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What you should know after this presentation

Thermodynamic equilibrium modeling — what do we need it for?
What is necessary to perform a calculation

Our concern: reliable model calculations as contribution to safety analysis

e THEREDA — a databank for thermodynamic reference data
e Technology
e QS-Elements

e Future prospects



Thermodynamic equilibrium modeling — what do we need it for?
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What are ,chemical prozesses"?

Host Rock
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What do we need to perform a thermodynamic equilibr ~ ium
calculation?

Question:

How much UO, gets
Dissolved at pH = 8?

Y

Boundary Conditions

Code:

-PHREEQC
-GWB
-CHEMAPP
-EQ3/6

Y

Parameterfile

A

v
Result

Modification of database u

Agreement ?

D

Exp. Data

Thermodynamic
Database




Our concern:
Reliable calculations as contribution to safety analysis

Which ,parameterfile” are we talking about, when it comes safety
analysis??!




Thermodynamic Equilibrium Modeling in practise

Parameterfile 5

Data dat

Parameterfile 1 | F

Data.dat - > I = —le 4

Parameterfile 6

Data.dat




Thermodynamic Equilibrium Modeling in practise



What do we mean by ,thermodynamic database™?
onsistency O

JA technical framework which ensures
( ) that dependent and independent data

are stored in a manner which ensures
internal consistency when independent
data are modified"



Thermodynamic equilibrium modeling for nuclear and non -
nuclear modeling in the future

Creation of a consistent, mutually agreed and quality-assured reference
database

Joining competences for a common sake

Easy access via the world wide web

Making available ready-to-use parameter files



Folie 11

hi Modellierung des Gesamtprozesses nur so gut wie die Modellierungsqualitat der Einzelprozesse
has; 14.04.2005



Thermodynamic equilibrium modeling for nuclear and non -
nuclear modeling in the future
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Folie 12

h2 Modellierung des Gesamtprozesses nur so gut wie die Modellierungsqualitat der Einzelprozesse
has; 14.04.2005



Thermodynamic equilibrium modeling for nuclear and non
nuclear modeling in the future
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Folie 13

h3 Modellierung des Gesamtprozesses nur so gut wie die Modellierungsqualitat der Einzelprozesse
has; 14.04.2005



Basic idea

Thermodynamic calculations of various institutions become compareable, by creating
parameter files from a common database.

Parameterfile 1 Parameterfile 2 Parameterfile 3 Parameterfile 4

Daten.dat Daten.dat Daten.dat Daten.dat

Reference database
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Further project data

Phase |: 2006-07 bis 2010-03
Phase II: 2009-10 bis 2013-03

Funded by two Ministries: BMWi und BMBF, Funding approved by BfS (Federal
Office for Radiation Protection) at 3.5. (Letter of Intent)



Technical Basics
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Technical Basics

= Datenbanksystem =
PostgreSQL

= Relations: >56
= Attributes: >370
= Constraints: >120




Technical Basics
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How it is used

Gen. Datenfile

Specification by the user:

e Elements

e Interaction Model

e Code




Ii- s ttp://www.thereda.de/

¢ Favoriten | =y THEREDA Database Project

{& THEREDA Database P

Access via World Wide Web
www.thereda.de

Yahoo!

- v 2] g v Seitev Sicherheitv Extras~ @+

Startseite

Startseite —+
THEREDA Projekt
THEREDA Partner
THEREDA Datenabfrage
Daten-Darstellung
Downloads

Forum

FAQ

Nachrichten

Links

Sitemap

Suche

Stellenangebote
Kontakt

Wir haben 3 Gaste online

Login
Benutzernamea

Passwort

Angemeldet bleiben [

Anmeldung
Passwort vergessen?

Benutzermame vergessen?
Regqistrieren

& i=}

I HEREDA

WILLKOMMEN BEI THEREDA

Freitag, 11. Juni 2010

THEREDA (Thermodynamische Referenzdatenbasis) ist ein Projekt, welches im Jahr 2006 gestartet wurde. Hauptziel ist die Erstellung
einer umfassenden und intern konsistenten thermodynamischen Referenzdatenbasis fur die geochemische Modellierung der Nah- und
Fernfeldprozesse in verschiedenen Gesteinsformationen, welche als potenzielle Endlager in Deutschland diskutiert werden. Das
Projekt wird gemeinsam von den wichtigsten Forschungsinstitutionen, die auf dem Gebiet der Endlagerung von radioaktiven und
(chemo)toxischen Abfallen arbeiten, geplant und durchgeflihrt (THEREDA-Partner).

Parallel zum Aufbau der Datenbasis wird diese Webseite erstellt. Das Portal soll kinftig sowohl potenziellen Mutzern den Zugang zur
Datenbasis erméglichen als auch als Informations- und Diskussionsplattform zur Datenbasis dienen. Da Datenbasis und Webseite
noch im Aufbau sind, sind Kommentare und Anregungen ausdricklich erwinscht.

Weitere Details zum THEREDA-Projekt finden Sie in der Einfuhrung und im Handbuch zur Datenbank, wobei letzteres nach
Fertigstellung angeboten wird.

Im Mentpunkt Downloads finden Sie Dokumente zum THEREDA-Projektstand, Verdéffentlichungen und Vortrige.

PROJEKTFORDERUNG

Dieses Projekt wird gemeinsam gefgrdert von BMBF (GRS: 02C1426/02C1628, FZD: 02C1436, TU-BAF: 02C1448), BMWI (FZK/KIT:
02E10126/02E1067, FZD: 02E10136, GRS: 02E10146, TU-BAF: 02E10709) und BfS (mit Mitteln des BMU J.

B | Semiswion gl | e &

und Forschung und Technologie
Bundesamt flir Strahlenschutz

@ fiir Umwelt, Naturschutz
und Reaktarsicharheit

Die projektbegleitende Betreuung erfolgt durch den Projekttrdger Forschungszentrum Karlsruhe, Bereich Wassertechnologie und

Entsorgung (WTE].

NEWS: THEREDA-FORUM

Neu auf unserer Webseite ist das THEREDA-Forum, Es dient als Informations- und Diskussionsplattform zur Datenbasis und zu Fragen
zum Datenzugang. Das Forum ist in verschiedene Kategorien unterteilt, die von den jeweiligen Spezialisten moderiert werden,

Bitte beachen Sie, dass ein nicht registrierter Benutzer lediglich im Forum lesen darf, wihrend registrierte Benutzer berechtigt sind,
auch im Forum zu schreiben.

m

@ Internet | Geschatzter Modus: Inaktiv fa~
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Access Vla World Wlde F‘IiaSe select an Element '
Web w c
Li Be B C M 0] F MNe

B & C C & 2 (@ -

Query IS perfo_rmed te | Ma SIE I EIE128 %
|nteraCt|V9|y with the user K  ca Ti cr Mn Fe Co NI Cu  Zn Ge &s  Se  Br  Kr

) £ €3 € I f" I f" 3 (" () (" £ € £ €3
ThermOdynamlc data and Rb | sr zr Tc sg | cd Snosh Te 1 e
€ {5 {5 f" f'“ g & @ {3 € {5

interaction coefficients

Cs | Ba | Ce MNd | Sm Hg Tl Fb | Bi
& & ', 5 o & & [ &
Ra | Th @ Pa I MWp | Pu  &m o Cm
[ & [ o [ (" [ &

r aguenus species
M zalid phase
T Interaction data

Temperature {in 2C)
fram |25.00 to [25.00

@ PITZER
C oI
 Extended Debye-Hiickal

Continue |




Access via World Wide
Web

Phase constituents
grouped by phases and
oxidation number of
central element

Thermodynamic data of
pure elements

With [Show Data] display
of detailed data

SINGLE DATA QUERY

Temperature: Standard 298.15 K, Interaction model: PITZER

Elementspecific data:

Mame: Uraniurm (L

Atomic number: 92

folar mass: 238.02891 gfmaol
Entrapy: 50.2 £ 0207 {mol*k)
Heat capacity,  27.66 2 0.05 JJ {mol*k)

There are 9 species with datasets available for your selection.

Back | Showdata

Oxidation number

Numnber of
datasets

= gas (0) ¥ oOxidation number none (2)
2 agueous (0) W' oxidation number 4 (13
M solid (9 M Oyidation nurmber 6 (8)
Species Phase
I3 Callo22(5i030H2:5H20@cn Uranophane
V' K20002604(0H)E:8H20 0 Compreignacite
¥ kUoz(Si030H)HZ Ok Boltwoodite
M Naz(U0Zi2(5i205 3412000 MNa-YWeeksite

F uHPO4)2:4H20 6N U{HPO#)Z:4H20( )

M oznapod)z4H200ch (UO2)3POHZ2:4H20 ()
M 026504 3H20(n 02504 3H20(cnh
¥ U03:2H20_Schoepitedcr) Schoepite

M uoH 204 UOH)2(304)(cr)

Show data.
Back




Access via World Wide
Web

Export of data as CSV or
MS-Excel®

Tool-Tips with additional
information (formation
reaction, classification of
data, references)

SINGLE DATA QUERY

Temperature: Standard 298.15 K, Interaction model: PITZER

70 dataset(s) found for your selection.

- more info in tooltips

Back Exportas CS%-File | Export as Excel-File
Phase / Species Datatype Value = Error Unit Data Dal_a Data Reference
class  quality source

Uranophane Jmal-1 K1
CaUOZ2(SI030H) ZEH20EN CPzag — BMNA - B~ & MofretPublished
Uranophane -6205310.658169 Jmal1
CaOZZ(SI030H)ZEH20EN DFG298 '~ BN~ B 6 MofretPublished
Uranophane Jmal1
CaOZ(SI030H) 2EH20EN DFH288 ~ BHA B & MotretPublished
Uranophane Jmal1

DRG298 53TEA.7E503 — 1R St =] InternallyCalculated
CallOZZSI0I0H)Z5H20EN

Reaction

S - = Ca<2+> + 2 UO2<2+5 + 2 Si{OH)4<0> + 5 H20(I) => 6 H<+3 + Call02)2(5i030H)2:5H20(cr)
Ca(U0ZZ(SI0I0H)Z:5HI0MN
Uranophane Jmal-1 k-1

DRS248 BMA B= B MofyetFublished
CaUOR2(SI030H)2:5H20(en
Uranophane 1

LOGK238 — -0.42+048 1R 1 1 GUIFANZ003
CalUORZ(SI030H)2:5H200cn

MGLUISIL18082

Uranophane J ok k-1
CaUOR2(SI030H)2:5H20(n 5298 BNA B [ MofretPublished
Compreighacite Jmok1 k-1
K2{UD2B04(0H)E:BH20(cr) cP298 BMNA B 6~ MofretPublished
Campreignacite -10337080.727653 £ 10856  J mak1
KZ2(U02E04(0H)EBH2O(cr) DF5298 =B =1 -1 InternallyCalculated
Compreighacite Jmok-1
K2(UD2E04(0H)E:BH2O(cr) DFHZ98 BNA B [ MofretPublished
Compreighacite Jmok-1

DRG298 211768.359347 £ 3082 =1 = W il InternallyCalculated
K2UORHE04(0HGEHZO(cr) —
Compreighacite Jmok-1

DRH298 ~ BMNA B [ MofYetPublished

K2(UD 2604 (OHEEH20Cr)




Access via World Wide Web
Compilation of complex datasets (generic format)

& Komplexe m:%

Iu ) ittpi//wwwthereda.de/index,phpZoption=com theredadiview=komplex&itemid=80&lang=de ~
= . e ——— ; = y . >
& Favoriten . Komplexe Systeme | | B~ - [ s v Seitev Sicherheitv Exdras~ @@~
Startseite » THEREDA Datenabfrage » Komplexe Systeme Freitag, 11. Juni 2010
KOMPLEXE SYSTEME =
Startseite S = h
SEIEEERNA BTORkT Hir kinnen NMybzer: Datenabfragen iy Systeme-mit mahs: als sirem Eemant (aider Hund 0) ertellen: Dazu it sihesinmalige
THEREDA Partner Registrisrung (Startseite, unterster Menopunkt in der linken Havigationsleiste) notwendig. Die Abfrage zur Erstellung
THEREDA Datenabfrage  Selbstdsfinisrter Paramatardataien arfolgt schrittvsise.
+ Einzeldatenabfrage Am Beginn steht die Ausvahl der geminschten Elemente. Hierzu werden Wasserstoff H, Sauerstoff O und das Elektron EA (fir
» Vardefinierte DB Redoxresktionen) stets implizit srganzt.
+ Komplexe Systeme
RS Danach spezifiziert der Nutzer inen Temperaturbereich und ein lon-Ion-Wechselvirkungsmodell.
Rcite Dbes foling Zuletzt wahlt der Nutzer das Ausgabeformat: generisch oder fir einen bestimmten Speziationscode.
Downloads
Das Ergebnis der Datenbankracherche ist sine in sich hi komplette und konst D is. Sie vird momentan
Farum in ASCII-Format angeboten, kann am Bildschirm angezeigt und auf den lokalen Rachner des Nutzers heruntergeladen werden.
FA
g Spater vird dem Hutzer angeboten werden, sowohl die jewsils aktusliste Recherchespezifikation selbst als auch deren Ergabnis
Nachrichten fur spatere Weiterbaarbaitung zu spaichern (im THEREDA-Archiv). Zudem soll der Hutzer =in gsochemisches
ey Speziationsprogramm ausvahlan kénnen, in dessen speziclles Eingabeformat das Ergebnis dar Datenracherche konvertiert
werden kann.
Sitemap
Suche
Stellenangebote JSON-DATEI EXPORT =
Kontakt Bitte die zu exportierenden Elemante suswahlen
H
]
Meine Daten o e Iw
Newsletter B BB
Nachricht melden
Mg A | s | P
Web Link melden =B (B |8
Abmelden
ca Ti Cr |Mn| Fe| Col| N |Cu| zn Ge | As Se | Br  Kr
] i ) o o o I OB | 3|E|D
Wi haben 2 Gate and 2 Rb | &r zr Te Ag | cd Sn|Sb Te | I  Xe i
Mitglieder online o a B =] i i} o s s o
Cs [Ba | Ce Wd | Sm Hg | Tl | Pb | Bi
. B\ BB |@|B BB | @|B
Login
Hallo: Halys Moog Ra||Th Pa | U  MNp |Pu | Am | Cm
. B|\E|B(|B| | 8|2
& Internet | Geschitzter Modus: Inaktiv 5 v| ®masnm v



Access via World
Compilation of complex data

& Komplexe Systeme - Windows Internet E

@O @0 = hitpi//wwwthereda.de/index phploption=com_theredaliview=komplex@ltemid=80&lang=de

Ty Fovoriten | = Komplexe Systeme | |

Startseite
THEREDA Projekt
THEREDA Partner
THEREDA Datenabfrage
+ Einzeldatenabfrage

» Vordefinierte DB

+ Komplexe Systeme

+ Litsraturraferenzen
Daten-Darstellung
Downloads

Forum

FAQ

Nachrichten

Links

Sitemap

Suche

Stellenangebote
Kontakt

Meine Daten
Newsletter
Nachricht melden
Web Link melden
Abmelden

Wir haben 7 Gaste und 2
Mitglieder online

Login
Hallo Helgs Moag
Abmeiden

Startseite » THEREDA Datenabfrage + Komplexe Systeme

KOMPLEXE SYSTEME

Hier kbnnen Nutzer Datenabfragen fiir Systeme mit/ ;0
Registrigrung (Startseite, unterster Menipunkt in d &
selbstdefiniarter Paramaterdstaien erfolgt schri

Am Beginn steht die Auswahl der gewinschten El
Redoxresktionen) stets implizit erganzt.

Das Ergsbnis der Datsnbankracherche ist sins
in ASCII-Format angeboten, kann am Bildschi

Spéter vird dem Nutzer angeboten werden, s
fiir spaters Waitarbasrbaitung =u spaichem (i 267, ;
Speziationsprogramm auswahlen kénnen, in
werden kann.

JSON-DATEI EXPORT

H

Li Be

B | B

Na | Mg

@ | =

K ||ca Ti

m| = ]

Rb | &r zr

o B o

Cs |Ba | Ce MNd

|88 @
Ra | Th Pa
[ | =




Access via World Wide Web
Compilation of complex datasets (parameter files)

Storage of md5-checksum of
all downloaded parameter
files

Benchmark calculations are
documented, archived and
made accessible to the user
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Access via World Wide Web
Compilation of complex datasets (parameter files)

(€ THEREDA - Parameterdai Export - Winde ternet E:
| : ! mwa) hitp/www.thereda.de/thereda-output/paramFile.do

<7 Favoriten |m, THEREDA - Parameterdatei Export | |

PARAMETERDATEI EXPORT
Bitte die zu exportierenden Elemente auswahlen
H He
¥
Li Be B = M o F Ne
] B =B CE | E
MNa Mg Al Si P S l Ar
=
K Ca Ti Cr. || Mn || Fe || Co | Ni Cu || Zn Ge | As | Se | Br Kr
[ B|B || B | |E B (| B
Rb | Sr Zr Tc Ag || Cd Sn | sSb | Te I Xe
| [l [ [ | H (B | B (8| &
Cz | Ba | Ce  Nd Sm Hg Tl Fb Bi
e A | = ) O
Ra | Th Pa u Np | Pu || Am || Cm
|| =B E|E R
Zielcode
|ChemApp Export| = |
ChemApp Exporter
EQ3/5-Exparter dell
GWB
JEON Exporter
PhreeqC-Exporer
[ Export herunterladen |
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Access via World Wide Web

<7 Favoriten | s, THEREDA - Parameterdatei Export | |

PARAMETERDATEI EXPORT

Bitte die zu exportierenden Elemente auswahlen

JE]

H= | Ef| | Oc| =

i B

ChemApp Exporter
EQ3/6-Exporter
GWB

JEON Exporter
PhreeqC-Exporer

[ Export herunterladen |
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Additional element

of quality : EREDA

aSSU ran Ce : Startseite + Forum Freitag, 11 Junf 2010 WEES
feedback from the s e o S

Willkommen, Besucher
Bitte anmelden oder registrieren.  Passwort vergessen?

THEREDA Partner

u S e r THEREDA Datenabfrage

Daten-Darstellung - Tharada

Pavwninade B3 {7 Leser) (1) Besucher

Forum -+ T —
=2 Stoffliche Systeme

Nachrichten ‘Hizr werden stoffliche Systeme diskubert .

Sitemap Salze, ozeanische Salze

o o ine Beitré
Mocerstio Waolfgang Voigt Keine Beitrége

Suche
Stellenangebote
Actiniden

widerator Christian Marguardt

Kontakt 1] [ Keinz Beitrdge

Mitglied onfine wederztion Stefan Wilhelm

Uran, Radium : - e
Moderztior Vinzenz Brendler £ine Beirage
Casium, Rubidium, Strontium

2 3 : o
wocerzton Tina Scharge Keine Beitrage

Zement ! 1
Wir haben 3 Géste und t 0 (1] 1] Keine Beitrdge

F Themen Antw. Letzter Eintrag

0 Allgemeines (4] 0 Keine Beitrige
Datenabfragen 3 T

0 Mocerztor Vinzenz Brendler 4 9 Heine Helege
Code-spezifische Formate

0 P 0 a Keine Beitrage
tocerztion: Helge Moog

0 JSON & Parser-Entwicklung g i Keine Beitige
Woderstior Helge Maog

Daten & Qualitétssicherung )

0 Internet | Geschitzt




Comprehensiveness (in part)

Umfang
196 Phases
312 aq. Species (incl. 34 Primary Master)
336 formation reactions
789 Standard data sets (Pitzer)
717 interactions (Pitzer and SIT)



Quality assurance Quality Objectives
and workflow v Transparency
in THEREDA v Consistency
v'Comprehensiveness
v'Uncertainties
v'Data Assessment
Guidelines
Data Capture
QA
v'Correctness . v
« Double Readin P
. Ct?gckeir?ternal ?:alculations X Databank
v Plausibility

v'Documentation

A

A
%béb/r

Parameter Files

Data A ssessment
v'Class

v Category

v Quality

v'Source

Y

Feedback

Benchmark Calculations

T~

User

Feedback
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Current activities

Preparation of first release of data for
System of ozeanic salts (for some subsystems up to 300C)
Am, Cm, Nd
Completion (and test!) of export programs for
Geochemist‘'s Workbench (GWB)
CHEMAPP
EQ3/6
PHREEQC
Execution and documentation of benchmark calculations



Planned activities in the near future

Planning for web-based user interface (primarly intended for editors)

Implementation of an internal review (to be tested with the first data to be
released)

Preparation of the integration of sorption data
Release of data for Np und Pu planned ~ Sommer 2011



Long-term useability

Useage of open-source programs

Low degree of abstraction of the data model
Documention of databank structure

Flexible databank structure

Joint project of five research institutions




Conclusion

THEREDA offers a web-based, state-of-the-art thermodynamic reference
database for ageous systems in equilibrium with nuclear or non-nuclear waste
forms in Germany

Joint-project of five research institutions
Comprehensive range of data
Access to code-specific parameter files

Means of directing future research and of quality assurance for gouvernment
agencies, servide provider, and research institutions

Future extensions of the thermodynamic database for nuclear and non-
nuclear waste forms in Gemany in conjunction with THEREDA



Vielen Dank fur lhre Aufmerksamkeit!



