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1 Einleitung und Zielsetzung 
 
Ziel des Projektes ANSICHT ist es zu prüfen, ob und wie ein Sicherheitsnachweis für ein 
HAW-Endlager in Tonstein in Deutschland geführt werden kann (Jobmann, 2013). An dem 
Verbundprojekt sind die Gesellschaft für Anlagen- und Reaktorsicherheit (GRS), die Bun-
desanstalt für Geowissenschaften und Rohstoffe (BGR) und die DBE TECHNOLOGY GmbH 
(DBETEC, federführend) beteiligt. 
 
Im Rahmen dieses Projektes werden von der DBETEC und der BGR numerische Modellbe-
rechnungen durchgeführt, um die Einhaltung von Integritätskriterien zu untersuchen. Es 
kommen zwei numerische Codes, OpenGeoSys (BGR) und FLAC3D (DBETEC), zum Ein-
satz. Bevor Modellberechnungen an den generischen Standorten durchgeführt werden, soll 
anhand eines Benchmarks die grundsätzliche Vergleichbarkeit der verwendeten Programme 
untersucht werden, um die Verlässlichkeit der Aussagen unabhängig vom eingesetzten 
Computer Code sicher zu stellen. Ein Schwerpunkt liegt dabei auf der Simulation von gekop-
pelten Prozessen, wie sie in einem HAW-Endlager zu erwarten sind. 
 
 
 



Computercodes  
 

TEC-09-2013-AP   Technischer Bericht  3 

2 Verwendete Computercodes 
 
2.1 OpenGeoSys (OGS) 
 
OGS ist ein Finite-Element-Code zur Simulation von thermisch-hydraulisch-mechanisch-
chemisch (THMC) gekoppelten Prozessen in geklüftet-porösen Medien. Im Rahmen einer 
Forschungsinitiative erfahren die zu Grunde liegenden numerischen Methoden eine ständige 
Weiterentwicklung und Überprüfung (Kolditz et al., 2012). Anwendungen finden sich vor Al-
lem im Bereich der Grundwasser und Oberflächen Hydrologie, des Wasserressourcen-
management, der Geotechnik, der Endlagerforschung, der Geothermie und der CO2 
Speicherung. OGS ist initiiert vom Umweltforschungszentrum Leipzig (UFZ), Abteilung Um-
weltinformatik, in enger Zusammenarbeit mit der TU Dresden, der BGR Hannover, dem 
Paul-Scherrer-Institute Villigen (PSI, Schweiz), der Universität Kiel, der Universität Edinburgh 
und dem Geoforschungszentrum Potsdam (GFZ). 
 
Das verwendete Modell basiert auf der dreidimensionalen Grundwasserströmungsgleichung 
für wassergesättigte poröse Medien, elasto-plastischer Deformation und Wärmetransport. 
Prozesskopplungen zwischen dem hydraulischen und dem mechanischen Modell ergeben 
sich nach dem 3-dimensionalen Ansatz der effektiven Spannungen: 

pe 1σσ  ff  
(2.1) 

 
sowie durch die Berücksichtigung der Deformationen u und der Wärmeausdehnung des Flu-
ids und des Festkörpers in der Volumenbilanz des Fluids in dem Porenraum des 
deformierbaren Mediums: 
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(2.2) 

 
Wobei σ den Tensor der totalen Spannungen darstellt, σeff den Tensor der effektiven Span-
nungen, 1 den Einheitstensor, α den Biot Koeffizienten, k den Permeabilitätstensor, μ die 
dynamische Viskosität, ρf die Dichte des Fluids, g den Vektor der Erdbeschleunigung, S den 
spezifischen Speicherkoeffizienten, n die Porosität, t die Zeit, βf den thermischen Raumaus-
dehnungskoeffizienten des Fluids, βs den thermischen Raumausdehnungskoeffizienten des 
Festkörpers, und Qw den Quellterm. Der Speicherterm ist wie folgt definiert: 
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(2.3) 

 
mit dem Biot Modul M, dem Kompressionsmodul des Fluids Kf und dem Kompressionsmodul 
des Solids Ks. Der Biot Koeffizient α ist definiert als 
 

sK

K
1  

(2.4) 

 
Wobei K den Kompressionsmodul des drainierten porösen Mediums darstellt und im isotro-
pen Fall zu dem Elastizitätsmodul E und der Querdehnungszahl ν im folgenden Verhältnis 
steht: 
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(2.5) 
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Wenn transversal-isotrope Elastizität verwendet wird, werden arithmetische Mittel der 3 Elas-
tizitätsmoduli und der 6 Querdehnungszahlen verwendet, um den Kompressionsmodul K zu 
bestimmen. Das Deformationsmodell basiert auf dem Impulssatz, dynamische Kräfte werden 
auf Grund der geringen Beschleunigungen vernachlässigt: 
 

0div meff  gσ   (2.6) 

 
Die über das poröse Medium gemittelte Dichte ρm ist definiert als Funktion der Dichte der 
festen Phase ρs und der Liquidphase ρl:  
 

ls nn   )1(m  (2.7) 

 
Das Spannungs-Dehnungsverhalten wird mit einem elasto-plastischen Modell abgebildet. Es 
basiert auf der Implementierung eines erweiterten Mohr-Coulomb Modells nach Clausen 
(2007) durch Xu et al. (2013). 
 
 
2.2 FLAC3D 
 
Für die hier dokumentierten Berechnungen wird FLAC3D in der Version 3.1 (ITASCA, 2006) 
verwendet. FLAC3D ist ein kommerzieller Computercode, welcher die Methode der Finiten 
Differenzen mit einem expliziten Lagrang‘schen Lösungsverfahren verwendet. Für Wärme- 
und Fluidströmungsberechnungen ist optional eine implizite Zeitschrittsteuerung möglich. Mit 
dem Code ist die Simulation thermisch-hydraulisch-mechanischer (THM) gekoppelter Pro-
zesse möglich. Zusätzlich ermöglicht FLAC3D dynamische Analysen. Abweichend von OGS 
ist die Behandlung von Aufgaben der chemischen Problemklasse nicht möglich, bzw. nicht 
standardmäßig implementiert.  
 
Das für die Vergleichsrechnungen verwendete Modell entspricht hinsichtlich der Modellan-
sätze und Kopplungsgleichungen im Wesentlichen dem unter Abschnitt 2.1 beschriebenen. 
Abweichungen zu OGS (siehe Abschnitt 2.1) werden im Folgenden dargestellt: 
 
Das hydraulische Materialverhalten wird durch ein gesättigtes, poröses Medium mit homo-
genen hydraulisch isotropen Eigenschaften charakterisiert. Für die Beschreibung der 
Strömung wird die Gleichung nach DARCY verwendet. Abweichend zu OGS werden poröses 
Medium und Fluid nicht differenziert betrachtet. Dies erfordert in FLAC3D den Ansatz "ver-
schmierter" Parameter für das gesättigte poröse Medium. 
 
Hinsichtlich des thermischen Materialverhaltens wird von einem homogenen, thermisch iso-
tropen Medium ausgegangen. Wärmetransport findet durch Wärmeleitung entsprechend 
dem Fourier'schen Gesetz statt. Ein Wärmetransport durch die Bewegung des strömenden 
Fluids wird durch den homogenisierten ("verschmierten") Ansatz nicht berücksichtigt. Der 
hieraus erwachsende Fehler ist jedoch bei Medien mit geringer Permeabilität aufgrund der 
niedrigen Strömungsgeschwindigkeiten gering. 
 
Das mechanische Verhalten wird in den hier dokumentierten Berechnungen durch ein elasto-
plastisches Stoffmodell beschrieben. Zur Beschreibung des plastischen Verhaltens wird die 
Mohr-Coulomb’sche Fließbedingung mit Zugspannungsbegrenzung (tension cut-off) verwen-

det, wobei sich die Grenzbedingung f(1, 3) = 0 in folgender Form ergibt (ITSASCA 2006): 
 
f s = 0 (Scherversagen) mit 

 NcNf s 231 
 

(2.8) 
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1  2  3  Hauptspannungen (VZK: Druckspannungen < 0) 
c  Kohäsion  [ MPa ] 

  Reibungswinkel  [ ° ] 
und  f t = 0 (Zugversagen) mit 

t

tf   3  
(2.10) 

unter Ansatz einer Zugfestigkeit von t. 
 
Die hydraulisch-mechanische Kopplung ist in FLAC3D durch das Prinzip der effektiven 
Spannungen (Gleichung (2.1)) standardmäßig implementiert. Eine weitere Kopplungsglei-
chung erfasst die Änderung des Porendrucks p infolge Änderung des Sättigungsgrades Sr, 

des Fluidgehaltes , der volumetrischen Verformung  sowie der thermischen Expansion: 
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(2.11) 

 

Abweichend zu OGS wird hierbei ein thermischer Raumausdehnungskoeffizient  des 
undrainierten "verschmierten" Mediums als Eingangsparameter berücksichtigt. Dieser wird 

aus den thermischen Expansionskoeffizienten der festen Phase g und des Fluids f folgen-
dermaßen volumetrisch gewichtet ermittelt: 
 

  nn fg   3
 

(2.12) 

 
Unter Berücksichtigung von Gl. (2.12) sind somit die mathematischen Formulierungen zur 
Beschreibung der thermo-hydraulischen Kopplung (TH, Entstehung von Porendrücken 
infolge thermischer Expansion des gesättigten Mediums) und der mechanisch-hydraulischen 
Kopplung (MH, Entstehung von Porendrücken infolge volumetrischer Kompression des 
gesättigten Mediums) von OGS (Gl. (2.3)) und FLAC3D (Gl. (2.11)) vergleichbar. 
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3 Modellaufbau 
 

3.1 Geometrie 
 
Es sollen thermisch-hydraulisch-mechanisch gekoppelte Prozesse infolge der Erstellung 
eines Bohrlochs mit anschließendem Wärmeeintrag an der Bohrlochwandung modelliert 
werden. Die Geometrie des doppelsymmetrischen Modellgebiets ist in Abb. 3.1 dargestellt. 
 

 

Abb. 3.1: Geometrie des Modells. 

 
 
3.2 Anfangs- und Randbedingungen 
 
Die Anfangsbedingungen sind wie folgt definiert: 
 
 Gebirgsspannungszustand:  σz  = 12 MPa 

σx = σy = 10 MPa 
 Initialer Porenwasserdruck: p = 4 MPa (vollständige Sättigung) 
 Anfangstemperatur:  T = 25,0 °C 
 
Diese Anfangsbedingungen stehen im Gleichgewicht zu den in Abb. 3.2 dargestellten Rand-
bedingungen. Einflüsse der Erdbeschleunigung werden wegen der geringen vertikalen 
Ausdehnung des Modells vernachlässigt, also g=0. Anmerkung: in der FLAC3D-Berechnung 
wird eine geringe hydrostatische Druckdifferenz im initialen Porendruckfeld berücksichtigt. Im 
Niveau der Bohrung/Modell-Oberkante beträgt der initiale Porendruck 4,0 bzw. 3,88 MPa. 
Die sich hieraus für den Vergleich der Codes ergebende Abweichung wird als vernachläs-
sigbar erachtet. 

 

Abb. 3.2: Mechanische (links) sowie hydraulische und thermische (rechts) Randbedingungen. 
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Unmittelbar nach der Herstellung des Bohrlochs wird an der Bohrlochwandung ein Poren-
wasserdruck von 0,1 MPa angesetzt und nach einem Monat eine Gesamtwärmeleistung von 
375 W. So stellt sich der zeitliche Verlauf ein, wie in Abb. 3.3 dargestellt. 
 

 

Abb. 3.3: Randbedingung am Bohrloch. 

 
Durch den gewählten phasenweisen Simulationsablauf sollen endlagerrelevante Prozesse 
erfasst werden, bspw. die hydraulisch-mechanische Reaktion des Wirtsgesteins auf die 
Hohlraumerstellung und offene Standzeit sowie die thermisch- hydraulisch-mechanische 
Reaktion auf den Wärmeeintrag. 
 
 
3.3 Materialparameter 
Es werden zwei Parametersätze betrachtet: Im Referenzfall wird elastische Isotropie ange-
setzt. In einer Variantenberechnung kommt elastisch anisotropes Materialverhalten zum 
Ansatz, wobei Transversalisotropie in der x-y-Ebene unterstellt wird. Die Materialparameter 
sind in Tab. 3.1 zusammengestellt. Unter Verwendung der in Abschnitt 2.1 dargestellten Be-
ziehungen können Materialeigenschaften für das poröse Medium abgeleitet werden. Diese 
sind in Tab. 3.2 dargestellt.  
 

Tab. 3.1: Zusammenstellung der mechanischen, hydraulischen und thermischen Materialparameter. 

Parameter  Wert Einheit 

Festkörper   

Reindichte s 2533,0 kg/m³ 

Porosität n 0,1 - 

Permeabilität k 1e-19 m² 

E-Modul E (isotrop) 4000,0 MPa 

 Ex=Ey 5000,0 MPa 

 Ez 3500,0 MPa 

Querdehnungszahl ν (isotrop) 0,35 - 

 νxy 0,25 - 

 νxz= νyz 0,35 - 

Schubmodul Gxy 2000,0 MPa 

 Gxz=Gyz 1458,33 MPa 

Kohäsion c 8,6 MPa 

Reibungswinkel φ 30,8 ° 

Dilatanzwinkel  0,0 ° 

Zugfestigkeit σt 3,1 MPa 

Spez. Wärmekapazität cs 1254,74 J/(kg∙K) 

Längenausdehnungskoeffizient βs'= βs/3 1e-5 1/K 

Wärmeleitfähigkeit λs 2,156 W(m∙K) 

Fluid  

Dichte f 1200,0 kg/m³ 

Viskosität μ 1,5  mPas 

Spez. Wärmekapazität cf 4160,0 J/(kg∙K) 

Raumausdehnungskoeffizient βf 6e-4 1/K 

Wärmeleitfähigkeit λf 0,6 W(m∙K) 

Kompressionsmodul Kf 2000 MPa 
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Tab. 3.2: Abgeleitete Größen für das poröse Medium. 

Parameter  Wert Einheit 

Dichte m 2400,0 kg/m³ 

Wassergehalt  5,26 Gew.-% 

Raumausdehnungskoeffizient β 7,5e-5 1/K 

Wärmeleitfähigkeit λ 2,0 W/(m∙K) 

Spez. Wärmekapazität cm 1400,0 J/(kg∙K) 

Speicherkapazität S 1,34e-10 1/Pa 

Kompressionsmodul, Medium K 2370 MPa 

Biot-Modul M 6710,0 (FLAC3D) 
7438,02 (OGS) 

MPa 

Biot-Koeffizient α 0,6 - 

 
 
3.4 Diskretisierung 
 
OGS 
Die Geometrie wird mit einem 3-dimensionalen, regelmäßigen Berechnungsnetz diskretisiert, 
das lokal um das Bohrloch verfeinert ist (vgl. Abb. 4.1). Insgesamt kommen für die Finite-
Elemente Berechnung 7.920 Hexaederelemente und 11.766 lineare Knoten zum Einsatz. Für 
den Deformationsprozess werden quadratische Ansatzfunktionen gewählt, für den hydrauli-
schen und thermischen Prozess lineare. 
 
FLAC3D 
Die Geometrie wird mit einem 3-dimensionalen Berechnungsnetz diskretisiert, das insgesamt 
9.292 Zonen und 10.586 Gitterpunkte besitzt. Ähnlich wie im OGS-Modell ist die Diskretisie-
rung in der Nähe vom Bohrloch feiner.  
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4 Auswertung 
 
4.1 Prozesse 
 
Folgende, z. T. gekoppelte Prozesse werden durch den oben beschriebenen Ansatz model-
liert werden: 
 
 H: gesättigte Grundwasserströmung (Darcy-Fluss) 
 M: linear-elastische, transversal isotrope Deformation 
 M: isotrope Plastizität nach Mohr-Coulomb Modell 
 T: Wärmeleitung 
 HT: Advektiver Wärmetransport mit dem Fluid (nur OGS) 
 TH: Wärmeausdehnung des Fluids (bei FLAC "verschmiert") 
 TM: Wärmeausdehnung des Festkörpers (bei FLAC "verschmiert") 
 HM: Gleichgewicht zwischen Spannungen auf dem Korngerüst und im Fluid  

(Konzept der effektiven Spannungen) 
 MH: Volumenbilanz des Fluids im deformierbaren porösen Medium 
 
 
4.2 Berechnungsergebnisse und Vergleich 
 
Abb. 4.1 zeigt zunächst zur Veranschaulichung der Prozesse die Entwicklung der Tempera-
tur, des Porendrucks und der vertikalen Verschiebung, wie sie mit OGS berechnet wurden. 
Unmittelbar nach der Auffahrung ist im Nahfeld der Bohrung bereits eine Zone mit reduzier-
tem Porendruck zu erkennen, die sich mit der Zeit weiter ausdehnt. Die vertikalen 
Verschiebungen sind am First mit ca. 1 mm am größten. Mit der Aktivierung der Wärmequel-
le erhöht sich die Temperatur des Fluides und des Festkörpers. Durch die vergleichsweise 
große Wärmeausdehnung des Fluides kommt es zu einem deutlichen Porendruckanstieg. 
Diese Zone mit erhöhtem Porenwasserdruck wandert von dem Bohrloch nach außen und 
nimmt dabei an Intensität ab. Dieser Effekt kann auch sehr gut in Abb. 4.9 nachvollzogen 
werden und wird von allen verwendet Codes abgebildet. Nach einem Jahr kann man am 
Verschiebungsfeld auch klar den Einfluss der thermischen Expansion der festen Phase er-
kennen: Bedingt durch Spannungsumlagerungen kommt es im Nahfeld der Bohrung zu 
radialen Verformungen in Richtung der Öffnung. In etwa 1 m Entfernung von der Wandung 
führt die thermische Expansion zu Verschiebungen in die entgegengesetzte Richtung. 
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Abb. 4.1: Entwicklung von Temperatur, Porendruck und vertikaler Verschiebung, berechnet mit OGS. 
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Zwei THM-Berechnungen wurden mit verschiedenen Codes durchgeführt: Die eine mit iso-
tropen Materialeigenschaften und die andere mit transversal isotroper Elastizität. Um einen 
zusätzlichen Vergleich zu haben, wurde seitens DBETEC die Firma Dynardo beauftragt, eine 
Berechnung mit dem gleichen Berechnungsnetz und den gleichen Materialparametern 
durchzuführen, aber mit dem Finite-Elemente-Code ANSYS. In den folgenden Abbildungen 
(Abb. 4.3 bis Abb. 4.14) werden berechnete Zeitreihen der Temperatur, des Porenwasser-
drucks, der totalen Spannungen und der Verschiebungen dargestellt. Die Auswertungs-
lokationen können der Abb. 4.2 entnommen werden. 
  

 

Abb. 4.2: Auswertungslokationen 

 
Die Ergebnisse mit FLAC3D, OGS und ANSYS stimmen insgesamt gut miteinander überein. 
Nur bei den Auswertepunkten auf der y-Achse gibt es nennenswerte Abweichung. Ein Grund 
könnte die Diskretisierung in Y-Richtung, die zu numerischen Ungenauigkeiten führen könn-
te, sein. Die Ungenauigkeit macht sich insbesondere in der Nähe des Bohrloches 
bemerkbar. Für die Punkte weiter entfernt von Bohrloch (y > 3 m) stimmen die Kurven wieder 
besser überein (Abb. 4.4, Abb. 4.7, Abb. 4.10 und Abb. 4.13). Bei den Temperaturen wei-
chen die OGS Ergebnisse geringfügig von den beiden anderen Codes ab. 
 
Alle verwendeten Programme weisen keine plastischen Deformationen aus. 
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Abb. 4.3: Zeitlicher Verlauf der Temperatur von ausgewerten Lokationen in X-Richtung (THM-
Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 

 

 

Abb. 4.4: Zeitlicher Verlauf der Temperatur von ausgewerten Lokationen in Y-Richtung (THM-
Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 
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Abb. 4.5: Zeitlicher Verlauf der Temperatur von ausgewerten Lokationen in Z-Richtung (THM-
Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 

 

 

Abb. 4.6: Zeitlicher Verlauf der Spannung von ausgewerten Lokationen in X-Richtung (THM-
Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 
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Abb. 4.7: Zeitlicher Verlauf der Spannung von ausgewerten Lokationen in Y-Richtung (THM-
Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 

 

 

Abb. 4.8: Zeitlicher Verlauf der Spannung von ausgewerten Lokationen in Z-Richtung (THM-
Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 
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Abb. 4.9: Zeitlicher Verlauf des Porenwasserdruckes von ausgewerten Lokationen in X-Richtung 
(THM-Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 

 

 

Abb. 4.10: Zeitlicher Verlauf des Porenwasserdruckes von ausgewerten Lokationen in Y-Richtung 
(THM-Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 
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Abb. 4.11: Zeitlicher Verlauf des Porenwasserdruckes von ausgewerten Lokationen in Z-Richtung 
(THM-Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 

 

 

Abb. 4.12: Zeitlicher Verlauf der Verschiebung von ausgewerten Lokationen in X-Richtung (THM-
Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 
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Abb. 4.13: Zeitlicher Verlauf der Verschiebung von ausgewerten Lokationen in Y-Richtung (THM-
Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 

 

 

Abb. 4.14: Zeitlicher Verlauf der Verschiebung von ausgewerten Lokationen in Z-Richtung (THM-
Kopplung, isotropes mechanisches Verhalten) 
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Die zweite Berechnung simuliert die THM-Kopplung unter Ansatz anisotrop-elastischen Ver-
haltens. Bei den Berechnungen mit FLAC3D wurden für diese Variantenberechnung lediglich 
die elastischen Parameter angepasst (s. Tab. 3.1). Bei OGS ändert sich neben den elasti-
schen Parametern auch der Speicherterm, da dieser intern in Abhängigkeit von den 
elastischen Parametern berechnet wird (vgl. Gl. (2.3)). Bei FLAC3D wird der Biot-Modul mit 
einem Wert von 6710 MPa als Eingangsparameter initialisiert und wurde mit demselben Be-
trag auch in der anisotrop-elastischen Berechnung angesetzt. Die Abb. 4.15 und Abb. 4.16 
stellt die Ergebnisse unter anisotroper Elastizität dar. Die Abweichung der Ergebnisse zwi-
schen den beiden Programmen ist hier etwas größer als bei den Berechnungen mit isotropen 
Materialeigenschaften.   
    
 

 

Abb. 4.15: Zeitlicher Verlauf der Spannung von ausgewerten Lokationen in Z-Richtung (THM-
Kopplung, anisotropes mechanisches Verhalten) 
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Abb. 4.16: Zeitlicher Verlauf der Verschiebungen von ausgewerten Lokationen in Z-Richtung (THM-
Kopplung, anisotropes mechanisches Verhalten) 
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5 Zusammenfassung 
 
Es wurden thermisch-hydraulisch-mechanisch gekoppelte Berechnungen einer Hohlraumer-
stellung in Kombination mit einer darauffolgend simulierten Wärmequelle mit drei 
verschiedenen Programmsystemen durchgeführt. Die Ergebnisse, insbesondere der isotro-
pen Berechnungen, zeigen eine gute Übereinstimmung. Auch bei den Berechnungen mit 
transversal isotroper Elastizität ist eine Vergleichbarkeit der Codes gegeben. Abweichungen 
können auf Unterschiede bei der Diskretisierung, der numerischen Methode und im Model-
lansatz zurückgeführt werden. Diese Abweichungen zeigen auf, dass Modellberechnungen 
stets mit Unsicherheiten behaftet sind. Die Anwendung unterschiedlicher Programmsysteme 
auf das gleiche Problem trägt dazu bei, Unsicherheiten, die allein aus dem numerischen Mo-
dell entstehen, besser einschätzen zu können. 
 
Betrachtet man die komplexe Kopplung der verschiedenen Prozesse und die hieraus entste-
henden numerischen Herausforderungen, ist das Ergebnis des Code-Vergleichs insgesamt 
als sehr gut zu bewerten. Im Rahmen des Vorhabens ANSICHT werden beide Code für bei-
spielhafte Integritätsnachweise für die geologische Barriere und die geotechnischen 
Barrieren eingesetzt. Mit diesem Benchmark konnte gezeigt werden, dass geeignete Werk-
zeug zur Führung von Integritätsnachweisen zur Verfügung stehen. 
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