee Rlle pele:

• Kmplemetäre Apekte: Da BASE tret ür e Prüug e Startre-
gevrchlag ee möglcht umäglche Betrachtug ür e Methe-
u Ergeewertug e chere Echlue ach § 4 Elagercher-
hetarerugverrug (ElSAV) a. S köe Przee gg. auch
kmplemetär zur Schwerpuktetzug er BGE mH uterucht were, um
ageletete Scherhetauage vergleche zu köe. Je ach agewee-
ter Prütee köe ae vllumäglche Nachrechuge tweg e,
um e Repruzerarket er BGE-Ergee cherzutelle. I eem
Zuammehag t auch e Aweug v Recheprgramme, e v er
BGE uahägg , ür umerche Verkat vrgeehe.

• Gerae  e repräetatve vrläuge Scherhetuteruchuge (rvSU)
köe Przee mt (em)aalytch löareMellaätze echree
were. Aer auch ch  eem Staum t ür ee aeckee Betrach-
tug e Aweug v Recheprgramme tweg. Gruätzlch t
e Verügarket whl vereachter al auch kmplexer Mellaätze
vll, um ee exle Augaga ür e Prüug e Startreg-
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evrchlag zu chae. We eret au Eee vereachter Melle
Awechuge Mellerugrgee eachtet were, ka e e-
pelwee Atß zu eer weterühree Betrachtug mRahme eer
Erhöhug er Prütee gee.

Geerell were mRahme e Geehmgugprzee ege Termpläe herr-
che. Daher wr e ötg e, a Itrumetarum  zu ktruere, a
ee Eatz cht zetauwäg t. De glt auch ür e Berückchtgug er
eMelleruge urch e Recheprgramme zugrue legee Ugew-
hete (Parameter u Mellaahme). Errecht were ka e u. a. urch
e Eatz wetgehe autmaterter Wrkw ür a twege Pre- u
Ptprceg.

Am Ee eer jee Phae e Startauwahlverahre (StaAV) wr e zu
eer Bewertug er Vrchläge er BGEmH urch a BASE kmme. De BGE
mh hat mOkter 2022 ee reverte Faug hrer Zetplaug ür a StaAV
veröetlcht (BGE 2022). Darau lät ch er Zetrahme ür e Prüuge urch
a BASE ür zwe vercheee Szeare (Szear A: Erkuug v 6 Startre-
ge  e Phae II u III; Szear B: Erkuug v 10 Startrege 
e Phae II u III) alee:

1. Ee Phae I: Prüug er rvSU urch a BASE m Jahr 2027.
2. Ee Phae II: Prüug er weteretwckelte vrläuge SU urch a BASE

m Jahr 2039 (Szear A) zw. 2041 (Szear B).
3. Ee Phae III: Prüug er vrläuge umaee SU urch a BASE m

Jahr 2041 (Szear A) zw. 2066 (Szear B).

De Areruge a e Kmplextät e zu etwckele Itrumetarum ür
a Eatzerech „Utertützug v Aucht u Geehmgug“ lete ch we-
etlch au e vercheeeKmplextätgraeer Bewertug vScherhet-
uteruchuge m Verlau e StaAV a. Recheprgramme, e zur Bewertug
er rvSU am Ee er Phae I egeetzt were, eüre  Bezug au e  he
agelete Przee u ere Detaleruggra eer wetau gergere Km-
plextät, al e zur Bewertug er Lagzetcherhetaalye am Ee er Phae
III. Dee Apekte  e er Etwcklug eargerechter Recheprgramme
zu erückchtge. Au er Aultug er agechätzte Zetpukte zegt ch,
a zuächt e lauähge u qualtätgecherteCeytem vrlegemu,
welche ch cht uegt ee hhe Detaleruggra  Hlck au e
erückchtgte Przee haemu3. Deer ka päter (z. B. urch e Aret

3E ka epelwee zuächt aureche e, e zugruelegee Syteme eme-
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a retereeMelleruge) etwckelt were.

Für e Eatz erhal e StaAV müe e zum Eatz kmmee Re-
cheprgramme eargerecht etwckelt e, . h. a er agelete Detal-
eruggra er cherhetrelevate Przee v er errerlche Prütee
ahägt.

De Stratege zur Etwcklug v Recheprgramme  er Atelug F ll -
vertär augerchtet e. De eeutet, a e eer möglche Bewertug m
Aucht- uGeehmgugverahre uktählche Recheprgrammemt
kmplemetäreMellaätze, ealerwee v vercheeeMellerug-
team erhal e BASE egeetzt were köe. De Dvertät erhal er
Celachaft  er Atelug F trägt weetlch zur Vertrauelug  e Er-
gee er Recheprgramme e u erlaut außerem e Detektmöglcher
Fehler  eRecheprgramme. EevertäreStrategewureepelwee 
Navarro u. a. (2019) ageweet. Ee möglche Gegeprüug v BGE-Rechuge
erlgt amt BASE-egee Ce, e ch v ee er BGEmH uterche-
e.

Nee er Nachrechug v Scherhetaalye, umat e regulatrche Prü-
ug v Scherhetaalye auch lerte Ezelprzeetrachtuge, e zu
eem vertefte Sytemvertä etrage. Dee köe au alteratve M-
ellaahme er Mellerugaätze azele. De Sammlug v Reche-
prgrammemu azu aureche exel e. Da ka urch Cemt gr-
ßem Fuktumag errecht were, aer auch urch Ce, e he größere
Schwergketemzert er etpreche er Beare au e zu etrachte-
e Ezelprzee erwetert were köe. De Weteretwcklug egeer Re-
cheprgramme trägt zu eem vertefte Przevertä u zum Auau v
Kmpetez zur Bewertug vMellrechugee. Außeremka  chell au
Prleme u Echräkuge reagert were, ere Löug e haelülche
Ce uzumutar lage auerwüre. De ka vr allem e er Üerprüug
uter Zetruck ee Rlle pele.

2.1.2 Forschung

Da Eatzerech „Frchug“ utercheet ch vm Eatzerech „Utertüt-
zug v Aucht u Geehmgug“ m vrlegee Ktext m Weetlche

al u he ee THMC gekppelte Rechug zu etrachte. E Bepel herür  e Rechuge
zu e ElSAV (Navarro u. a. 2019).
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urch e geutzteRecheprgrammeu urch ee größere Frehete erWahl
er zu melleree Prlemtelluge. Da Eatzerech „Frchug“ et
er Durchührug augaeezgeer Frchug ( Frm v Ihue-Frchug
urch a BASE er urch a BASE vergeeer Autragrchug4), e zur Erül-
lug er geetzlche Augae e BASE mStaAV tweg t. E ll kee
reeGrulagerchugetreewere. Gruätzlch ller Eatzerech
„Frchug“ azu ee, urch e teve wechaftlche Bechäftgug mt
auch auchtlch relevate Fragetelluge, Kmpeteze zur Bewertug v
Lagzetcherhetaalyeweter auzuaue u auch Fragetelluge u Pr-
zee zu etzere, e ür ee ewertee Tätgket relevat were köe.
De erlaut e, Theme zu earete, e zuächt ur rekte Bezug zur au-
chtlche Tätgket hae.

De Ce e Eatzereche köe aher re gewählt were u eüre
keer Aurchtug am auchtlcheMellerugear. Glechwhl t e zur
Nutzug v Syergeeekte (zetlche Kapaztäte, Kw-Hw) vll wetet-
gehe e gleche Recheprgramme ezuetze. Awechee Rechepr-
gramme köe vll e, um e umaeere Vertä zu etwckel.
De Qualtätcherugmaßahme ür e Ce üre e  er Frchug
ülche Staar etpreche; e   Kap. 2.3 pezzert.

2.2 Anorderungen an die Rechenprogramme

2.2.1 Allgemeine Anorderungen

Gruätzlch lle e  er Atelug F e BASE etwckelte Recheprgram-
me Ope-Surce, almt eem er Allgemehet zugäglche Quellce et-
wckelt were. Be Recheprgramme, e  Tele kmmerzelle Etwckluge
utze,  lzezrechtlche Apekte zu eachte. De Iee eer gruätzlch
quellee Etwcklug lgt em Traparezget e StaAV u ll e er
tereerteÖetlchket ermöglche, mt e mBASE etwckelte Reche-
prgramme Tele er Lagzetcherhetuteruchuge er BGEmH achzu-
vllzehe, er Ezelprzee v Iteree achreche zu köe. De Tetälle
zur Verzerug u Valerug (ehe Kaptel 5) lle eeall er Allgemehet
zugäglch e. Dee Maßahme llemt azu etrage, a Vertraue  e

4Be Recheprgramme, e a Erge v urch a BASE vergeeer Autragrchug
, llte e  eem Dkumet rmulerte Areruge a zur Aweug kmme,
we e Recheprgramme  er Atelug F eler ageweet were.
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regulatrche Bewertuge e BASE zu tärke. Um trtz er Iee er quell-
ee Etwcklug e Iee ee vertäre Aatze zu chütze, ka e gg.
tweg e, eQuellce ee Recheprgramm ür a Aweugge-
et „Utertützug v Aucht u Geehmgug“ ert ach em Achlu er
Phae e StaAG zu veröetlche, ach welche jewel e Prüug urch
a BASE eetzt.

2.2.2 Einsatzbereich „Unterstützung von Ausicht undGenehmigung“

Recheprgramme, e emBASE m Eatzerech „Utertützug v Aucht
uGeehmgug“ zum Eatz kmme, müe umae qualtätgechert
e. De kkrete Qualtätcherugmaßahme er Etwcklugüerprüug,
Verzerug u, wet awear, Valerug e ch  Kaptel 2.3. Im Sta-
AV t ee lagrtge Nutzarket er egeetzte Recheprgramme twe-
g, wa ee lagrtge Kmpetezerhalt errerlchmacht. Be Rechepr-
gramme er Bltheke, e außerhal e BASE etwckelt were, t ee
lagrtge Perpektve cht uegt gegee, wa m Falle hrer Verweug
erückchtgt were mu. Für Egeetwckluge m BASE eeutet eer
lagrtge Zetrahme, a rgaatrche u perelle Raeguge
eem Rechug tragemüe. Glechzetg lle e Recheprgramme re-
urceche kzpert e. Au er Etwcklugete eeutet e, a
er Auwa ür Weteretwcklug uWartug er Recheprgramme mHlck
au e perelle Reurce kle gehaltewere llte. De ka urch e-
e vertälche u achvllzehar kumeterte Art er Prgrammerug u
urch ee gut geplateWe- u Kmpetezerhalt erzelt were. Au er
Aweerete wr ee Zel errecht, em Recheprgramme  etwckelt
were, a hre Beeug utzerreulch t u eere urch ee
gut achvllzehare Dkumetat erlechtert wr. De ehaltet auch ee
vertretare Auwa em Pre- u Ptprceg urch Aug er Reche-
prgramme a zetgemäße Werkzeuge, wa ür ee ezete Auwertarket u
Iterpreterarket er Recheergee rgt.

De Geamthet er  er Atelug F verweete Recheprgramme ll ch
ealerwee cht au etmmte Arte v Recheprgramme kuere. I
eemgemchte Itrumetarum (z. B. letugähgeMultphyc-Ce ee
eache, au Ezelprzee augelegte Ce) köe ch e Stärke er Re-
cheprgramme kmplemetere u ergäze. Deer Aatz wr eret urch
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e ch gerae  eem Pukt ergäzee Ihue-Frchugprjekte OSTHM
u ERLa verlgt5. I eem regelmäßge zetlche Ata llte etehee
Etwcklugle ür Recheprgramme eer krtche Üerprüug uterzge
were.

Zuammeae  ee Areruge v Beeutug:
• Kmplemetartät,
• Ope-Surce,
• Umaee Qualtätcherug er Ce u aller eötgte Hlce,
• Lagrtge Nutzarket (Dauer StaAV),
• Reurcechee Etwcklug (Wartarket er Recheprgramme),
• Vlltäge Dkumetat (erlaut ezete Aweug),
• Aäquate Pre- u Ptprceg.

2.2.3 Einsatzbereich „Forschung“

De lgee Areruge gelte ür Ce, e auchleßlch mEatzerech
„Frchug“ zum Eatz kmme. Für Ce, e zuätzlch auch m Eatzerech
„Utertützug v Aucht u Geehmgug“ zum Eatz kmme, gelte e ür
ee Geet eerte Areruge.

Recheprgramme ür a Eatzerech „Frchug“ mBASEmüe krrekte
Ergee leer u verzert e. Glechwhl ka e Etwcklug geege-
ter Verzerugepele u etprecheer Werkzeuge elt Betatel v
Frchug u Etwcklug e, a e mRahme v Frchug azu km-
me ka, a Implemeteruge phykalcher Przee uterucht were,
ezüglch erer a Recheprgramm zur Bearetugzet ch cht verzert
t. Recheprgramme, e auchleßlch zur Frchug egeetzt were, mü-
e cht üer e Dauer e StaAV verügar gehaltewere. Velmehr t e
etchee, e gewe Erkete gut kumetert üer e Dauer e
Verahre verügar zu halte,  a ee zu gegeeer Zet, we errerlch,
 e Recheprgramme ür a Eatzerech „Utertützug v Aucht u
Geehmgug“ üertrage were köe. Im Eatzerech „Frchug“ 
Nutzer u Etwckler er Recheprgramme häug etch. Dehalmüe
Nutzerreulchket u Dkumetat er Recheprgramme cht  uma-
ewe m Eatzerech „Utertützug v Auucht uGeehmgug“ e.

5Etwcklug eer hauegee Ope-Surce THM Mellerugtlx (OSTHM), Lauzet
01.01.22–31.12.24 (Rücker 2025)
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Igeamt  e Recheprgramme exler u cht au e Dauer e StaAV
augerchtet.

Zuammeae  ee Areruge u Egechafte v Beeutug:
• Verzerug ka elt Betatel v Frchug e.
• Kürzere Aweugauer (lgelöt v Zetrahme StaAV),  er jech
e Wartarket gegee emu.

• Recheprgramme  exler, au Ezelragetelluge zugechtte.

De Areruge e Eatzereche greze ch v e Areruge e
Eatzereche „Utertützug v Aucht u Geehmgug“ mWeetlche
aurch a:

• De Recheprgrammemüe cht twegerwee urch Etwcklug-
üerprüug, Verzerug u Valerug qualtätgechert e. Ezele
Verzerugtätgkete , wet e traparet  e Frchugerch-
te kumetert , zur Qualtätcherug aureche.

De Dkumetat er Prgrammemu  umae e, we zur Nutzug e
Prgramm urch a Etwcklug-/Frchug-Team tweg. Da t cht
 umagrech we e e Nutzug e Prgramm urch e Aweug-Team
(we m Eatzerech „Utertützug v Aucht u Geehmgug“) tweg
wäre.

2.3 Qualitätssicherungsmaßnahmen

Im Flgee lle ehetlche Gruzüge ür e Qualtätcherug er  er 
er Atelug F e BASE verweete Recheprgramme etgelegt were. Zel
t e, ehetlche Staar etzulege, um  a Vertraue  e Ergee
er Recheprgramme zu tärke u e Verlälchket er au e Ergee
ageletete Auage zu utermauer. Dee Gruzüge echräke ch ae
cht au e egetlche Recheprgramme, er chleße auch Hlkrpte
er Hlprgramme ür a Pre- u Ptprceg aurücklchmt e. De k-
krete Umetzug er her etgelegte Gruzüge ll ür jee Recheprgramm
 eem QS-Pla pezzert u au ee kkrete Areruge h etgelegt
were. Der QS-Pla ezeht ch au e Smulatprgramm. Er ll e-
ere auwee, welche Tele e Prgramm auwelche Wee qualtätgechert
 u ür welche Eatzgeete e ch augru ee ege. Im Falle e
Eatzgeete „Aucht u Geehmgug“ t e Qualtätcherug e az-
erte Pre- u Ptprceg eeall arzulege. Daee ll er QS-Pla
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Rchtle ür e Ceetwcklug (wet Qualtätareruge etre )
u e Qualtätcherug arlege u e Dkumetat auehme, wewet
ee Rchtle umgeetzt wure (Sll-It-Verglech).

De her echreeeQS-Maßahme rchte ch zuächt a a Fachgeet F4,
ka aer ach Aprache au alle Mtaretee er Atelug F e BASE, emt
e Augae Etwcklug uQualtätcherug v Recheprgramme etraut
, augewetet were. Glechzetg ll urch ee möglche Veröetlchug
er QS-Maßahme em Get er Traparez mStaAV Rechug getrage
were u a Vertraue  Auage e BASE, e weetlch au em Erge
v Recheprgramme auaue, getärkt were. Sllte Tele ee Reche-
prgramm außerhal e BASE etwckelt were (z. B. Stwert-Bltheke
er umerche Rute),  t cherzutelle, a e QS-Maßahme auch
rt  verglecharer Frm ageweet were. W e cht möglch t,  (
Alehug a Kap. 8.4.2  ISO (2018) ) geegete Verzerugtätgkete urch-
zuühre, um cherzutelle, a a exter etwckelte Prgramm-Tel u a
Geamtprgramm jewel ee Qualtätareruge erüllt. De glt auch ür
e e er Kpplug v Recheprgramme verweete Schtttelletl.

De lgeeQS-Maßahme ezehe ch au e Prgrammetwcklug, al
e Berettellug, v Mellerugwerkzeuge, cht au e Gewährletug
er Qualtät hrer Aweug  Scherhetaalye. Herür llte mGruatz
eeallQS-Maßahme egeührt were.

We eret elete erwäht, verweet e lgee Dartellug e Begre u
retert ch a e Kzepte er Nrmerehe (DIN 2015b; DIN 2015a) u (ISO
2018)6. Da Attrut „qualtätgechert“ wr m Flgee ür Prukte e her
echreee Itrumetarum (Recheprgramme, Hlce) verweet, e
etgelegte Qualtätcherugmaßahme urchlaue hae.

2.3.1 Entwicklungsplanung

De Kzept e Recheprgramm t etzulege. Dae  Fetleguge
zur Auwahl geegeter phykalcher er chemcher Przee u e he

6De her argetellteQS-Maßahme ehme cht Bezug au e echläggeBegrlchkete
er etprechee Pulkate er IAEA u NEA, a e rt verweete Begrlchkete 
Tele ktet rmulert . Glechwhl verlge whl e vrgeate Arete al auch
e DIN u ISO-Nrme etche Zeletzuge. Der  BMU (2020) u BAnz (2022) verweete
Begr er “Qualzerug” t yym ür e  eem Dkumet u  e geate DIN u
ISO-Nrme Begr er Qualtätcherug zu vertehe. Bee Begre ae e  eem Kaptel
geateMaßahme zuamme.
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zugruelegee Aahme u Glechuge achvllzehar etzuhalte. Fet-
leguge zu Prgrammerprache, Prgrammertl, Varaleeeug u Km-
meterug llte  echae e, a e Recheprgramme ezet wart-
u erweterar . Für a Aweuggeet „Utertützug v Aucht u
Geehmgug“  ee Fetleguge eere vr em Htergru ee
möglche lage Aweugzetraum er Prgramme erhal e StaAV zu
tree.

Für a Aweuggeet „Utertützug v Aucht u Geehmgug“ ll
e er Prgrammerug arau geachtet were, e Aweee uüerehar
ketlch zumache, we erAweugerRecheprgrammeerGültgket-
erech er zugruelegeeMelle üerchrttewr. De Recheprgramme
lle erhaleeVermaagemetytemetwckeltwere. JeeVer
e Recheprgramm ll ae eeutg verert u achvllzehar arch-
vert were. De Etwcklugchrtte er Recheprgramme lle urch üer
lägere Zete vertälche Mtteluge m Vermaagemetytem auch
ür pätere Etwckler achvllzehar lee. Neue Etwckluge lle urch
Regretet erhal ee Ctuu Itegratytem  etehee
Vere egeettet were7.

Für a Aweuggeet „Utertützug v Aucht uGeehmgug“ 
eue Aweervere rezugee u e Fregae t zu kumetere. Ee
Fregae ka her gruätzlch ert ach Evaluerug er Verzerug- u Val-
erugtätgkete zgl. er geäerte Prgrammver erlge. Se ka auch
e Nutzug etmmter Prgrammukte auchleße.

2.3.2 Verizierung des Rechenprogramms

De Verzerug t ür ee Aweuggeete e zetrale Säule er QS-
Maßahme. Gaz allgeme t Verzerug e „Betätgug urch Berettellug
ee jektve Nachwee, a etgelegte Areruge erüllt wre
“ (Kap. 3.8.12  DIN (2015a) ). Fetgelegte Areruge köe z. B. auch
e Cetruktur etree. I er Prgrammetwcklug t a Erge e
Etwcklugprzee a lauähge Recheprgrammu urch e Verzerug

7E Regretetall t e eerter Tetall, er au vercheee Vere e Rechepr-
gramm ageweet wr, we e euere Ver z. B. urch Äeruge am Quellce erhal
e Cereptry etteht. De Aweug erlgt e Epelug er Äerug  a Cerep-
try erhal ee Ctuu Itegratytem, . h. urch a autmaterte Aahre er . g.
Tet.
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ll chergetellt were, a a Prgramm e  er Etwcklugplaug
etgehaltee Areruge etprcht (ehe auch Fußte 2). De chleßt ür
e m BASE etwckelte Recheprgramme gruätzlch Krrekthet e, . h.
a e Recheprgramme  erWee alaue u e Ergee leer, e e
 he mplemeterteMelle u umerche Verahre (eBerückchtgug
er Rechegeaugket) erwarte lae. Fetgelegte Areruge köe z. B.
auch e Cetruktur etree. De Verzerugtätgkete lle ae ee
Pukte umae:

• Ewere geegete Tetälle etwckelt, um e Krrekthet u Ruthet
e Recheprgramm zu verzere. De Tetälle llte ch au e m-
plemeterte Ezelprzee  e Recheprgramme kuere u
typche Aweugtuate erückchtge. Geeget aür t er Ver-
glech zu (em-)aalytche Löuge u er Verglech zu expermetelle
Date wet verügar. Der Verglechmt e Ergee aerer Rechepr-
gramme ka al zuätzlcher Verzerugchrtt vll e. De Tetälle
köe whl ezele Bereche e Recheprgramm üerprüe, al auch
a Recheprgramm  eer Geamthet.

• Für a Eatzgeet „Utertützug v Aucht u Geehmgug“ 
Krrekthet u Ruthet e Recheprgramm zuätzlch urch me-
te ee Tetall zu verzere, er e Phäme etrachtet, a ür e
Bewertug v Lagzetcherhetaalye relevat t u aumehrere,
ch tel üerlagerte Ezelprzee eteht. Zel ka e here auch e,
aere Zutäe e Recheprgramm azuprüe, e e Ezeltet cht
autauche köe.

Zur Verzerug e Recheprgrammmüe ür ee Eatzgeete Regre-
tet etalert were. Zuammemt eem Sytem zur Ctuu Itegrat
ka  vr er Fregae uwähre er Etwcklug eer eue Prgrammver-
 üerprüft were,  Fehler er ueachtgte Verhalte e Rechepr-
gramm gegeüer er Vrver autrete (ehe Fußte 7).

2.3.3 Validierung der Rechenprogramme

Gaz allgeme t Valerug e „Betätgug urch Berettellug ee jek-
tve Nachwee, a e Areruge ür ee pezche eachtgte
Gerauch er ee pezche eachtgte Aweug erüllt wre “ (Kap.
3.8.13  DIN (2015b) ). I er Prgrammetwcklug t a Erge e Etwck-
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lugprzee a lauähge Recheprgramm u urch e Valerug ll
gezegt were, a a Prgramm e peratve u aweerezgee Ar-
eruge etprcht („prvg reaale cece that t wll meet t pera-
tal requremet a uer ee“ (ISO 2018), ehe auch Fußte 6). I Bezug au
e Krrekthet ee Recheprgramm ür e Aweug  Lagzetcherhet-
ewertuge t er Nachwe ür e eachtgteGerauch a umöglch,
we aruter er Verglech er Smulatergee mt er reale Etwcklug
e Elagerytem (üer e Nachwezetraum v 1 Mll Jahre) vertae
wr. Tatächlch wäre e lcher Verglech e Valerug-Ieal, welche aer
cht umetzar t. De Nrm ISO (2018) rert ür e Fall, a ee vlltäge
Valerug e Recheprgramm cht möglch t, etzulege, we Vertraue
au aere Wee gewewere ka uwelche Tet tattee urchge-
ührt were köe, e a Vertraue  e Aweugähgket e Prgramm
erhöhe8. I eem S wr ee (Tel)Valerug e Smulatprgramm
ür etmmte elagerytemahe Staarprleme argetellt, ür e a
aalytche Reerezlöuge, expermetelle Date er Bechmark-Ergee
vrlege. Auch e le Vraurechug ee Expermet ka zur (Tel)Vale-
rug verweet were. De Dverzerug er Recheprgramme erlaut zuätz-
lche Vertrauegew  e Krrekthet v umerche Recheergee
urch e Verglech vercheeer umercher umathematcher Aätze ür
e jewelge Mellaugae. Für a Eatzgeet „Utertützug v Aucht u
Geehmgug“ llte e Verzerug er Alauähgket e Recheprgramm
au e Plattrme u Betreyteme erlge, au ee e Rechuge
augeührt were lle. Here  eere Optmeruge zur Lauzet
au eemöglche Eu au e Ergee h zu uteruche.

Frühere Betrachtuge er Prlematk er Valerug v Lagzetcherhet-
Smulatprgramme e ch z. B.  Bogorinski u. a. (1996) , Kap. 5 eea,
u  (Beisbart u. a. 2019). Valerug zw. Telvalerug llte ür alle Rechepr-
gramme e Eatzgeete „Utertützug v Aucht u Geehmgug“ vr
Fregae eer eue Aweerver erlge.

8Weter heßt e Kap. 8.3.4.3  ISO (2018) : „I mecae, t ca e mple, r ueale, t
valate ully the ftware pruct y meauremet amtrg. A example ca e where aety-
relate ftware cat e tete uer actual crcumtacewthut rkg eru cequece,
r perhap the actual crcumtace themelve are rare a cult t mulate. The alty t
tet me ftware pruct exhautvely a ccluvely may lea the rgazat t ece, a)
hw cece ca e gae rm the evelpmet a tl ue, a ) what type  tetg r
aaly ca e perrme t creae cece that the pruct wll perrm crrectly uer the
“utetale” crcumtace, e.g. tatc ce aaly. – Whatever meth are ue, they hul e
cmmeurate wth the rk a cequece  eg a mplemetat alure.”

17



2.3.4 Dokumentation des Rechenprogramms

Beglete zur Etwcklug (kl. Verzerug) ee Recheprgrammmu ee
Dkumetat ertellt were, emete a Prgramm  er Tee u em
Umag echret, we e ür e vrgeehee Nutzug tweg t (ür a E-
atzgeet „Utertützug v Aucht u Geehmgug“ t e umagrecher
azuetze al ür a Eatzgeet „Frchug“), u e zetrale Elemete er
Verzerug artellt, e ür a Vertraue  e Recheergee v Beeutug
. De Dkumetat gleert ch haltlch :

• Prgrammkumetat – Ethält ee er phykalch/techche Au-
gaetellug u em Aweugerech e Recheprgramm, ee
etallerte haltlche Bechreug. De umat e Dartellug er zu lö-
eeGlechuge, Raeguge, phykalcheMelle u ahter-
tehee Aahme, we e Methe zum Löe er zugruelegee
Glechuge. Wmöglch, lle ee Aahme egrüet were u Ver-
eachuge lle plauel argetellt were. Ieere llte e
Greze e Ce ( Bezug au e Przeartellug u e umerche
Fähgkete) klar agegee were. Iealerwee  e echreee
Melle mt eer techche Bechreug er Prgrammrute verküpft.
De Dkumetat ll auch urch erläutere Kmmetare erhal e
Quellce erlge, um e Apekt eer lagrtge Etwcklug er Re-
cheprgramme erhal e StaAV zu erückchtge.

• Für a Aweuggeet „Utertützug v Aucht u Geehmgug“:
Beutzerkumetat – Her were Beeutuge u Struktur er Egae-
ate, evetuell mt Erläuterug v Staarwerte, u er Augaeate
argelegt. Gegeeeall llte Itallathwee gegeewere. De
Beutzerkumetat ka auch Hwee ür ee ezete Nutzug e
Prgramm ehalte. DeBeutzerkumetat üra Eatzgeet „Fr-
chug“ ka ch au e wchtgte Apekte echräke.

• Tetkumetat – Her  e zur Verzerug e Recheprgramm
geutzte Tet zu echree u augewählte Ergee zu zege. De Be-
chreug umat e Prlemtellug, e relevate Glechuge u e
gewählte Parameter. Tetälle ür e Regretet  eeall  eer
Dkumetatmt auzuehme. Der Nutzer llte eMöglchket hae, alle
twege Regretet ach er Itallat e Prgramm elt
urchzuühre. Alle aür twege Irmate llte eretgetellt
were (echleßlch er Erläuterug v Fehlermeluge). Für a Auga-
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egeet „Frchug“ t e aureche, augewählte Tet arzutelle.
• De geamte Dkumetat ll eer etmmte Ver e Rechepr-
gramm zugeret e. Be Neueruge mRecheprgramm t e Dku-
metat zu aktualere.

2.3.5 ErgänzendeMaßnahmen

Häug eteht zwche er Arerug ee rete Fuktumag ee
Recheprgramm u eer Wartarket e Spaugverhält. De t au
er Erahrug ar egrüet, a e Etwcklug v Recheprgramme ft
cht  Zuammehagmt em lagrtge achlgee Auwa ür e Pege
e Quellce, Qualtätcherug, Dkumetat u Kmpetezerhalt geacht
wr. Da etrt auch utertützee Etwckluge ür e egetlche Reche-
prgramme, we z. B. klee Skrpte zur Vualerug v Smulatergee.
Daher llte regelmäßg ee Kzetrat, Krat u Keat er
Etwckluge vrgemmewere, um ee Auwa achätze u plae
zu köe. Vrer Etcheug,eteheeEtwcklugleweterzuühre, t
zu üerprüe,  e kumeterte Aaggrüe eer Etwcklugle ch
ch mt e aktuelle Zele u Areruge ecke. E köte möglch e,
a rtchrttlchere Recheprgramme e aktuell geutzte üerlege .
I eem Fall ka e ezeter e, au e Weteretwcklug emerere
Prgramm zu wechel, al etehee Prgramme zu merere.

Für egeetwckelte Recheprgramme t a Feeack u e Erahrug v
grßem Nutze. E llte Verahre umgeetzt were, e e e Nutzer er-
möglche, Utmmgkete umöglche Fehler mCe ezet zu mele. De
Verahre llte awetere Maßahme ete e Etwckler etlege (z. B.
Dkumetat, Prüug, Umetzug mRecheprgramm).
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3 Softwareplanung

Jens Eckel, Carsten Rücker

I e Ihue-Frchugprjekte OSTHM (Rücker 2025) u ERLa war vrge-
ehe, a mRahme er mKaptel 2 echreee Strategeetwcklug e
Vrchlag eraretet wr, welche er Recheprgramme, e  ee Prjekte
earetetwere, zuküftg  er Atelug Fprrtärweterzuetwckel . De
lgeeÜerleguge aue zum ee au er Kaptel 2 Etwcklugtratege
zu Mellerugwerkzeuge u zum aere au e  ee Frchugprjek-
te gewe Erahruge au.

Zur Etcheug welche er ee Recheprgramme, PFLOTRAN u TOUGH3,
zuküftg emBASE weter etwckelt wrwure m Rahme e Frchugpr-
jekt e Recheprgramme eer verglechee Aalye uterzge. Dae a
ee Gegeüertellug er gruätzlche Vr- u Nachtele er ee Reche-
prgramme tatt, eere mHlck au ee Erweterug eQuellce.
Dee Erweterug wäre whl ür TOUGH3 al auch ür PFLOTRAN tweg u
ll vr allem e e er GRS etwckelte Tele e Prgramm TOUGH2-GRS
ehalte. Der Verglech t  a Kaptel tegrert wre.

3.1 Rechenprogramme

Zur eere Erug er trategche Fetleguge were zuächt e
relevate Recheprgramme kurz vrgetellt. Here legt er Schwerpukt au
e ür e getree Etcheug relevate Apekte.

Oskar

De Fte Elemete Sftwarelthek Okar t a Reultat e Ihue-
Frchugprjekt OSTHM u ee hauegee Ope Surce Mellerug-
tlx ür THM 9 gekppelte phykalche Przee mpröeMeum (Rücker
2025). Der Fku vOkar legt au eer eache Schtttelle zur Löug er
thermch-, hyrgelgche- u lear-elatche Erhaltugätzemt pta-
lem ephageSttraprtmt erMethe er Fte Elemete. ImGegeatz

9De Akürzug THM teht ür therm-hyr-mechach gekppelte Przee, häug ch er-
wetert um chemche (C) u lgche (B) Przee. I vller Kpplug wr a v THMCB-
Przee geprche.
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zu mlthche, au ee er mehrere phykalche Przee kuerte
Recheprgramme, verlgt Okar zuächt e Aatz ee geerche Löer
zur exle Löug er zugruelegee partelle Deretalglechuge
au Mellgeete mt eleger Gemetre  1D-3D. Mt Hle eer Löug-
werkzeuge köe a he größere Echräkuge alle ür THM relevate
Przee mulert were. De Nutzerchtttelle t üer e Scrptprache
Pythmt alle amt veruee Vr- u evetuelle Nachtele umgeetzt.
Bepelwee t e Möglchket zur hchqualtatve (ptal teraktve)
Dkumetat v Mellerugkzepte urch Jupyter Ntek er e
eacheMöglchket zurmav parallele Vertelug vPrzemelleruge zu
Setvtätuteruchuge e Vrtel. Okar, mt Pyth al Scrptprache, ka
jech gerae ür grßkalge Prleme perrmaceetg, hchpezalerte
mlthche Recheprgramme uterlege e.

MARNIE2

MARNIE (Mell zur Auretug v Raukle Im Elagerergwerk) t e
Recheprgramm zur Smulat er kmplexe Sttraprtprzee  eem
löuggeüllte Elager  eer Salzrmat, zw. mt Echräkuge auch
m Tte. De Berechug e löuggetragee Sttraprte erlgt uter
Berückchtgug elagerrelevater Phämee ür ee przpell uegrezte
Azahl v Stkmpete, e köe whl Raukle al auch tale
Kmpete (z. B. Salz, Elemete) e. MARNIE2 t e etprechee zwepha-
ge (Flüg- uGaphae) Weteretwcklug. De räumlche Dkreterug v
MARNIE(2) aert au eem te Vlume/Dereze Aatz, we a zugru-
elegee Elagerergwerk au e emeale Netzwerk agelet wr.
Durch ee räumlche Vereachug t MARNIE(2) gut geeget, um TH2-Przee
10 ür e Elagerytem üer e geamte Betrachtugzetraum  eem, auch
ür Setvtät- u Ugewhetetrachtuge, vertretare Zetrahme zu
ereche. MARNIE erlaut urch e etehee Kpplug a e re verüga-
re gechemche Rechece PHREEQC e Durchührug thermyamcher
Glechgewchtrechuge u amt geamt e Berückchtgug v THMC
Przee.

MARNIEwure uter aerem  e Vrhae „Vrläuge ScherhetaalyeGrle-
e“(VSG) (Larue u. a. 2013),  e EU-Prjekte „Evaluat  elemet reple

10zwephage therm-hyraulche Przee
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r the eectve egage e rate acatewth the al Strage  raactve
wate“ EVEREST u „Spet Fuel Perrmace Aemet“ (SPA) we ür a
ERAM egeetzt. I e EVEREST- u SPA-Prjekte (Becker u. a. 1997; Martens u. a.
1999) wure umagreche etermtche u praltche Ucherhet-
u Setvtätaalye zur Lagzetcherhet ür e Elager mSalar urch-
geührt. MARNIE wure außerem zur Etwcklug v Ikatre zur Bewertug
e Echlue er weetlche Barrere egeetzt (Navarro u. a. 2019).

MARNIE(2) t e er Geellchaft ür Alage- u Reaktrcherhet (GRS) et
e 90er Jahremt Mttel e BMU etwckelt wre u er Quellce wr et
Nvemer 2022 ete e BASE weteretwckelt. Da e ch e em Rechepr-
gramm um ee kmplette Egeetwcklug haelt, eteht zgl. er Erweterug
um elagerrelevate Ezelprzee u er twege Mererug e
Prgramm größtmöglche Flexltät.

TOUGH

TOUGH3 (Jung u. a. 2017) t al Zuammeührug er Recheprgramme TOUGH2
(V2.1, erell) u TOUGH2-MP (V2.0, parallelert) ettae. TOUGH3 t  er La-
ge, mehrkmpetgeMultphaeu (mt Wärmetraprt)  pröe u ge-
klüfteteMee zu echree. Dazu tellt TOUGH3 vercheee EOS (equat-
-tate) Mule zur Verügug, e e etprechee e Phae u Kmp-
ete zugerete phykalche Größe ehalte. Da EOSMul wr e
Ertellug e auührare Recheprgramm mt em TOUGH3 Ker veru-
e,  em e zugruelegee Deretalglechuge augetellt u gelöt
were. TOUGH3 utzt zur Parallelerug e PETSc Blthek (Prtale Exte-
le Tlkt r Scetc Cmputat (Satish Balay u. a. 2023)) zur Löug e
Glechugytem u t amt gegeüer e Vrgägervere laut Auage
er Etwckler eer zur Behalug umerch auweger Prleme geeget.
TOUGH t cht quelle kzpert; Erweteruge  ehal cht ür e
Allgemehet zugäglch.

Be erGRS t TOUGHwe auchMARNIE2 ete 90er Jahre ktuerlch  eer
egee Etwcklugrehe (TOUGH2-GRS u TOUGH2-MP-GRS) weteretwckelt
wre. Set Nvemer 2022 wr TOUGH2-GRS ete e BASE geutzt u
weteretwckelt. Glechzetg etzt a BASE ee Ver v TOUGH3.
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PFLOTRAN

PFLOTRAN wure etwckelt, ummehrkmpetgeMultphaeu (mt Wär-
metraprt) zuammemt reaktvem Traprt  eempröe er geklüftete
Meum zu echree; e extert außerem e Kpplug a ee  er Et-
wcklug elcheGemechak-Tel, eme eache elatcheStmell
zugrue legt. De Sytemyamk wr urch Löe e etprechee Sytem
allgemeer parteller Deretalglechuge echree. Da Recheprgramm
t arau augelegt, mav parallel arete zu köe u t  er Lage whl
au Hgh-Perrmace-Cmputg(HPC)-Iratrukture, al auch au gewöhlcher
Aretplatz-Iratruktur zu reche (ehe z. B. Lichtner u. a. (2020) ). Parallel-
erug wr urch Eatz er PETSc Blthek errecht. PFLOTRAN t kmplett
quelle uwr hauptächlch a e Saa Natal Laratre (SNL) et-
wckelt.

FEHM

FEHM (Zyvoloski 2007; LANL 2025) wr zur Smulat v reaktvem Gruwaer-
u Schattraprt  tee u ache, geklüftete u ugeklüftete p-
röeMee verweet. De Etwcklug v FEHM a e L Alam Natal
Laratre recht   e rühe 1970er Jahre zurück. FEHMwure u. a.  Fr-
chugarete zum ptetelle Elagertart Yucca Muta egeetzt
u ete rt eere em Vertä v Strömugeler u St-
traprt  e geättgte u ugeättgte Ze uterhal e ptezelle
Elagertart. Aktuell wr FEHM  eer Velzahl v Prjekte ür a US-
Eergemterum (DOE) egeetzt, aruter u. a. e Saerug er Nevaa Tet
Ste, a LANL-Gruwaerchutzprgramm, e gelgche CO₂-Sequetrerug,
Prgramme zur Ehace Gethermal Eergy (EGS) u e Elagerug raakt-
ver Aälle.

De  FEHM verweete umerche Methe  e Ktrllvlumemeth-
e (CV) ür Strömug- u Wärmeglechuge, wurch FEHM e Eerge- u
Maeerhaltug exakt gewährlete ka, u e Fte-Elemete-Methe (FE)
ür Vercheugglechuge. Zuätzlch zu eeMethe teht ee Opt
zur Verweug er FE-Methe ür Strömugglechuge we e eache
Fte-Dereze-Schema zur Verügug.
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3.2 Vergleich PFLOTRAN/TOUGH

Im Flgeewere e Recheprgramme PFLOTRAN u TOUGH3 eer verte-
ee Aalye uterzge were. E et ee Gegeüertellug er gru-
ätzlche Vr- u Nachtele er ee Recheprgramme tatt. De Aalye wr
mHlck au ee Erweterug eQuellce u e Fehlerrelez uWart-
arket er Recheprgramme urchgeührt. Ee möglche Erweterug er ee
Recheprgramme ll ae eere au e e er GRS etwckelte Tele
ePrgrammTOUGH2-GRSh aalyertwere (Navarro 2020). DaErge e-
er Aalye ührta zu eeregrüete Etcheug üreWeteretwcklug
e Prgramm PFLOTRAN uter Üertragug ehleer Melle au TOUGH2-GRS.

3.2.1 Allgemeine Leistungsmerkmale

PFLOTRAN u TOUGH3  mKap. 3.1 eühre echreewre. De allge-
meeMerkmale er Recheprgramme   er Ta. 3-1 gegeüergetellt.

Ta. 3-1: Allgemee Merkmale v TOUGH3 u PFLOTRAN

PFLOTRAN TOUGH3

TH Zwephager Flu m pröe
Meum; Traprt Gl. eparat

Zwephager Flu m pröe
Meum; Traprt gelöter
Kmpete EOS-Mul pezch

M ElatcheMateralmell 
Etwcklug, kppelt equetell a
TH

cht umgeetzt (alteratv:
TOUGH-FLAC Kpplug)

C Umagrecher C Tel equetell a
TH gekppelt. Traprt her

cht umgeetzt (alteratv:
TOUGHREACT)

B B-Melle ethalte Mule TMVOC, cht gemeam
mt EOS7R utzar

x-Diskr. 3D te Vlume, ka au
utrukturerte Gtter reche. Für
e Mechak Fte Elemete

3D IDFM, auchlelch
trukturerte Gtter (Vr)

Solver PetSc PetSc
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3.2.2 Spezische Leistungsmerkmale

Im Flgeewere kurz e pezche Letugmerkmale ür e ezele
Przeklae gegeüergetellt. TH ezechet ae therm-hyraulche, C
chemche, Mmechache u B lgche Przee.

TH Prozesse

I er Ta. 3-2  e weetlche TH Prze v PFLOTRAN u TOUGH3 ge-
geüergetellt. W errerlch, wr au Beerhete er Implemeterug
egegage.

Ta. 3-2: Weetlche TH Przee  TOUGH3 u PFLOTRAN

Flugl.:
Darcy

Me GENERAL: Zwephager
(Ga/üg) Fluß er a a reaktve
Traprtmell („C-Tel“) kppelt.
Mae- u Eergeerhaltuggl.
mplemetert,  ee teckt er
Darcyuß er Phae. Relatve
Permealtäte u
Kapllarruckkurve, Kelvgl. Für
Dampruckerergug.

zwephag umgeetzt (Ba aller
EOS-Mule,  au EOS9). De
vercheee EOS-Mule
erückchtge mWeetlche
vercheee Kmpete  e
zwe Phae u tel vercheee
Üergagmechame zwche
e Phae. Im Verglech zu
PFLOTRANmu a gewüchte
EOS-Mul e Ertellug e
auührare Prgramm
augewählt were. De Zahl er
Kmpete t gegeüer
PFLOTRAN tark lmtert. E gt
EOS-Mule, e rephage
Rechuge erlaue (Waer, Ga,
. CO2) ECO2m

Flugl.:
Rchar

mplemetert (cht mt
Kmpete)

I EOS9 umgeetzt

Modell PFLOTRAN TOUGH3
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Ta. 3-2: Weetlche TH Przee  TOUGH3 u PFLOTRAN (Frtetzug)

Flugl.:
eph.
Mae u.
Eerge

Sg. TH-Me: Ephage Mae
u Eergeerhaltuggl.;
Betrachtete Phae mt varaler
Sättgug; Wärmeletug zu pr.
Meum üer parametrerte Gl.; E
uWaeramp üer pezelle
Frm er Rchar Gl., e a
Eergeerhaltug kppelt. TH ka
equetell a C kppel

Ephage Grezälle   alle
EOS-Mulemöglch. E al Phae
cht artellar (Auahme:
TOUGH+, Weteretwcklug v
TOUGH2, aer cht  TOUGH3
üermme).

Flugl.:
Waer
mt

üerkrt-
che
CO2

Sg. MPHASE-Me: Zwephage
Sytem auWaer u
üerkrtchem CO2mt
Phaeüergäge u zwche
e- u zwephage Zutäe.
Ka equetell a e C Tel
kppel. Itereat ür
Ölexplrat mUtergru
(Frackg?)

I ECO2M ethalte, rt auch ch
NaCl ( PFLOTRAN üer C-Kpplug
möglch?)

Multpha-
eu-


Ncht vrhae Aatz zu Multphaeu
mplemetert (cht auchleßlch
gewöhlche Du  e Phae,
ermt
Wechelwrkugeekte)

Tra-
prt v
Kmp-
ete

Traprtgl. mMe GENERAL er
TH, gekppelt a C-Tel, arüer
auch Zerall (elege Kette); e zu
e Kmpete gehörge Phyk
(Srpt, Löug) et ch m
C-Tel

EOS7R: Mutter- Tchterukl (mt
Zerall), aere EOS-Mule; e
Phyk zu e RN t m EOS-Mul
ethalte.

Wärme-
tra-
prt

B au Rchar-Me mplemetert.
Mt Wärmeüergag Wrtgete,
ke Temperaturel mGete

Üer Eergeu mplemetert. Mt
Wärmeüergag Wrtgete, ke
Temperaturel mGete.
Sem-aalytche Aätze ür
Üergag Wrtgete (Vrtel m
Auwa).
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Ta. 3-2: Weetlche TH Przee  TOUGH3 u PFLOTRAN (Frtetzug)

Kapllar-
ruck-
kurve

va Geuchte u Brk-Crey Pcke, TRUST, Mlly, Leverett, va
Geuchte, lear, me Brk,
me va Geuchte, Fukte
mt Hyteree, Fukt ür
Drephage Syteme

Relatve
Permea-
ltäte

Mualem-va Geuchte,
Mualem-Brk-Crey,
Mualem-lear, Bure-va
Geuchte, Bure-Brk-Crey
u Bure-lear

va Geuchte, Crey, Grat, lear,
Fatt u. Klk, Verma, weter
Fukte, u. a. auch mt
Hyteree-Eekte, Fukte ür
rephag

Modell PFLOTRAN TOUGH3

C Prozesse

Chemche Przee  mRecheprgramm TOUGHREACT mplemetert. Im
Vrergru teht her er Verglech zu TOUGH3, w ege Przee, e  PFLO-
TRAN mChemetel zu e , m Traprttel umgeetzt  (z. B. Du,
e e PFLOTRAN  e Traprt-u cht  e Fluglechuge zu e
t). Geerell t jech TOUGH3 cht ür gechemche Rechuge geeget u
PFLOTRAN zegt her eutlch mehr Möglchkete. Ieere ka PFLOTRAN
elege Zerallkette (mt ageletete Itpe) erückchtge, wa gerae
e Elagerrage ee wchtge Arerug t, . a. Kap. 9. Der Ptzer-Aatz ür
hchalare Löuge t  PFLOTRAN cht mplemetert (auchleßlch Deye-
Hückel), emüte mplemetert were (vermutlch mt Schtttelle zu eer
etprechee Datea).

MProzesse

I TOUGH3  keemechache Przee mplemetert. Für a Prgramm
TOUGH2-GRS t e Kmpaktmell (erweterter Stelte-Aatz) mplemetert
(Navarro 2018). I PFLOTRAN t e elatche gemechache Mell mple-
metert. Allerg t ee THM Kpplug erzet m Etwcklugtaum u e
leße ch eache Bechmarkrechuge au em Frchugprjekt BeVaSm
I (Lux u. a. 2021b) cht repruzere, ehe auch Kaptel 5.3.1. Glechwhl  e
przpelle Datetrukture ür ee THM Kpplug  PFLOTRAN agelegt u e
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extert ee Kpplug zwche e Ftevlumegtter e THC Telmt em
Fteelemetegtter eM Tel. Dehal chet e ür e Ceetwcklug am
BASE v Vrtel zu e, e Frtchrtt er Etwcklug  PFLOTRAN weter zu
verlge u gg. egetäge Weteretwcklug zu etree. Alteratv ka
a Recheprgramm FEHM verweet were, ehe auch Kaptel 5.3.2.

B Prozesse

I PFLOTRAN  m Mul WIPP Surce Sk Prce Mel Zeretzugreak-
te au lgcher Ba ür Zellule, Platk u Gumm mplemetert. I
TOUGH3  m EOS-Mul TMVOC lgch getreee Reakte mpleme-
tert. Allerg ka ee EOS-Mul cht zuamme mt em EOS7R Mul
(raaktver Zerall) geutzt were.

3.2.3 Modelle in TOUGH2-GRS

ITOUGH2-GRS ach Navarro (2020) ePrzemuleCOMP,CORFL,CORRO,
DEGRA, FISS, GCOMP, PRLIM u RN ethalte, e eue phykalche Przee
ehalte. Dee Przemule   er Ta. 3-3 mt eer kurze Bechreug
augeltet u ewr gezegt,  e zugruelegee phykalche Przee
 e Recheprgramme TOUGH3 zw. PFLOTRAN vrhae .

Ta. 3-3: Mule  TOUGH2-GRS ach (Navarro 2020).

TH Zwephager Flu m
pröeMeum;
Traprt Gl. eparat

Zwephager Flu m
pröeMeum;
Traprt gelöter
Kmpete
EOS-Mul pezch

Modul
TOUGH2-
GRS
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Ta. 3-3: Mule  TOUGH2-GRS ach (Navarro 2020). (Frtetzug)

COMP Bechret e
Kmpakt vmt
Salzgru verüllte
Strecke mStealz.
Bewrkt ee
Hhlraumreukt u
amt ee Erhöhug e
Preruck

cht vrhae üer e Umweg v
Meralauällug (Rate
mu ekat e,
kee Rückkpplug a
Druck )

CORFL Krr v
Achtauwerke
augru krrver
Flügkete (Äerug
er Permealtät)

cht vrhae S cht ethalte. Eve-
tuell  Vere aet
e Rep (aktuelle Fr-
chug)

CORRO Gaprukt u
Waerverrauch 
Flge er Krr
eehaltger Behälter

cht vrhae Im Mul WIPP Surce
Sk (Erzeugug v Lau-
geuGaethalte). Er-
zeugug v H2  Flge
er Krr.

DEGRA Leare Äerug er
Permealtät üer ee
etmmte Zet.
Smulert e Äerug
er Permealtät
techcher Barrere
(he Ket er
Przeetal!).

cht vrhae Ncht vrhae, ka
aer zetahägg vrge-
geewere.

FISS Gatraprt urch
mkrkpche
Wegamkete (Öug
v Gawegamkete
e etmmte
Grezrücke, ührt zu
zuätzlchem Term  er
Gatraprtgl.)

cht vrhae Ncht  er Frm v
TOUGH2-GRS. Evetuell
üerDual CtuumM-
el, Frchugaret zu
Krtall (DECOVALEX)

Modul
TOUGH2-
GRS
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Ta. 3-3: Mule  TOUGH2-GRS ach (Navarro 2020). (Frtetzug)

GCOMP Zuätzlche
Egechafte er
Hauptgakmpete
(Mlekulargewcht,
pezche Ethalpe,
vere
Hery-Ktate,
Vktät Ga-Damp
Mchug)

cht vrhae, aer:
EOS7CA, Mchug
reale Ga, Luft,
echräkt au CO2, N2,CH4

Egechafte er Km-
pete köe  er
Datea vrgegee
were. Be eer Ga-
kmpete auch mM-
e GENERAL rekt.

PRLIM Gaetweche au
Mellgeete

cht vrhae cht vrhae

RELA Zuätzlche Relate
ür relatve
Permealtäte u
Kapllarrücke

cht vrhae cht vrhae

RN Rauklmul cht vrhae umgeetzt

Modul
TOUGH2-
GRS

Beschreibung TOUGH3 PFLOTRAN

3.2.4 Vergleich sonstigerMerkmale

Quellcode

PFLOTRAN t  jektretertem FORTRAN 2003 gechree. Damt t er Quell-
ce prgrammertechch au em aktuellte Sta u utzt vele Vrtele -
jektreterter Prgrammerug (eere Dateplymrphme) vrtelhaft
au. De Learket u Üerchtlchket eer Art er Prgrammerug errer
gegeüer tratelleWee er FORTRAN Prgrammerug Üug. De her-
ge Prgrammerarete, ehe auch Kaptel 4.1 hae aer gezegt, a emt
vertretarem Auwamöglch t.

TOUGH3 t  FORTRAN 95 gechree u ehal cht  glecher Wee jekt-
retert we PFLOTRAN. De amt ehergehee Nachtele teht gegeüer,
a er Quellce lechter lear u achvllzehar t.
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Umsetzbarkeit Einbau

Um e Auwa ür Quellceerweteruge  PFLOTRAN azuchätze, wure
al klar agegrezte Augae atrpe Trtutäte mQuellce egeaut. Ee
etallerte Bechreug zuammemt Tetälle zur Verzerug et ch  Ka-
ptel 4.1. Im Ergewar ee Augae zuächt mt größeremAuwa verue,
a e Struktur eQuellce zuächt vertaeweremute. Im Quellce
eler  wege Kmmetare zu e,  a häug Fuktaltäte cht
lecht erkear . Allerg wure  regelmäßge Vekereze ee
eretwllge u auührlche Utertützug e er Ceetwcklug urch e
Hauptetwckler e SNL geletet. Daurch kte e Etwcklugaugae erlg-
rech umgeetzt were u  eHauptetwcklugpa m zetrale Reptry
v SNL üermmewere (Potran 2026a; Eckel 2024). Au ee Erahruge
lät ch alete, a er wetere Eau euer Fuktaltäte  PFLOTRAN
gut umetzar t. Evetuell t er Auwa höher al e TOUGH3.

Open-Source Gedanke

Nach e Auühruge  Kaptel 2 lle e m BASE etwckelte Rechepr-
gramme gruätzlch pe-urce, almt eem er Allgemehet zugäglche
Quellceetwckeltwere. De Ieeeer gruätzlchquelleeEtwcklug
lgt em Traparezget e Startauwahlverahre (StaAV). PFLOTRAN
t gruätzlch quelle u pat amt uter eem Apekt ptmal zu ee
Areruge. Be TOUGH3 köte ur Erweteruge e BASE quelle getal-
tetwere, ürekmmerzelleTOUGH3Ce a lzezrechtlcheApekte
zu eachte. Letztlch wäre e Erweteruge ür TOUGH3 a zwar achvll-
zehar, allerg ka he e Erwer v TOUGH3 kee egee Nachrechug
urch Itereegruppe erlge. Durch e Quellehet v PFLOTRAN t e
Etwcklergemee größer u a BASE ka e ee zuküftge Etwcklu-
ge  PFLOTRAN vmWe aerer Etwckler rekt prtere.

Parallelisierung

BeeRecheprgrammeutzeePETSc (Prtale Extele Tlkt r Scetc
Cmputat) Blthek (Satish Balay u. a. 2023) u  aurch  er Lage auch
zetlch-räumlch augeehte Melle au Grßrechermt zureetelleem
Auwa zu reche.
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3.2.5 Schlussolgerung

Zuammeae hat ch gezegt, a e Weteretwcklug v PFLOTRAN
gegeüer er Weteretwcklug v TOUGH3 zu evrzuge t. PFLOTRAN hat
e etcheee Vrtel, a ee tarke THC Kpplug eteht u a ch
elege Rauklkette recherch artelle lae, ehe auch Kaptel 9.
Außerem eteht zumet  Gruzüge ee THM Kpplug,  a erwartet
were ka, a perpektvch THMC-Rechugemt PFLOTRANmöglch .
Glechzetg wet PFLOTRAN e Vrtel au, kmplett quelle zu e u pat
amt ptmal zum Traparezget e BASE mRahme e StaAV. PFLOTRAN
wr urch ee Quellehet  eer größere Etwcklergemee weteret-
wckelt u e lät ch her gut veretzt arete.

Au er Bechäftgug mt PFLOTRAN lät ch erwarte, a geamt weger
egee Etwcklugaret zu lete t. Ege er zetrale  TOUGH2-GRS m-
plemeterte Przee (we z. B. a Rauklmul)  eret  PFLOTRAN
vrhae. Damt were ch e Arete a PFLOTRAN au ee Verzerug e
Prgramm kuere uw tweg ka egeeWeteretwcklug amQuell-
ce umgeetzt were (we z. B. zur Üertragug e DEGRA-Mul). Daurch
t e a eewe eMARNIE2 möglch, exel au e Ntwegket zum
Eau euer Przee reagere zu köe. Glechwhl t av auzugehe, a
Weteretwcklugarete  PFLOTRAN gruätzlch auweger al MAR-
NIE2 , a PFLOTRAN ee kee kmplette Egeetwcklug t. Daür teht au
er aere Sete ee Telhae a e Ergee er Etwcklergemechaft.

3.3 Potential FEHM

Da Prgramm FEHM wure m Kaptel 5.2.1 getetet u mt e Prgramme
TOUGH-GRS u PFLOTRAN verglche. De Ergee zu Raukltraprt
mt Zerallerechug u Arpt zege ee ehr gute Üeretmmug.
Um e Egug v FEHM ür e Frchug- u Bewertugaugae e BA-
SE achleße ewerte zu köe, wure  Kaptel 5.3.2 ch Vergleche zu
eem aalytch löare HM-Prlem umgeetzt. Herzegte ch ee ehr gu-
te Üeretmmug u m Gegeatz zu PFLOTRAN lee ch e gewählte
Fragetelluge erlgrech earete. We auch m Fall v PFLOTRAN, lät ch
ür FEHM erwarte, a geamt weger egee Etwcklugaret zu lete
t. Ege er zetrale  TOUGH2-GRS mplemeterte Przee (we z. B. a
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Rauklmul)  eret FEHM vrhae. Damt were ch e Arete
a FEHM eeall au ee Verzerug e Prgramm kuere.

3.4 Festlegung zur künftigenWeiterentwicklung

A. 3-1: Stratege zur Weteretwcklug v Recheprgramme am BASE.

Au e vrherge Üerleguge lae ch Fetleguge ür ee Weteretwck-
lug v Recheprgramme ür e Berech er Bewertug er Lagzetcherhet
er Elagerug raaktver Aälle autelle, e mWeetlche au re Säule
eruhe; zur Illutrat ehe A. 3-1.

De erte Säule let a RecheprgrammOkar al kmplette Egeetwcklug
mBASE. Lagrtge Zel t e, ür e mete er ür e vrläuge Scherhet-
uteruchuge  er Startauwahl relevate THM Przee pezalerte
u qualtätgecherte Nutzerchtttelle azuete u mt e Bewertug-
möglchkete pteteller Elagertarte zu utertütze. Ewetere Zel t
e Dkumetat er ür Scherhetewertuge twege phykalche
Przee ür e Öetlchket urch geegete Dkumetatrmate. Okar
alOpe-Surce Prjekt erlaut er tereerteÖetlchket e aktve Nach-
verlgug er Arete e BASE. Okar t al umerche Werkzeugammlug
ee lagrtge Grulage zur Löug aktueller u kmmeer Fragetelluge,
whl  er Frchugatelug al auch zur Utertützuger Augae aerer
Fachateluge.

Al zwete Säule wr a Prgramm MARNIE2 al kmplette Egeetwcklug
quellewetergeührt. Zel t e, mttelrtg e perrmate Recheprgramm
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zu erhalte u weterzuetwckel, welche urch gut egrüete Apprxma-
te e Smulat kmpletter Elagerergwerke ermöglcht. Zuammemt
ytematche Ugewhet- u Setvtätaalye kaMARNIE2 ee ak-
tuelle Frchugrage a auch zur egetäge Prüug er Vrchläge er
Vrhaeträger mStartauwahlverahre egeetzt were. Ewchtge
Etwcklugzel ür MARNIE2 eteht ar, a Prgramm amehrere Stelle zu
merere. De etrt z. B. e zetgemäße Egaermat u eMöglchket
zur Nutzug taarerter Gtterrmate. Durch ee Mereruge ll e
Awearket etchee vereert were.

Im Rahme er rtte Säule er Etwcklugtratege ll e Weteretwck-
lug v PFLOTRAN etreewere. Im Uterche zur Weteretwcklug v
MARNIE 2 wr ch e Etwcklug au e Erweterug e Prgramm um ela-
gerrelevate Przee echräke, e ch cht  PFLOTRAN ethalte  u
auch au Sete er Hauptetwckler v SNL cht zum Eau vrgeehe .
Damt were e ree Etwcklugaretemt kleerem perellem Auwa
umetzar e, al ür MARNIE2. Im Gegeatz zu MARNIE2 t PFLOTRAN urch
eemave Paralleltät (Zet- uOrtkreterug) gut al HPC Aweug
geeget u ka ür Fragetelluge geutzt were, e üer e apprxmatve
u emeale Berechuge vMARNIE2 haugehe.

Für a Prgramm FEHM t zum jetzge Zetpukt ch cht aehar, zu welcher
Säule ee Zurug tatte wr. Vrtellar t zum ee, a FEHM we
auch PFLOTRAN m Rahme er rtte Säule um elagerrelevate Przee er-
wetert wr. Alteratv t vrtellar, a FEHM m Rahme er zwete Säule um
ehlee Przee auMARNIE2 erwetert wr u aMARNIE2 kmplett eretzt.
E Vrtel v FEHM gegeüer MARNIE2 t eweter rtgechrttee Pre- u
Ptprceg, welchemt e Peralkapaztäte mBASE al Egeetwck-
lug ür MARNIE2 chwer umetzar erchet.

De Möglchket eer Kpplug gemechacher Przee (M) a e TH(2)-
Przee  e re Säule t zum jetzge Zetpukt ch cht geklärt. I
PFLOTRAN eteht gruätzlch e Möglchket zu gekppelte TH2M Rechu-
ge, allerg hat ch  e Arete zum Bechmark BeVaSm gezegt, a
ee Kpplug ehleraällg t (Kaptel 5.3.1). Für MARNIE2 eteht z. Zt. kee
Kpplug a M-Przee. I Okar t ee THM Kpplug gut möglch (erzet
he zwephage Przee (H2)), u e t mttelrtg ageacht, mechache
Przee ür e Säule 2 u 3 urch ee Kpplug a Okar umzuetze.
Für FEHM  THM Berechuge ach Kelkar u. a. (2014) u e  Kaptel
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5.3.2 gezegte Arete möglch. Sllte ch ee Möglchkete al tragähg
erwee, wäre ee Kpplug vM-Przee a TH(2)-Przee mRahme
er Ceetwcklug emBASEmöglch.

De re Säule zege ee hheMaß aDverzerug ezüglch er zugruele-
geemathematche Apprxmataätze, a e mt er Fte Elemete-
(Okar, FEHM), Fte Dereze- (MARNIE2, FEHM) u Fte Vlume (PFLOTRAN,
FEHM) Methe e mete gägge umerche Mellerugverahre a-
ecke. Gerae mHlck au e Qualtätewertug exterer vrläuger Scher-
hetuteruchuge t e uerlälch, e Stärke u Schwäche er jewelge
ptetell egeetzte Verahre geau zu kee.

Mt e  e re Säule getree Fetlegugewr  e ächte Jahre
m Fachgeet F4 e rechetechche Itrumetarum weter wache, wel-
che e Areruge a Traparez u Nachvllzeharket e er Prüug
er Vrchläge er Vrhaeträger mStartauwahlverahre gerecht wr.
Außeremwr e Möglchket zu egetäger Frchug mBerech er Ela-
gerug raaktver Aälle weter getärkt.
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4 Weiterentwicklung von Rechenprogrammen

Jens Eckel

De  Kap. 5 gezegte Arete zur Verzerug er Recheprgramme a eue,
zurWeteretwcklug  Frage kmmeeRecheprgrammeware auwäger
u zettever al zum Zetpukt er Prjektplaug agemme. Durch e
geletete Arete wr e m Flgeprjekt ERLa 2 möglch, e Fku tärker
al her au e Weteretwcklug er Recheprgramme um elagerrelevate
Przee zu lege.

4.1 PFLOTRAN: Anisotrope Tortuositäten ür diusiven Transport

Um e zu erwartee Auwa e er Weteretwcklug e reaktve Fluß-
u Traprtce PFLOTRAN (ee kurze Bechreug et ch  Kap. 3.1)
achätze zu köewar ewchtg, e grulegee Struktur eQuellce
zu vertehe. Dazu llte ee Weteretwcklugaugae gewählt were, e
eeret hchtlch hrer melltechche Grulage üerchtlch t, a-
ereretmöglcht vele Tele eQuellce etrt (we z. B. E- u Augae,
Erweterug er Datetrukture, gtterpezche Elemete). De Weteretwck-
luge ae  eem ege azu gerkte Reptry v PFLOTRAN tatt u
wure ach Achlu er Arete urch e Hauptetwckler er Saa Na-
tal Laratre au Krmtät mt e Etwcklugletle v PFLOTRAN
geprüft u  a Reptry üerme. Set Augut 2024  e urch a BASE
egeteuerte Etwckluge Betatel v PFLOTRAN V 6.0 (Potran 2026a).

Zur Weteretwcklug wure er Eau atrper Trtutäte gewählt. De-
e ee azu, atrpe uve Traprt, we z.B.  er Nert-Plack
Glechug, zu echree. Der Prze pelt epelwee ee Rlle  gechch-
tetem T u t amt auch mKtext er Elagerug raaktver Aälle v
Relevaz (ehe Rasouli u. a. (2015) u e rt ethaltee Reereze (Alt-Epping
u. a. 2015; Appelo u. a. 2007; Appelo u. a. 2010)).

Zur Erug er urch geührteWeteretwcklug were kurz e aür rele-
vate Aurücke au Potran (2026c) augeührt. Ee vertefte Erug et
ch eea. Der Fluß v Sutaze   er Phae wr  PFLOTRAN urch
e Auruck  =  −  ⋅  . (4.1)
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echree. Here   er Darcyuß,  e Prtät,  e Sättgug,  e
Kzetrat er Sutaz u er Dperter mt =  +   +  −   . (4.2)

Her  ,  e lgtuale u traveralem Dperkezete,
er mlkulare Dukezet u  e Trtutät. De mele Tr-
tutät alMateralegechaft t eMaß ür e Gewuehet v Fleßwege
 pröeMee. I PFLOTRAN wure ee zuvr al trp agemme u
wure mRahme er Etwcklugaret  erwetert, a atrpe Materale-
gechafte erückchtgt were köe. E glt jetzt

 = ⎛⎜⎜⎜⎜⎝
  ⎞⎟⎟⎟⎟⎠, (4.3)

Aueragalelemte köe cht erückchtgt were. Der Quellce ka
aer e Bear ahgehemt gergem Auwa erwetert were.

De techche Detal er Äeruge mQuellce lle her cht echre-
e were u köe e Bear m Reptry v PFLOTRAN achvllzge
were (Eckel 2024). Der Eau  e Quellce war auwäger al zum Pla-
ugzetpukt e Prjekt achätzar, a e zugruelegee Datetruk-
ture kmplex  u er Auau e twege Vertäe zettev
t. PFLOTRAN t  jektretertem FORTRAN 2003 gechree, wa e Nach-
vllzeharket er Prgrammaläue mQuellce, auch wege kaum vrhaeer
Kmmeteruge, chwerg getaltet. Trtz er geate Schwergketewar e
aer möglch, Dak er teve Beratug u Utertützug v Hauptetwck-
ler er Saa Natal Laratre (SNL) e Etwcklugzele zu erreche. De
gewe Erahrugewere ae utertütze, zuküftgeWeteretwckluge
 PFLOTRAN zu plae.
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A. 4-1: Kzetrat e Tracer üer a Prl er Säule e

A. 4-2: Flu e Tracer üer e Kzetratra er Säule.

Um e Krrekthet er Implemeterug er Gl. (4.2) u (4.3) zu zege, wure
eache Tetälle etwckelt, e auch al Vrlage ür e etprechee Regre-
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tet mReptry v PFLOTRAN ete (SNL 2024). De Tetälle erlaue
ee Verglech er uve Flüe zw. Tracerkzetrate zwche tr-
per u atrper Trtutät. Dazu wr ee vll üggeättgte Säule ertellt,
w a eem Ra ee ete Tracekzetrat v  = 0, 01mol/kgH2O vrge-
gee t, e Säule eler t tal he Tracer. Der Tracer hat eemlkulare
Dukezet = 1, 157 ⋅ 10−7m2/s. De Säule t  jeem er re Tetälle
auchlelch  x- y- er z-Rchtug kretert. Für e atrpe Trtutät
 Gl. (4.3) wr vrgegee  = 1, 0;  = 0, 5;  = 0, 25 u ür e Varate
mt trper Trtutät wr  jewel au e Werte er Eträge   geetzt. De
Tracerkzetrat zu eem ete Zetpukt üer a Säuleprl u e zet-
lche Etwcklug er uve Flüe am Ra er Säule müe e krrekter
Implemeterug exakt üereaer lege; e t  e A. 4-1 zw. 4-2 gezegt.

4.2 MARNIE2: Lineare relative Permeabilitäten

Im Rahme er urch a BMUKN geörerteWeteretwcklug v Rechepr-
grammewure a RecheprgrammMARNIE zu eer zwephage VerMAR-
NIE2 erwetert (Navarro u. a. 2021; Navarro u. a. 2018a). Eweetlcher Betatel
zwephage Traprt  relatve Permealtäte ür e etelgte Phae,
e ereMltät  Ahäggket v er jewelge Phaeättgug echree.
De relatve Permealtäte , gehe rekt  e MARNIE2 mplemeterte
Darcy-Glechug e (ür ee geauere Eührug, ehe Navarro u. a. (2021) )̇ = −  − , + , − , . (4.4)

Here  Maetrm  er Phae  Phaegechwgket Druck  er Phae Kmpete er Erechleuhgug  Strömugrchtug yamche Vktät e Flu Dchte e Flu, Ktaktäche er Phae mPreraum zwche Gtterxe Prtät Permealtät

Um zwephage Traprt  eem pröeMeum aäquat echree zu kö-
e, wr ülcherwee  er Darcyglechug (4.4) ee relatve Permealtät ,

40



ür e jewelge Phae  egeührt. Herzuwr ee reuale Phaeättgug ,
eert. Skte jewelge Phaeättgug uteree reuale Phaeättgug,
wr e Phae mml u e et jewel ur ch ephager Traprt tatt.
Für a zugruelegee Kzept wr agemme, a e Permealtät ee
Fukt er Sättgug t. Damt lät ch e relatve Permealtät ür e Phae 
al mele Größe , =  (4.5)

mt er Permealtät e vller Phaeättgug  u em Werteerech 0 ≤, ≥ 1 rmulere (Bear 2018). Dem Kzept legt letztlch e Aahme zugrue,
a a pröeMeum ür e Phaemt er höhere Sättgug permealer t, a
ee Phaemehr Prevlume auüllt al e Phaemt er ergereSättgug
u mt mehr zum Traprt eträgt. Weterühree Betrachtuge e ch
 (K. Li u. a. 2006; Bear 2018).

Für e relatve Permealtäte wure  Navarro u. a. (2021) e Relate
ach va Geuchte, Crey, Grat u Fatt MARNIE2 mplemetert. Ee leare
Relat er Frm , =  − ,1 − , − , (4.6), = 1 − ,
ta lag cht zur Verügug u t mRahme ee Prjekt mplemetert
wre. Daewure e mulare Struktur eMARNIE2 Quellce augeutzt,
e ee eache Erweterug zulät.
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A. 4-3: Leare Fukt ür e relatve Permealtäte. De Berechug au
MARNIE2 t m Verglech zu Gl. 4.6 gezegt

Um zu üerprüe,  e Fukt ür e relatve Permealtäte krrekt mple-
metert t, wure MARNIE2  er Wee getartet, a e Phaeättgug 
e vlle Berech  zur Sättgug urchläuft. De MARNIE2 erechete rela-
tve Permealtät wre zuamme mt er relatve Permealtäte au er Gl.
(4.6) augetrage. De A. 4-3 zegt ee gute Üeretmmug u e krrekte
Implemeterug er Fukt.
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5 Verizierung von Rechenprogrammen

Jens Eckel

DeVerzerug vRecheprgramme t eeer zetraleApektee Ihue-
Frchugprjekt ERLa. Au e  Kaptel 2.2.2 äher augeührte Apekte
müe Recheprgramme, e zur Utertützug v Aucht u Geehmgug
egeetzt were eere ür Phämee verzert e, e ür e Bewer-
tug v Lagzetcherhetaalye relevat  u aumehrere, ch tel
üerlagerte Ezelprzee etehe köe. De t e e m Flgee ge-
zegte Verzerugepele er Fall.

Zuätzlch ete e egee Verzerug er mKaptel 3 argetellte Sftwarepla-
ug u er amt veruee Auwahl vweterzuetwckele Rechepr-
gramme. De Prgramme PFLOTRAN u FEHM verüge zwar üer egee Arete
zur Verzerug, ehe Dash u. a. (2015) ür FEHM u ür PFLOTRAN  e jähr-
lche Berchte zur Weteretwcklug e Prgramm (Park u. a. 2024; Nole u. a.
2022). Zuätzlch zu ee extere Arete t e mSe er  Kaptel 2.3
echreeeMaßahme tweg, ee egee Aueaeretzug mt er
Verzerug euer Recheprgramme umzuetze.

5.1 Verizierung ür Radionuklidtransportmit Adsorption

Der avektve u uve Traprt gelöter Raukle  eem ephage
Meum e glechzetgem Zerall er Raukle u Arpt am urchtröm-
te pröeMeum veret mehrere Przee, e ür e Bewertug er Lagzet-
cherhet eeElagerytem vBeeutug . Dehalwra mFlgee
echreee Sytem mt eer em-aalytche Löug zur Verzerug ver-
cheeer Recheprgramme geutzt.

Da Sytem eteht au eer emeale ügketgeättgte Strecke, e
hrztal mt ktatem Flu urchtrömt wr. De Strecke eteht au eem
pröeMeum. I er Flügket gelöte Kmpetewere urch geegete
Raeguge vrgegee. De aalytche Löug eMell t  Genuchten
(1985) gezegt wre uwetere Detal zu e zugruelegee Glechuge
u Raeguge köe rt geuewere. Für e eere Vertä
were mWetere e wchtgteGlechuge u Aahme ach Genuchten
(1985) zuammegeat.
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DaMell echret e Zerall erter Orug eer Kettemt  zu ver Gleer
 er Frm 1 → 2 → 3 → 4.. (5.1)

Der emeale avektve u perve Traprt er Kettegleer uter ta-
täre Begugewr v eem Satz a gekppelte Deretalglechuge
echree 1 + 1 = 1 − 1 − ,11 − ,11, (5.2)

 +  =  −  − ,−1−1 − ,−1−1−,11 − ,11. (5.3)

Here t  e Kzetrat er Kmpete  er Löug,  e arerte
Kmpetekzetrat,  er Vlumeuß, er Dperkezet,  e
Prtät e pröe Meum u  er Ata. Da Sucrpt  ezechet
a -te Zerallkettegle u e Kezete e Zerallktate ür e
Flügphae (Sucrpt )- u Fetphae (Sucrpt ). Für raaktve Zerall
wr agemme, a , = ,, (5.4)

außerem wr agemme, a e ch um e vlltäg hmgee pröe
Meum haelt,  em tatäre Flußeguge herrche, . h.  u  
ktat  Zet u mRaum. Für e Kzetrat er arerte Kmpete,, wr agemme, a ee üer leare Ithermemt e Kzetrate
er Kmpete  er Flügket, , verküpft . Damt vereache ch e
Gl. (5.2) u (5.3) zu 1 ̇1 = 21 − 1 − 111 (5.5)

u  ̇ = 2 −  −  + −1−1−1  = 2, 3, 4 (5.6)

we  =  e urchchttlche Prewaergechwgket t. Der Retarat-
aktr t gegee al  = 1 +  , (5.7)

mt em Srptkezete . De aalytche Löug  Genuchten (1985) wr

44



ür em-te Syteme 0 ≤  < ∞mt er Raegug∞,  = 0,  ≥ 0  = 1, 4 (5.8)

u aäglch re v gelöte Kmpete, 0 = 0,  ≥ 0 (5.9)

etmmt u lautet ür e Vertelug er Kzetrat,  = ⋆ , . (5.10)

Detal zu e ⋆ e ch  Genuchten (1985) , Appex 1 u e rt ethalte-
e Reereze. Um e Ergee er aalytche Löug etmme zu köe
wure a  Genuchten (1985) agegeee RecheprgrammCHAIN mRahme
v Navarro u. a. (2018b) remplemetert uwure ür e m Flgee gezegte
aalytche Ergee verweet.

5.2 Spezischer Vergleich TOUGH3/PFLOTRAN: Testall SAMR1

Der  Kaptel 3.2 echreee Verglech wure ch urch ee kkrete
Verzerug- zw. Verglecharet ür TOUGH3 u PFLOTRAN erwetert. Für e
Tetall SAMR1 eteht aMellgeet au eer 7m lage, hrztale u
vllgeättgte Strecke. De Strecke t hrztal  200 Gtterelemete gleche
Vlume utertelt. DaMateral er Strecke hat ee Prtät v  = 0, 3 u
ee Permealtät  = 1, 24 ⋅ 10−9m2. Ewr e ktater Flu v  = 0, 1m/d
agelegt, em üer e Strecke e Druckgraet v 1, 75Pa agelegt wr.
Außeremwr am etrömee Ra ee ktate Kzetrat e erte
Raukl v 1 = 0, 1 kg/kgH2O vrgegee. De ee Raukle hae
ee Halwertzet v 1 = 20d zw. 2 → ∞. Arpt wr erückchtgt,
em1,2 = 2 Gl. (5.7). Der uve Traprt er Raukle wr etmmt
urch ee Duktate = 1, 162 ⋅ 10−7m2/s u ee Trtutät  = 1 ür
ee Raukle. Für TOUGH3 wr a Sytem realert, em am lke u
rechte Ra er Säule e aktve Elemet agelegt wr, welche e etpre-
chee Raeguge vrgt. I PFLOTRAN köe e Raeguge
rekt vrgegeewere.
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A. 5-1: Tetall SAMR1 üre FallheArpt : Verglech zwchePFLOTRAN,
TOUGH3 u aalytcher Löug.

A. 5-2: Tetall SAMR1 ür e Fall mt Arpt : Verglech zwche PFLOTRAN,
TOUGH3 u aalytcher Löug.
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A. 5-3: Varat er maxmal zuläge Zetchrttwete ür TOUGH3. Gezegt t
er Fall he Arpt.

A. 5-4: Varat er maxmal zuläge Zetchrttwete ür PFLOTRAN. Gezegt
t er Fall he Arpt.
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A. 5-5: Varat er räumlche Dkreterug etlag er hrztale Aurch-
tug e Sytem ür TOUGH3 u PFLOTRAN.

De A. 5-1 u A. 5-2 zege e Verglech zwche er aalytche Löug,
TOUGH3uPFLOTRAN üre Fallhezw.mt Arpt. DeÜeretmmug
t geamt zureetelle. Ummöglche Uterchee zwche TOUGH3 u
PFLOTRAN ewerte zu köe, wure außerem er Eu er Zetkrete-
rug uterucht. Bee Recheprgramme verüge üer ee aaptve Schrttwe-
teteuerug;emaxmalmöglche Zetchrttwete wee alute u relatve
Geaugket were zur Steuerug vrgegee. I er A. 5-3 u er A. 5-4
 e Vergleche zur aalytche Löug ür TOUGH3 zw. PFLOTRAN gezegt.
E zegt ch eutlch, a er Eu eer Egaegröße au a Erge er
Rechug ür PFLOTRAN ehr vel kleer t, al ür TOUGH3. De Zerallprze-
e er Raukle chee  PFLOTRAN eer mplemetert zu e, al 
TOUGH3. De Prlematk er Ahäggket er Ergee v er maxmal er-
laute Zetchrttwete zegte ch auch TOUGH2-GRS u war auch rt cht
zureetelle. Ieere ür Rechuge, e ee lage Smulatzet
zuammemt eer grße Azahl aGtterpukte vere, ka e  TOUGH3
twege Bechräkug er maxmal erlaute Zetchrttwete zu Prleme
hchtlch er eötgte Rechezet ühre.

Emöglcher Eu er räumlche Dkreterug au e Recheergee
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wure eeall uterucht. I er A. 5-5 t zu ehe, a er Eu eer
Varat er räumlche Dkreterug ehr vel kleer t, al e zuvr etrach-
tete Varat er Zetkreterug. De Ergee ür PFLOTRAN äher ch
mt tegeer Gtterelemetazahl tärker a e aalytche Löug a, al e
Ergee ür TOUGH3.

5.2.1 Teställe ür PFLOTRAN und FEHM

A. 5-6: Tetälle 1a, 1 u 1c (v lk ach recht) gemäß Taelle 5-1 zum Ver-
glech v PFLOTRAN u FEHMmt er em-aalytche Löug au (Genuchten
1985).
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A. 5-7: Tetälle 2 (lk) u 3a (recht) gemäß Taelle 5-1 zum Verglech v
PFLOTRAN u FEHMmt er em-aalytche Löug au (Genuchten 1985).

A. 5-8: Tetälle 3 (lk) u 3c (recht) gemäß Taelle 5-1 zum Verglech v
PFLOTRAN u FEHMmt er em-aalytche Löug au (Genuchten 1985).
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Im Gegeatz zu TOUGH3 lae PFLOTRAN u FEHM Rechugemt przpell
eleg lage Nuklkette zu. De zuvr egeührte aalytche Löug ka
 zu ver Kettegleer erückchtge. Dehalwure vercheee Tetälle
etwckelt, ere ch utercheee Parameter  Ta. 5-1 zuammegeat
. Im Uterche zum Tetall SAMR1 t e hrztale u vllgeättgte
Strecke 20m lag (kretert  2000 Elemete) u e t eeall  = 0, 3 u = 1, 24 ⋅ 10−9m2. E wr e ktater avektver Fluß v  = 1, 0m/d mt e-
er ktate Kzetrat v 1 = 0.01 kg/kgH2O am etrömee Ra
vrgegee. Der uve Traprt er Raukle wr etmmt urch ee
Duktate = 0, 01m2/d u ee Trtutät  = 1 ür alle Raukle.
De Ergee zum Zetpukt 0 = 20 d  e A. 5-6  5-8 zege ee gute Üer-
etmmug zwche e Ergee v PFLOTRAN, FEHM u er aalytche
Löug, Gl. (5.10).

Ta. 5-1: Tetälle ür PFLOTRAN zw. FEHM, ee e aalytche Löug
au (Genuchten 1985) zugrue legt.

Fall Parameter

1a 1 = 20 d; 2 →∞;1 = 2;2 = 1
1 1 = 20 d; 2 →∞;1 = 2;2 = 2
1c 1 = 20 d; 2 →∞;1 = 1;2 = 1
2 1 = 20 d; 2 = 10 d; 3 →∞;1 = 2;2 = 1;3 = 1
3a 1 = 20 d; 2 = 3 = 10 d; 4 →∞;1 = 1, 4;2 = 1, 3;3 = 1, 2;4 = 1, 1
3 1 = 20 d; 2 = 10 d; 3 = 5d; 4 →∞;1 = 1, 4;2 = 1, 3;3 = 1, 2;4 = 1, 1
3c 1 = 20 d; 2 = 10 d; 3 = 5d; 4 = 4d;1 = 1, 4;2 = 1, 3;3 = 1, 2;4 = 1, 1

5.3 Verizierung HMKopplung

Etchee ür e Aäquathet v Scherhetuteruchuge u Lagzet-
cherhetaalye t ee realtätahe Mellerug relevater Przee u e
geegete Berückchtgug er Wechelwrkuge eer Przee utereaer.
Dazu mu epelwee e Kpplug hyraulch-mechacher Przee 
er Mellerug ee Elagertarte urch Recheprgramme  echa-
e e, a elatare Auage zum Verhalte e Sytem zuamme mt
Ugewhet- u Setvtätetrachtuge erhal vertretarer Recheze-
temöglch . I er Vergagehet wure azu e er GRS ee Kpplug er
Recheprgramme TOUGH2-GRS (Navarro 2018) mt FLAC3D (Itasca 2013) egeetzt
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(Navarro u. a. 2008). Dee Kpplug wure uter aerem erlgrech  er Telah-
me am Bechmark BeVaSm I (Lux u. a. 2021b) egeetzt uwr auch v Lux
u. a. (2015) geutzt.

De ezele Recheprgramme eer Kppluge wure  e letzte Jah-
reweteretwckelt, e Kpplug elt et üer Dateautauch üer ee
Dateträger tatt. Dee Verahre erwet ch al hchgrag ktpelg  er
Rechezet uwr  er Mellerug er relevate Przee eemöglche
Elagerytem  Scherhetuteruchuge er m Lagzetcherhetach-
we e e zu erwartee Gttergröße e tark lmtereer Faktr e. De-
halwure mRahme er trategche Neuaurchtug, . a. Kaptel 2 u 3, er
zu verweee u prrtär weterzuetwcklee Recheprgramme ee
Verzerug er HM-Kpplug er Prgramme PFLOTRAN u FEHM urchgeührt.
De Arete zu PFLOTRAN ae mRahme er Telahme e BASE am Bech-
mark BeVaSm II tatt uware cht erlgrech, wehal a Prgramm FEHM
eeall uterucht wure.

5.3.1 Arbeiten zu PFLOTRAN

Im Rahme e Ihue-Frchugprjekt BeVaBASE (Hotzel u. a. in prep.) war
ee Telahme e BASEmt PFLOTRAN vrgeehe. Zur Zet er Plaug ee
Prjektwure av augegage, a PFLOTRAN gruätzlch h er Lage t
eache THM-gekppelte Rechuge umzuetze. Um e gruätzlche Egug
egetäg zu üerprüe llte zu Beg e Prjekt e eacher Bechmark-
all au em Prjekt BeVaSm I repruzert were. Deer Fall t m lgee
Kaptel zu FEHM  e Gl. (5.15) . argetellt.

De Bechäftgug mt eem Recheall hat gezegt, a PFLOTRAN cht  er
Lage t, e Ergee zu repruzere. Ee Verrgerug er Prtät m Re-
cheall rachte mmerh Recheergee zu Stae; ee  aer wet v
er etprechee em-aalytche Löug etert. Detal herzu e ch
mAchluercht zu BeVaBae (Hotzel u. a. in prep.). De geate Prleme
wure auührlch mt e Etwckler v PFLOTRAN v e Saa Natal
Laratre kutert. Herewure klar, a e exteree THM-Kpplug
 PFLOTRAN al „ Etwcklug“ezechet weremu u amt ür e Zel-
etzuge e BASE zuächt cht v Iteree t. De ete alMtvat,
verglechare Aretemt FEHM urchzuühre.
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5.3.2 Arbeiten zu FEHM

We  Kaptel 5.3.1 augeührt, zegte e exteree HM-Kpplug  PFLOTRAN
kee zureetellee Ergee. Da Recheprgramm FEHM (ee Eüh-
rug zu eem Recheprgramm et ch  Kaptel 3 u e rt augeührte
Reereze) etet eeall e Möglchket ür gekppelte THM-Rechuge. Ee
etallerte Bechreug er Kpplug  FEHM, er zugruelegee Glechu-
ge u ege Bepele zu Verzerug u Aweug et ch  (Kelkar u. a.
2014). Dee Auühruge lle  eem Bercht cht weergegeewere
u köe e Bear  Kelkar u. a. (2014) geuewere.

Um egee Kmpetez e Nutzug u Verkat v FEHM auzuauewure
 eem erte Schrtt a  Kelkar u. a. (2014) gezegte Bepel zur Kpplug
v Dermat u Preruck achgerechet (Achtt 5.2 rt). I eem
Bepel wr a traete Kmpaktepel mt er Prtät al Fukt
er agelegte Spaug etrachtet. Da Sytem eteht au eer hrztale,100m lage vllgeättgte Säule  -Rchtug. De rechte Sete er Säule erlaut
kee Fluu u t xert  -Rchtug währe au er lke Sete ee
Druckelatug v 1MPa  -Rchtug agelegt wr. Dee Druckelatug ührt
zu eer Kmpre er Säule u amt zu eer Verkleerug e Preraum,
welche a zu eem Autrtt v Flu au er lke Sete ührt. De aalytche
Löug ür e Fluruck a er Pt  zur Zet währe ee Przee t
gegee urch Kelkar u. a. (2014)

,  = 0(4 ∞∑=0 −[(2+1)/2]22 + 1 sin2 + 12  + 1) , (5.11)

we  ≡ 0 + , (5.12)

 ≡ 0 (5.13)

u  ≡ 2 . (5.14)
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Here  Prtätrate  Ahäggket v er Spaug agelegte Druckelatug0 taler Fluruck Kmpreltät e Flu yamche Vktät e Flu Dchte e Flu YugcheMul e pröeMeum Btkezet Permealtät Läge er Säule

Ta. 5-2: Geutzte Parameter m traete Km-
paktepel.

Parameter Wert Parameter Wert 4.4 ⋅ 10−10 Pa−1  1010 Pa 990, 0 kg/m3  10−13m2 6, 6 ⋅ 10−4 Pa s 0 0, 1 0, 1  106 Pa 1, 0 0 105 Pa
Ee etallerte Herletug er Löug Gl. (5.11) mt e zugruelegee A-
ahme et ch  (Kelkar u. a. 2014). De aalytche Löug wure  Pyth
mplemetert u ewure e Parameter au Kelkar u. a. (2014) verweet, her
gezegt  Ta. 5-2.
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A. 5-9: Verglech zwche FEHM u er aalytche Löug au Gl. (5.11) ür
a traete Kmpaktepel. De urchgezgee Le gehöre zur aaly-
tche Löug, e gepuktete zu e FEHM-Ergee. Au er x-Ache t er
Ata zum Auura au er lke Sete eMellytem gezegt.

De  A. 5-9 gezegte Ergee zege ee zureetellee Üeretm-
mug zwche FEHM u er aalytche Löug. De gewählte Zetpukte 
mmal aer gewählt al  (Kelkar u. a. 2014). Trtz eger Veruche e Etel-
luge ür e Löer zu ptmere, kte e  Kelkar u. a. (2014) gezegte eere
Üeretmmug zwche FEHM u er aalytche Löug cht repruzert
were (Alug 3 rt). Für e egee Üerprüug er Egug v FEHM ür
gekppelte HM Rechuge t e  A. 5-9 gezegte Üeretmmug aer zu-
ächt aureche. Aha e traete Kmpaktepelwure  Kelkar
u. a. (2014) außerem ch a Kvergezverhalte v FEHM uterucht. De
Aalye e Lgarthmu e umerche Fehler (L2-Nrm), we a Staltät-
verhalte  Ahäggket er Zetchrttwete zege gute Ergee. Zu eachte
t, a e e FEHM ür e Aweer cht möglch t, ee ktate Flu-
kmpreltät u -vktät vrzugee. De Vktät wr taarmäg
plymal al Fukt v Temperatur u Druck a e NIST Datea Haar
u. a. (1984) gettet. Um ktate Werte vrzugee, wure ür e Recheälle
kleere Mkate am Quellce vrgemme.

Um e Egug v FEHMa eem realtätähereBepel zu uteruche, wure
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zuätzlch zum zuvr echree Sytem ee ktate Flutrömug üer e
hrztale Säule agelegt. Dazu t e Autrm üer e rechte Sete er Säule
erlaut u e wr zwche lker u rechter Sete er Säule ee ktate
Fluruckerez agelegt. Ee em-aalytche Löug ür ee Sytem wr
zuammemt eer auührlche Herletug  (Lux u. a. 2015; Lux u. a. 2021b) e-
geührt u wure ür e Bechmark BeVaSm I geutzt (Lux u. a. 2021a). Da
Alege er lketge Kraft ührt zu eer Kmpakt e zur Verügug tehe-
e Preraum u e kmmt zu eer tatae u uraerte Erhöhug
e Preruck, echree urch e Auruck (Lux u. a. 2021b) =  +  + 2∆. (5.15)

De traete Etwcklug e Prewaerruck lgt a;  = , + 0erf  √4 + ∞∑=1  [erf  ⋅  + √4  − erf  ⋅  − √4 ] (5.16)

mt  ≡  + 2 , (5.17)

 = 0 −  ür gerae , =  − , ür ugerae , (5.18)

u er Gaußche Fehlerukt

erf = 2 ∫0 −2. (5.19)

I e Gl. (5.15)  (5.18)  zuätzlch zu e Größe  e Gl. (5.11)  (5.14) Preuruck mt Aagwert 0 Bt Mul e Flu
∆ Äerug er agelegte Spaug Mltät e Preu  = 

Für e Verglech mt FEHM wr zuächt ee kmplett uraerte Säule e-
trachtet, um e Verglech zur tatae Erhöhug e Preruck, Gl. (5.15), zu
etrachte. Mt e  Taelle 5-2 gezegteWerte ergt ch ee ehr gute Üer-
etmmug zum etcheWert ür FEHM u Gl. (5.15) zu  = 0, 2852MPa.
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De yamche Stuatwr hergetellt,  em e Säule eetg raert t
u ür e Fluruck e Raeguge , = 1MPa u ,ℎ = 0, 1MPa
üer e Zet ktat vrgegeewere. I er Aret mt FEHM hat ch gezegt,
a e eetg raerte Stuat zu Beg er Smulat em Auau v etgegeteht, a urch e raerte Raeguge rt e Flu-
u üer e Säule uzert wr, evr e Verkleerug e Preraum u
e aurch egte Erhöhug e Fluruck e Erreche v  möglch
macht. De legt ar egrüet, a mt er vrlegee Ver v FEHM
ur ee equetelle Kpplug zwche em hyraulche Tel e Prgramm
u emmechache Tel e Prgrammmöglch t. De Opt eer vlltä-
ge Kpplug erwe ch al cht lauähg u ll Gegeta zuküftger
Etwcklugarete e.
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A. 5-10: Verglech zwche FEHM u er aalytche Löug au Gl. (5.16) ür
a raerte Kmpaktepel. De urchgezgee Le gehöre zur aaly-
tche Löug, e gepuktete zu e FEHM-Ergee. De zetlche Verläue
e Druck  a vercheee Beachtugpukte mSytem argetellt.

Um trtzem ee Verglech zu Gl. (5.16) herzutelle, wure uraerte Ra-
eguge gewählt, u ewure aach au e raerte Raeguge
gewechelt. De Ergee er Rechug   A. 5-10 gezegt u e zegt
ch ee ehr gute Üeretmmug zwche Semaalytk u Numerk. Auch
we er echreee Wechel er Raeguge ur ee Behel artellt,
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zegt ch, a e grulegee Przee ür ee HM-Kpplug  FEHM ach
egeer Prüug krrekt mplemetert . We e vlle Kpplug zwche H
uMPrzee zuküftg lauähg t, llte a echreee Bepel he ee
Wechel er Raeguge e Ergee er Gl. (5.16) repruzere köe.
Dee Kpplug ka Thema e Nachlgeprjekt ERLa 2 were.

5.4 Automatisierte Regressionstests ürMARNIE2

Da RecheprgrammMARNIE zuammemt eer Htre t  Kap. 3.1 u e
rt augeührte Reereze echree. MARNIE2 t e arau hervrgegage-
e zwephage Ver (Flüg- uGaphae), e mmetaweteretwckelt
wr umttelrtg eetzar e ll. Owhl a PrgrammMARNIE et e
90er Jahre ee lage Etwcklug- u Aweughtre auwet,  her
kee Arete utermmewre, e e Verzerug e Prgramm mH-
lck aumöglcherwee ueachtgte Äeruge urch Weteretwckluge
am Quellce zege.

De  Navarro u. a. (2021) etwckelte Plaultättetälle ür Phaewechel,
Kapllarruckkurve u relatve Permealtäte ür MARNIE2 wure zum Ala
gemme e Sytem ür Regretet ür MARNIE2 zu etwckel. Zel war
e ae, e Sytem auzuaue, m lgee Tetcrpt geat, welche mt
gergem Auwa erwetert were ka u glechzetg vlltäg achvllzeh-
ar möglche Äeruge auzegt. Da Tetcrpt utercheet ch v vrher
etwckelte Sytemewe SITA Navarro u. a. (2015) , a ke graphcher Verglech
er Ergee tattet, er e rekter Verglech er Zahlewerte au Ba
eer vrgegeee Tleraz. Da etwckelte Tetcrpt retert ch a em
Scrpt welche e Regretet ür PFLOTRAN zugrue legt (SNL 2025).

A. 5-11: Agae zur erzeugeeMARNIE2-Ver  er Reerezate (lk),
we epelhafte Kguratate (recht).
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Da Tetcrpt t  Pyth gechree u au e pezche Beerhete
vMARNIE2 h agepat. Für ee Verglech mu zuächt ee Reerezate
ür jee Tetall erzeugt were. Dee Reerezatewrmt eer pezche
Opt urch a Tetcrpt erzeugt u ethält ee e Ergee e Agae
zu Cmpler, Cmplerver u Cmplerptemt ee a auührare
Recheprgramm erzeugt wure. Zuätzlch wr e Ver e mGtreptry
agelegte Quellce v MARNIE2 we a Betreytem au em e Er-
gee erzeugt wuremt agegee, epelhaft  A. 5-11 gezegt. Daurch
t e päterem Verglech mt eer Reerezate u evetuelle Awechuge
möglch, ee Apekte  e Uracheuche mt ezuezehe.

Jeer Tetall, er urch a Tetcrpt augeührt wr, lgt eer Kgurat-
ate,  er e m Erge e Tetall augeührte Parameter mt Werte elegt
köe. De glt auch e er Ertellug eer Reerezate urch a Tetcrpt.
E Bepel ür ee Kguratate et ch  A. 5-11.

Da Tetcrpt wr a  Pyth augeührt u ruft e etprechee Kguar-
tate au. Flgee Opte tehe e Auru e Tetcrpt zur Verügug:

-- executale Pa zum auührare Prgramm
-- cg-le Tetkguratate(e) zur Nutzug
-- glle Erzeuge eue Reerezatee u üerchree alte Datee

Nach er Auührug e Tetcrpt teht ee Lgate zur Verügug, welche
Irmate zur ür e Tet geutzteMARNIE-Ver, aalg zu e Agae 
erReerezate, ethält. Außerem Agae zumaktuelleTetlauethalte
u e Awechuge zur Reerezate außerhal er vrgegeee Tleraz wr
ee Fehlermelug augegee. E Bepel t  A. 5-12 gezegt. Da Pyth-
crpt ür e Regretet ka zuküftg  e gt-Umgeugmt egeue
were,  a e Epele eer Äerug  a Reptry autmatert e
Regretet üer a Pythcrpt vrgemmewere.
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A. 5-12: Bepel ür ee Lgate al Erge ee Regretet ür MAR-
NIE2.
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6 Pre- und Postprocessing

Gerd Frieling

Zur Ertellug vRechemelle ee Elagerergwerk z. B. üre vrläuge
Scherhetaalye mZuge e Startauwahlverahre gemäß StaAG, t
e Ertellug eer räumlcheMellgemetre u ee achlgee Veretzug
(Mellgtter), e eeteller Schrtt. Im Ihue-Frchugprjekt ERLa wure
ür e Ertellug eMellgtter ür PFLOTRAN u TOUGH2-GRS a Prgramm
SALOME verweet (CEA 2019).

Für PFLOTRAN gt e  SALOME e Pyth-Plug, welche u. a. e Prüug u
e Exprt v PFLOTRAN-Mellgtter ermöglcht. PFLOTRAN geerert zuem
währe e Rechelaue autmatch Augaeatee, e z. B.  ParaVew ege-
lee u argetellt were köe. Smt t ür PFLOTRAN eret e geerelle
Pre- u Ptprceg möglch. E lag mt ahe ür TOUGH2-GRS e gleche
Prgramme zu verwee, um ee ehetlcheWrkw zu geerere.

De Ertellug zw. Optmerug e Pre- u Ptprceg eere ür
TOUGH2-GRSaute au ee erGRSurchgeührteArete au (Kock u. a. 2016;
Navarro u. a. 2018a). Drt wure eret Prgramme u Skrpte zur Ertellug v
Mellgtter u ür a Ptprceg v TOUGH2-GRS u TOUGH2-GRS-MP
ertellt, vgl. (Navarro 2020).

6.1 Verwendete Programme imWorkow

Im Flgeewere e weetlche mWrkw verweete Prgramme kurz
vrgetellt. PFLOTRAN u TOUGH2-GRS  eret mKaptel 3 vrgetellt wr-
e.

6.1.1 SALOME

De SALOME-Plattrm t  vercheee Mule utertelt, welche u. a e Auga-
eereche CAD (Cmputer-ae eg, rt Shaper u Gemetry), Veretzug
(Meh, Veretzugukte ür Fte-Elemete- er Fte-Vlume-Löer) u
Vualerug (ParaVS) umat. SALOME etet zuem e Möglchket zur Ertel-
lug ee Smulat-Wrkwmttel YACS (Yet Ather Calculat Scheme),
er vercheee Slver mteaer veret (CEA 2019).
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De umaeeMöglchkete er Plattrm zege, a SALOME e geamte
Wrkw eer umerche Smulat utertützt. De Mule köe rekt üer
e GUI (Graphcal Uer Iterace) v SALOME er üer Pyth-Skrpte age-
teuert were. SALOME t uter er GNU Leer Geeral Pulc Lcee (LGPL)
verügar. Da Tl wr ktuerlch weteretwckelt (CEA 2019).

6.1.2 SALOME-PFLOTRAN-Interace

Mttel er SALOME-GUI ertellte er mprtere Mellgtter u ere Gruppe
(z. B. Materalgeete) köemt em Pyth Iterace  e v PFLOTRAN-Ce
leare Frmat (ASCII- u HDF5, we utrukturerte mplzte/explzte Mell-
gtter) exprtert were. Flgee Egechafte zeche a Iterace gemäß
Rousseau (2022) au:

• Exprtere v 3D- (Vlume) u 2D-(Fläche) Gruppe rekt al Reg,
um Materalgeete u Raeguge zu eere.

• IverteEleeeeGtteretze SALOME (ur m mplzteHDF5-Frmat
getetet).

• Bewertug er Netzqualtät: Üerprüug auNcht-Orthgaltät uSchräg-
lage (kewe).

• INTEGRAL_FLUX-Karteerteller. Exprtere v 2D-Gruppe  ee Date,
e v PFLOTRAN  vercheee Frmate gelee were ka: ach
Krate u Nrmale, Schetelpukte (ur ür mplzte utrukturerte
Gtter) u ach Elemet-ID.

• Ertelle v Permealtätateätze ür Aulckerugze. Augehe
v eer 3D-Netzgruppe u eer Netzgruppeeräche were ür jee
Zelle metrachteteNetzer  eretrachteteGruppeer Ata zure-
trachteteOeräche u e Rchtug e Ehetvektr erechet u 
eer HDF5-Date gepechert. Achleßewr e zellzerter Dateatz
er Permealtät gemäß Mourzenko u. a. (2012) ertellt.

Da Tl wr mRahme e etwckelteWrkw eere aür verwe-
et,  SALOME erzeugte Mellgtter  urch PFLOTRAN leare Egaeatee
umzuwael. Dee lege al g. .ug Date vr uwere  PFLOTRAN  er
Egaeate uter em Blck „GRID“ egelee. Da Plug t uter er GNU
Geeral Pulc Lcee v3.0 lzezert.
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6.1.3 ParaView

ParaVew (Aktuell Ver 6) t eOpe-Surce (BSD-lzezert) u plattrmüer-
greee Prgramm zur Aalye u Vualerug grßer wechaftlcher
Dateätze. ParaVew t e erweterare Framewrk mt eer Sammlug v
Tl u Bltheke ür vercheee Aweuge, aruter Scrptg (mt
Pyth), Wevualerug er I-tu-Aalye (mt ParaVewCatalyt). Mt e et-
haltee Pyth-Mule köe Skrpte ertellt were, e at alle Fukte
er teraktve Aweug auühre köe, vgl. (Avila u. a. 2015; Ayachit 2019).

Da Prgrammwr mRahme e etwckelteWrkw hauptächlch zur V-
ualerug er Recheergee verweet. E köe Zutäe uStrömug-
vektre ür jee Zelle e Ktuummell, we Zetrehe al Leplt
argetellt were.

6.1.4 Gmsh

Nach Geuzaine u. a. (2009) t Gmh e Ope-Surce-3D-Fte-Elemete-
Netzgeeratr mt tegrerter CAD-Ege u Ptprzer. Gmh aert
au ver Mule (Gemetre, Netz, Slver u Nachearetug), e üer e
grache Beutzereräche er üer e Beehlzele (Kle) er mthle
v Textatee  er Gmh-egee Skrptprache (.ge-Datee) er üer
e Aweugprgrammerchtttelle  C++, C, Pyth, Jula u Frtra
geteuert were köe (Geuzaine u. a. 2025a). Da Prgrammwr mRahme e
Wrkw ee SALOME al Vualerugtl zur Dartellug er Mellgtter
verweet.

6.1.5 Toughio

Zel er Ope-Surce Pyth-API tugh t e u. a., e Ertellug v Egae-
atee eer TOUGH-Smulat eutzerreulch zu getalte. Tugh t ee
Ope-Surce-Blthek, e Tl zur Vr- u Nachearetug v TOUGH uter
Verweug er lgee Pyth-Staar erettellt (Luu 2020):

• umpy: vektrerte Berechug -mealer Array,
• meh: Egae/Augae ür vele Netzrmate,
• pyvta: 3D-Pltte u Netzaalye üer ee ptmerte Schtttelle ür a
Vualzat Tlkt (VTK).
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E wr  Luu (2020) arau hgewee, a e Ergee eer TOUGH-
Smulat v er Qualtät e Gtteretze ahäge (ealerwee llte e
e Orthgaltätegug erülle). E Netz mt zu vele uörmge Zelle
kamöglcherwee zu uerwartete Ergee ühre, whl e Smulat
erlgrech kvergert t. Tugh üerprüft e Qualtät e Netze cht. Da
Tl wr m Ihue-Frchugprjekt ERLa m Preprceg verweet zur
Geererug ee rthgale, ür TOUGH2-GRS leare, Mellgtter.

6.2 Preprocessing

A. 6-1: Vereachte Dartellug er ezele Schrtte e Wrkw zum
Pre- u Ptprceg eer PFLOTRAN- u TOUGH2-Smulat m Ihue-
Frchugprjekt ERLa. De getrchelte gele Le het e Schrtte zum Prepr-
ceg hervr u e rte Le het e Schrtte zum Ptprceg hervr.

De A. 6-1 tellt eWrkw zw. e vercheee Schrtte ür a Pre- u
Ptprceg  ERLa al Fluagramm ar. De Ertellug eMellgtter er-
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lgt  SALOME. Herür ka ee eret vrhaee Mellgemetre egelee
u achlgemt emMeh-Mul  eMelletz/-gtter üerührt were.
SALOME ehaltet jech auch alle Werkzeuge, we z. B. e CAD-Mul, um Ge-
metre rekt  SALOME ertelle zu köe (vgl. Kaptel 6.1.1). Nachlge ka
a ertellte Mellgtter rekt üer a Pyth-Plug (vgl. Kaptel 6.1.2)  e
PFLOTRAN kmpatleMellgtter exprtert were (lker Strag  A. 6-1)
er z. B. al .me Date gepechert were um ee weterverarete zu köe.
De .me Date wr eötgt, um a TOUGH2-Mellgtter ertelle zu köe
(rechter Strag  A. 6-1). DaMellgtter let zuammemt er Egaeate,
 er e Mellparameter gechreewere, e letztelche Recheall.

6.3 Anorderungen an dasModellgitterormat

A a Frmat zur Specherug eMellgtter, wure vercheee Are-
ruge getellt, zum Bepel:

• Specherug rthgaler u utrukturerter Mellgtter,
• Specherug er Mellgeete zw. Materalgeetame al Strg ür Re-
ge er ezele Elemete/Zelle,

• Specherug er Zutäe u Flüe ür ezele Elemete/Zelle.

Flgee Datermate hae ch al geeget heraugetellt zw. erülle e
geate Areruge.

Gmsh (.msh Format)

Da .mh Datermat Ver 4 (aktuelle Ver 4.2) ethält ee lgatrche
Achtt mt Irmate zur Date ($MehFrmat), gelgt vmehrere pt-
ale Blöcke, e z. B. e Name er phykalcheGruppe zw. Materalgeete
($PhycalName), e elemetareMellettäte ($Ette), e g. partter-
te Ettäte ($PartteEtte), e Kte ($Ne), e Zelle zw. Elemete
($Elemet), e Parametreruge ($Parametrzat) u e Ptprceg-
Dateätze ($NeData, $ElemetData, $ElemetNeData) ethalte. De A-
chtte pegel a zugrue legee Gmh-Datemell wer: $Ette pe-
chert e Grezartellug er gemetrche Ettäte eMell, $Ne u
$Elemet pecher e au ee Ettäte klazerteNetzate u$NeDa-
ta,$ElemetData,$ElemetNe-DatapecherPtprceg-Date (Achte)
(Geuzaine u. a. 2025b).
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Um e eache Netz arzutelle, lltemete e Achtte $MehFr-
mat,$Neu$Elemet erDate vrhaee. Ewravaugegage,
aKte vr Elemeteeertwere. UmeNetzmter vlltäge Tp-
lge (BRep) eMell u e zugehörge phykalcheGruppe arzutelle,
llte vr em Achtt $Ne e Achtt $Ette ethalte e. Acht-
te köe  erele Dateweerhlt were, mt  auch gemchte zw.
hyre Gtter möglch. Ptprceg-Achtte köe  eparate Datee
agelegt were (z. B. ee Date pr Zetchrtt). Jeer Achtt mt eem cht
erkate Heaer wr taarmäßg alMellattrut gepechert. E köe
mt z. B. Kmmetare  ee $Cmmet/ $ECmmet-Achtt  eer
.mh-Date hzugeügt were (Geuzaine u. a. 2025b).

CGNS (.cgns Format)

Da g. CFD Geeral Ntat Sytem (CGNS) etet ee allgemee, prtale
u erweterare Staar ür e Specherug u e Aru v Date au er
umerche Strömugmechak (CFD). Da Sytem eteht au zwe Tele (CGNS
2025):

• eem Staarrmat ür e Auzechug er Date u
• eer Sftware, e Date  eem Frmat let, chret umzert.

Der CGNS-Staar ka u. a. mt lgee Datetype umgehe (CGNS 2025):
• Strukturerte, utrukturerte u hyre Gtter,
• Strömugate, e al, zellzetrert, ächezetrert er katezetrert
e köe,

• Multze-Schtttellekektvtät, whl aeaergreze al auch
üerlappe,

• Raeguge,
• Bechreug v Strömugglechuge, echleßlch Zutaglechug,
Vktät- u Wärmeletähgketmelle, Turulezmelle u
Mehrkmpete-Cheme-Melle,

• Zetahägge Strömug, echleßlch eweglcher u verrmarer Gtter.

SALOME (.med Format)

Da .me-Datermat (Mel r Exchage  Data) t e pezalerte Bärr-
mat, a mBerech er umerche Smulat (vr allem erhal er SALOME-
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Plattrm u em Slver Ce_Ater), v EDF (Électrcté e Frace) R&D u
ECA (Eurpea Cmputatal Aercece), ür e Autauch v Netzatee
etwckelt wure. E aert techch au er HDF5-Blthek, wa eeutet, a
ee .me-Date egetlch ee trukturerte Dateak t (EDF 2019; EDF 2026).

I eerMED-Date  e Kte u Elemete Gruppe utertelt. JeeGruppe
etprcht eerMED-Famle. Ierhal eer Famle  eGruppe vertelt: E
gt alKte- u Elemetamle. BemElee eerMED-Datewereurch
e Autelug er Famle yamch Lte v Kte- u Elemetgruppe
ertellt (EDF 2019).

HDF5 (.h5py)

HDF5 (Herarchcal Data Frmat, Ver 5) t e exle Datermat zum Spe-
cher u Orgaere grßer Datemege. Ee HDF5-Date ka al ee Art
Ctaer (er Orer) geehewere, er vele vercheee Dateelemete
 eer Herarche ethält. HDF5 rgaert Datemthle zweer Hauptautee
(HDF Group 2015; HDF Group 2026):

• Gruppe – verglechar mt Orer  eem Dateytem. Se ethalte a-
ere Gruppe er Dateatee.

• Dateätze – verglechar mt Datee, e e egetlche Date (Zahle, Ar-
ray, Taelle uw.) ethalte.

Gruppe uDateätze lae ch verchachtel, um ee Herarche zu ertelle,
geau we Orer u Uterrer au em Cmputer. E Dateatz ethält außer-
emMetaate (Irmate üer e Date), we z. B. Datetyp u Dmee
(HDF Group 2026).

.vtk oder xdm

Da VTK XML-Datermat t er aktuelle Staar e Vualzat Tlkt (VTK)
zum Specher vwechaftlche Date. E t mular, utertützt parallele
Reche u etet ee eere Letug e grße Datemege (Avila, L. S. u. a.
2010).

Ewere zwe Haupttype uterchee (Avila, L. S. u. a. 2010).:
• Serelle Datee (.vt, .vtp, .vtr, .vt, .vtu): Ethalte alle Date  eer ezge
Date. Se  ür Ezelprze-Aweuge geacht.
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• Parallele Datee (.pvt, .pvtp, .pvtr, .pvt, .pvtu): Ethalte elt kee Ma-
eate. Se ugere al „Mater-Date“, e aumehrere erelle Datee
(geate „Pece“) verwet. De ermöglcht e vercheee Prze-
re, glechzetg a vercheee Tele ee Dateatze zu arete. Für
Smulatrechuge eget ch z. B. a .vtu Frmat ür utrukturerte
Gtter zw. elege Kmate au Zelle (Tetraeer, Hexaeer etc.).

6.4 Erstellen einesModellgittersmit der SALOME-GUI über dasMesh
Modul

A. 6-2: Dartellug er Schrtte zur Ertellug eer Partt.

Im Flgeewr epelhaft e Geererug eeMellgtter au Ba eer
Mellgemetre  SALOME (Ver 9.15) echree. DeMellgemetrewure
v LaForce u. a. (2024) üermme. De Ertellug eerMellgemetre, z. B.mt
em Shaper- er Gemetre-Mul  SALOME, wr her cht echree. Her
e au echlägge Tutral verwee. De Gemetre mu jech gewe Vr-
auetzuge erülle, amt z. B. päter e Materalgeete  er Gtterertellug
autmatch ertellt were. Ezele Gemetrejekte (z. B. Strecke, Iratruk-
turerech u Schacht) müe zu eer Geamtgemetre zuammegeat wer-
e (vgl. A. 6-2 lk). Herzu müe e ezeleOjekte mGemetre-Mul
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augewählt u a uter Operat → Partt alGruppe zuammegeat
were. Be „Reultg Type“ mu „Sl“ augewählt were (vgl. A. 6-2 recht).

A. 6-3: Etelluge zur Geererug v Gruppe.

Um päter e Gruppe ür a Meh üerehme zu köe, müe ee m
Gemetre-Mul etpreche ertellt were (vgl. A. 6-3):

• Create Grup auwähle,
• Checkx e Vlume (Shape Type gaz recht),
• Gruppeame äer (Grup Name),
• Sugemetre, we z. B. Schacht  er GUI auwähle, mt Rechtklck u
mt A er Auwahl hzuüge,

• ach Beegug er Auwahl, Apply a Cle am Ee rücke.

Zur achleßee Gtterertellug mu zuächt aMeh-Mul  SALOME
augewählt u e Gemetre geöet zw. mprtert were, we e cht
ch erlgt t. Zur Ertellug hexagaler Gtter köe vercheee Algrth-
me verweet were, welche m Flgee echreewere.
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6.4.1 Mesh-Methode 1: Hexahedron (i,j,k)

A. 6-4: Dartellug er Schrtte zur Ertellug hexagaler Gtter.

A. 6-5: Dartellug er Schrtte zur Ertellug hexagaler Gtter.

Im Meh-Mul  SALOME wr uter Meh→ Create Meh aMeü zum Ertel-
le er Vergtterug geöet. Je ach Algrthmu müe Etelluge ür 3D
(Vlume), 2D (Fläche) u 1D (Pukte) gemacht were:

1. Gemetre auwähle, we z. B. m ere Bepel “Gruegeäue_part”
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2. Meh type auwähle → “Hexaheral” (vgl. A. 6-4 lk)
3. Checkx aktvere e “Create all Grup  Gemetry (vgl. A. 6-4 lk)
4. 3D→ Algrthm→ Hexaher (,j,k) (vgl. A. 6-4 lk)
5. 2D→ Quaragle Mappg (evrzugt) er Netge 1D-2D, Netge 2D er

Gmh 2D). Be Hypthe zw. em Zahramu ch e Art eMappg
egetellt were, her „Staar“ auwähle. (vgl. A. 6-4 recht) Daach
wr e Egaemt „Apply a Cle“ gechle. De Veretzug erlgt
cht autmatch,er VrgagmuuterMeh→Cmputemauell getartet
were.

6. 1D→ Algrthm→ Für e 1D Etellugewr zuächt „Wre Dcretzat“
augewählt (vgl. A. 6-5 lk)

7. Al Hypthe „Lcal Legth“ augewählt. Her wr e glale max. Läge
er zu ertellee Elemete etgelegt (vgl. A. 6-5 recht).

Zuletzt üer „Apply a Cle“ e Auwahl eee. Daach mu ch mMeü,
uter em Reter Meh→ Cmpute augeührt were, ert a wr aMeh
erechet.
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6.4.2 Mesh-Methode 2: Body-Fitting

A. 6-6: Etelluge zur Geererug vMelletze urch e By-Fttg-
Aatz.

Ee wetere ützlche Methe zur Veretzug er Gemetre t er By-Fttg-
Aatz. Her köe  x-y-z Rchtug e Elemetgröße egegeewere. Beach-
te: De Elemetlägemüe vmAweer a e Ojekttrukture agepat
were, amt krme Gtter reultere. Ee autmatche Apaug zw. Op-
tmerug er Strukture t cht vrgeehe. De Vrgehewee t etch zur
Bechreug  Kaptel 6.4.1. Aweche avmu mSchrtt 4 uter Algrthm
→ By Fttg augewählt were (vgl. A. 6-6). Ewerewure auchlelch
Egae  3D ertellt.

Flgee Etellugemüe m Egaeel „By ttg parameter“ erlge:
• Checkx e „Implemet Ege“ aktvere, amt aeaergrezee
Strukture eachtet were.

• Darau achte, a „Create Face“ egechaltet t, t köe päter
kee Fläche augewählt were, z. B. ür Raeguge  PFLOTRAN.
De Aktverug er aere Checkxe ührte zu Fehler

• Üer „Crate“er „Spacg“ köe z. B. ür e vercheee Ach-
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erchtuge (Ax X, Y u Z) uterchelche Layer mt uterchelcher
Mächtgket u Dkreterug realert were.

Zuletzt üer „Apply a Cle“ e Auwahl eee. Daach mu ch mMeü,
uter em Reter Meh→ Cmpute augeührt were, ert a wr aMeh
erechet.

6.4.3 Erstellen der Randbedingung

A. 6-7: Ertellug eer Raegug ür PFLOTRAN.

I PFLOTRAN were Raeguge, we z. B. ee Druck- er Flurae-
gug, üer Fläche geerert. Herür wr aMeh augewählt u a üer
Meh→ Create Grup e etprechee Egaemake augerue (vgl. A. 6-7).

Flgee Etellugemüe erlge:
• Auwahl e Elemet Type→ Face
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• Name er Raegug egee
• Checkx uter „Eale mauell et“, mt Shft u lker Mautate e
ezele Fläche auwähle u A rücke. Im Bepel t e Tetraeer-
gtter augeührt. Für e Hexaeergtter t a Vrgehe a Gleche.

• Üer „A“ were e Elemet ID er Auwahl hzugeügt. Üer Remve
köe ezele ID zw. Fläche auch weer etert were.

• Zuletzt üer „Apply a Cle“ e Auwahl eee.

Damauelle Hzuüge vMateralgeete zumMeh erlgt ählch. Her mu
e Elemet-Type „Vlume“ ür gaze Elemete augewählt were. Smt würe
z. B. e Raegug ür a TOUGH2-Gtter ertellt were, welche we eret
erwäht gaze (g. aktve) Vlumeelemete eötgt.

6.4.4 Anmerkungen

A. 6-8: Bepele ür e cht rthgale (lk) u e rthgaleMellgt-
ter (recht).

Ewure uterucht, welche Kmat a Algrthme zur Gtterertellug 
3D, 2D u 1D  SALOME e ptmaleMeh erzeuge. Oft t a reulteree
Meh a e Verugpukte, z. B. Strecke u Kammer cht ptmal (A.
6-8 lk). Ieere TOUGH2 eötgt rthgale Mellgtter u e llte
Mellgtter, we  A. 6-8 recht, ertellt were.
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6.4.5 Export derModellgitter ür TOUGH2 und PFLOTRAN

A. 6-9: Exprt e .me Frmat au SALOME.

Da TOUGH2-Mellgtter wr zuächt au SALOME al .me-Fle exprtert u
a mttel ee Pyth-Skrpte u er tugh API (vgl. Kaptel 6.1.5)  e
TOUGH2-krme Gtter üerührt.

Zu eachte t, a ur er Exprt e .me Frmate  er Ver 4.1 (ehe
A. 6-9) au SALOME verüftge Ergee mt tugh erzeugt. Der Exprt e
.cg-Frmate u ee achlgee Meh-Geererug mt tugh ührte cht
zu eem eregeem Erge. Optal ka a .me-Frmat v Gmh u
a .cg-Frmat  ParaVew egelee u argetellt were.
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6.5 Postprocessing

Für a Ptprceg zw. e Nachearetug u Vualerug er Erge-
ate au e Smulatrechuge, were zweweetlche Sträge uter-
chee. Zum ee e Ertellug v Leplt u zum aere e Vuale-
rug er Zutäe u Fluüe m geamte Gruegeäue (g. Ktuum-
Plt) (vgl. A. 6-1, Aretchrtte erhal er rte getrchelte Le).

De ezele Schrtte e Preprcegwure eret  Kaptel 6.2 echre-
e. PFLOTRAN chret autmatch e zur Vualerug errerlche xm-
u h5-Datee au, welche rekt  ParaVew egelee were köe. Für
TOUGH2-GRS wure e Pyth Skrpt prgrammert, welche e Kverterug
er Smulatergee  ParaVew leare Datee üerührt.

Zur Extrakt v Date ür Lepltwure e Skrpt weteretwckelt, welche
au er Prgrammerprache Perl aert u ch  vrherge Prjekte, z. B.
Frieling u. a. (2018) , etwckelt wure. Mt eem Skrpt t emöglch, verche-
ee Mepukte zw. Elemete u ere Zuta- we Fluvarale au
uterchelche Recheälle  eer Alug zu kmere zw. zuamme-
zuühre. Smt t emöglch, e Smulatergee v TOUGH2-GRS u
PFLOTRAN al Leplt vergleche zu köe.

Im Flgeewr a pezche Ptprceg ür PFLOTRAN u TOUGH2-GRS
äher erläutert.

6.5.1 Postprocessing ür PFLOTRAN

Gemäß Potran (2026d) ka e Vualerug er v PFLOTRAN erzeugte Erge-
atemthle vercheeer Tl, aruter kmmerzeller uOpe-Surce-
Sftware, erlge. De Vualerug v 2D- er 3D-Augaeatee t mt em
kmmerzelle Prgramm Tecplt er eOpe-Surce-Prgramme ParaVew
u VIt möglch. Swhl ParaVew al auch VIt ermöglche e Vualerug
au parallele Archtekture. I er PFLOTRAN-Egaeate ka uter emSchlü-
elwrt „OUTPUT“ ür a g. SNAPSHOT_FILE a jewelge Augaermat ge-
wählt were. Verügare Opte  uter aerem TECPLOT BLOCK, TECPLOT
POINT, VTK, HDF5, HDF5 SINGLE_FILE er HDF5 MULTIPLE_FILES. Im Ihue-
Frchugprjekt ERLa wure e Opt HDF5 SINGLE_FILE gewählt. Here
were alle Date m h5-Frmat gepechert, wa e Datezugr erlechtert, m
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Gegeatz zu er OptMULTIPLE_FILES, w ür jee Zetchrtt ee eparate
Date erzeugt wr.

Zuem gt e e Möglchket ch m g. OBSERVATION_FILE ür etmmteMe-
pukte augewählte Zutavarale augee zu lae. Ee wetere Möglch-
ket t e Augae v Date m g. MASS_BALANCE FILE. I er Datewere
Maelaze ür a geamte Gruegeäue er Maetröme zwche
ezele Materalgeete augegee. De Ta. 6-1 at e Möglchkete zur
Vualerug er Ergeate  PFLOTRAN chmal zuamme.

Ta. 6-1: Augaeatee eer PFLOTRAN Smulat uMöglchkete zur Vual-
erug er Ergeate, vgl. (Potran 2026d).

Ausgabedatei Beschreibung Möglichkeiten zur
Visualisierung

Staaraugae
(.ut)

I e Staaraugae were
alle Irmate zum Elee
er Egaeparameter u zum
Smulatlau gechree.

Pltte z. B. e
Zetchrttweteverlau u
er Reue e Löer
(Perl-Skrpt).

SNAPSHOT FILE
(.xm u .h5)

Ee Sapht-Date ethält e
Werte augewählter Varale
ür a geamte Ktuum zw.
er ezele Gtterelemete,
zu etmmte vrgegeee
Zetpukte.

PFLOTRAN ertellt
taarmäßg .xm Datee e
 Verug mt er .h5 Date
z. B.  Paravew artellt
were köe. Au er .h5
Date köe rekt Leplt
ertellt were (Perl-Skrpt).

OBSERVATION
FILE (-0.pft)

Ee g. Beachtugate
ethält e Werte augewählter
Varale a etmmte
Mepukte zu vercheee
vrgegeee Zetpukte.

Dartellug er Zetverläue er
Varale ür e vercheee
Mepukte al Leplt
(Perl-Skrpt).

MASS_BALANCE
FILE (ma.at)

Ewr ee
Maelazaugae geerert,
e e glale Maelaz
we e Flüe a alle
Greze ür Waer u e 
CHEMISTRY zur Augae
agegeee chemche
Speze ethält.

Dartellug er Zetverläue zur
Maelaz, we er Flüe
zwche ezele Rege
al Leplt (Perl-Skrpt).
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6.5.2 Postprocessing ür TOUGH2-GRS

De Ergeate ee TOUGH2-GRS Smulatlauewere  uterche-
lche Datee gepechert, ehe Ta. 6-2. Ewere alle Metaate, we Ir-
mate zum Löer u Zetchrttwete  ee Staaraugae „OUTFILE“ge-
chree. Dee Date t verglechar zur Staaraugae (.ut) v PFLOTRAN.

TOUGH2-GRS chret zuem ür eutzereerte Zetpukte (agegee  e
Datelöcke TIMES er PTIME) glale elemetpezche Irmate  zwe
Hauptatee au. De g. ELE_MAIN Date ethält e Varalezutäe, we z. B.
Druck u Temperatur. De g. CON_MAIN Date ethält Cect-pezche
Augae er Fluvarale (z. B. Löug- u Gau) , vgl. (Navarro 2020).

De Datee FOFT u COFT pecher e Zutäe u Flüe eutzereerter
Elemete zw. Cect, e mDatelck FOFT zw. COFT agegeewere.
De Häugket er Aurucke ka üer e Datelck CNTRL agepat were.
Für wetere Irmate ehe Navarro (2020) , Kaptel 17 rt.

Ta. 6-2: Augaeatee eer TOUGH2-GRS Smulat u Möglchkete zur
Vualerug er Ergeate, vgl. (Navarro 2020).

Ausgabedatei Beschreibung Möglichkeiten zur
Visualisierung

Staaraugae
(OUTFILE)

I e Staaraugae were
alle Irmate zum Elee
er Egaeparameter u zum
Smulatlau, we e
Werte augewählter Varale
ür a geamte Ktuum zw.
er ezele Gtterelemete,
zu etmmte vrgegeee
Zetpukte gechree.

Dartellug z. B. e
Zetchrttweteverlau
(Perl-Skrpt). Au er Date
köe rekt Leplt er
Zetverläue er Varale ür
e vercheee Elemete
ertellt were (Perl-Skrpt).

Varalezutäe

ELE_MAIN De Date ethält e Zutäe
ür augewählte Varale ür
alle Elemete zu etmmte
Zetpukte.

Ertelle v Leplt er
Zetverläue augewählter
Varale ür e vercheee
Elemete (Perl-Skrpt).
Geererug v .vtk Datee
zum Elee  ParaVew
(Pyth-Skrpt).
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Ta. 6-2: Augaeatee eer TOUGH2-GRS Smulat u Möglchkete zur
Vualerug er Ergeate, vgl. (Navarro 2020). (Frtetzug)

Flüe

CON_MAIN De Date ethält e Fluüe
u augewählter RN-Traprt
ür alle Elemete zu etmmte
Zetpukte.

Ertelle v Leplt er
Zetverläue augewählter
Varale ür e vercheee
Elemete
(Perl-Skrpt).Geererug v
.vtk Datee zum Elee 
ParaVew (Pyth-Skrpt).

Elemetpez-
che Zutäe
u Flüe

FOFT, COFT De Datee ethalte e Werte
augewählter Varale a
etmmteMepukte zu
vercheee vrgegeee
Zetpukte.

Dartellug er Zetverläue er
Varale ür e vercheee
Mepukte al Leplt
(Perl-Skrpt).

Materalpez-
che
Maetröme

DOFT Maetröme üer
Materalgreze zw.
Materalgeete.

Dartellug z. B. e zetlche
Verlau er Flutröme üer
Materalgreze.

6.6 Ausblick

Nee er Ertellug eeMellgttermt er SALOME-GUI, wure zuem e
krptaerte Ertellug eeMellgttermttel er gmh Pyth-API  er
Kle getetet. De Aretewure ege, e zegte ch jech, a e
Ertellug u Bearetug e eret vrhae Mellgtter  SALOME al
aureche u ür ee Prjektphae al zelühreer herautellte.

De krptaerte zw. kleaerte Ertellug eeMellgtter ermöglcht
 pezche Fälle ee echleugte Ertellug u Aapt v Gtterele-
mete. I er SALOME-GUI  herür uter Umtäemehrere Aretchrtte
tweg. Zuem köte er Wrkw zur glechzetge Erzeugug v TOUGH2
u PFLOTRANMellgtterweter autmatert were.
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De Sytax er Pyth API  Salme (g. meh) ähelt ehr er  Gmh. De-
hal ll mNachlgeprjekt ERLa2 e krptaerte Gtterertellug  SALOME
getetet were. De eret ertellte Pyth Skrpte lle a erhal v
SALOME geutzt were.
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7 Validierung des Pre- und Postprocessing-Workows

Gerd Frieling

Im vrlegee Kaptel wr er m Kap. 6 echreee Wrkw zum Pre- u
Ptprceg mt Smulatrechuge am Bepel ee geerche Ela-
germell getetet. Herür were e Recheergee er ee Prgramme
PFLOTRAN u TOUGH2-GRS (ehe Kap. 3.1) verglche. PFLOTRAN wr m g.
Geeral Me (vgl. (Potran 2026d)) u TOUGH2-GRSmt eemmzerte EOS7-
Mul augeührt (Navarro 2020). BeeOpteeteeMöglchket zwephage
Zutäe (Flügket + Ga) u ereWechelwrkuge mulere zu köe.
Weterühree Irmate, zw. ee Eührug zum Zwephaeu  prö-
eMee e ch  Bear (2018) u (Feder u. a. 2022).

Zur Vereachug u Bechleugug er Aretewure e geercheMell
verweet, welche eret ür e parallel lauee Frchugprjekt mBASE
verweet wr (ehe DECOVALEX (Birkholzer u. a. 2019)). Im Flgee  e
Aahme zum Rechemell zuammegeat, e ür e verglechee Berech-
ug e Zwephaeue  eem geerche Elager mStealz verweet
wure. Für ergäzee uweterühree Irmate ehe (LaForce u. a. 2024).
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7.1 AllgemeineModellannahmen

A. 7-1: Dartellug er uterchelche Kmpete zw. Materalgeete
(arlch hervrgehe) e Gruemell (vgl. (LaForce u. a. 2024)).

Da geerche Gruemell  A. 7-1 eteht au eem Zugagchacht u
eem Iratrukturerech, welcher üer g. Rchttrecke mt eem Elage-
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rugel verue t. Alle Rcht- u Elagerugtrecke hae ee Brete
v 7 m u ee Höhe v 4m. De Höhe e Schachte eträgt v er Shle 
zum Zugagpukt a er Geläeerkate 850 m, e eem Querchtt v 7x7
m. De max. Aumaße e Gruemell etrage  x- u y-Rchtug, jewel
455 m u 908 m. Im Elagerugel gt e re Streckegaleremt jewel 25
Elagerugtrecke. I e Rchttrecke zum Elagerugel eet ch e
Barrereytem, etehe au eer Salzarrere, welche urch zwe Betwer-
lager egepat t (ehe A. 7-1). Der Iratrukturerech t mt Schtter u
e retlche Hhlräume mt Salzgruveratz verüllt (LaForce u. a. 2024). De
Veretzug e Gruemellwr  Kap. 7.2 echree.

Flgee Aahmewere emMell zugrue gelegt:
• Der Smulat- zw. Betrachtugzetraum eträgt 100.000 Jahre.
• Alle Materale ehalte hre tale hyraulche Egechafte zw. ee
veräer ch cht mt er Zet.

• Für a ere Schachtee t ee hyrtatche Raegug (Atm-
phäreruck e vlltäger Flügketättgug) vrgegee. Durch e-
e Raegug erlgt e gravtatgetreeer Zuu v Flügket
 a Bergwerk.

• De ürge Hhlräume mBergwerk  tal cht mt Flügket geättgt,
u ewr ee gerge tale Flügketättgug v 1% agemme,
um zwephage Verhälte zu uzere.

• Da umgeeeWrtgete t hyraulch cht u ehal mMell cht
agelet, aurch et ur erhal er Hhlräume e Gruegeäue
e Flutraprt tatt.

Für e Przee gelte lgee Aahme:
• De Mellerug erlgt uter Zwephaeeguge, . h. ewere Kapl-
larruck we relatve Permealtäte erückchtgt.

• E et ke uver Sttraprt zwche e Phae tatt (ehe Be-
grüug mKap. 7.4).

• Kee Alterat er Krr zw. chemche we hyraulche Beeu-
ug er Materale.

• Ewr kee Galug agemme.
• Kee Berückchtgug mechacher Przee, we z. B. Kmpakt.
• Ke Rauklvetar u mt ke Raukltraprt.
• Ewere therme Beguge agemme.
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7.2 Modellgitter

A. 7-2: Auchtt au em Elagerugerech. Dargetellt t a hmgee
(Varate-A, e) u a vertkal utertelte Mellgtter (Varate-B, ute).

Ta. 7-1: Parametrerug er uterchelcheMaterale mRechemell. Der
Druck eträgt  alleMaterale 100.135Pa, e Temperatur 25 °C.
Material Porosität − Hydr.

Durchlässigkeit 2 Init. Flüssigkeitssät-
tigung −

Rae. am
Schacht

0, 24 10−14 0, 99
Schacht 0, 24 10−16 0, 35
Iratruktur-
erech

0, 3 10−14 0, 01
Rchttrecke 0, 1 8, 35 ⋅ 10−15 0, 01
Betarrere 0, 13 5, 0 ⋅ 10−17 0, 01
Querchläge 0, 1 8, 35 ⋅ 10−15 0, 01
Elagerug-
trecke

0, 1 8, 35 ⋅ 10−15 0, 01
De Mellgemetre, A. 7-1, wure mt rthgale Blckelemete veretzt.
Smt wr e Vrauetzug ür ee TOUGH2-krme Mellgttertruktur ge-
währletet (vgl. (Pruess u. a. 1999)-Fgure 60).
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A. 7-3: Lage e Ktrllpukte zw. e Elemete (ra umraet) a er
Schtttelle zwche er Rchttrecke u em erteQuerchlag zum Elage-
rugel. De Fare repräetere uterchelche Materalgeete.

Ewure zweMellvarate ertellt. E  vertkaler (z-Rchtug) cht utertel-
teMellgtter, A. 7-2-A), m Flgee Varate-A geat (Rechtecke mt eer
Höhe v 4m, eer Brete v 3,5 u eer Läge v 4m). Zuem e  vertka-
ler Rchtug emal utertelteMellgtter, A. 7-2-B, m Flgee Varate-B
geat. De Ameuge er Elemete ür e Varate-B etpreche er er
Varate-A, ur mt em Uterche a e Höhe er Rechtecke  z-Rchtug 2 m
eträgt. De vercheeeMaterale  gemäß Ta. 7-1 parametrert.

Für e Ertellug er Leagramme  e lgee Kaptel (z. B. e Druck-
u Sättgugverlaue) wure e Date a eem etmmte Ktrllpukt
verweet. Deer eet ch a er Schtttelle zwche er Rchttrecke u
em erte Querchlag zum Elagerugel (ra umraete zw. markerte
Elemet  A. 7-3). De uterchelche Fare  A. 7-3 repräetere e
uterchelche Materalgeete er A. 7-1.

De Raeguge   PFLOTRAN u TOUGH2-GRS etwa uterchelch
realert. Für PFLOTRAN wr ee 2D Fläche agemme u ür TOUGH2 3D
Vlumeelemete, mt eem Vlume v ull (ehe Kap. 6.4.5). Der Uterche
hat jech kee Eu au e Rechuge.
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7.3 Annahmen ür die Zweiphasenussmodelle

I PFLOTRAN köe vercheee Przemule augewählt were, welche
e zugruelegeemathematch-phykalche Erhaltugglechuge ür
Mae u Eerge, we e Zutaglechuge (EOS) er etelgte Phae
u Kmpete, ereche. Für e vrlegeeMellrechuge u e
rekte, ktete Verglech mt TOUGH2-GRS, erwe ch auchleßlch a
g. GENERAL-Mul al geeget. DeWahleeMul turchemt TOUGH2-
GRS verglechare mathematche Frmulerug zur Berechug e gekppelte,
zwephage umehrkmpetgeMae- u Eergetraprt egrüet,
welche v e alteratve PFLOTRAN-Mule, we z. B. RICHARDS u em
WIPP-Mul cht ageeckt were köe (Potran 2026b).

E prmäre Zel er Smulatrechuge u e achleßee Ergever-
glecheta mTetezw. ErpreeetwckeltePre- uPtprceg
ür e Smulatre TOUGH2-GRS u PFLOTRAN (ehe Kap. 3.1). Da e Plau-
ltät er phykalche Ergee here ee utergerete Rlle eehme,
wure e eacheMell zur Smulat e Zwephaeue verweet. Zur
Berechug e Kapllarruck al auch ür e relatve Permealtäte wure
e learer Aatz  Ahäggket v er eektve Flügketättgug gewählt.
Der Kapllarruck wr urch e leare Fukt (ehe Gl. 7.1) au ee Berech
zwche eemmmale u eemmaxmaleWert lear agelet. Für e
Tetrechugewure emaxmaler Kapllarruck v 107  Pa agemme. Im
Flgeewere e pezche Parameteraahme u Glechuge ür e
ee Smulatre äher erläutert.

PFLOTRAN

I PFLOTRAN wr er leare Kapllarruck erechet zu (Potran 2026c; Potran
2026b)  = 1 −   +  (7.1)

mt er eektve Flügketättgug =  − 1 −  . (7.2)

Der Skalerugaktr , etprcht em Gaergruck (Bear 2018; Feder u. a.
2022). Deer wure au 1 geetzt u hat mt kee Eu au e Rechug.
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De relatve Permealtätewere urch ee leare Aatz echree = =1 − . (7.3)

JeeMul, whl  PFLOTRAN al auch  TOUGH2-GRS, ethält pezche
Schlüelwörter zw. Keywr zur Auwahl v Fukte er zur Egae v
Parameterwerte. Dee Keywr  m Flgee eeallmt augeührt:

• Leare Kapllarruckukt (Gl. 7.1, Zuammehag zu eektver Flüg-
ketättgug , Gl. 7.2): Keywr: SATURATION_FUNCTION LINEAR,

• Leare relatve Permealtätukt gemäß Bure (ehe Gl. 7.3): Keywr:
BURDINE_LINEAR_LIQ/GAS.

TOUGH2-GRS

De Glechug zur Berechug e Kapllarruck t  TOUGH2-GRS ählch zu er
PFLOTRANuka  (Pruess u. a. 1999) geuewere. FlgeeEtelluge
wure ür TOUGH2-GRS gewählt:

• Leare Kapllarruckukt (Keywr: ICP = 1),
• Leare relatve Permealtät (Keywr: IRP = 1).

Für e Parametrerug er Zwephaeumelle zw. er Materalgeete
wure ür alle Materalgeete ee reuale Flügket- zw. Gaättgug res,l =res,g = 0, 001 u emaxmaler Kapllarruck v maxcap = 107 Pa gewählt.
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A. 7-4: Graphche Dartellug er leare u er va Geuchte Kapllarruck-
ukt au PFLOTRAN u TOUGH2.

De A. 7-4 zegt e Verlau e Kapllarrucke  Ahäggket v er eektve
Flügketättgug ür PFLOTRAN u TOUGH2-GRSmt e Parameterwerte
au er Ta. 7-1. E zegt ch ee gute Üeretmmug er erechete Kapllar-
rücke  ee Prgramme.

Nee em leare Zwephaeumell wurewetere,  e Smulat-
prgramme verügare Zwephaeumelle, getetet. Der Fku lag here
 er Verglecharket er Melle zwche e Prgramme. Al Kapllarruck-
ukt wure er va Geuchte-Aatz gewählt. Aere Fukte kte
cht verglchewere, wel e etweer  em ee er  em aere Pr-
gramm cht mplemetert . Für e TOUGH2-GRS Parameter CP(3) zw. 
(Gaergruck)  PFLOTRAN er Kapllarruckukt, wure e Wert v0 = 5000Pa agemme. Für e vaGeuchte Aatz wr er Kehrwert 1/0
u e Expet = 0, 73 verweet (Kröhn u. a. 2009; Frieling u. a. 2016).
Für e va Geuchte Aatz tehe vercheee Fukte ür e relatve
Permealtät (Ga u Flügket) zur Verügug. Im Flgeewere verche-
ee relatve Permealtätukte zwche PFLOTRAN (Potran 2026b) u
TOUGH2 (Pruess u. a. 1999) verglche, ehe A. 7-5. De gewählteKtellate,
 Verugmt em vaGeuchte Aatz,   er Ta. 7-2 zuammegeat.
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Ta. 7-2: Vercheee relatve Permealtätukte zwche
PFLOTRAN u TOUGH2 (IRP = Steuerparameter  TOUGH2).

PFLOTRAN

MUALEM_LINEAR_LIQ/GAS (leare Fukt vMualem)

BURDINE_LINEAR_LIQ/GAS (leare Fukt v Bure)

MUALEM_VG_LIQ/GAS (va Geuchte Aatz vMualem)

BURDINE_VG_LIQ/GAS (va Geuchte Aatz v Bure)

BURDINE_BC_LIQ/GAS (Brk-Crey Aatz v Bure)

TOUGH2

Learer Aatz (IRP=1)

Crey Aatz (IRP=3)

A. 7-5: Relatve Permealtät (krl = Flügket, krg = Ga) er vercheee
Fukte au PFLOTRAN u TOUGH2.
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De A. 7-5 zegt e relatve Permealtätukte er Ga- u Flügphae
aere au e zuvr geate Parameter ür e Zwephaeumelle.
De leare Fukte zege ee ehr gute Üeretmmug zwche PFLO-
TRAN u TOUGH2-GRS. Se wure jech zur üerchtlchere Dartellug cht
agelet. Zuem zegt ch, a e Fukte PFLOTRAN BURDINE_VG u
BURDINE_ BC m Verglech zu TOUGH2-GRSmt em Crey Mell relatv gut üer-
etmme.

7.4 Unterschiede in den Simulationsprogrammen

We  Kap. 7.1 echree, wure  e Smulate au e Prze er pha-
eahägge Du verzchtet. Dee Etcheug eruhte au e lgee
Tetrechuge. Zu Beg er Uteruchugewure Rechugemt phaea-
häggerDuurchgeührt. ITOUGH2-GRSwure üre relatvePermealtät
er Crey- u zur Berechug er Kapllarrücke er va Geuchte-Aatz ver-
weet (Pruess u. a. 1999). I PFLOTRANwure er vaGeuchte-Aatz  Km-
atmt er relatve Permealtätukt vMualem (MUALEM_VG_LIQ/GAS)
gewählt (Potran 2026c).

A. 7-6: Verglech er Drucketwcklug (lke y-Ache, urchgehee Le) u
Flügketättgug (rechte y2-Ache, getrchelte Le) ür PFLOTRAN (chwarz)
u TOUGH2-GRS (lau).
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A. 7-7: Verglech er Drucketwcklug (lke y-Ache, urchgehee Le) u
Flügketättgug (rechte y2-Ache, getrchelte Le) ür PFLOTRAN (chwarz)
u TOUGH2-GRS (lau) (e y2 Ache t lgarthmch argetellt).

I er A. 7-6 zegt ch e eutlcher Uterche m zetlche Verlau er Au-
ättgug mt Flügket, zwche e ee Prgramme. De Ergee ür
TOUGH2-GRS zege amKtrllpukt ee lagamere Auättgugmt Flügket
al e Ergee ür PFLOTRAN. Der Fluruck t  zum Erreche hyrtat-
cher Verhälte ür TOUGH2-GRS eeall gerger m Verglech zu PFLOTRAN.
De lgarthmche Dartellug er Flügketättgug  A. 7-7 vereutlcht,
a ee tarke Etättgug er Flügphae tattet (g. ry-ut). De Ga-
phae mmt e Flügket au u e Flügketättgug mmt a. De Lücke
mSättgugverlauwr urch e lgarthmche Dartellug veruracht, welche
kee Null-Werte artellt (vgl. A. 7-7). Dee Verhalte reuzert e Zetchrtt-
wete augru er hheGraete u verlagamt e Rechug. Ert we
e ca. 30.000 Jahre er Flügketzutrm egt, erhöht ch e Sättgug
weer.

I TOUGH2-GRS eteht e Möglchket ete Sättguggreze ezutelle, a-
mt e zwephager Zuta erzwuge u extreme Kapllarrücke vermee
were, ehe Mul CNTRL  (Navarro u. a. 2018b). Ohe ee Etellug ührt er
Wechel zwche ephage zu zwephage Verhälte u umgekehrt, zu
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umerche Prleme  TOUGH2, wa zu ehr klee Zetchrtte u chlech-
ter Recheperrmace ührt. I PFLOTRAN ka ee Verhalte cht umerch
uteruewere. E lag mt e Vermutug ahe, a er uterchelche
zw. awechee Druckverlau zwche TOUGH2-GRS u PFLOTRAN urch e
Etättgug e Elemete  PFLOTRAN veruracht wr.

Varatrechuge he phaeahägge Du zegte, a aurch e
Etättgug er Elemete mt Flügket  PFLOTRAN uteruewere ka.
Augru er Reultate wure e Etcheug getre, kee Du zwche
e Phae azuehme. Im Flgee  e Ergee er Smulatrech-
uge augeührt.

7.5 Ergebnisse des linearen Kapillardruckmodells

Für e Tetrechuge zw. e Vergleche er ee Smulatprgramme,
wure zuächt a Mellgtter Varate-A verweet (vgl. A. 7-2-A). Gemäß
emWrkw zw. em Ptprceg  Kap. 6, were zum ee Aluge
gewer Bereche eGruegeäue ertellt (vgl. A. 7-8), u ewr zuächt
e zetlche Etwcklug er Flügketättgug üer alle Elemete argetellt.
Zuemwere Leplt ertellt, welche z. B. e zetlche Etwcklug ezeler
Varale  ezele Elemete zege (vgl. z. B. A.7-9). De Aluge, welche
ezele Bereche er auch a geamte Gruegeäue artelle, were m
Flgee al Ktuum-Plt ezechet.
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7.5.1 KontinuumPlots

A. 7-8: Flügketättgug m Elagerugel e 30.000 Jahre, PFLOTRAN
(e) u TOUGH2 (ute). Der Sättguggrawr arlch argetellt urch 0 
lau u 1  rt.
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De A. 7-8 zegt ee Verglech er Smulatergee er ee Prgramme
PFLOTRAN (A. 7-8 e) u TOUGH2-GRS (A. 7-8 ute). Dargetellt t e
Flügketättgug zum Zetpukt 30.000 a. E zegt ch ee gute Üeretm-
mug er Auättgug mt Flügket zwche e Prgramme. Ee re vuelle
Auwertuger Ergee A. 7-8 tcht zelühre,ae Iterpretat v
Farverläue ujektve Eüe uterlege ka. Jech gt e Auwertug
ee erte Üerlck üer a hyraulche Verhalte eGeamtytem. Für
ee geauere Aalye müe Leplt zw. Zetverläue er Zutavarale
u Flüe pezcher Elemete ertellt were (ehe lgee Kap. 7.5.2).

7.5.2 Zeitliche Entwicklung Fluiddruck vs. Flüssigkeitssättigung

A. 7-9: Verglech er Drucketwcklug (lke y-Ache, urchgehee Le) u
Flügketättgug (rechte y2-Ache, getrchelte Le) ür PFLOTRAN (chwarz)
u TOUGH2-GRS (lau)

De A. 7-9 verglecht e Zulauphae zw. e zetlche Etwcklug er Flüg-
ketättgug (rechte y2-Ache, getrchelte Le) u e amt ehergehee
Etwcklug e Flurucke (lke y-Ache, urchgehee Le). E zegt ch
ee gute Üeretmmug zwche TOUGH2-GRS (lau) u PFLOTRAN (chwarz)
am geate Ktrllpukt. Au er Elagerhle ergt ch e hyrtatcher
Druck v 8, 329 ⋅ 106 Pa. De Reultate ür wetere Ktrllpukte, zwche em
Schacht u em Reerez-Ktrllpukt, ergae eeall gute Üeretmmu-
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ge (cht argetellt).

A. 7-10: Przetuale Awechug (y-Ache, rt) e Flurucke zwche
TOUGH2-GRS u PFLOTRAN. Der Fluruck mKtrllpukt t au er y2-Ache
argetellt.

Um e zahlemäßge alute Uterche zw. e Awechug er Reche-
ergee zwche e Smulatprgramme zu uteruche, köe g.
Derezplt ertellt were. I er A. 7-10 t e przetuale Awechug
e Flurucke zwche e ee Recheprgramme ür e Ktrllpukt
argetellt. Währe er Zulau- zw. Auättgugphae zege ch relatve A-
wechuge vmax. 4%.
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7.5.3 Zeitliche Entwicklung Kapillardruck vs. Flüssigkeitssättigung

A. 7-11: Kapllarrucketwcklug (lke y-Ache, urchgehee Le) u
Flügketättgug (rechte y2-Ache, getrchelte Le) zwche PFLOTRAN
(chwarz) u TOUGH2-GRS (lau).

Der Kapllarruck wr  Ahäggket v er eektve zw. reuale Flüg-
ketättgug, v eem maxmale Wert etpreche 107 Pa  zu eem m-
maleWert lear erechet (vgl. A. 7-4). We e Flügketättgug am
Mepukt e ca. 3.000 Jahre tegt, kt glechzetg er Kapllarruck lear 
er Preraummt Flügket geättgt t (vgl. A. 7-11).

Beret e er tale Sättgug v 1 % legt er maxmale Kapllarruck v107 Pa, augru er leare Bezehug, ahezu a ( = 9, 909910Pa). Augru
er lgarthmche Dartellug wr er Uterche  A. 7-11 cht erchtlch.
Zuem ällt er Kapllarruck e vller Flügketättgug (ehe chwarze ge-
trchelte Le  A. 7-11) cht au ull a, er e Kurve acht ur a. Dee
Verhalte t e ee Prgramme glech.
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7.6 Variation der Zweiphasenussansätze

A. 7-12: Verglech e Flurucke er vercheee Zwephaeumel-
le zwche PFLOTRAN u TOUGH2-GRS, mt er rel. Permealtätukt v
Mualem, Bure u Brk-Crey-Bure (BCB)  PFLOTRAN u er rel. Per-
mealtätukt gemäß Crey u va Geuchte-Mualem  TOUGH2-GRS. Alle
Melle wure  Verug mt er vaGeuchte Kapllarruckukt gete-
tet.

Zur Uteruchug e Eue er Zwephaeumelle au e Fluu
wurewetere Melle getetet (vgl. Ta. 7-2). De Rechugewure eeall
mt emMellgtter Varate-A (vgl. A. 7-2) u au Grulage er Date  Ta.
7-1 ertellt. De relatve Permealtätukte gemäß Mualem  PFLOTRAN
u va Geuchte-Mualem  TOUGH2-GRS weche v e vrherg geate
Fukte etwa a. Zur üerchtlchere Dartellug zegt e A. 7-12 ur e
Zetpae v 1.000  60.000 Jahre.
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A. 7-13: Verglech e Flügketättgug er vercheee Zwephaeu-
melle zwche PFLOTRAN u TOUGH2-GRS, mt er rel. Permealtätukt
v Mualem, Bure u Brk-Crey-Bure (BCB)  PFLOTRAN u er rel.
Permealtätukt gemäß Crey u va Geuchte-Mualem  TOUGH2-GRS.
Alle Melle wure  Verug mt er va Geuchte Kapllarruck-ukt
getetet.

De  A. 7-13 argetellte Etwcklug er Flügketättgug ür e verche-
ee rel. Permealtätukte etätgt zw. vereutlcht e Ergee er
A. 7-12. Der Beg er Auättgug mt Flügket egt e er Mualem Fuk-
t  PFLOTRAN rüher u ür e vaGeuchte-Mualem Fukt  TOUGH2
päter m Verglech zu Bure u Brk-Crey-Bure  PFLOTRAN u Crey
 TOUGH2.

De Urache ür e Uterchee zwche e Fukte  e A. 7-12 u A.
7-13, ka urch e Umetzug zw. we e Kapllarruck-Sättgug-Bezehug
u e relatve Permealtät mathematch verküpft , erklärt were. Jee
Fukt, whl ür eKapllarruck, al auch  Verugmt er rel. Permea-
ltät, wure ür etmmte Flue (z. B. Öl, Waer er Luft) u pröe Materale
(z. B. Sa er T) ageletet.

Dee Uterchee vereutlche e Ntwegket eer krtche Evaluerug
v kzeptelleMelle uMateralukte hchtlch hrer Egug ür
e jewelge pezche hyrgelgche Fragetellug. Darüer hau zegt ch,
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a mathematch ählch eate Melle er kttutve Bezehuge 
uterchelche Smulatre (we TOUGH2-GRS u PFLOTRAN) augru awe-
cheer terer Implemeteruge, Skaleruge er Detereche cht
heWetere rekt mteaer verglechar e köe. Für Ce-Verkate
u Bechmark-Stue t aher ee etallerte Aalye er zugruelegee
Quellce u Parametreruge zwge errerlch.

7.7 VergleichModellgittervariante-A und Variante-B

A. 7-14: Verglech er Drucketwcklug (lke y-Ache) u Flügketättgug
(rechte y2-Ache) zwche er Mellgttervarate A u B ür PFLOTRAN u
TOUGH2-GRS.

De A. 7-14 zegt e Verglech er Smulatergee ür e Mellgtter-
varate A, A. 7-2-a, mt er Mellgttervarate B, A. 7-2-B. De Rechuge
wuremt er Kapllarruckukt gemäß vaGeuchtemt e rel. Permea-
ltätukte Bure  PFLOTRAN u Crey  TOUGH2-GRS urchgeührt.
Azumerke t, a e Rechuge ür e Mellvarate-B cht eeet wur-
e, wel e Zetchrttwete zu wet heruter geregelt wure. Zurzet  
ee Prgramme kee Perrmacerechugemt em vertkal utertelte
Gtter möglch.
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De A. 7-14 zegt ee gute Üeretmmug  er Zulauphae zw. Auättgug
mt Flügket (rechte y2-Ache) u er amt ehergehee Drucketwcklug
(lke y-Ache) zwche TOUGH2-GRS u PFLOTRAN am Ktrllpukt. I er
Mellvarate-B tegt m Gegeatz zur Varate-A (vgl. A. 7-6) zu Beg e
Flügketättgug lecht a. Der Mepukt legt  er Mellvarate-B au er
ShleerRchttrecke.Dermle Flügketatel kt augruerSchwerkraft
vm ere zum utere Elemet a u e Sättgug tegt m utere Elemet
lecht a.
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A. 7-15: Flügketättgug m Elagerugel e 34.000 Jahre, PFLOTRAN
(Varate-A, e) u (Varate-B, ute). Der Sättguggrawr arlch arge-
tellt urch 0  lau u 1  Rt.

Zur Verachaulchug t e Flügketättgug zum Zetpukt 34.000 Jahre ür
e PFLOTRAN Rechug Varate B mKtuum Plt argetellt (A. 7-15, ute).
E zegt ch, a ee Separerug er Phae ür a ere u utere Elemet
ür e Varate B tattet. I er Varate A  e Phae hmge vertelt
(A. 7-15, e).

101



7.8 Resümee und Zusammenassung

Der Verglech zwche PFLOTRAN u TOUGH2-GRS zegt, a a Pre- u
Ptprceg zw. er Wrkw zur Geererug er Recheälle (vgl. Kap. 6)
u er Auwertug er Ergee gut uktere. Auch we e Plaultät
er Smulatergee cht m Fku ta, zegt er Verglech zwche
ee Recheprgramme ee gute Üeretmmug. Mt Bezug zur Varat
er Zwephaeumelle zegt ch, a trtz glecher Egaeparameter u
Melle uterchelche Ergee erzelt were. Nachlgee Arete llte
e Verglech zw. e Varat er Zwephaeumelle weter uteruche,
um a Vertä ür e Urache eer Uterchee zu vertee. E lche
Vertä trägt geamt zu eem höhere Vertä er Recheprgramme
e u tärkt amt a Vertraue  e Ergee u ere Iterpretat.

E Verglech v Recheprgramme et zuätzlch eer Plaultätprüug
er verweeMelle u Egaeparameter. Owhl auch agemerkt were
mu, a Trtz ee verehetlchte Pre- u Ptprceg eeutet e
glechzetge Bearetug er Rechemelle ür zwe Prgramme ee eutlche
Mehrauwa. De vereutlcht jech glechzetg auch e rekte Relevaz ee
zum Tel autmaterte u zwche e Prgramme agetmmte Pre- u
Ptprceg.
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8 GeochemischeModellierungen imRahmendesMont Terri
BN-Experimentes

Torben Weyand

Be e  eem Kaptel echreee Ergee haelt e ch um ee
zuammeaee Dartellug. Fachlche Ezelergee were  Weyand u. a.
(2026) pulzert.

8.1 Zielstellung

Al Aweugepel ür gechemche Mellerugarete et m Flge-
e a BN-Expermet („Btume-Ntrate-Clay Iteract“) au em Fellar
Mt Terr (swisstopo 2021) m Tte, mt em a BASE m Jul 2019 e Zuam-
mearet augemme hat (BfE 2019). Im Mttelpukt e BN-Expermet teht
aReaktverhalteuer Traprt vNtrat wergacheBetate-
le, e  raaktve Aälle ethalte e köe. Dee tamme z. B. au er
Zeretzug v Btume, a ür e Fxerug raaktver Aälle verweet wure.
Uterucht were e amt veruee gechemche Auwrkuge au
a Nahel ee mTgete gelegee Elager ür raaktve Aälle. Herzu
gehört eere er Eu xereer Kmpete au a Reukt-
vermöge v Tte. Im Fellar were herür  eem Bhrlch Ijekte
mt Zuätze v Ntrat, Seleat u/er Elektreatre urchgeührt.

I eem Ktext wr auch a Traprtverhalte v rexetve Ra-
ukle (aktuell am Bepel aktver Seleveruge) uterucht, a  Lag-
zetcherhetaalye ee Elager ür raaktve Aälle m Tte a
Raukl 79Se eeweetlche Betrag zur D leer ka (Grambow 2008;
Navarro u. a. 2019; H. Li u. a. 2022; De Cannière u. a. 2010). De Mltät v Sele t
v eeOxattue ahägg (z. B. t Se(VI) mler al Se(0)) u urch
mkrelle Aktvtät ka ch ee Oxattue äer (Bleyen u. a. 2021). Da-
her t a BN-Expermet ür e Bewertug v Lagzetcherhetaalye ür
a BASE v Iteree.

Im BN-Expermet wure lag mBhrlch Ijektlöugemt eem ahe-
zu eutrale pH-Wert verweet (Bleyen u. a. 2017; Bleyen u. a. 2019). I Zukuft ll
mBN-Expermet er Eu ee erhöhte pH-Werte au e Verle vNtrat
zw. Seleat m Tte uterucht were. E alkalcheMleu ka  eem
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Elager zum Bepel aurch ettehe, a Bet al Barrere- u Verchlu-
materal verweet wr. De Erhöhug e pH-Wert ll m Expermet lagam
u chrttwee erlge, amt ch e mkrelle Ppulat a e geäerte
Umwelteguge apae ka.

DaBASE ührt mRahme eBN-ExpermeteMellerugaugae mBerech
Gechemeurch. Ewere gechemcheBerechuge urchgeührt, ume Ex-
permete zur Erhöhug e pH-Wert m Bhrlch vrzuerete u auzuwerte.
E Zel t e, vrherzuage,  e zu Auälluge vMerale zw. Fetphae
 eWaerletuge e Expermet kmme ka. Dazu were vercheee
Recheälle mt uterchelche Raegugemellert (z. B. vercheee
Arte v Ijektlöuge, e zu eer pH-Wert-Erhöhug ühre). Eeall
were e gechemcheWechelwrkugemt em umgeee Tte e-
rückchtgt. De gecheht urch e Betrachtug gechemcher Przee (z. B.
Kateautauch)  ezele Recheälle, ere Ergee verglchewer-
e, um e Auwrkug auMeralauälluge u -aulöuge geamt zu
aalyere.

Schwerpukt zur Utertützug e BN-Expermete11 t aher e Uteruchug
mttelMellrechuge weer ch er pH-Wert m Tte lge v zutre-
tee Löuge äert. Ilgeee köeMeralumwaluge tatte,
e zu eer Veräerug e Preraume u mt e Traprtregme ühre
köe. Zum Eatz kmmt er Ce PHREEQC (Parkhurst u. a. 2013), mt welchem
e jewelge thermyamche Glechgewchte erechet u e Löug zw.
Auällug v Fetphae erechet were.

8.2 Projektverlau

De Prjektletug ür a BN-Expermet hat a elgche Stuezetrum ür
Kereerge (SCK CEN) e. Im Rahme ee Expermet et ee regelmä-
ßge Verataltugrehe (Mt Terr Techcal Dcu) tatt,  welcher e
euete Ergee er Prjektparter (ee SCK CEN u BASE  e Ara,
ASNR, FANCuBRGM 12) augetaucht ukutertwere. Feerühre t her
SCK CEN, e üerwege a expermetelle chemche umkrlgche

11Da BASE t rt urch a PrjektMont Terri Project- BN Experiment: Bitumen-Nitrate-Clay interac-
tion (FKZ 4724F70102) etelgt.

12Ara - Agece atale pur la get e échet raact; ASNR - L’Autrté e ûreté
ucléare et e raprtect; FANC - Het Feeraal Agetchap vr Nucleare Ctrle; BRGM -
Bureau e recherche gélgque et mère.
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Prgramm urchühre u emeralgche Uteruchuge v BRGM uter-
tützt were. Am 26. Jauar 2022 wure au er Mt Terr Techcal Dcu
TD-435 e Utertützug urch a BASEmttel gechemcher Mellrechu-
ge agekügt (Jendras u. a. 2022).

I eem erte Aatz wure amt ege, e gechemche Mell mt
em Prgramm PHREEQC (Parkhurst u. a. 2013)  er Ver 3.7.3. (Parkhurst u. a.
2021) zu ertelle. Grulage v gechemche Mellrechuge  ther-
myamche Date, eere e Glechgewchtktate chemcher
Reakte (g. lg k-Werte), e verweet were um Sättgugze (Verhält-
 zwche Ieaktvtätprukt u Lölchketprukt) zu ereche u
mt e ptetelle Auällug uAulöug v Fetphae zu quatzere u
a thermyamche Glechgewcht zu etmme. DeeMell verweete
e thermyamche Dateatz ThermChme  er Ver 11a (ThermoChimie
2022), er ür Fragetelluge  er Elagerug mTte rtlaue etwckelt
wr.

Mt eem Mell wure e chemche Reakte  Löug zwche zwe
Kmpete erechet u etmmt, welche Merale u Fette urch e
chemche Reakt  Üerättgug vrlege, .h. au er Löug al Fett
aualle köte. De zwe Kmpete :

1. E Lter Löug mt er chemche Zuammeetzug ee ythetche
Prewaer (Bleyen u. a. 2021), a m chemcheGlechgewcht mt em
Opalut Mt Terr e ll (Pearson u. a. 2003).

2. Ee alkalche Natrlauge (NaOH), e chrttwee mt em ythetche
Prewaer reagert, um e pHWert ( au 13) atege zu lae.

Be e Arete wure ch zuächt au e chemche Reakte zwche
ee ee Kmpete u e arau reulteree Auälluge vM-
erale u Fette kzetrert uWechelwrkugemt emOpalut
verachlägt. De eeutet, a her er Eu er pH Wert Erhöhug er-
hal ee gechlee Sytem (z.B. erhal e Rhrytem m Expermet)
aha eer ythetche Prewaerzuammeetzug uterucht wure. De
Ergee herzuwure m Jauar 2023 amMt Terr Techcal Meetg TM-40 al
Pter (Weyand u. a. 2023b) u  erMt Terr Techcal Dcu al Vrtrag prä-
etert (Weyand u. a. 2023a). Ewure auch Varatrechuge urchgeührt,
e atatt e ythetche Prewaer e chemche Zuammeetzug er
re Bhrlchkammer erückchtge (Hendrix u. a. 2022).
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Im Achlu u au Ba er Dkue erhal er ee Verataltuge
erlgtewetere kleere Apauge mMell, e Egag  ee Pterprä-
etat m Aprl 2023 au er EGU Geeral Aemly geue hae (Weyand u. a.
2023c), we z.B.

• Aktualerug e thermyamche Dateatze au e eue Ver 12a
(ThermoChimie 2023; Rodríguez u. a. 2023),

• Auwertug er Temperaturmerehe mBhrlch (veröetlcht  Weyand
u. a. (2026) ) uBerückchtgug v Temperaturahäggkete (atelle er
Staar-Temperatur v 25 °C) e e chemche Reakte u e e
Egaewerte (. Spezatetrachtug e gelöte Khlete),

• Erweterug mttel Aalge um cht mBhrlchwaer gemeee, aer
atürlch vrkmmeer Ie (Alumum u Slzum).

DaMell wure außerem hchtlch gechemcher Iteraktemt em
Opalut, mt em a Bhrlchwaer m -tu Expermet  Ktakt teht,
erwetert. Herzu gehört ee Karatglechgewchte eere er Kat-
eautauch mt Tmerale. De Ergee herzu wure au er Mt Terr
Techcal Dcu TD-482 m Jauar 2024 al Vrtrag (Weyand u. a. 2024a) u au
emMt Terr Techcal Meetg TM-41 mMa 2024 al Pter (Weyand u. a. 2024b)
präetert.

Im Achluwure m Ju 2024 vmBetreer e FellarMt Terr „Bu-
eamt ür Laetpgrae (wtp)“ mBhrlch e BN Expermet eue
Waerpre etmme, e v SCK CEN mwaerchemche Nalar aa-
lyert wure (SCK-CEN 2024). De Mellerugarete wure ezüglch er
euewaerchemche Aalye aktualert. Weterhwure e lgee
Mellerweteruge urchgeührt:

• Auchlu v (eere) karatche Fetphae, e ketch ge-
hemmt zw. eegrößereAktverugeergeeötgeale e -tu
Temperatureguge Mt Terr gegee,

• Mellerug er Auällug v Zemetphae (C-S-H Phae),
• Aktualerug er Tteparameter (Wersin u. a. 2024)
• u epelhafte Mellerug er Aulöug v Tmerale (ketch
geteuert).

De Ketk v Tmerale wure cht achleße  a Mell tegrert.
Zum ee, wel e Ucherhete zgl. er Dategrulage zu grß , a
e Auagekraft er Mellergee ur egt utzar wäre u zum aere,
wel m -tu Expermet ch cht etgelegt t, weer e pH-Wert Erhöhug
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erlge ll (Art uWee we zetlch). De Mellergee herzu wure m
Septemer 2024 al Vrtrag erhal eerMt Terr Techcal Dcu (Weyand
2024) we al Pter mNvemer 2024 au er „9th Iteratal Cerece 
Clay  Natural a Egeere Barrer r Raactve Wate Cemet (Clay
Cerece) 2024“(Weyand u. a. 2024c) präetert.

Im Achlu erlgtewetere Mellapauge u -erweteruge:
• Aktualerug v PHREEQC au e Ver 3.8.6.17100 (Parkhurst u. a. 2025),
• Kzetrerug au e Waercheme mBhrlchtervall Nr. 3, a ete
SCK CEN etcheewure, a zuächt  eem e Erhöhug e pH-
Wert erlge ll,

• Eratzer NaOH-Lauge alReaktmttelurch e ythetche Zemetp-
rewaer (Berner 1992; Altmaier u. a. 2024), a e Eu v egraertem
Zemet  eem Elager al Barreremateral realtätäher werpegelt,

• Autauch er thermyamcheDatea gegeCemata18 (Lothenbach
u. a. 2019), e ch au Zemetphae pezalert u thermyamche
Baate er eeall au Tte pezalerte Datea Thoenen u. a.
(2014) ethält. I eem Zuammehag wr zur Blug v Zemetphae
e eeall realtätäherer Aatz, e g. Sl-Slut-Aatz (Lothen-
bach u. a. 2019) gewählt atatt er Berechug er Auällug v ezele
Zemetphae.

De aktualerteMellergee kl. etallerter Mellechreug u E-
rug er Ergee  e wechaftlche Lteratur wure gemeammt
ezele Prjektparter mMt Terr BN-Krtum  eem Specal Iue zur
Clay Cerece zuammegeat u pulzert (Weyand u. a. 2026).

8.3 Zusammenassung und Ausblick

Mt Veröetlchug ewechaftlcheArtkel Weyand u. a. (2026) te erte
Utertützug eMt Terr BN-Expermete ete e BASE agechle. E
wure aha ee gechemcheMell thermyamche Berechuge
urchgeührt, ummöglche Auälluge umeralgche Veräeruge e
erhöhtem pH-Wert m BN-Bhrlch e FellarMt Terr azuchätze. De M-
ellerugergee  Weyand u. a. (2026) zege, a e Ateg e pH-Wert
mttel Reaktmt eem ythetche Zemetprewaer zur Auällug v
eMerale Calct (Calcumkarat), Bruct (Mageumhyrx) umehrere
Zemetphae ührt.
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Berückchtgt ma Kateautauchprzee mMell,  t zur Erhöhug e
pH-Wert augru er Puerwrkug eOpalut (Zhu u. a. 2023; Koroleva u. a.
2011) ee höhere Mege a Zemetprewaer errerlch. De Puerwrkug
etaltet ch urch e Kateautauch vK+ uNa+ (erhöhte Kzetrat-
e mZemetprewaer) mt hauptächlchMg+2 (au e Tmerale, auch
expermetell  Mäder u. a. (2018) amZemet-Opalutüergagachgewee).
AugrueraerhöhteMg+2 -Kzetrat  LöugwreBruct-Auällug
vertärkt u höhere Mege köe aualle. De Mellerugaret  Weyand
u. a. (2026) zegt, a ee Erhöhug e pH-Wert  ~10 zu eem ur gerge
Rk eer Vertpug e I-tu-Expermete ührewüre, a ch Calct ur
 ehr gergeMege let u ee Bruct-Auällug vermeewr. Oerhal
ee pH-Wert köte urch e Auällug v Bruct, eere we ee
puktuell erlgt, Waerletugemt kleem Durchmeer er auch e per-
rerte Gtter  e Bhrlöchermt ehr klee Preurchmeer (telwee)
vertpe.

E t azumerke, a Auällug- u Aulöugprzee  er Natur kmple-
xer  al  eem gechemche/thermyamche GlechgewchtSMell
alar. Darüer hauwere e höhere pH-Werte e Aulöugeekte v
Tmerale a er Grezäche zur umgeee Trmat relevater. Daher
t zur wetere Beurtelug eer Frage zuküftg ee reaktve Sttraprtm-
ellerug ageacht, e a Strömugregme erhal e I-tu Expermet
alet u auch e zetlche Apekt er pH-Wert Erhöhug erückchtge
ka. De Ergee er Stue Weyand u. a. (2026) llte augru er gerge
Vluma a Auälluge jech azu ermutge, e pH-Wert mBN-Expermet
chrttwee zu erhöhe, um e Greze er mkrelle Aktvtät zu uteruche.

Darüer hau t e mBASE-Frchugprjekt „Untersuchungen im übertägigen
Labormaßstab zum Verhalten von Tongestein im Nahfeld des Einlagerungsbereiches ra-
dioaktiver Abfälle (UV-ToN)“ (FKZ 4724F10401) ageacht, a I-Stu Expermet au
eer kleereSkala  eemkvetelle Larachzule. Der pH-Wert ll
 eem Larexpermet a etpreche e Raeguge  Weyand
u. a. (2026) erhöht were, um e Mellergee zu valere. Darau reulte-
re ll a  Flgearete (z.B. mBASE-Frchugprjekt „Entwicklung und
Verizierung von Rechenprogrammen zur Bewertung von Langzeitsicherheitsanalysen 2
(ERLa2)“ (FKZ 4726B10201 )) Mellapauge erlge, e a Egag  e
Durchührug e BN-Expermete hae.
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9 Indikatoren zu Einschluss und Isolation derwesentlichen
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I Navarro u. a. (2019) wure Ikatre zur Bewertug e Echlue u er
Ilat v Raukle erhal er weetlche Barrere (echluwrk-
amer Gergerech zw. techche u getechche Barrere gemäß § 23
A. 4 Startauwahlgeetz (StaAG) (BGBl 2020)) ee Elagerytem et-
wckelt. Ewure eu Ikatre vrgechlage, e ch au uterchelche
phykalche Bezuggröße ezehe, u  tmege-, mae- u aktv-
tätezgee Ikatre utertelt were. De Fukt- u Wrkugwee
er Ikatre wure aha v Traprt- zw. Auretugrechuge ür
e geerche Elagerytem m Tgete aha vereachter Aahme
llutrert. Für e Aweug er Ikatrewure e Berechuge  eem
verzerte Aatz zur Qualtätcherug er Ergee mt zwe Rechepr-
gramme (MARNIEuTOUGH2-GRS)urchgeührt. DeMellrechuge laga 
Deutchla zu erwartee ezulagere Ivetar a hch raaktve Aälle
au Ba er Ivetaretmmug  er Vrläuge Scherhetaalye Grlee
(VSG)  Peier u. a. (2011) we Parameterarete er gewechaftlche
Auwahlkrtere e StaAG zu Grue. De mStaAG geate Barete
a trömug- u traprtrelevate Parameterwure urch re Recheälle
agelet. De vrgeate Frchugaret Navarro u. a. (2019) wure  er
Begrüug zu § 4(5) ElSAV ageührt (Bundestag 2020).

Im Rahme e Frchugprjekt ERLa wure a  er VSG prgtzerte
Ivetar a aallee hchraaktve Aälle au Peier u. a. (2011) aha
er zwche tatächlch agealleeMege aktualert. Zuätzlch wure
Krtere etwckelt, e ee Auwahl er  Lagzetcherhetaalye zu e-
rückchtgee Raukle erlaue. Ee au ee Krtere reulteree
Auwahl t a egrüet u achvllzehar. Der Aurchtug zur zuküftge
Nutzug v Recheprgramme  Kap. 3 lge, wure e Zerallrechu-
ge ür a  Navarro u. a. (2019) verweete Ivetar, eregt um Uratal, mt
PFLOTRAN weerhlt u ee Verglecharket zu e Ergeemt MARNIE
hergetellt.

Dee Aretewere m Frchugprjekt ERLa2  er Wee rtgeührt, a
e Auretugrechuge ür a geerche Elagerytem au Navarro u. a.
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(2019) mt PFLOTRAN weerhlt were. Herewr m Vrergru tehe, e
Scherhetreerve e Sytem ach Navarro (2025) zu quatzere. Dazu wer-
e Setvtät- u Ugewhetaalye urchgeührt, e zu eem vertefte
Vertäe er Auwrkuge eer Ugewhete u er Scherhetreer-
ve e Sytem ezutrage. De Ergee eer Frchugarete köe
we e Arete au Navarro u. a. (2019) e eer möglche Üerprüug u
Weteretwcklug v Regelwerke eeße.

9.1 Bestimmung der Radionuklidmengen

9.1.1 Datengrundlage Inventar

A eem ach StaAG ermttelte Start ür e Elager  Deutchla ür
hchraaktve Aälle wr a ezulagere Ivetar a hch raaktve A-
älle ach em Natale Etrgugprgramm (NaPr) mWeetlche au
etrahlte Breelemete u Aälle au er Weerauaretug etehe
(BMUV 2024a). Für e Beta a raaktve Aällewr mNaPr au a Ver-
zech raaktver Aälle  BMUV (2024b) verwee, a Agae zu em 
Deutchla vrhaee u zu erwarteeMegevetar macht (Stückzahl,
ArterAallgee,Geamtmae). Nach BMUV (2024b) zähle zuehchra-
aktve Aälle etpreche IAEA-Klakat e etrahlte Breelemete
au Letug- we Veruch-, Demtrat- u Frchugreaktre (VDF)
u e Aälle au er Weerauaretug. Da er Betre e letzte Letugre-
aktr am 15. Aprl 2023 eete, t er Beta u ekat (BMUV 2024b).

Da  BMUV (2024b) aer kee erezerte Aultug er Breelemete (BE)
au Druckwaer-, Seewaer- uWaer-Waer-Eerge-Letugreaktre
(DWR, SWR, WWER) erlgt, wr e Aallprge au er VSG heragezge. Im
Rahme eer wure a zu erwartee ezulagere Ivetar au Ba e
Autegechlue au er Kereergeutzug  Deutchla (AtG 2011) zum
amalge Zetpukt prgtzert (Peier u. a. 2011). Deewure er aktuelle
Prge gegeüergetellt (Ta. 9-1). De Azahl a BE ach Peier u. a. (2011)
erezert zuätzlch e BE au Letugreaktre  e BE-Type UO2-BE u
Mchx-BE (MOX). De Prge ür e Aälle au er Weerauaretug 
 Ta. 9-2 erat.
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Ta. 9-1: Stückzahl u Schwermetallmae ( tSM) er Breelemete au Le-
tugreaktre, Prge ach Peier u. a. (2011) u Beta zum 31. Dezemer
2023 (BMUV 2024b).

Stückzahl Schwermetallmasse in tSM
(Peier u. a. 2011) (BMUV 2024b) (Peier u. a. 2011) (BMUV 2024b)

DWR-BE 15.600a - 7.180 -

SWR-BE 13.980c - 2.685 -

WWER-BE 5.050 - 590 -

Gesamt 34.620 34.451 10.445 10.036
a Dav 1.250 MOX-BE, RetUO2-BE
 Dav 765 tSM MOX-BE, RetUO2-BE
c Dav 1.530 MOX-BE, RetUO2-BE
 Dav 220 tSM MOX-BE, RetUO2-BE

Ta. 9-2: Aallmege au er Weerauaretug etrahlter Breelemete
(Azahl Kklle), Prge au Peier u. a. (2011) u (BMUV 2024b).

(Peier u. a. 2011) (BMUV 2024b)

CSD-Va 3.785 3.836

CSD-Bc 308 -

CSD-C 4.104 -

Gesamt 8.192 3.836
a Kkllemt verglate Spaltpruktlöuge u Feeklärchlämme (Peier u. a. 2011).
 kl. 560KklleauemVeregteKögrech (UK-HAW)u 140KklleauerWeerauar-
etug au Karlruhe (HAW-WAK), e ach (Peier u. a. 2011) e CSD-V geamt zugerechet
were.

c Kkllemt verglate Dek- u Spülwäer (Peier u. a. 2011).
 Kkllemt verprete Hüllrhrtücke, Strukturtele u Techlgeaälle (Peier u. a.
2011).

Au e VDF-Reaktrewr ee Aallmege mBerech v 10  12 tSM erwartet
(BMUV2024a). ZueVDF-Reaktregehöreach Peier u. a. (2011) eFrchug-
eutrequelle Garchg e Hez Maer-Letz Ittut (auch Frchugre-
aktr Müche II, kurz FRM II geat), er Frchugreaktr Maz (FRMZ), er
Berler Expermeterreaktr II (BER II), er Veruchreaktr er Aretgeme-
chaft Jülch (AVR), er Thrum-Hchtemperaturreaktr Hamm-Uetrp 300 (THTR),
e kmpakte atrumgekühlte Kerreaktralage Karlruhe (KNK II) we a u-
klear agetreee Frchugch Ott Hah (NSOH). Au e Prge v
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Peier u. a. (2011) u em Beta ach BMUV (2024b) were e öetlch zur
Verügug tehee Date zu Azahl a elaee Behälter, Stückzahle zu
Breelemete, Bretäe zw. Breelemet-Kugel u ere Schwermetall-
mae zuammegetellt (Ta. 9-3).

Ta. 9-3: Azahl u Schwermetallmae ( Te Schwermetall tSM) er Breele-
mete zw. Breelemetkugel (BE-K) er Bretäe (BS) au VDF-Reaktre,
Prge ach (Peier u. a. 2011) u Beta zum 31. Dezemer 2023 (BMUV 2024b).

Anzahl Behälter Stückzahl Masse in tSM
(Peier u. a.

2011)
(BMUV 2024b) (Peier u. a.

2011)
(BMUV 2024b) (BMUV 2024b)

AVR 152 152 288.161 BE-K 288.334 BE-Ka 2,001

THTR 305 305 617.606 BE-K 619.804 BE-K 7,015

KNK+NSOH 4 4 2.536 BSc 2.539 0,5

BER II 20 - ca. 120 BE 66 BEe 0,1016

FRM II 30 - ca. 120 -150
BE

48 BE 0,3347

FRMZ 1 - 89 BE 83 BE 0,016

a Ikluve 173 BE-Kugel Äquvalete (1 kgSM) al Kugelruch mReaktrruckehälter (mt Lechte-
t verge).

 Ikluve 2.198 BE-Kugel Äquvalete alKugelruch (15 kgSM) m chere Echlu mTetreaktr
(Spaetreaktrehälter).

c 2.484 Bretäe au KNK II u 52 Bretäe au NSOH.
 2.416 BS au KNK II, 71 KNK-BS au Nuklearexpermete e Kerrchugzetrum Karlruhe, 52
BS au NSOH.

e Au Ba etprecheer Verträge wure alle  zum Jahr 2016 ageallee etrahlte Breele-
mete  a Herkuftla e Brete zurück traprtert (BMUV 2024a).

9.1.2 Methodik Berechnung Radionuklidaktivitäten

I BMUV (2024a) u BMUV (2024b) erlge kee Agae zu rauklpe-
zche Stmege, Mae er Aktvtäte. Daher wr zur Berechug er
rauklpezche Aktvtäte au e Agae zur Stückzahl zw. Schwer-
metallmae au e Ararechuge u Aktvtätetmmuge er VSG
zurückgegre (Peier u. a. 2011). Zur Berechug er Stmege13 were e
Halwertzete14 er Nuclear Data Sheet NNDS (Dezember 2025) u zur Berech-

13Mt er Avgar-Ktate = 6.02214078 × 1023−1 (Andreas u. a. 2011).
14De Umrechug er Zetehete erlgte etpreche er taar ut  tme  phyc (.h.

e Jahr eteht au 365,25 Tage). Betmmug er Zerallktate ach (Rutherford u. a. 1902).
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ug er Mae e zugehörgeMlmae e Evaluate Nuclear Structure Data
Fle (ENSDF) verweet.

9.1.2.1 Leistungsreaktoren

I Peier u. a. (2011) wure e Azahl er BE u ere Schwermetallmae ür
DWR, SWR uWWER (jewel ür UO2- uMOX-BE) ür a Jahr 2035 prgtzert
(amal geplater Beg e Elagerugetre am Start Grlee). De BE
wure au Ba er amal vrlegee Irmate g. Alterklaemt
eer zetlche Spawete v jewel ü Jahre zugeret.

Der Beg e Elagerugetre ür e Elager ür hchraaktve Aälle
ach StaAG wr ür e vrlegee Bercht au a Jahr 2080 agechätzt, re-
ultereauerAahme,aerStart mJahr2050etmmt t (BASE2025;
BGE 2025) u ür Geehmgug, Erkuug, Bau u Ietreahme 30 Jahre, vgl.
(EndlKom 2016; Thomauske 2016; Thomauske u. a. 2016), eötgt were. Daher wer-
e e BE mVerglech zu Peier u. a. (2011) al 45 Jahre älter agemme, .h. e
Zurug zu e Alterklae verchet ch um eu Alterklae. De Spa-
wete er Alterklae eträgt ü Jahre, e Ergee er Ararechuge
u Aktvtätetmmuge ach Peier u. a. (2011) were aer jahrechar (m
Ata v ü Jahre ür BE au Letugreaktre) agegee. Daher wr
e pezche Aktvtät ( Bq/tSM) er jewel ächt paee Jahreagae
verweet (.h. zur Betmmug er Aktvtät z.B. er BE au er Alterklae „56 –
60 Jahre“ wr e pezche Aktvtät zum Zetpukt „60 Jahre ach Etlaug“
verweet).

I er VSG wure av augegage, a ür e BE au Letugreaktre
10.445 tSM aalle15,er tatächlcheBetaach BMUV (2024b) tmt 10.036 tSM
lecht gerger16 (Ta. 9-1). Ewr agemme, a ch e  2011 kumeter-
te Prge ür 2035 au e Alterklae  24 Jahre ach Etlaug ezge
hat, a er Beta er ältere BE zum Veröetlchugzetpukt  2011 ekat
war. Daher wr zur Krrektur e Derez v 409 tSM glechmäßg v e erte
re Alterklae er VSG („10 – 14 Jahre“, „15 – 19 Jahre“ u „20 – 24 Jahre“)

15Glt ür a Megegerüt ach Peier u. a. (2011) ,  Larue u. a. (2013) wure aweche11.210 tSM mt em Argumet agemme, a e er Mae a rchem Kerret et-
prcht, . a. (Seher 2013).

16I BMUV (2024a) wr aweche herv 10.038 tSM agegee, wamter Ruugprzeur
au gaze Zahle e Summelug egrüet wr. Da BMUV (2024a)  eer Etwuraug
veröetlcht wure u e Lteraturtelle zuem älter t, were ür e vrlegee Bercht e
euere Agae ach BMUV (2024b) verweet.
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agezge (ageruet 136 tSM pr Alterklae). Da kee Irmate vrlege,
  DWR er SWR weger BE al erwartet agealle  u auch cht, 
weger UO2- er MOX-BE, were e Schwermetallmae etpreche hrer
amal prgtzerte Atele er jewelge Breelemetklae utrahert,
. Ta. 9-4.  = ,  − 4093 ⋅ , ,  , (9.1)

we Schwermetallmae er Alterklae ür ee BE-Typ  tSM,  Schwermetallmae er Alterklae  er VSG ür ee BE-Typ  tSM,  Summe Schwermetallmae aller BE-Type er Alterklae  er VSG  tSM
Ta. 9-4: Schwermetallmae ( Te Schwermetall tSM) er BE au Letug-
reaktre, ach Alter ( Jahre ) u BE-Typ erezert, mzert ach (Peier
u. a. 2011).

BE-Typ 60 65 70 75 80 85 90
DWR-UO2 529 725 1.027 1.680 1.300 800 60
DWR-MOX 25 53 78 360 210 20 -
SWRUO2 113 261 339 950 610 75 30
SWRMOX 17 - 55 60 80 - -
WWERDWR - - - - - - 580

ZurBetmmuge rauklpezcheAktvtätvetarwereeSchwer-
metallmae ( tSM) au Ta. 9-4 mt e pezche Aktvtäte ( Bq/tSM) au
e Ararechuge v Peier u. a. (2011) ür e jewelge BE-Typemult-
plzert u achleße ummert, um rauklpezch e Aktvtät  Bq zu
ereche. Herewere aalg zu Larue u. a. (2013) e Aktvtäte er Hüllrhre
vr er Multplkatmt hzuaert. =  ⋅ , + , (9.2)

mt  Aktvtät e Raukl  Bq Schwermetallmae ee BE-Typ eer Alterklae  tSM, Spezche Aktvtät e Raukl ee BE-Typ eer Alterklae  Bq/tSM, Spezche Aktvtät e Raukl e Hüllrhr eer Alterklae  Bq/tSM
FüreHüllrhrewure  Peier u. a. (2011) auchleßlchAktverugrechuge
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ür DWR-Bretäe urchgeührt, aher were ür SWR uWWER eeall e
Aktverugrechuge ür DWR-Bretäe verweet. Dee Vrgehe ührt zu
eer Üerchätzug er real zu erwartee Verhälte (Peier u. a. 2011).

Für WWER-BE were  Peier u. a. (2011) pezche Aktvtäte ür WWER-KGR
(Kerkraftwerk Grewal) uWWER-KKR (Kerkraftwerk Rheerg) agegee.
Etpreche er Aahme ach Larue u. a. (2013) were e pezche Aktv-
täte ür WWER-KGR ür alle WWER-BE verweet. Dee Vrgehe ührt zu eer
Üerchätzug er real zu erwartee Verhälte.

Massendeekt

Nach Larue u. a. (2013) ezehe ch e Ararechuge ür e Bretma-
trx u e Aktverugrechuge ür e Hüllrhre v Peier u. a. (2011) au e
Schwermetallmae e rche Bret u cht au ejege er age-
rate Breelemete (we e z.B.  BMUV (2024b) kumetert ). Daher
wr er g. Maeeekt (Gamow 1930) aha er jewelge Aräe er BE-
Type erechet (Ta. 9-5), um e Maeverlut urch e Eergereetzug
ach Einstein (1905) zu ermttel  = 2 ⋅  (9.3)

mt  Maeeekt urch Eergereetzug  kg pr tSM Fregeetzte Eergemege GWd 86.400 ⋅ 109 kg ⋅ m2/s2 Lchtgechwgket (299.792.458m/s ach (Jennings u. a. 1987)) Mae e BE-Typ  tSM
Ta. 9-5: Berecheter Maeeekt pr BE-Typ mt Agae zum Ara ach
(Peier u. a. 2011).

BE-Typ Abbrand inGWd/tSM Masse intSM nach
Tab. 9-1

Massende-
ekt inkg/tSM Massenver-

lust in 
DWR-UO2 +
MOX

55 6.867 0,053 363

SWRUO2 +
MOX

50 2.589 0,048 124

WWERDWR 30 580 0,029 17
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Der Maeverlut ür alle BE au Letugreaktre eträgt emach ~504 kg. Da
eer kleer t al e Ruuggeaugket, her u  Peier u. a. (2011) we
Larue u. a. (2013) v 1 tSM, wr er Maeeekt her verachlägt.
9.1.2.2 Wiederauarbeitung

Etpreche em Vrgehe ür BE au Letugreaktre  Kap. 9.1.2.1 were
auch ür e hchraaktve Aälle au er Weerauaretug (CSD-V ach
BMUV (2024b) ) e Stückzahle pr Alter ermttelt (Ta. 9-6) au Ba er Stück-
zahle u Alteregrupperuge ach (Peier u. a. 2011). Da e Prge zur
aallee Stückzahl a CSD-V au Peier u. a. (2011) gerger t al er Beta
ach BMUV (2024b) , wr e Derez v 51 CSD-V17 (vgl. Ta. 9-2) er jügte
Alterklae (80 a) zugechlage.
Ta. 9-6: Stückzahle a Kklle au er Weerauaretug, erezert ach
prgtzertem Alter zum Jahr 2080.80 a 85 a 90 a 95 a
CSD-V 601 360 1.310 1.565

De ralgche Charaktererug erlgt au Ba er Aktvtätetmmuge
ach (Peier u. a. 2011). De Stückzahle were je Alterklae ach Ta. 9-6 zur
Ermttlug er Aktvtät  Bqmt e pezche Aktvtäte  Bq/Kklle multpl-
zert.

9.1.2.3 VDF-Reaktoren

AVR

Im Frchugzetrum JülchGmH lege eDate zue agerateBreele-
mete au em AVR vr (Peier u. a. 2011). Dee Datewure ür Peier u. a. (2011)
zu eemmttlere uklpezcheAktvtätvetar prCASTOR®-Behälter um-
gerechet. Da zum her prgtzerte Elagerugeg a 2080 kee Date
vrlege, wure e pezche Aktvtät zum ächtlegee Zetpukt mt vrle-
gee Date (Ee 2070) verweet umt er Azahl a CASTOR®-Behälter
ach BMUV (2024b) (Ta. Betmmug er Rauklmege-3) multplzert. Der

17Für mehr Irmate . z.B. BGZ (2025) u (BASE 2025).
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Kugelruch mReaktrruckehälter 18 (1 kgSM) wr augru er gergeMae
her verachlägt.

THTR

FüreBreelemeteeTHTR300wure zumReerezatum31. Dezemer 1993
ür Peier u. a. (2011) ee Ararechug urchgeührt. De pezche Aktv-
täte pr CASTOR®-Behälter wure maxmal 50 Jahre ach Etlaezetpukt
erechet. Da e em ächtmöglche Zetpukt  zum her prgtzerte
Elagerugeg 2080 etprcht, wure ee Date verweet umt er
Azahl a CASTOR®-Behälter au BMUV (2024b) (Ta. 9-3) multplzert. Der Ku-
gelruch mSpareaktrehälter (15 kgSM) wr augru er gergeMae her
verachlägt.

KNK II und NSOH

Zu jeem er ver CASTOR® Behälter wure ür Peier u. a. (2011) etallerte
Date zum Aktvtätvetar ür a Bezugatum 2008 v e Eergewerke
Nr GmH (EWN) eretgetellt (WTI 2008). B zum Jahr 2058 wure mt em
Rettu-Verlgug- u Dkumetatytem ISTEC (2003) e Aktvtät
erechet. De Berechug ür a Jahr 2058 t a zum her prgtzerte
Elagerugeg 2080 ahelegete uwure aher verweet.

BER II

Irmate zu e Aktvtäte er Traurae u zur Geamtaktvtät v 52
etrahlte Breelemete lege emHelmhltz-Zetrum Berl ür Materale
u Eerge GmH vr (Peier u. a. 2011). Da e ch emBER II um ee lechtwa-
ermererte Reaktr haelt, wure e uklpezche Aktvtäte üer
repräetatve OREST-Rechuge ür LWR  Peier u. a. (2011) agechätzt. Für
a  ermttelte Nuklpektrum wure e zetlche Etwcklug er uklpez-
che Aktvtäte pr Breelemet erechet. Da er Betre e BER II zum 11.
Dezemer 2019 egetellt wure (BMUV 2024b), t e Azahl a BE ekat (66
ach BMUV (2024b) ) u wr atatt er Prge v 120 BE Peier u. a. (2011)

18Here haelt e ch um Bretkugel, e urch ee uglechmäßge Belatug mRe-
aktr zerrche  zw. u etgeetzt , a ee ch cht au em Reaktrehälter
heraugehlt wure.
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verweet. De uklpezche Aktvtätewere ur max. 10 Jahre ach
Etlaug agegee, a e em her prgtzerte Elagerugeg 2080
am ahelegete t19.

FRM II

Für e FRM II lege ach Peier u. a. (2011) Date üer e uklpezche
Aktvtäte ee etrahlte Breelemet ach eem Eatz v 60 Tage uter
Vlllatetre vr, au ee rt e uklpezche Aktvtäte erechet
wure. Da e Berechuge pr BE auchlelch ür 10 u 100 Jahre ach er
Etlaug vrlege, were e Werte ür 10 Jahre ach Etlaug verweet, a
er Zetpukt 100 Jahre ach Etlaug a Aktvtätvetar zum Elagerug-
zetpukt lecht uterchätzewüre. De aktuelle Stückzahl a BE  ach BMUV
(2024b) eutlch gerger al e Prge v Peier u. a. (2011) (48 atatt 120
– 150). Da er FRM II et März 2020 tllteht (FRM 2020; FRM 2021), t cht ver-
lälch vrherzuehewe vele BE  2080 aallewere. Auch ll e Ura-
Arecherug er BE v erzet 93% au 20% U-235 reuzert were (FRM 2025);,
wa ee Eu au e Rauklzuammeetzug haewr. Daher wr
ür e vrlegee Bercht er Beta ach BMUV (2024b) agemme u
e Azahl a BE u ere ralgche Charaktererug mu  zuküftge
Arete gg. agepat were.

FRMZ

Augru er ehlee Agae zur Aktvtät, e klee Betrag zum geamte
Megegerüt (83 BE mt 16 kgSM mKer ach BMUV (2024b) , 764 g Ura mNa-
lager ach BMUV (2024a) ) u er Erwartug20  Peier u. a. (2011) , a ee
Breelemete v e USA zurückgemmewere, were e hchraakt-
ve Aälle au em FRMZ we  Peier u. a. (2011) cht erückchtgt.

9.1.3 Auswahlkriterien Radionuklide

Zur Bewertug e chere Echlue er raaktve Aälle erhal er we-
etlche Barrere ee Elager kmme ach § 4 (5) ElSAV (BMU 2020) I-

19I Peier u. a. (2011) wr zwareGeamtaktvtäterBEauBER IIach50 JahreachEtlaug
agegee, mAhag e Berchte aer uklpezch ur  10 Jahre ach Etlaug.

20I BMUV (2024a) eet ch herzu kee aktualerte Irmat.
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katre zur Aweug,e chau eMaezw. Stmege „aller urprüglch
egelagerte Raukle“ al Reerezgröße ezehe. Daher t e tweg,
e Mege a Raukle e Elagerug zu etmme zw. zu prgtzere.
Da e m Flgee echreeeMellrechuge cht au e Berechug e-
er Dachätzug azele, were e Areruge er Berechuggru-
lage ür e Dachätzug e er Elagerug v hchraaktve Aälle
(BAnz 2022) her cht ageweet. Weterhwere m Flgee cht e Aah-
me kutert, e e Ararechuge u Aktvtätetmmuge  Peier
u. a. (2011) zu Grue lege21. Daher ka auch kee Echätzug erlge,  e
rt ermttelte 303 Raukle alle Raukle , e egelagert were.
V eer Vlltägket wr m Flgee augegage.

Um ür e Traprtrechuge ee umerch hahaare Azahl a ür e
Lagzetcherhet relevate Raukle auzuwähle (z.B. wure  Larue
u. a. (2013) Traprtrechuge ür 47 Raukle22 urchgeührt, . auch Ta.
A1), were m Flgee Üerleguge zu Krtere augetellt, e zur Auwahl
er Nukle zur Bewertug e chere Echlue am Ra er weetlche
Barrere heragezgewere köte.

Stomengen- undMassenkriterium

Nach § 4 (5) ElSAV (BMU 2020) üre ür zu erwartee Etwckluge mBe-
wertugzetraum jährlch höchte e Atel v 10−9 whl er Mae al auch
er Azahl er Atme (Stmege) aller urprüglch egelagerte Raukle
au em Berech er weetlche Barrere augetragewere > 10−9 zw.  > 10−9 (9.4)

mt;  Jährlch augetragee Mae zw. Stmege e Raukl kg zw. mol; Ital egelagerte Mae zw. Stmege aller Raukle  kg
zw. mol

We e Raukl e Elagerug ee gergere Mae zw. Stmege etzt,

21Herzu gehört z.B., a ach GRS (2023) tel größere Eergemege pr BE gewewure
(.h. er Ara größer t) al  er VSG agemme, Äeruge  e Aahme zu Verure-
guge m Kerret vrgemme wure we ee Dku zur Berückchtgug e
reuale Neutreue.

22I Ta. A.15 extert e eem Raukl e Zahlereher, Am-234 t Am-243.
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al er  Gl. 9.4 gezegte Atel (.h. e Freetzug er geamte Rauklme-
ge erhal ee Jahrewüre cht zur Verletzug e Krterum ühre), wr e
aher m Flgee verachlägt. De Mae er 303 Raukle eträgt ge-
amt ~6,73 kt (e Stmege ~28,7 Mml), .h. e Geamtmae ee etmmte
Rauklmu ach em Krterum größer e al ~6,73 g (zw. ~2,87 cml).

Durch e Aweug ee Krterum würe leglch 81 Raukle  er
Auwahl verlee (84, we ür e Stmege agewat, . Ta. A1). Grezälle
(ee Größerug kleer al er ger Grezwert)  Eu-155, B-208 u Np-
236 (mt je ca. 6 g), C-134mt ca. 4 g, La-137, Eu-152 uNp-239 (mt je ca. 3 g) uS-
125mt ca. 1 g. Uter Berückchtgug er Stmege wäre e zuätzlch C-113m,
Ba-137m, T-158, Lu-176, Re-186m u Th-228. Der Eu eer 14 Raukle
wr  eer Varatrechug etrachtet, er ee cht urch aere
Auwahlkrtere auchee.

Halbwertzeitkriterium

Raukle mt ehr klee Halwertzetewere ch währe er Elage-
rugzet (vmehrere Jahrzehte)  zum Zetpukt e Verchlue ee
Elager, awelchem rühete e Autrag  a umlegee Gete ptulert
were ka, ahezu vlltäg zeralle e. I (Larue u. a. 2013) wure Rau-
kle mt Halwertzete kleer al 20 Jahre verachlägt, e cht Betatel
er Thrum-, Neptuum-, Ura- er er Actum-Zerallrehe 23.

Uter er Aahme, a zwche Ietreahme u vlltägem Verchlu
ee Elager augeruet ca. 50 Jahre eötgt were (vgl. Thomauske (2016)
u Thomauske u. a. (2016) ), were Raukle mt eer Halwertzet vwe-
ger al ü Jahre (e Mege ee Raukl eträgt ach 10 Halwertzete
ch 0,1 %) wetetgehe zeralle e. Daher wr a lgee Krterum zur
Auwahl er Raukle verweet.1/2 > 10 ⋅  (9.5)1/2 Halwertzet ee Raukl  Jahre Betrezet e Elager  Jahre

Uter Aweug ee Krterum allee verlee 179 Raukle  er Au-

23Ee Auahme le re Raukle, e ee Halwertzet ahe 20 Jahre hae (P-210,
Pu-241, Cm-244). De Stmege eer Raukle wure jewel hre ächterückchtgte
Mutterukle (Ra-226, Am-241, Pu-244) zugechlage.
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wahl (Ta. A1). Da e her gewählte Halwertzet al Grezwert eret gerger t
al epelwee  Larue u. a. (2013) , erlgt kee Betrachtug v Grezälle
mt eer Halwertzet ur uweetlch kleer al ü Jahre. Ewr ür e vr-
legee Bercht cht ereut uterucht, weer Rauklemt kleere
Halwertzete Tel ee Zerallrehe , er ewr ch m Flgee au
e Aahme  Larue u. a. (2013) erue.

Zerallskettenkriterium

Ee Auahme zum zuvr echreee Halwertzetkrterum le Raukl-
e mt kleere Halwertzete, e Betatel eer Zerallrehe . Here
were e gleche Aahme we  Larue u. a. (2013) zugrue gelegt u e
Thrum-, Neptuum-, Ura- u Actum-Zerallrehe erückchtgt (A. 9-1).

A. 9-1: Berückchtgte Zerallrehe (Larue u. a. 2013).

Herurch were geamt re Raukle zuätzlch erückchtgt, ämlch
Ra-226 u Ac-227, e t urch a Stmege- uMaekrterum weg-
alle würe, u Cm-247, a a Aktvtätkrterum (. ute) cht erülle
würe.
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Aktivitätskriterium

I AkEnd (2002) wr argumetert, a lagzetrelevate Raukle ejege
, e ee Aktvtät vmehr al 1010 etze, a kleere Aktvtäte v 108
 109 lagleger Raukle (z.B. U-238, Np-237) jährlch uegechräkt
regegeewere köe. Daher t ekar, Raukle mt Aktvtäte > 109 (9.6)

zu erückctge. Igeamt etze 43 Raukle tal ee kleere Aktvtät
al 109 (Ta. A1), e glechzetg aer ee Halwertzet größer al 5 Jahre hae.
Langlebige Radionuklide

Fü er  Peier u. a. (2011) agegeee Raukle (Te-123, Ce-142, Sm-149,
Ta-180m, P-204) were ach e Nuclear Data Sheet al tal agemme,
vermutlch wel ere Halwertzet  grß wäre, a a Itp cht mehr al
Raukl agemmewere ka. De Stmege zw. Mae eer ü
Itpewereaher mIkatrcht al „egelagerte Raukle“erückch-
tgt. E t ekar, a auch aere Raukle, e erhal e Betrachtug-
zetraum v eer Mll Jahre cht weetlch zeralle, verachlägt were
köte. Der lgee Aatz (zur Berückchtgug ee Rauklmu e
Halwertzet kleer e al a 100ache e Betrachtugzetraum) wr ür e
vrlegeeMellrechuge allerg ur  eer Varatrechug verlgt,
um laglege Spalt- u Aktverugprukte cht auzuchleße, e  Larue
u. a. (2013) erückchtgt wure: 1/2 < 100 ⋅  (9.7)

Betrewäre mBepel geamt 25 Raukle (Ta. A1).

De vrgechlagee Krtere zur Auwahl v Raukle   er Ta. 9-7
zuammegeat

9.1.4 Ergebnis Radionuklidmengen

Für e Barecheall were ejege Raukle augewählt, welche e
ver Krtere zu Stmege, Mae, Aktvtät u Halwertzet erülle zzgl. er-
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Ta. 9-7: Vrgechlagee Krtere zur Auwahl v Raukle ür Traprtrech-
uge  Lagzetcherhetaalye.

Stmege- u
Maekrterum

∑ > 10−9 zw. ∑ > 10−9
Halwertzetkrterum 1/2 > 10 ⋅ 
Zerallkettekrterum Thrum-, Neptuum-, Ura- u

Actum-Zerallrehe
Aktvtätkrterum  > 109 Bq
Laglege Raukle 1/2 < 100 ⋅ 
jege, e Tel er zuvr geate ver Zerallrehe . Smt verlee 58
Raukle  er Auwahl, ehe Ta. 9-8. Dee 58 Raukle etze ee
Stmege v ~28,3 Mml u ee Mae v ~6,73 kt. Würe alle 303 Rau-
kle erückchtgt, wäre e ~28,7 Mml mt ~6,68 kt, al aäher ählche
Mege e eutlcher Reukt er Raukle.

I Larue u. a. (2013) wure 47 Raukle erückchtgt. Hzugekmme 
. Raukle mt gerge Halwertzete (kleer 20 Jahre), aer auch Ar-39
(268 a), Tc-98 (4,2*106 a), Eu-154 (86 a) u Cm-243 (29 a). Aerherum were m
vrlegee Bercht alle Raukle erückchtgt, e auch  Larue u. a. (2013)
erückchtgt wure.

Ta. 9-8: Aktvtäte, Stmege uMae er erückchtgte Raukle
(RN) ür BE au Letugreaktre (LR), e Kklle au er Weerauaretug
(CSD-V), we hchraaktve Aälle au VDF-Reaktre.

H-3 5,24E+15 9,61E+14 4,11E+13 6,24E+15 5,81E+00 1,75E-02

Be-10 8,54E+10 4,37E+10 2,11E+09 1,31E+11 1,38E+01 1,38E-01

C-14 2,88E+14 7,21E+13 4,62E+12 3,65E+14 1,57E+02 2,20E+00

Cl-36 8,80E+12 2,04E+12 1,34E+11 1,10E+13 2,50E+02 9,00E+00

Ar-39 4,09E+13 2,39E+13 9,11E+07 6,48E+13 1,31E+00 5,11E-02

Ca-41 4,58E+11 1,54E+11 4,49E+08 6,12E+11 4,60E+00 1,88E-01

C-60 4,05E+14 7,54E+11 5,02E+10 4,06E+14 1,62E-01 9,68E-03

N-59 2,02E+15 3,48E+11 5,65E+09 2,02E+15 1,23E+04 7,28E+02

N-63 1,72E+17 2,74E+13 1,46E+11 1,72E+17 1,31E+03 8,23E+01

RN ABE-LR 
Bq

ACSD-V 
Bq

AVDF  Bq ARN 
Bq

RN 
ml

mRN 
kg
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Ta. 9-8: Aktvtäte, Stmege uMae er erückchtgte Raukle
(RN) ür BE au Letugreaktre (LR), e Kklle au er Weerauaretug
(CSD-V), we hchraaktve Aälle au VDF-Reaktre. (Frtetzug)

Se-79 1,69E+13 9,29E+12 2,27E+11 2,64E+13 6,59E+02 5,20E+01

Kr-85 2,95E+16 3,16E+01 7,59E+14 3,02E+16 2,45E+01 2,08E+00

R-87 7,51E+09 4,44E+09 2,10E+07 1,20E+10 4,50E+04 3,91E+03

Sr-90 4,22E+18 1,63E+18 2,25E+16 5,87E+18 1,28E+04 1,15E+03

Zr-93 7,06E+14 3,72E+14 1,78E+12 1,08E+15 1,31E+05 1,22E+04

N-93m 7,23E+14 3,65E+14 1,56E+12 1,09E+15 1,33E+00 1,23E-01

N-94 3,18E+15 6,21E+10 2,12E+10 3,18E+15 4,90E+03 4,60E+02

M-93 4,36E+13 1,92E+11 1,76E+09 4,38E+13 1,33E+01 1,23E+00

Tc-98 6,21E+09 2,01E+09 2,22E+05 8,23E+09 2,61E+00 2,56E-01

Tc-99 5,23E+15 2,87E+15 1,08E+13 8,11E+15 1,29E+05 1,28E+04

P-107 5,61E+13 2,15E+13 1,28E+10 7,75E+13 3,81E+04 4,07E+03

Ag-108m 2,23E+13 1,22E+13 2,05E+10 3,45E+13 1,14E+00 1,23E-01

S-121m 2,42E+15 8,28E+14 9,71E+11 3,25E+15 1,08E+01 1,30E+00

S-126 2,28E+14 1,04E+14 3,33E+11 3,33E+14 4,98E+03 6,28E+02

I-129 1,13E+13 5,41E+12 2,04E+10 1,67E+13 2,04E+04 2,62E+03

C-135 1,91E+14 8,94E+13 2,82E+11 2,81E+14 2,82E+04 3,81E+03

C-137 7,47E+18 2,55E+18 2,42E+16 1,01E+19 2,28E+04 3,12E+03

Sm-147 1,83E+09 1,21E+09 2,93E+06 3,05E+09 2,46E+04 3,61E+03

Sm-151 7,87E+16 3,45E+16 1,80E+14 1,13E+17 8,10E+02 1,22E+02

Eu-154 8,10E+15 6,42E+14 1,18E+14 8,86E+15 5,75E+00 8,86E-01

H-166m 5,04E+11 8,85E+10 2,44E+09 5,95E+11 5,09E-02 8,45E-03

Ra-226 4,20E+09 6,58E+08 2,78E+08 5,13E+09 6,21E-04 1,40E-04

Ac-227 1,67E+10 7,78E+09 7,01E+10 9,47E+10 1,56E-04 3,54E-05

Th-229 4,47E+09 3,23E+08 3,08E+11 3,13E+11 1,87E-01 4,28E-02

Th-230 2,89E+11 1,71E+10 1,43E+10 3,21E+11 1,83E+00 4,20E-01

Th-232 1,44E+08 1,19E+08 3,08E+10 3,11E+10 3,30E+04 7,67E+03

Pa-231 2,02E+10 8,20E+09 8,62E+10 1,15E+11 2,84E-01 6,55E-02

U-232 1,03E+13 7,92E+09 3,57E+13 4,61E+13 2,40E-01 5,57E-02

RN ABE-LR 
Bq

ACSD-V 
Bq

AVDF  Bq ARN 
Bq

RN 
ml

mRN 
kg
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Ta. 9-8: Aktvtäte, Stmege uMae er erückchtgte Raukle
(RN) ür BE au Letugreaktre (LR), e Kklle au er Weerauaretug
(CSD-V), we hchraaktve Aälle au VDF-Reaktre. (Frtetzug)

U-233 6,95E+11 2,66E+10 5,68E+13 5,76E+13 6,93E+02 1,61E+02

U-234 5,83E+14 1,07E+12 4,85E+12 5,89E+14 1,09E+04 2,56E+03

U-235 3,09E+12 6,70E+09 3,42E+10 3,13E+12 1,67E+05 3,92E+04

U-236 7,50E+13 8,46E+10 2,46E+11 7,53E+13 1,33E+05 3,15E+04

U-238 7,97E+13 9,91E+10 1,15E+10 7,98E+13 2,69E+07 6,41E+06

Np-237 1,59E+14 6,91E+13 1,67E+11 2,28E+14 3,70E+04 8,77E+03

Pu-238 1,57E+18 2,05E+15 7,30E+14 1,57E+18 1,04E+04 2,48E+03

Pu-239 1,24E+17 4,47E+14 1,10E+14 1,25E+17 2,27E+05 5,43E+04

Pu-240 2,92E+17 1,33E+15 1,50E+14 2,94E+17 1,46E+05 3,50E+04

Pu-241 6,69E+18 2,00E+15 1,68E+15 6,69E+18 7,25E+03 1,75E+03

Pu-242 1,82E+15 2,33E+12 2,09E+11 1,82E+15 5,17E+04 1,25E+04

Pu-244 7,74E+08 3,74E+05 1,44E+04 7,74E+08 4,76E+00 1,16E+00

Am-241 2,26E+18 1,65E+17 7,09E+14 2,43E+18 7,94E+04 1,91E+04

Am-
242m

9,20E+15 8,64E+14 2,54E+11 1,01E+16 1,08E+02 2,61E+01

Am-243 2,32E+16 3,01E+15 1,05E+12 2,62E+16 1,46E+04 3,54E+03

Cm-243 7,29E+15 2,76E+14 3,12E+11 7,56E+15 1,67E+01 4,06E+00

Cm-244 7,75E+17 8,95E+15 5,38E+13 7,84E+17 1,07E+03 2,62E+02

Cm-245 1,02E+15 2,62E+13 8,96E+09 1,05E+15 6,54E+02 1,60E+02

Cm-246 1,74E+14 3,71E+12 2,41E+09 1,78E+14 6,39E+01 1,57E+01

Cm-247 9,63E+08 9,67E+06 8,65E+03 9,73E+08 1,15E+00 2,84E-01

Cm-248 2,47E+09 1,85E+07 2,69E+04 2,49E+09 6,54E-02 1,62E-02

RN ABE-LR 
Bq

ACSD-V 
Bq

AVDF  Bq ARN 
Bq

RN 
ml

mRN 
kg

9.2 Vergleich des Inventars zwischenMARNIE und PFLOTRAN

Der Aurchtug zur zuküftge Nutzug v Recheprgramme  Kap. 3 lge,
wure e Zerallrechuge ür a  Navarro u. a. (2019) verweete Ive-
tar, eregt um Strukturtele u Uratal, mt PFLOTRAN weerhlt u ee
Verglecharket zu e Ergeemt MARNIE hergetellt. Der Dateatz  PFLO-
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TRAN eteht au eer ezele Bx he Fluß- u Traprteguge,  er
a geamte Ivetar zum Startzetpukt regeetzt wr. Da Ivetar wr üer
a Przemul WASTEFORM vrgegee u er Zerall er Nukle wr üer
a Przemul UFD_DECAY erechet. Bee Mule  a aMul GENE-
RAL gekppelt, üer a a auch Flu u Traprt er gelöte Raukle
 e geplate Auretugrechuge tattewr. Der Aktvtätverlau
al Erge v Ptra t  er A. A1 gezegt.

A. 9-2: Verglech e zetlche Verlau e Geamtvetar, we er Actum
Rehe. De urchgezgee Le zege e Ergee v PFLOTRAN, e getr-
chelte e vMARNIE.

Um e Ergee v PFLOTRAN u MARNIE vergleche zu köe, t  er
A. 9-2 er zetlche Verlau er Aktvtät e Geamtvetar zuamme mt
em zetlche Verlau er Mtgleer er Actumkette, ehe A. 9-1, gezegt.
De Üeretmmug t üer e geamte Zetraum  zu 107 Jahre ehr gut.
De zegt ch auch  e A. A2  A7, w er zetlche Verlau ür e ezele
Nukle zwche PFLOTRAN uMARNIE gegeüergetellt t.
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A Anhang

A.1 Anwendung der Radionuklidauswahlkriterien

De Taelle A1 zegt e  Kap. 9.1.3 egeührte Auwahlkrtere ageweet au
e  Peier u. a. (2011) augeührte Raukle.

Ta. A1: Auwahlkrtere au Kap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a.
2011).

H-3 Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

Be-10 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Be-7 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

C-14 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Na-22 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Al-26 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

S-32 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

P-32 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

S-35 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Cl-36 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Ar-37 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ar-39 Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

Ar-42 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

K-40 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

K-42 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ca-41 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Ca-45 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Sc-46 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

V-49 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

V-50 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

M-53 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

M-54 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Fe-55 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
rehe

ERLa VSG AP
10

1/2 <108
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

Fe-59 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Fe-60 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

C-56 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

C-57 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

C-58 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

C-60 Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

N-59 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

N-63 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Z-65 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ge-76 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

A-73 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Se-75 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Se-79 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Se-82 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

Br-82 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Kr-81 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Kr-85 Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

R-83 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

R-84 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

R-87 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ne

Sr-85 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Sr-89 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Sr-90 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Y-88 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Y-89m Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Y-90 Ne Ja Ja Ja Ne Ne Ja

Y-91 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Zr-93 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
rehe

ERLa VSG AP
10

1/2 <108
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

Zr-95 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Zr-96 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

N-91 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

N-92 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ja

N-
93m

Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

N-94 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

N-95 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

N-
95m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

N-96 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

M-93 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

M-100 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

Tc-97 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Tc-97m Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Tc-98 Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

Tc-99 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Tc-100 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ru-103 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ru-106 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Rh-101 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Rh-102 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Rh-
102m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Rh-
103m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Rh-106 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-107 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Ag-108 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

Ag-
108m

Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Ag-
109m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ag-110 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ag-
110m

Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

C-109 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

C-113 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

C-
113m

Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

C-
115m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

I-
113m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

I-114 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

I-
114m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

I-115 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

I-
115m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

S-113 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

S-
119m

Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

S-121 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

S-
121m

Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

S-123 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

S-126 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

S-124 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

S-125 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

S-126 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

S-
126m

Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Te-121 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Te-
121m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Te-123 - Ne - - Ne Ne -

Te-
123m

Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Te-
125m

Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Te-127 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Te-
127m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Te-128 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

Te-129 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Te-
129m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Te-130 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

I-125 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

I-129 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

I-130 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Xe-127 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

C-134 Ne Ja Ja Ne Ne Ne Ja

C-135 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

C-137 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Ba-133 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Ba-
137m

Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

La-137 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

La-138 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

Ce-139 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ce-141 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ce-142 - Ja - - Ne Ne -

Ce-144 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Pr-144 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Pr-
144m

Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

N-144 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

N-150 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

Pm-
143

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Pm-
144

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Pm-
145

Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Pm-
146

Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Pm-147 Ne Ja Ja Ja Ne Ne Ja

Pm-
148

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Pm-
148m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Pm-
150

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Sm-
145

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Sm-
146

Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

Sm-147 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ne

Sm-
148

Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

Sm-
149

- Ne - - Ne Ne -

Sm-151 Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Eu-149 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Eu-150 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Eu-152 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Eu-154 Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

Eu-155 Ne Ja Ja Ne Ne Ne Ja

G-150 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

G-151 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

G-152 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

G-153 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

T-157 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

T-158 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

T-160 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Dy-159 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

H-163 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

H-
166m

Ja Ja Ja Ja Ja Ja Ja

Tm-168 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Tm-170 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Tm-171 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Lu-176 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ne

Lu-177 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Lu-
177m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
rehe
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

H-174 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ne

H-181 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

H-182 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ja

Ta-179 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ta-180 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ta-
180m

- Ne - - Ne Ne -

Ta-182 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

W-181 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

W-185 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

W-188 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Re-183 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Re-184 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Re-
184m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Re-186 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Re-
186m

Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Re-187 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

Re-188 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

O-185 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

O-186 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ne

O-194 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ir-192 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ir-
192m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ir-194 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ir-
194m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

Pt-190 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ne

Pt-193 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Hg-203 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Tl-202 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Tl-204 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Tl-206 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Tl-207 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Tl-208 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Tl-209 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Tl-210 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

P-202 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

P-204 - Ne - - Ne Ne -

P-205 Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ja

P-209 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-210 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-211 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-212 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-214 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

B-207 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

B-208 Ja Ja Ja Ne Ne Ne Ja

B-210 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

B-
210m

Ja Ne Ja Ja Ne Ne Ja

B-211 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

B-212 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

B-213 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

B-214 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

B-215 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

P-210 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-211 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

P-212 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-213 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-214 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-215 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-216 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

P-218 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

At-217 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

At-219 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

R-219 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

R-220 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

R-222 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Fr-221 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Fr-223 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Fr-224 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Ra-223 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Ra-224 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Ra-225 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Ra-226 Ja Ja Ne Ne Ura Ja Ja Ja

Ra-228 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Ac-225 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Ac-227 Ja Ja Ne Ne Actum Ja Ja Ja

Ac-228 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Th-227 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Th-228 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Th-229 Ja Ja Ja Ja Neptu-
um

Ja Ja Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
rehe

ERLa VSG AP
10

1/2 <108
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

Th-230 Ja Ja Ja Ja Ura Ja Ja Ja

Th-231 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Th-232 Ja Ja Ja Ja Thrum Ja Ja Ne

Th-234 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Pa-231 Ja Ja Ja Ja Actum Ja Ja Ja

Pa-232 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Pa-233 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Pa-
234m

Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Pa-234 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

U-232 Ja Ja Ja Ja Thrum Ja Ja Ja

U-233 Ja Ja Ja Ja Neptu-
um

Ja Ja Ja

U-234 Ja Ja Ja Ja Ura Ja Ja Ja

U-235 Ja Ja Ja Ja Actum Ja Ja Ne

U-236 Ja Ja Ja Ja Thrum Ja Ja Ja

U-237 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

U-238 Ja Ja Ja Ja Ura Ja Ja Ne

U-240 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Np-235 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Np-236 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Np-237 Ja Ja Ja Ja Neptu-
um

Ja Ja Ja

Np-238 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Np-239 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Np-
240m

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Np-240 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Pu-236 Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
rehe

ERLa VSG AP
10

1/2 <108
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

Pu-237 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Pu-238 Ja Ja Ja Ja Ura Ja Ja Ja

Pu-239 Ja Ja Ja Ja Actum Ja Ja Ja

Pu-240 Ja Ja Ja Ja Thrum Ja Ja Ja

Pu-241 Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

Pu-242 Ja Ja Ja Ja Ura Ja Ja Ja

Pu-243 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Pu-244 Ja Ne Ja Ja Thrum Ja Ja Ja

Pu-246 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Am-241 Ja Ja Ja Ja Neptu-
um

Ja Ja Ja

Am-
242m

Ja Ja Ja Ja Ura Ja Ja Ja

Am-
242

Ne Ja Ne Ne Ne Ne Ja

Am-
243

Ja Ja Ja Ja Actum Ja Ja Ja

Am-
245

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Am-
246

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Cm-
241

Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Cm-
242

Ne Ja Ja Ja Ne Ne Ja

Cm-
243

Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

Cm-
244

Ja Ja Ja Ja Ja Ne Ja

Cm-
245

Ja Ja Ja Ja Neptu-
um

Ja Ja Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
rehe

ERLa VSG AP
10

1/2 <108
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Ta. A1: Auwahlkrtere auKap. 9.1.3 ageweet au e Raukle au (Peier u. a. 2011).
(Frtetzug)

Cm-
246

Ja Ja Ja Ja Ura Ja Ja Ja

Cm-
247

Ja Ne Ja Ja Actum Ja Ja Ja

Cm-
248

Ja Ja Ja Ja Thrum Ja Ja Ja

Cm-
250

Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Bk-247 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Bk-248 Ja Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Bk-249 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

Bk-250 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

C-248 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

C-249 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

C-250 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

C-251 Ja Ja Ne Ne Ne Ne Ja

C-252 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

C-254 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

E-252 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

E-254 Ne Ne Ne Ne Ne Ne Ja

RN 1/2 > 5a  >109 Bq / >10−9 / >10−9 Zerall-
rehe

ERLa VSG AP
10

1/2 <108

A.2 InventarvergleichMARNIE/PFLOTRAN
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A. A1: Zetlcher Verlau er Aktvtät e  (Navarro u. a. 2019) erückchtgte
Ivetar, eregt um Uratal, al Erge er Berechug mt PFLOTRAN.
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A. A2: Zetlcher Verlau er Aktvtät ür augewählte Raukle al Erge
er Berechug mt PFLOTRAN (urchgezgee Le) uMARNIE (getrchelte
Le).

A. A3: Zetlcher Verlau er Aktvtät ür augewählte Raukle al Erge
er Berechug mt PFLOTRAN (urchgezgee Le) uMARNIE (getrchelte
Le).
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A. A4: Zetlcher Verlau er Aktvtät ür augewählte Raukle al Erge
er Berechug mt PFLOTRAN (urchgezgee Le) uMARNIE (getrchelte
Le).

A. A5: Zetlcher Verlau er Aktvtät ür augewählte Raukle al Erge
er Berechug mt PFLOTRAN (urchgezgee Le) uMARNIE (getrchelte
Le).
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A. A6: Zetlcher Verlau er Aktvtät ür augewählte Raukle al Erge
er Berechug mt PFLOTRAN (urchgezgee Le) uMARNIE (getrchelte
Le).
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A. A7: Zetlcher Verlau er Aktvtät ür augewählte Raukle al Erge
er Berechug mt PFLOTRAN (urchgezgee Le) uMARNIE (getrchelte
Le).

A.3 Wissenschaftliche Beiträge
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