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The development of excavation disturbed zone (EDZ) around the disposal tunnel 

affects such as the corrosive environment of the over-pack, re-saturation period of the 

buffer material, and environmental condition of the nuclear species migration on the 

geological disposal for the high-level radioactive waste (HLW). 

It is necessary to consider aftermath of EDZ in initial condition of the realistic 

numerical simulation of the long-term behavior of near-filed HLW repository after 

emplacement of engineered barrier system. 

This report presents the analysis assessment geochemical reaction with the 

development of the unsaturated zone around the disposal tunnel by developed the 

coupled Thermo – Hydro – Mechanical and Chemical (THMC) processes model / 

analysis code. 

As a result, the THMC processes analysis model apply a change of the solution 

composition by degasification of the carbon dioxide gas to the pore water and the 

change of the oxidation-reduction potential due to unsaturated zone around the 

disposal tunnel. 

 

 

Keywords : Coupled THMC, Numerical Simulation, Excavation Disturbed Zone (EDZ), 

Mass Transport, Oxidation-reduction Potential, CO2 Degasification 

 

Collaborating Engineer 



JAEA-Research 2008-003

 

 1 

 

 2 

 

 5 

 5 

 5 

 12 

 12 

 16 

 20 

 

 21 

 21 

 21 

 28 

 28 

 31 

 34 

 38 

 41 

 46 

 

 47



JAEA-Research 2008-003

Contents 

 

1. Introduction 1 

 

2. Outline of the THMC model / code 2 

 

3. Analysis on coupled hydro-transport by one-dimensional model 5 

3.1 Purpose 5 

3.2 Boundary conditions 5 

3.3 Results 12 

3.3.1 case1 12 

3.3.2 case2 16 

3.4 Chapter conclusions 20 

 

4. Analysis on coupled hydro-transport around the disposal tunnel 21 

4.1 Purpose 21 

4.2 Boundary conditions 21 

4.3 Results 28 

4.3.1 case1 28 

4.3.2 case2 31 

4.3.3 case3 34 

4.3.4 case4 38 

4.4 Chapter conclusions 41 

  

5. Conclusions 46 

 

References 47 

 

 



JAEA-Research 2008-003

 

 

2.1  3 

2.2  4 

3.1  10 

3.2  10 

3.3  11 

4.1  26 

4.2  26 

4.3  27 

 



JAEA-Research 2008-003

 

 

2.1  2 

2.2  3 

3.1  8 

3.2  9 

3.3  9 

3.4  13 

3.5  17 

4.1  23 

4.2  24 

4.3  25 

4.4  25 

4.5  29 

4.6  32 

4.7  35 

4.8  38 

4.9  42 

4.10  43 

4.11 pH  44 

4.12 pe  45 



JAEA-Research 2008-003

－ 1 －

 

 

 

pH

 

pH

 

 

 

 

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 2 －

 

 

2.1  

2.1 T
i
u

n
C

n
T  

THAMES

Dtransu-3DEL

PHREEQC

2.2  

PHREEQC

 

 

 

 
 



JAEA-Research 2008-003

－ 3 －

0TC
tx

T

x
TqC

x
mm

i

m

i

lll

i

01

2

nS
tx

T
D

x

zgK

x
D

x
l

i

Tl

il

l

i

l

i

0)(
21

'
2

1
0 imlijsijij

k

l

l

k
ijkl

j

bgTT
E

x

u

x

u
C

x

n

0
nl

j

n

ijl

i

nll

i

nST
tx

C
nSD

x
Cq

x

0
1

A

a

aamz

P

p

pp

A

a

aa MINuOPVmv
11

n
P

p

pnpnn

A

a

anan
MINbTCmcC

1

,

1

, ,

p

p

N

n

nnp Kab loglog
1

,

a
N

n

nnaaa acKa
1

, logloglog



JAEA-Research 2008-003

－ 4 －

l

l
C

S

l
q

0
T

T

m i
b

m n
C n

m
C ij

D

n
T n

D A

a
z a

g
a
m

a

K a a

l OPV

P

Z p
u p

T
D p

MIN p

n
na

c
,

a n

S np
b

,

p n

ijkl
C N

i
u

n
a n

' p
K

p

ij a
a a

E a
K

a

 



JAEA-Research 2008-003

－ 5 －

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

O2(g)

pH

 

3.1 1

44 10  

1 9 0 H2O

 

10 50%

-335 H2O

1 9

 

10

O2(g) CO2(g) 10

O2(g) 10-0.7atm 8.93×10-3mol/l_air CO2(g)

10-3.5atm 1.41×10-5mol/l_air  

10

2.04×10-4mol/l_water

1.31×10-5mol/l_water  

 

3.1



JAEA-Research 2008-003

－ 6 －

1600kg/m 30wt

 

2.0×10-10 6.0×10-10 m2/s  5.0×10-10 m2/s 

 

 

quartz SiO2 calcite CaCO3 pyrite FeS2

 

3.2  

quartz SiO2 calcite CaCO3 pyrite

FeS2

 

 

HSOFeOHOFeS 222/7
2

4

2

222
3.1  

 

pyrite FeS2 pyrite FeS2

0.047m2/g pyrite FeS2

100mol/m3 120g/mol 0.403 pyrite

FeS2 1.4m2/l  

 

11.0

5.0

19.8
10

H

DO

m

m
r 3.2  

r mol/m2s 

 

3.3

 

 

 

10 CO2(g) 10-2.5atm

pH=5.136 pe=0.808  

 

quartz SiO2 calcite CaCO3 pyrite

FeS2  



JAEA-Research 2008-003

－ 7 －

10 CO2(g) 10-2.5atm

O2(g) 10-0.7atm quartz SiO2 calcite CaCO3

pyrite FeS2

pH=8.95 pe=-4.98   

 

991231c0.tdb http://migrationdb.jaea.go.jp/  

 

20  

1000  

 

2.1

 



JAEA-Research 2008-003

－ 8 －

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 9 －



JAEA-Research 2008-003

－ 10 －

 

r
K

3.1

rr
SK

r
S

n
n

rs

r

e
S

1
1

1

e
S

0
r

403.0
s

31000.8 (1/m) 

6.1n

*

 

 

 

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 11 －

 



JAEA-Research 2008-003

－ 12 －

 

 

 

 

3.4(a)

 

 

10 CO2(g) 10-2.5atm

CO2(g) 1.41×10-5mol/l_air

3.4 b)  

C

10-3.5atm 1.31×10-5mol/l_water 3.4(c)  

pH

5.14 5.63 3.4(f)  

 

OHgCOHCO
22

2

3
2 3.3  

 

O2(g)

3.4(d) O2(g)

3.4(e)  

O2(g)

O2(g)  

pe 3.4(g)



JAEA-Research 2008-003

－ 13 －



JAEA-Research 2008-003

－ 14 －



JAEA-Research 2008-003

－ 15 －



JAEA-Research 2008-003

－ 16 －

 

 

quartz SiO2

calcite CaCO3 pyrite FeS2  

 

3.5 a  

 

3.5 b 3.5 c calcite CaCO3 pyrite FeS2

quartz SiO2

3.5 d  

 

CO2(g) C

3.5 e f calcite CaCO3

 

 

O2(g)

pyrite FeS2 3.5 g h  

 

pH 8.95 6.5 3.5 i  calcite

CaCO3 3.4  pH

pH 3.1 pyrite FeS2

 

 

3

2

3
)( HCOCaHCaCOCalcite 3.4  

 

pe pyrite FeS2

3.5 j



JAEA-Research 2008-003

－ 17 －



JAEA-Research 2008-003

－ 18 －

 



JAEA-Research 2008-003

－ 19 －



JAEA-Research 2008-003

－ 20 －

 

 

 

 

 

 

 

pe  

pH  

pyrite(FeS2)  

 

 

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 21 －

 

 

  

 

 

 

 

 

 

4.1  

400m 4m

800m 4266 2002

 

 

4.1

 

 

1m

4.2

1m  

4.3 4.4

 

4.1  

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 22 －

90 4.3

-10.2mH2O  

CO2(g) 10-3.5atm 1.41×10-5 mol/l_air O2(g)

10-0.7atm 8.93×10-3mol/l_air  

 

 

4.3  

4.2

quartz(SiO2) calcite(CaCO3)

pyrite(FeS2)

Fe(OH)3  

991231c0.tdb http://migrationdb.jaea.go.jp/  

 

4.3  

HDB-4 400

CO2(g) 10-0.79atm

CO2(g)

 

25  

1000  

 



JAEA-Research 2008-003

－ 23 －

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 24 －



JAEA-Research 2008-003

－ 25 －



JAEA-Research 2008-003

－ 26 －

r
K

n
n

rs

r

e
S

1
1

1

e
S

00.0
r

15.0
s

110006.1 (1/m)

237.1n



JAEA-Research 2008-003

－ 27 －

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 28 －

 

 

 

 

4.5 a g

4.4 GL-400

 

100 1

4.5 a  

CO2(g)

O2(g)

CO2(g) 10-0.78atm

10-3.5atm C

4.5 e CO2(g) 4.5 c  

pH 3.3

4.5 f  

 

O2(g)

4.5 b O2(g) 10-3.5atm

4.5 d O2(g)

O2(g) pe

4.5 g  

 

pH

pe



JAEA-Research 2008-003

－ 29 －

 



JAEA-Research 2008-003

－ 30 －

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 31 －

 

 

calcite CaCO3 quartz(SiO2)

 

4.6(a) k

4.4 GL 400  

100 1

4.6 a  

C 4.6 e CO2(g)

4.6 c pH 8.5

4.6 h  

calcite CaCO3 4.6 j

pH 8.5 calcite

CaCO3 Ca 4.6 f  

O2(g) 4.6 b

4.6 d pe 4.6 i  

quartz (SiO2) 4.6 k  

pH pe

calcite CaCO3  

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 32 －



JAEA-Research 2008-003

－ 33 －



JAEA-Research 2008-003

－ 34 －

 

 

pyrite FeS2

 

4.7 a n

4.4 GL 400  

4.7 a  

CO2(g) 4.7 c C 4.7 e

 

O2(g) 4.7 b

4.7 d

pyrite FeS2 4.7 n

pe pyrite FeS2

4.7 k pyrite FeS2

S Fe 4.7 h i  

calcite CaCO3 calcite CaCO3

pH 8.5

pyrite FeS2

pH 7.5 calcite CaCO3

4.7 l calcite CaCO3

Ca 4.7 f  

quartz(SiO2) 4.7 m  

pyrite FeS2 pe

pyrite FeS2  



JAEA-Research 2008-003

－ 35 －

 



JAEA-Research 2008-003

－ 36 －



JAEA-Research 2008-003

－ 37 －



JAEA-Research 2008-003

－ 38 －

 

 

Fe(OH)3

 

4.8 a o

4.4 GL 400  

 

CO2(g) C

O2(g) pyrite FeS2

pe  

Fe(OH)3

4.8 o Fe(OH)3 Fe

4.8 i  

 



JAEA-Research 2008-003

－ 39 －



JAEA-Research 2008-003

－ 40 －



JAEA-Research 2008-003

－ 41 －

 

 

 

 

 

pH  

pyrite(FeS2)  

 

1000

2  

quartz(SiO2)  calcite(CaCO3)  

pyrite(FeS2) 10 100 1000

pH pe 4.9 4.12  

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 42 －



JAEA-Research 2008-003

－ 43 －

 



JAEA-Research 2008-003

－ 44 －



JAEA-Research 2008-003

－ 45 －

 

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 46 －

 

 

 

 

pH

 

 

 



JAEA-Research 2008-003

－ 47 －

 

 

1  1999

JNC TN1400 99-020. 

2  2003 - - -

JNC TN8400 2002-022. 

3  2004

- - -

JNC TN8400 2003-032. 

4  2006

COUPLE 61 CS05-031, pp.267-268. 

5  2003

- - -

58 CS7-041, pp.359-360. 

6  2006

 

7  Masakazu Chijimatsu, Tomoo Fujita, Akira Kobayashi and Yuzo Ohnishi (1999)  

“Coupled Thermo – Hydro – Mechanical Experiment at Kamaishi Mine, Technical 

Note 16-99-03, Analyses of Task 2C, DECOVALEX II”, JNC Technical Report, JNC 

TN8400 99-031. 

8  Makoto Nishigaki, Tomoyuki Hishiya and Naro Hashimoto (2001): “Density 

Dependent Groundwater Flow with Mass Transport in Saturated – Unsaturated 

Porous Media”, Proceedings of the First Asisn-Pacific Congress on Computational 

Mechanics, pp.1375-1380. 

9  David L. Parkhurst (1995) : User’s Guide to PHREEQC-A Computer Program for 

Speciation, Reaction-Path, Advective-Transport, and Inverse Geochemical 

Calculations, U.S. geological Survey, Water-Resources Investigations Report 

95-4227. 

10  1999

2

JNC TN1400 99-022 p.IV-336. 

11  Mark A. Williamson J. Donald Rimstidt (1994)  “ The kinetics and 

electrochemical rate-determining step of aqueous pyrite oxidation ”, Geochimica et 

Cosmochimica Acta, Vol.58, No.24, pp. 5443-5454. 



JAEA-Research 2008-003

－ 48 －

12  2003 JNC

JNC Technical Report, JNC TN8400 2003-005. 

13  1991 p.88. 

14  1999

JNC TN1400 99-020. 

15  1997

PNC TJ1449 97-002 I  

16  Katsuhiro Hama, Takanori Kunimaru, Richard Metcalfe and Andrew J. Martin 

(2006) : “The hydro geochemistry of argillaceous rock formations at the Horonobe 

URL site, Japan”, Physics and Chemistry of the Earth.vol.32, pp.170-180. 



国際単位系（SI）

(a)ラジアン及びステラジアンの使用は、同じ次元であっても異なった性質をもった量を区
   別するときの組立単位の表し方として利点がある。組立単位を形作るときのいくつかの
　 用例は表４に示されている。
(b)実際には、使用する時には記号rad及びsrが用いられるが、習慣として組立単位として
   の記号“１”は明示されない。
(c)測光学では、ステラジアンの名称と記号srを単位の表し方の中にそのまま維持している。
(d)この単位は、例としてミリセルシウス度ｍ℃のようにSI接頭語を伴って用いても良い。

名称 記号
長 さメ ー ト ル m
質 量キログラム kg
時 間 秒 s
電 流ア ン ペ ア A
熱力学温度ケ ル ビ ン K
物 質 量モ ル mol
光 度カ ン デ ラ cd

基本量
SI 基本単位

表１．SI 基本単位

名称 記号 他のSI単位による
表し方

SI基本単位による
表し方

平 面 角ラ ジ ア ン (a) rad m・m-1=1(b)

立 体 角ステラジアン(a) sr(c) m2・m-2=1(b)

周 波 数ヘ ル ツ Hz s-1

力 ニ ュ ー ト ン N m・kg・s-2

圧 力 , 応 力パ ス カ ル Pa N/m2 m-1・kg・s-2

エネルギー, 仕事, 熱量ジ ュ ー ル J N・m m2・kg・s-2

工 率 , 放 射 束ワ ッ ト W J/s m2・kg・s-3

電 荷 , 電 気 量ク ー ロ ン C s・A
電位差（電圧）, 起電力ボ ル ト V W/A m2・kg・s-3・A-1

静 電 容 量フ ァ ラ ド F C/V m-2・kg-1・s4・A2

電 気 抵 抗オ ー ム Ω V/A m2・kg・s-3・A-2

コ ン ダ ク タ ン スジ ー メ ン ス S A/V m-2・kg-1・s3・A2

磁 束ウ エ ー バ Wb V・s m2・kg・s-2・A-1

磁 束 密 度テ ス ラ T Wb/m2 kg・s-2・A-1

イ ン ダ ク タ ン スヘ ン リ ー H Wb/A m2・kg・s-2・A-2

セ ル シ ウ ス 温 度セルシウス度(d) ℃ K
光 束ル ー メ ン lm cd・sr(c) m2・m-2・cd=cd
照 度ル ク ス lx lm/m2 m2・m-4・cd=m-2・cd
（放射性核種の）放射能ベ ク レ ル Bq s-1

吸収線量, 質量エネル
ギ ー 分 与 , カ ー マグ レ イ Gy J/kg m2・s-2

線量当量, 周辺線量当
量, 方向性線量当量, 個
人線量当量,組織線量当

シ ー ベ ル ト Sv J/kg m2・s-2

表３．固有の名称とその独自の記号で表されるSI組立単位
SI 組立単位

組立量

名称 記号 SI 基本単位による表し方
粘 度パ ス カ ル 秒 Pa・s m-1・kg・s-1

力 の モ ー メ ン トニュートンメートル N・m m2・kg・s-2

表 面 張 力ニュートン毎メートル N/m kg・s-2

角 速 度ラ ジ ア ン 毎 秒 rad/s m・m-1・s-1=s-1

角 加 速 度ラ ジ ア ン 毎 平 方 秒 rad/s2 m・m-1・s-2=s-2

熱 流 密 度 , 放 射 照 度ワット毎平方メートル W/m2 kg・s-3

熱 容 量 , エ ン ト ロ ピ ージュール毎ケルビン J/K m2・kg・s-2・K-1

質量熱容量（比熱容量）,
質 量 エ ン ト ロ ピ ー

ジュール毎キログラム
毎ケルビン J/(kg・K) m2・s-2・K-1

質 量 エ ネ ル ギ ー
（ 比 エ ネ ル ギ ー ）ジュール毎キログラム J/kg m2・s-2・K-1

熱 伝 導 率ワット毎メートル毎ケルビン W/(m・K) m・kg・s-3・K-1

体 積 エ ネ ル ギ ージュール毎立方メートル J/m3 m-1・kg・s-2

電 界 の 強 さボ ル ト 毎 メ ー ト ル V/m m・kg・s-3・A-1

体 積 電 荷クーロン毎立方メートル C/m3 m-3・s・A

電 気 変 位クーロン毎平方メートル C/m2 m-2・s・A

誘 電 率ファラド毎メートル F/m m-3・kg-1・s4・A2

透 磁 率ヘンリー毎メートル H/m m・kg・s-2・A-2

モ ル エ ネ ル ギ ージ ュ ー ル 毎 モ ル J/mol m2・kg・s-2・mol-1

モ ル エ ン ト ロ ピ ー ,
モ ル 熱 容 量

ジュール毎モル毎ケル
ビン J/(mol・K) m2・kg・s-2・K-1・mol-1

照射線量（Ｘ線及びγ線）クーロン毎キログラム C/kg kg-1・s・A
吸 収 線 量 率グ レ イ 毎 秒 Gy/s m2・s-3

放 射 強 度ワット毎ステラジアン W/sr m4・m-2・kg・s-3=m2・kg・s-3

放 射 輝 度ワット毎平方メートル毎ステラジアン W/(m2・sr) m2・m-2・kg・s-3=kg・s-3

表４．単位の中に固有の名称とその独自の記号を含むSI組立単位の例

組立量
SI 組立単位

乗数　 接頭語 記号 乗数　 接頭語 記号
1024 ヨ タ Ｙ 10-1 デ シ d
1021 ゼ タ Ｚ 10-2 セ ン チ c
1018 エ ク サ Ｅ 10-3 ミ リ m
1015 ペ タ Ｐ 10-6 マイクロ
1012 テ ラ Ｔ 10-9 ナ ノ n
109 ギ ガ Ｇ 10-12 ピ コ p
106 メ ガ Ｍ 10-15 フェムト f
103 キ ロ ｋ 10-18 ア ト a
102 ヘ ク ト ｈ 10-21 ゼ プ ト z
101 デ カ da 10-24 ヨ ク ト y

表５．SI 接頭語

名称 記号 SI 単位であらわされる数値
電 子 ボ ル ト eV 1eV=1.60217733(49)×10-19J
統一原子質量単位 u 1u=1.6605402(10)×10-27kg
天 文 単 位 ua 1ua=1.49597870691(30)×1011m

表７．国際単位系と併用されこれに属さない単位で
         SI単位で表される数値が実験的に得られるもの

名称 記号 SI 単位であらわされる数値
海 里 １海里=1852m
ノ ッ ト １ノット=１海里毎時=(1852/3600)m/s
ア ー ル a １a=1 dam2=102m2

ヘ ク タ ー ル ha １ha=1 hm2=104m2

バ ー ル bar １bar=0.1MPa=100kPa=1000hPa=105Pa
オングストローム Å １Å=0.1nm=10-10m
バ ー ン b １b=100fm2=10-28m2

　　　併用されるその他の単位
表８．国際単位系に属さないが国際単位系と

名称 記号 SI 単位であらわされる数値
キ ュ リ ー Ci 1 Ci=3.7×1010Bq
レ ン ト ゲ ン R 1 R = 2.58×10-4C/kg
ラ ド rad 1 rad=1cGy=10-2Gy
レ ム rem 1 rem=1 cSv=10-2Sv
X 線 単 位 1X unit=1.002×10-4nm
ガ ン マ γ 1γ=1 nT=10-9T
ジ ャ ン ス キ ー Jy 1 Jy=10-26W・m-2 Hz-1

フ ェ ル ミ 1 fermi=1 fm=10-15m
メートル系カラット 1 metric carat = 200 mg = 2×10-4kg
ト ル Torr 1 Torr = (101 325/760) Pa
標 準 大 気 圧 atm 1 atm = 101 325 Pa
カ ロ リ ー cal
ミ ク ロ ン  1  =1 m=10-6m

表10．国際単位に属さないその他の単位の例

名称 記号 SI 単位による値
分 min 1 min=60s
時 h 1h =60 min=3600 s
日 d 1 d=24 h=86400 s
度 ° 1°=(π/180) rad
分 ’ 1’=(1/60)°=(π/10800) rad
秒 ” 1”=(1/60)’=(π/648000) rad

リットル l、 L 1l=1 dm3=10-3m3

トン t 1t=103 kg
ネーパ Np 1Np=1
ベル B 1B=(1/2)ln10(Np)

表６．国際単位系と併用されるが国際単位系に属さない単位

名称 記号
面 積平 方 メ ー ト ル m2

体 積立 法 メ ー ト ル m3

速 さ ， 速 度メ ー ト ル 毎 秒 m/s
加 速 度メ ー ト ル 毎 秒 毎 秒 m/s2

波 数毎 メ ー ト ル m-1
密度（質量密度）キログラム毎立法メートル kg/m3

質量体積（比体積）立法メートル毎キログラム m3/kg
電 流 密 度アンペア毎平方メートル A/m2

磁 界 の 強 さア ン ペ ア 毎 メ ー ト ル A/m
（物質量の）濃度モ ル 毎 立 方 メ ー ト ル mol/m3

輝 度カンデラ毎平方メートル cd/m2

屈 折 率（数　の）　１ 1

組立量
SI 基本単位

表２．基本単位を用いて表されるSI組立単位の例

名称 記号 SI 単位であらわされる数値
エ ル グ erg 1 erg=10-7 J
ダ イ ン dyn 1 dyn=10-5N
ポ ア ズ P 1 P=1 dyn・s/cm2=0.1Pa・s
ス ト ー ク ス St 1 St =1cm2/s=10-4m2/s
ガ ウ ス G 1 G =10-4T
エ ル ス テ ッ ド Oe 1 Oe =(1000/4π)A/m
マ ク ス ウ ｪ ル Mx 1 Mx =10-8Wb
ス チ ル ブ sb 1 sb =1cd/cm2=104cd/m2

ホ ト ph 1 ph=104lx
ガ ル Gal 1 Gal =1cm/s2=10-2m/s2

表９．固有の名称を含むCGS組立単位

（第７版，1998年改訂）



この印刷物は再生紙を使用しています


