Internationale Vernetzung

Der THEREDA-Verbund hat sich vielfach der interes-
sierten Fachoffentlichkeit prasentiert und dabei ein
starkes nationales und internationales Interesse her-
vorgerufen. So besteht fiir salinare Systeme ein langjah-
riger, produktiver Austausch mit Mitarbeitern der Los
Alamos National Laboratories (LANL) und Sandia Na-
tional Laboratories (SNL) in den USA sowie der Nuclear
Waste Management Organization (NWMO) in Kanada.

Die Vorhabenergebnisse wurden zudem mit Kollegen
und Anwendern aus Belgien, Frankreich, England, Spa-
nien, Stidkorea, Japan und der Schweiz diskutiert, wobei
durchweg ein sehr positives Feedback zur Herange-
hensweise, Struktur und Nachvollziehbarkeit innerhalb
des Projekts THEREDA erhalten wurde.

Damit ist das Projekt exzellent in der nationalen und
internationalen Community etabliert und wird in vieler
Hinsicht als beispielhaftes Referenzprojekt angesehen.
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Projekt THEREDA

Seit vielen Jahren fordert das BMWi die anwendungsbe-
zogene Grundlagenforschung zur Sicherheit von Mensch
und Umwelt und damit zur Daseinsvorsorge. Auf dem Ge-
biet der untertdgigen Entsorgung von radioaktiven Abfal-
len betrifft dies im Wesentlichen die Férderung von Arbei-
ten, die zur kontinuierlichen Verbesserung der Sicherheit
vor potenziellen, insbesondere langzeitlichen Gefahren
der Abfélle einen Beitrag leisten. Weiterhin werden die
Kenntnisse zu sicherheitsrelevanten Fragestellungen ver-
tieft sowie die Sicherheitstechnik und Methoden zur Si-
cherheitsbewertung weiterentwickelt.

Daher werden die Loslichkeit und die chemische Form
gefahrlicher Substanzen, die aus radioaktiven oder che-
motoxischen Abféllen im Kontakt mit Wasser freigesetzt
werden konnen, wissenschaftlich intensiv untersucht.
Dabei werden thermodynamische Daten bestimmt, die in
Verbindung mit Computermodellen die Berechnung der
maximalen Loslichkeit solcher Substanzen in Abhangigkeit
von Lésungszusammensetzung und Temperatur erlauben.
Die Veroffentlichung dieser Daten in Fachberichten und
Artikeln in wissenschaftlichen Zeitschriften erlaubt aller-
dings noch keine unmittelbare Verwertung dieser Arbei-
ten.

Hier setzt das Projekt THEREDA an: seit 2006 werden
Fachberichte und wissenschaftliche Verdéffentlichungen
aus der ganzen Welt ausgewertet. Transparent evaluierte
thermodynamische Daten werden in eine Datenbank ein-
getragen. Um die Ergebnisse einem breiten Fachpublikum
zuganglich zu machen, kénnen diese Uber das Internet
eingesehen werden.

Diese Arbeit erfordert einen breiten, interdisziplindren
Ansatz. Daher wird das Projekt THEREDA gemeinsam von
flnf Institutionen betrieben, die selbst in den entspre-
chenden Forschungsfeldern tatig sind. Dies dient der Biin-
delung von Kompetenzen und stellt die Referenzdatenba-
sis THEREDA auf ein breite institutionelle Basis.

Ergebnisse

Mit der Referenzdatenbasis THEREDA steht ein techni-
scher Rahmen zur Verfligung, der es den teilnehmenden
wissenschaftlichen Experten erlaubt, thermodynami-
sche Daten dezentral zu erfassen. Es werden spezielle
Datenfiles generiert, die in Verbindung mit bestimmten
Programmen geochemische Modellrechnungen zur Los-
lichkeit, beispielsweise von Radionukliden, erlauben. Vor
der Freigabe in der Datenbank durchlaufen diese Dateien
einen Qualitdtssicherungsprozess, der sicherstellt, dass
die durchgefiihrten Rechnungen zu richtigen und bei der
Verwendung verschiedener Programme vergleichbaren
Ergebnissen flhren. In den bisher durchgefiihrten Arbei-
ten fokussierte sich das Projekt THEREDA auf die Beschrei-
bung salinarer Systeme.

Die in den Datenfiles ausgegebenen thermodynamischen
Daten, die die Grundlage der Léslichkeits- und Speziations-
rechnung liefern, kdnnen Uber die beigefligte Dokumen-
tation auf die zugrundeliegenden Fachpublikationen und
damit auf ihre experimentelle Basis zurlickverfolgt wer-
den, wie am Beispiel des Technetiumdioxids (TcO2) in der
Abbildung gezeigt. Weiterhin wird auf die Qualitdt der
Daten und somit auf etwaigen Forschungsbedarf hinge-
wiesen.
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Was folgt daraus?

Das Projekt THEREDA reprasentiert eine datenbank-
gestitzte thermodynamische Referenzdatenbasis, die
liber eine webbasierte, grafische Benutzeroberflache
ausgelesen bzw. mit weiteren Daten gefillt werden
kann.

PAVL SCHERRER INSTITUT

HeoR

f*:hi Internet
THEREDA e | Karlsruher Institut fr Technologie

Mit der Datenbank THEREDA steht Behdrden, Dienst-
leistern und Forschungsinstitutionen ein leistungsstar-
kes Instrument zur geochemischen Analyse verschie-
dener relevanter Prozesse bei der untertdgigen oder
oberflachennahen Entsorgung gefahrlicher Abfille zur
Verfugung. In der aktuellen Version kann die Referenz-
datenbasis vor allem fiir die Berechnung von Mobilisie-
rungsprozessen in Losungen verwendet werden, wie sie
im Salzgestein oder in Tonformationen im Norddeut-
schen Becken auftreten kénnen.

Seit Abschluss des vom Bundesministerium fur Wirt-
schaft und Energie (BMWi) geférderten Vorhabens im
Jahr 2013 wird die Datenbasis Zug um Zug erweitert.



