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Abstract. According to the ongoing site selection process for a repository for high-level radioactive waste in
Germany, rock salt, clay and crystalline rock are possible host rocks. The pore water of these rocks contains
saline solutions with high ionic strengths. To model the speciation and/or migration of radionuclides in long-
term safety analyses for nuclear waste disposal, a geochemical code that includes thermodynamic data suitable
for saline solutions is needed. Thermodynamic equilibrium in saline solutions with high ionic strengths is usually
modelled using the Pitzer approach (Pitzer, 1991).

Within the context of nuclear waste disposal, the THEREDA project (Moog et al., 2015) provides thermody-
namic data for some widely used geochemical codes (PHREEQC, Geochemist’s Workbench, ChemApp, and EQ
3/6) using the Pitzer approach; however, for modelling in long-term safety analyses for nuclear waste disposal,
another geochemical code, TOUGHREACT, is used. Therefore, scripts were developed to convert thermody-
namic data of the THEREDA project to be applicable in TOUGHREACT.

The scripts were validated by benchmark tests and by comparing calculations using PHREEQC and
TOUGHREACT (Weyand et al., 2021). In total, 50 different benchmark tests were performed considering 3 spe-
cific geochemical systems, which are relevant to long-term safety analyses: (1) oceanic salt system, polythermal:
K, Mg, Ca, Cl, SO4, HyO(l), (2) actinide system, isothermal: Am(IIT), Cm(III), Nd(III), Na, Mg, Ca, Cl, OH,
H,0O(1) and (3) carbonate system, isothermal: Na, K, Mg, Ca, Cl, SO4, HCO3/CO3(g), H>O(1). Each benchmark
test considered specific ion concentrations in solution and in gaseous phases in the presence of specific min-
erals. The benchmark tests derived the geochemical equilibria and the results of both codes were compared to
each other and to experimental data. The results of the calculations using both codes showed a good correlation.
Remaining deviations can be explained by technical differences of the codes.

Kurzfassung. Gemil dem laufenden Standortauswahlverfahren fiir ein Endlager fiir hoch radioaktive Abfille
in Deutschland sind Steinsalz, Ton- und Kristallingestein mégliche Wirtsgesteine, die hdaufig Porenwésser mit ho-
hen Ionenstidrken besitzen. Zur Modellierung der Speziation und/oder Migration von Radionukliden in Langzeit-
sicherheitsanalysen fiir die Entsorgung von radioaktiven Abfillen werden auch geochemische Codes eingesetzt,
fiir deren Einsatz geeignete thermodynamische Daten benotigt werden. Fiir solche Berechnungen mit wissri-
gen Losungen mit hohen Ionenstirken werden gewohnlich thermodynamische Daten nach dem Pitzer-Ansatz
eingesetzt (Pitzer, 1991).

Im Kontext der Entsorgung von radioaktiven Abfillen liefert das THEREDA-Projekt (Moog et al., 2015)
thermodynamische Daten nach dem Pitzer-Ansatz fiir einige weitverbreitete geochemische Codes (wie
z.B. PHREEQC, Geochemist’s Workbench, ChemApp und EQ 3/6). Zur Modellierung in Langzeitsicherheits-
analysen fiir die Entsorgung von radioaktiven Abfillen wird zusitzlich der geochemische Code TOUGHREACT
verwendet. Daher wurden Skripte entwickelt, um thermodynamische Daten aus dem THEREDA-Projekt zu kon-
vertieren, sodass diese mit TOUGHREACT anwendbar sind.
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Die Skripte wurden durch sog. Benchmark-Tests unter Verwendung von PHREEQC und TOUGHREACT
validiert (Weyand et al., 2021). Insgesamt wurden 50 verschiedene Benchmark-Tests durchgefiihrt, mit denen
drei spezifische geochemische Systeme betrachtet wurden, die fiir Langzeitsicherheitsanalysen relevant sind:
(1) das System der ozeanischen Salze, polythermal: K, Mg, Ca, Cl, SO4, H,O(1), (2) ein System mit Aktiniden,
isothermal: Am(III), Cm(III), Nd(III), Na, Mg, Ca, Cl, OH, H,O(l) und (3) das Karbonatsystem, isothermal: Na,
K, Mg, Ca, CI, SO4, HCO3-CO»(g), HyO(1). In jedem Benchmark-Test wurden spezifische lonenkonzentrationen
in Losung und in gasférmigen Phasen bei Anwesenheit charakteristischer Minerale betrachtet.

In den Benchmark-Tests wurde jeweils das thermodynamische Gleichgewicht berechnet und die Ergebnisse
beider Codes wurden untereinander und mit experimentellen Daten verglichen. Die Ergebnisse der Berechnun-
gen unter Verwendung beider Codes wiesen eine gute Korrelation auf. Verbleibende Abweichungen lassen sich
durch technische Unterschiede der Codes erkldren.
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