
30 System Erde (2021) 11,2 DOI: 10.48440/GFZ.syserde.11.02.5

Modelle und Simulationen erlauben eine Prognose, wie sich Prozesse in der Geosphäre  
unter Berücksichtigung der physikalischen und chemischen Gesetzmäßigkeiten in der  
Zukunft entwickeln. Sie sind die Grundlage, um Entwicklungsszenarien zu prüfen und  
darüber praktikable Entscheidungen treffen zu können. Nur so ist z. B. eine Quantifizierung 
potenzieller Radionuklidmigration im hydrogeologischen System des einschlusswirksamen 
Gebirgsbereichs und damit eine Bewertung des Rückhaltevermögens eines Endlagers für  
eine Million Jahre möglich.
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Im Rahmen des geowissenschaftlichen 
Abwägungskriteriums zur Bewertung 
der Konfiguration der Gesteinskörper 

fordert das Standortauswahlgesetz 
(StandAG, Anlage 2 zu § 24 Absatz 3): 
„Die barrierewirksamen Gesteine eines 
einschlusswirksamen Gebirgsbereichs 
müssen mindestens über eine Mächtig-
keit verfügen, die den sicheren Einschluss 
der Radionuklide über einen Zeitraum 
von einer Million Jahren bewirkt. Das 
voraussichtliche Einschlussvermögen 
soll möglichst hoch und zuverlässig pro-
gnostizierbar sein. Es ist unter Berück-
sichtigung der Barrierewirkung der 
unversehrten Barriere mittels Modell-
rechnungen abzuleiten, sobald die hier-
für erforderlichen geowissenschaftlichen 
Daten vorliegen, spätestens für den 
Standortvorschlag […]“

Für diese zentrale Forderung des Stand  AG 
werden geologische Modelle benötigt, 
welche die statische, räumliche, drei-
dimensionale Struktur des Untergrunds 

beschreiben und abbilden (Abb. 1). Sie 
beinhalten als Ausgangsbedingungen 
die Verteilung der physikalischen und 
chemischen Gesteinseigenschaften und 
bieten die Möglichkeit, mit Simulationen 
der natürlichen und anthropogenen Pro-

zesse die Veränderungen innerhalb des 
Geosystems zu quantifizieren. Hierfür 
ist eine Reihe unterschiedlicher Kompo-
nenten notwendig (Abb. 2). Ein geolo
gisches Modell gibt die Struktur des 
Systems und die Verteilung der Eigen-

■  Modelle und Simulationen sind der einzige Weg, Zukunftsszenarien 
und Hypothesen zu testen und zu bewerten, wie sich ein Endlager-
standort über einen Zeitraum von einer Million Jahren entwickelt.
 
■  Geologische Strukturmodelle sind Annäherungen an die Wirklich-
keit, die auf Beobachtungen beruhen. Sie sind eine Veredelung 
gesteinsspezifischer Daten, basierend auf fachlicher Expertise.

■  Geologisches, physikalisches und geochemisches Prozessverständ-
nis ist vorhanden. Die Methoden müssen auf die Endlagerstandort-
suche transformiert und angepasst werden.

■  Der Grad der Zuverlässigkeit der Modelle ist wichtig, um die Belastbar
keit der Ergebnisse beurteilen zu können. Und er liefert Hinweise, wo 
neue Daten erhoben werden müssen.
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schaften des Untergrunds wieder. Dabei 
liefern die initialen Feldgrößen, wie z. B. 
das großräumige Spannungsfeld (Heid-
bach et al., 2021, S. 12 in diesem Heft ) 
und die lokale Druck- und Temperatur-
verteilung die Startwerte für die eigent-
liche Aufgabe: die Beschreibung der 
Dynamik des Systems, also der Entwick-
lung in der Zukunft. 

Je nach Fragestellung müssen dafür 
unterschiedliche Prozesse mit Hilfe der 
computergestützten Analyse berück
sichtigt werden. Zunächst wird ein qua-
litatives Konzept entwickelt. Für die 
Quantifizierung ist als Vermittler das 
mathematische System mit allen not-
wendigen Gleichungen notwendig. Die 
Lösung der Gleichungen erfordert im 
letzten Schritt das numerische System 
(Abb. 2). Ott et al. (2021, S. 36 in diesem 
Heft) zeigen z. B. die Entwicklung der 
Erdoberfläche und der direkt darunter 
liegenden Horizonte durch Erosionspro-
zesse, um den Nachweis zu erbringen, 
dass die abdeckenden Schichten eines 
Endlagers für radioaktive Abfälle nicht 
vor einer Million Jahren abgetragen wer-
den. Ein weiteres Bespiel zur Quantifi-
zierung der Radionuklidmigration im 
Rahmen der Fragestellung, wie mächtig 
ein Wirtsgestein sein sollte, ist die geo-
chemische Simulation, die im hinteren 
Teil dieses Beitrags vorgestellt wird.

Die Komplexität der natürlichen geolo-
gischen Systeme wird bereits beim Auf-

bau des geologischen Modells deutlich. 
Bei der Modellbildung müssen verein-
fachende Annahmen getroffen werden, 
sodass nur die Haupt- und Regelungs-
faktoren berücksichtigt werden, welche 
die physikalischen oder hydro-geoche-
mischen Prozesse steuern. In Anlehnung 
an den Aphorismus von Albert Einstein 
„Alles sollte so einfach wie möglich dar-
gestellt werden, aber nicht einfacher“ 
können und müssen Modelle nicht voll-
kommene Kopien des realen Systems 
darstellen, um einen praktischen Nutzen 
zu generieren. Die Ergebnisse der Simu-
lationen mit einem Modell sollten aber 
zumindest teilweise beobachtbar oder 
experimentell überprüfbar sein. Zhu und 
Anderson (2002) stellen fest, dass ein 
Modell verifiziert werden muss, d. h., es 
muss geprüft werden, ob der für die Si-
mulation verwendete Computercode die 
Gleichungen korrekt löst und frei von 
schwerwiegenden Fehlern ist. Im All-
gemeinen muss ein Simulationspro-
gramm nicht vom Anwender verifiziert 
werden, da dies die Aufgabe der Ent-
wicklerinnen und Entwickler ist. Es muss 
aber validiert werden, ob das angenom-
mene Modell, also die Gleichungen im 
Computercode (Abb. 2), die den betrach-
teten Prozess beschreiben, tatsächlich 
die zu untersuchenden natürlichen Pro-
zesse ausreichend präzise beschreibt. 
Als Endprodukt des Modellierungspro-
zesses enthält ein Computermodell alle 
Vereinfachungen und Annahmen, die in 
der Summe aller Schritte gemacht wur-

den, insbesondere in der Anfangsphase, 
in der die Modelle zur geologischen 
Struktur und der Gesteinseigenschaften 
erstellt sowie die Ausgangsbedingungen 
definiert werden.

Geologische, physikalische oder hydro-
geochemische Modelle ermöglichen es, 
Daten, Konzepte und Prozesse zu inte-
grieren und zu verstehen. Allerdings 
basieren z. B. die Modelle des reaktiven 
Stofftransports von Radionukliden auf 
verschiedenen wissenschaftlichen Dis-
ziplinen. Dies erfordert eine interdiszi-
plinäre Zusammenarbeit unter anderem 
der numerischen Mathematik, Geologie, 
Hydrologie, Physik und Chemie. Der beste 
Weg, um Fehler zu vermeiden, besteht 
darin, die eigenen Ergebnisse stets kri-
tisch zu hinterfragen. Modelle und Si-
mulationen sind die einzige Möglichkeit, 
Szenarien und Hypothesen zu testen, 
um belastbare Prognosen zu erstellen, 
und um zu bewerten, wie sich ein End-
lagerstandort in der Zukunft entwickelt.

Geologisches Modell als 
strukturelle Basis

Prozessmodelle enthalten sowohl zeit-
liche als auch räumliche Informationen, 
die mit ihrer Komplexität für Anwendun-
gen in der realen Welt notwendig und 
erwünscht sind. Sie basieren strukturell 
auf den geologischen Modellen, welche 
die Geometrie des Gesamtsystems de-

Kontakt: Michael Kühn 
(michael.kuehn@gfz-potsdam.de)

Abb. 1: Außenansicht und innere Struktur des Mont Terri (Schweiz), der das Untertagelabor für die  
Erforschung des Opalinustons als Wirtsgestein beherbergt (Foto: M. Kühn; Grafik: T. Hennig, beide GFZ)
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finieren. Grundlegende Prozesse (Abb. 2), 
die bei der gleichzeitigen und gekoppel-
ten Simulation von Transport und Re-
aktion eine wichtige Rolle spielen, sind 
die Strömung der Fluide (Flüssigkeiten 
und Gase), der Wärmetransport (Energie), 
der Stofftransport (Substanzen und de-
ren Sorption), chemische Reaktionen 
(Mineralumwandlung und radioaktiver 
Zerfall) und geomechanische Effekte 
(Deformation).

Statische geologische Modelle bilden 
die Basis für ein erfolgreiches Manage-
ment des tiefen Untergrunds und um die 
dynamischen physikalischen und che-
mischen Prozesse in der Erdkruste zu 
verstehen. Die Eingangsdaten und Mo-
dellierungsmethoden richten sich nach 
der jeweiligen Zielsetzung. Generell gilt, 
dass die geologischen Modelle eine vir-
tuelle Abfrage der Gesteinsarten und 
ihrer Eigenschaften ermöglichen.

Gesteine werden über Bohrungen ge-
wonnen und dann geologisch, geophy-
sikalisch und geochemisch untersucht. 
So ergeben sich über die Gesteins
analysen des Bohrmaterials sogenann-
te Schichtenverzeichnisse. Sie werden 
für unterschiedliche Gesteinsarten aus 
einer Bohrung zu Einheiten zusammen-

gefasst. Diese sind wiederum die Basis 
für Profilschnitte und geologische Karten. 
Bei der Modellerstellung fließen schritt-
weise alle verfügbaren Daten ein: Boh-
rungsdaten, geophysikalische Messun-
gen sowie geologische Karten und 
Profilschnitte.

Die Erkundung des geologischen Unter-
grunds ist notwendig, damit dieser nach-
haltig genutzt werden kann. Um die 
Struktur des Untergrunds abzubilden, 
werden geophysikalische Messmethoden 
eingesetzt (Abb. 3 ). Der Untergrund wird 
z. B. mit seismischen Signalen „durch-
leuchtet“ und so indirekt „tomografisch“ 
untersucht (Lüth et al., 2021, S. 18 in 
diesem Heft). Mit Hilfe von Bohrungen 
werden Wasser- und Gesteinsproben 
gewonnen, welche die Möglichkeit bie-
ten, das geologische Modell zu prüfen 
und zu verfeinern und die Gesteinseigen-
schaften zuzuordnen (Genderjahn et al., 
2021, S. 24 in diesem Heft). Feldgrößen 
wie Gebirgsspannung, Fluiddruck und 
Temperatur werden in der Tiefe direkt 
gemessen. Über die Kombination und 
gemeinsame Interpretation aller Mess-
ergebnisse ergibt sich so am Ende ein 
Abbild des geologischen Untergrunds 
und eine Beschreibung der Ausgangs-
bedingungen (Abb. 3 ). Nur mithilfe der 

Geophysik erreichen die geologischen 
Modelle die notwendige dreidimensio-
nale, räumliche Auflösung. Zur Finalisie-
rung des geologischen Modells bedarf 
es am Ende aber auch noch fachlicher 
Expertise und hinreichende Erfahrung. 
Fachliche Expertise ist hier essenziell, 
hat aber auch zur Folge, dass das Ergeb-
nis von der bearbeitenden Person ab-
hängt. Daher ist auch die umfangreiche 
und vollständige Dokumentation für 
eine bestmögliche Nachvollziehbarkeit 
und Reproduzierbarkeit der geologischen 
Modelle unbedingt erforderlich. Darüber 
hinaus müssen sie fortschreibungsfähig 
sein, weil im Laufe des Standortauswahl-
verfahrens immer wieder zusätzliche 
Daten verfügbar sein werden, u. a. durch 
die Erhebung im Rahmen der obertägigen 
und folgenden untertägigen Erkundun-
gen (Kühn et al., 2021, S. 6 in diesem 
Heft). Je mehr Informationen konsistent 
integriert werden, umso größer ist die 
Genauigkeit. Der wirkliche Mehrwert der 
geologischen Modelle entsteht dadurch, 
dass sie Vorhersagen für Gebiete erlau-
ben, die weniger gut erkundet sind.

Dreidimensionale geologische Modelle 
sind der Schlüssel, um Standortregionen 
in den identifizierten Teilgebieten aus-
zuweisen. Einerseits liefern die vorhan-

Abb. 2: Komponenten eines Geosystem-Modells: Architektur des statischen geologischen Modells, das mit seinen 
Eigenschaften auf Labordaten, Feldexperimenten und der Erkundung basiert. Das mathematische System dient als 
Vermittler zwischen dem qualitativen Konzept und den quantitativen Antworten der numerischen Lösung zur 
Simulation der natürlichen und anthropogenen physikalischen und chemischen Prozesse.

FD = Finite Differenzen 
FEM = Finite-Elemente-
Modell 
FV = Finite Volumen
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denen Bohrungen dafür die Fakten, 
andererseits stellen existierende Boh-
rungen aber auch ein Ausschlusskrite-
rium bei der Endlagersuche nach dem 
Standortauswahlverfahren dar (Kühn et 
al., 2021). Es existiert eine weit entwi-
ckelte geophysikalische Methodik zur 
nichtinvasiven Erkundung des geologi-
schen Untergrunds und der Integration 
des daraus generierten Wissens in die 
Modelle. Trotzdem wird eine Anpassung 
der Erkundungstechnologien notwendig 
sein, weil die bisherige Zielstellung der 
Erkundung des tieferen Untergrunds 
anderen Suchobjekten galt und die da-
bei explorierten spezifischen Gesteins-
formationen grundlegend andere Eigen-
schaften besaßen, als die nun im Rahmen 
des Standortauswahlverfahrens in den 
Blick genommen Wirtsgesteine. Drei
dimensionale geologische Modelle stel-
len eine Veredelung von Daten dar und 
bilden eine wesentliche Entscheidungs-
grundlage. Aus den gesammelten und 
erhobenen Daten werden Informationen 
extrahiert, welche in die Modelle über-
führt werden und am Ende eine Beurtei-
lung mit Bezug zum Standort mit der 
bestmöglichen Sicherheit ermöglichen.

Simulation der Radionuklid
migration im Wirtsgestein

Im Rahmen der Forschungsarbeiten am 
Deutschen GeoForschungsZentrum GFZ 
ist das folgende Beispiel entstanden. Es 
zeigt als Prozesssimulation eine Radio-
nuklidmigration, also die mögliche Wan-
derung von radioaktivem Material aus 
dem Endlager durch das Wirtsgestein. 
Das Modell dazu schaut in die Zukunft 
und erlaubt eine Prognose, wie sich ein 
System bei gegebenen Ausgangsbedin-
gungen über eine Million Jahre verhält. 
Beim Stofftransport von Radionukliden 
müssen gekoppelte physikalisch-che-
mische Prozesse in Raum und Zeit be-
rücksichtigt werden. Zur zeitabhängigen 
Simulation dieser Prozesse wird als 
Basis das räumliche geologische Modell 
benötigt. Die hier vorgestellte Szenarien-
analyse des Opalinustons wurde im Hin-
blick auf die Fragestellung durchgeführt, 
ob der einschlusswirksame Gebirgs
bereich über eine ausreichende Mächtig-
keit verfügt, die den Einschluss von Uran 
über einen langen Zeitraum garantiert. 
In Tonsteinen basiert das Konzept zur 
Lagerung hochradioaktiven Abfalls und 
der Isolierung der Radionuklide auf der 
extrem geringen Durchlässigkeit des 

Gesteins für Gase und Flüssigkeiten, so 
dass der Transport nur durch Diffusion 
erfolgt, und zusätzlich auf dem Rück-
haltevermögen, das sich aus der großen 
reaktiven Oberfläche darin enthaltener 
Tonminerale ergibt (Genderjahn et al., 
2021).

Die Transporteigenschaften von Radio-
nukliden werden in der Regel in Labor- 
oder In-situ-Experimenten unter geo-
chemisch kontrollierten und konstanten 
Bedingungen bestimmt. Frühere nume-
rische Studien haben für den Opalinus-
ton am Mont Terri (Schweiz) aber gezeigt, 
dass die Uranmigration stark von Varia-
tionen in der Zusammensetzung des 
Porenwassers abhängt, die sich insbe-
sondere aus der mineralogischen Hete-
rogenität ergibt (Hennig et al., 2020; 
Hennig und Kühn, 2021). Die um das 
Wirtsgestein herum befindlichen Aqui-
fere (Grundwasserleiter) stellen die 
hydrogeologischen Randbedingungen 
dar, zwischen denen sich geochemische 
Gradienten in dem über 200 m mächti-
gen, niedrig durchlässigen Tonstein 
(blaue Punkte, Abb. 4  ) durch diffusiven 
Austausch über Millionen von Jahren 
gebildet haben. Somit ist die Homo
genität, wie in den Labor- und In-situ-

Abb. 3: Basierend auf verschiedenen Beobachtungstechnologien wird das geologische Modell des Untersuchungs-
gebiets erstellt. Direkte Messmethoden finden Anwendung in Bohrungen im Untergrund, aus denen Gesteins-  
und Fluidproben gewonnen werden (Genderjahn et al., 2021). Diese werden mit den Ergebnissen der indirekten 
Messmethoden, z. B. der Seismik (Lüth et al., 2021), kombiniert und interpretiert.
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Experimenten angenommen, für die 
deutlich größere Ausdehnung der Wirts-
gesteine nicht mehr zutreffend. 

Mit eindimensionalen reaktiven Trans-
portmodellen wurden unter Verwendung 
der Software PHREEQC (Parkhurst und 
Appelo, 2013) zunächst die heutigen 
Porenwasserprofile auf Grundlage der 
geologischen Entwicklung des Mont Terri 
simuliert. Das geologische Modell gibt 
vor, dass der Opalinuston zwischen tri-
assischen und jurassischen Kalksteinen, 
Mergeln und Schiefer eingebettet ist. 
Die Süßwasserinfiltration in die den Ton-
stein umgebenden Aquifere und damit 
die Aktivierung des hydrogeologischen 

Systems erfolgte erst nach Hebung des 
gesamten Komplexes während der Auf-
faltung des Juragebirges und der nach-
folgenden Erosion. Die Ausgangsbedin-
gungen und das geochemische System 
wurden entsprechend der geologischen 
Entwicklung definiert. Das reaktive Trans-
portmodell wurde mit Hilfe des an Feld-
proben gemessenen Chloridprofils kali-
briert (blaue Punkte, Abb. 4  ). Weiterhin 
wurde die Uranmigration ausgehend von 
einer Quelle, die sich in der Mitte des 
gering durchlässigen Abschnitts mit dem 
Opalinuston befindet und ein potenziel-
les Endlager abbildet, für eine Million 
Jahre unter Berücksichtigung des geo-
chemisch heterogenen Systems simu-

liert. Die Ergebnisse zeigen (grüne Linie, 
Abb. 4 ), dass Uran 50 m in Richtung des 
überliegenden Aquifers (Dogger) und 
40 m in Richtung des darunter liegenden 
(Lias) migriert. Das bedeutet, dass sich 
im Vergleich mit einem homogenen Sys-
tem (rote Linie, Abb. 4 ), Uran wesentlich 
weiter durch die Formation bewegt, wenn 
geochemische Gradienten existieren.

Für die Erstellung geologischer Modelle 
und die darauf basierenden Prozess
simulationen ist die notwendige geo-
logische, physikalische und geochemi-
sche Expertise vorhanden, erfordert aber 
in Teilen eine Transformation und An-
passung für die zu betrachtenden Sze-
narien und die Prüfung von Hypothesen 
im Rahmen der Endlagerstandortsuche. 
In diesem hier dargelegten Fall konnte 
gezeigt werden, dass das Uran innerhalb 
der theoretischen effektiven Rückhalte-
zone des Opalinustons verbleibt und 
angrenzende Grundwasserleiter nicht 
erreicht. Der einschlusswirksame Ge-
birgsbereich wäre in diesem Fall ein-
deutig mächtig genug.

Integrierte Beurteilung der 
Ergebnisse

Die geologischen Strukturmodelle und 
Ausgangsbedingungen dienen als un-
abdingbare Berechnungsgrundlage für 
Prozesssimulationen für die Konzeption, 
Planung und Prognose komplexer Sys-
teme. In einem dreidimensionalen Mo-
dell werden alle Erkundungsdaten zu-
sammen dargestellt und ausgewertet. 
Daraus resultiert eine schlüssige Defi-
nition des unterirdischen Raums und es 
können Modelle für die Simulation phy-
sikalischer und chemischer Prozesse 
über die Zeit abgeleitet werden. Das ist 
die einzige Möglichkeit, um die Barriere

Abb. 4: Ergebnis der Modellierung der 
Radionuklidmigration im Opalinuston. 
Geochemische Gradienten im System  
des Mont Terri (blaue Punkte) verstärken 
die Uranmigration (grüne Linie) durch  
die Formation hindurch im Vergleich zur 
Simulation eines homogenen Systems  
(rote Linie). Das berechnete Chloridprofil 
(blaue Linie) stimmt mit Messdaten aus 
Bohrlochanalysen überein.
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wirkung eines Wirtsgesteins für einen 
Zeitraum von einer Million Jahren zu 
prognostizieren.

Geologische, physikalische, hydrogeo-
chemische Systeme befinden sich zu 
keiner Zeit in einem stationären Zustand, 
sondern sie durchlaufen fortwährend 
verschiedene Prozesse und Veränderun-
gen. Daher liefert die Berechnung eines 
geochemischen oder reaktiven Transport
modells nicht nur Ergebnisse, sondern 
auch Ungewissheit über die Genauigkeit 
dieser Ergebnisse. Die Ungewissheit ist 
ein integraler Bestandteil der Modellie-
rung und Simulation, der ebenso wichtig 
ist, wie jeder andere Aspekt einer Studie. 
Der Einsatz von Computermodellen hat 
verschiedene unerwünschte Effekte, die 
beurteilt und gegebenenfalls eliminiert 
oder reduziert werden müssen:

•	 Es können numerische Probleme im 
Programmcode selbst auftreten, 

•	 die physikalischen und chemischen 
Phänomene sind ggf. nur unvollstän-
dig verstanden,

•	 die geologischen Eingangsdaten sind 
immer zu einem gewissen Grad un-
genau,

•	 experimentell bestimmte Basisdaten 
unterliegen ebenfalls einem Mess-
fehler und

•	 es können Daten fehlen, die für den 
Aufbau eines Modells benötigt werden.

Nun wäre die Frage möglich: Wozu über-
haupt Modelle und Simulationen ver-
wenden, wenn ihnen nur begrenzt ver-
traut werden kann? Ihre unbestreitbaren 
Vorteile: 
•	 Modelle sind der einzige Weg, um be-

lastbare Prognosen zu erstellen, und 
zu bewerten, wie sich ein Endlager-
standort in der Zukunft entwickeln wird,

•	 die Integration aller räumlichen und 
zeitlichen Aspekte,

•	 ein vertieftes Verständnis der beteilig-
ten physikalischen und chemischen 
Prozesse (Strömung, Wärme, Transport, 
chemische Reaktionen, Mechanik) und

•	 eine Verbesserung der Möglichkeiten 
bei der Erkundung, Nutzung und dem 
Schutz des unterirdischen Raums.

Die Frage muss also lauten: Wie genau 
müssen die Modelle für die Endlager-
standortsuche sein, um belastbare, ro-
buste Ergebnisse zu erzeugen? Je mehr 
qualitativ hochwertige, mit Fachexper-
tise analysierte und interpretierte Daten 
zur Verfügung stehen, desto genauer 
und zuverlässiger werden die Vorher-
sagen. Letztendlich ist daher zu klären, 
welche Daten wo gebraucht werden, um 
die Ungewissheiten der Modelle auf ein 
Niveau zu senken, dass eine ausreichen-
de Verlässlichkeit für zukünftige Entwick-
lung eines Endlagerstandorts erlaubt.

Geologische, physikalische, hydro­
geochemische Systeme befinden sich  
zu keiner Zeit in einem stationären  
Zustand.

”




