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RESUMEN - Las funciones de seguridad de las barreras de bentonita para residuos nucleares dependen
principalmente del valor de su densidad seca (o porosidad). La evolucion de esta variable durante la fase
transitoria de la barrera es compleja. El articulo presenta una formulacion teodrica para calcular, mediante
analisis numéricos acoplados, los cambios de densidad seca debidos a la hidratacion de la barrera, prestando
una especial atencion a los procesos de homogenizacion. Se ha adoptado un modelo constitutivo de doble
estructura para representar de forma mas realista el comportamiento mecanico (tension-deformacion) de la
bentonita. Utilizando la formulaciéon presentada, se han simulado satisfactoriamente dos ensayos de hidratacion,
con distintas condiciones de contorno, sobre muestras que exhibian un elevado grado de heterogeneidad inicial.
Los andlisis predicen correctamente la saturacion final de la muestra, el valor de la presion final de
hinchamiento y, sobre todo, el proceso de homogenizacion que se produce durante los ensayos. El modelo de
doble estructura utilizado ha permitido examinar los fenémenos de hidratacién y homogenizacion desde una
perspectiva mas amplia.

ABSTRACT - The safety functions of bentonite barriers for nuclear waste depend mainly on the value of the
dry density (or porosity) of the bentonite. The evolution of this variable during the transient phase of the barrier
is complex. The paper presents a theoretical formulation to compute, by coupled numerical analyses, the
changes in dry density that occur due to the hydration of the barrier, with special focus on the process of
homogenization. A double structure constitutive model has been adopted to represent more realistically the
mechanical (stress-strain) behaviour of the bentonite. Using the formulation presented, two hydration tests,
with different boundary conditions, have been satisfactorily simulated. The samples exhibited a large degree of
initial heterogeneity. The analyses predict correctly the final saturation of the samples, the value of the final
swelling pressure and, especially, the homogenization process that takes place during the tests. The double
structure model has allowed the examination of the hydration and homogenisation phenomena from a wider
perspective.
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1 - INTRODUCION

Los residuos nucleares de alta actividad requieren un adecuado aislamiento de la biosfera
durante periodos de tiempo muy largos de tal manera que, una vez termine el periodo de aislamiento
total, las tasas de emisiones radioactivas sean extremadamente reducidas. Las principales fuentes de
estos residuos son las centrales nucleares en forma de combustible gastado o como desechos
vitrificados procedentes de las operaciones de reprocesamiento. Existe un amplio consenso en que
el almacenamiento geoldgico profundo (AGP) es la opcion mas efectiva para alcanzar el aislamiento
requerido (Chapman y McKinley 1987, NEA 1995, Mc Combie et al. 2000, TAEA 2011).

El AGP requiere la construccion de un repositorio a gran profundidad en una formacion
geologica apropiada. Aunque no son las unicas opciones, las rocas cristalinas, arcillosas o salinas
son las principales candidatas a alojar estas instalaciones. Los repositorios estaran situados a varios
centenares de metros de profundidad, su localizacion concreta estara controlada por las condiciones
geologicas locales. El repositorio estaria constituido por una red de tuneles a la que se accede
mediante pozos y/o rampas. Los residuos se colocarian en galerias horizontales o en pozos verticales

(Figura 1).
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Fig. 1 — Esquema de un almacenamiento geologico profundo (AGP).

Todos los disefios de AGP recurren al concepto de multi-barrera para lograr el grado requerido
de aislamiento (Figura 2). Este concepto se basa en la existencia de una serie de barreras sucesivas
que contribuyen de manera conjunta a limitar las emisiones radioactivas por debajo de los umbrales
de seguridad establecidos. En un disefio tipico, los residuos, convenientemente tratados, se colocan
en el interior de una cépsula metélica (la mayoria de veces de acero, pero el cobre también se ha
considerado) que constituye la primera barrera. El espacio entre la capsula y la roca se rellena con
arcilla expansiva (bentonita) que forma la segunda barrera. Finalmente se encuentra barrera
geologica constituida por la roca alojante. Por tanto, para alcanzar la biosfera, un radionucleido
deberd atravesar sucesivamente el conjunto de barreras (Gens 2003).

La barrera de bentonita, objeto de este trabajo, cumple una serie de funciones importantes para
la seguridad global del disefio (Sellin y Leupin 2003). Su reducida conductividad hidraulica limita
el flujo advectivo de agua en las proximidades de los residuos y, ademas, retrasa significativamente
cualquier transporte de solutos debido a sus propiedades de baja difusividad y elevada capacidad de
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absorcion. Ademas, las propiedades expansivas del material permiten que la arcilla cierre huecos y
grietas que se puedan producir durante o después de la construccion. Otra funcion de la barrera de
bentonita es proporcionar un soporte adecuado a la cépsula metalica que contiene los residuos.
Finalmente, si la arcilla de la barrera posee una densidad suficientemente alta, la posible actividad
microbiana (y sus posibles efectos sobre la corrosion) se vera limitada de forma significativa.

Desde el inicio, la barrera estd sujeta a un complejo conjunto de fendomenos termo-hidro-
mecanicos acoplados. Los residuos nucleares de alta actividad emiten calor debido a Ia
desintegracion de los elementos radioactivos que contienen. Este calor se transmite a través de la
barrera por conduccion y produce un aumento de temperatura que se atenta con el tiempo debido a
la progresiva disminucion de la carga calorifica de los residuos. La bentonita se instala en estado
parcialmente saturado y experimenta una progresiva hidratacion por la entrada de agua de la roca
circundante. Esta hidratacion produce el desarrollo de la presion de hinchamiento en condiciones
basicamente confinadas. Al mismo tiempo, se produce una redistribucion de la humedad de la arcilla
debido a fendomenos de evaporacion cerca de la capsula y condensacion en las zonas mas alejadas.
Todos estos procesos interaccionan entre si e influyen en el estado final de la barrera. Debido a la
baja permeabilidad tanto de las formaciones geoldgicas alojantes como de la bentonita, el tiempo de
saturacion de la barrera es largo; como minimo requiere varias décadas o, en el caso de rocas muy
impermeables, puede requerir mas de un siglo.
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Fig. 2 — El concepto multi-barrera.

La bentonita empleada en la construccion de la barrera puede emplazarse en distintas formas.
Se pueden utilizar, por ejemplo, bloques de bentonita compactada. Més recientemente se ha
introducido el uso de bentonita granular formada por pellets (granulos de bentonita fuertemente
compactada) pues facilitan la construccion (Figura 3). Aunque los poros entre pellets tienen un
volumen considerable, la densidad media que se obtiene para la barrera en su conjunto es adecuada
debido al alto valor de la densidad seca de los pellets (tipicamente superior a 2 g/cm?). Existen
disefios que combinan los bloques de bentonita con la bentonita granular en la construccion de la
barrera (Figura 4).

La consecucion de la mayoria las funciones de seguridad de la barrera requiere que la bentonita
exhiba una baja conductividad hidraulica y un potencial de hinchamiento importante. Para una
bentonita determinada, estas dos propiedades dependen fundamentalmente de su grado de
compactacion, que se suele expresar en términos del valor de su porosidad o, mas comunmente (y
de forma equivalente), su densidad seca. La Figura 5 muestra la variacién de la conductividad
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Fig. 4 — Concepto de barrera de bentonita de NAGRA (agencia suiza de residuos radioactivos)
combinado bloques de bentonita con bentonita granular.

hidraulica y la presion de hinchamiento de una bentonita sodica, MX-80, en funcion de la densidad
seca. La presion de hinchamiento es un buen indicador de la capacidad de expansion de la bentonita.
Se puede observar que la escala vertical es logaritmica lo que indica la fuerte dependencia de estas
dos variables de pequefias variaciones de la densidad seca. Resultados similares han sido obtenidos
en otras bentonitas con distinta composicion cationica (e.g. Lloret et al. 2003 para la bentonita
FEBEX). Aunque depende de la bentonita especifica que se utilice, valores de densidad seca en el
rango de 1.45-1.60 g/cm’ se consideran generalmente adecuados para que la barrera cumpla sus
funciones de seguridad.

Dada la relevancia del valor de la densidad seca de la bentonita para el buen funcionamiento de
la barrera, es necesario prestar atencion a la distribucion de esta variable y su evolucion durante la
fase transitoria de calentamiento e hidratacion. Aunque la densidad media de la bentonita en la
barrera es un parametro importante, es preciso evaluar también el grado de heterogeneidad que
pueda exhibir la barrera para poder estimar su efectividad real. Por ejemplo, la intensidad del flujo
advectivo de agua estara principalmente controlada por las zonas de la barrera de menor densidad
seca y, por tanto, de mayor conductividad hidraulica. De la misma manera, el flujo de gas
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Fig. 5 — Variacion de la presion de hinchamiento (Ps) y conductividad hidraulica (Ch) con la
densidad seca de la bentonita sodica MX-80 (Karnland et al. 2007).

(procedente de la corrosion de la capsula) transitarda preferentemente por esas mismas zonas de
menor densidad de la barrera. En este contexto, es necesario disponer de capacidades de simulacion
numérica contrastadas que permitan realizar célculos y predicciones fiables sobre la evolucion del
estado de la barrera y la distribucion final de densidad seca.

En este articulo se presenta un andlisis numérico de dos ensayos de laboratorio en condiciones
isotermas explicitamente disefiados para estudiar los procesos de homogenizacion entre un bloque
de bentonita compactada y bentonita granular (pellets). En primer lugar, se examina la evidencia
experimental sobre la evolucion de la heterogeneidad de la barrera observada en diversos ensayos
de campo realizados en laboratorios subterraneos. A continuacion, se describe sumariamente la
formulacion tedrica y las leyes constitutivas utilizadas para realizar las simulaciones numéricas.
Posteriormente, se describen brevemente los ensayos realizados y las caracteristicas principales del
modelo numérico empleado. Finalmente se presentan y discuten los resultados de los analisis y su
comparacion con los resultados experimentales prestando una atencion especial al grado de
homogenizacion alcanzado.

2 - HETEROGENEIDAD Y HOMOGENIZACION EN BARRERAS. EVIDENCIA
EXPERIMENTAL

Inevitablemente, siempre existira un cierto grado inicial de heterogeneidad en la barrera,
independientemente del método de construccion. La irregularidad de la seccion del tinel o la
existencia de huecos tecnoldgicos (juntas entre bloques, espacio entre la barrera y la superficie del
tunel) produciran zonas de distinta densidad una vez la bentonita se hidrate y se expanda hasta
rellenar los distintos huecos y cavidades. Otra fuente de heterogeneidad es la posible segregacion
durante el emplazamiento de la bentonita granular o la combinacion en la misma seccion de bloques
y pellets. Ademas, la distribucion de densidad en la barrera sufrird cambios durante el periodo
transitorio debido a los efectos acoplados de calentamiento, hidratacion, transporte de vapor y
desarrollo de presiones de hinchamiento. Dada la complejidad del problema, se han realizado un
cierto nimero de observaciones directas del estado final de la barrera en ensayos a gran escala
realizados en diversos laboratorios subterraneos. En esta seccion se presentan algunos de los mas
caracteristicos.

El ensayo EB (Mayor et al. 2007) se llevo a cabo en el laboratorio subterraneo de Mont Terri,
situado en el canton del Jura en Suiza y excavado en la arcilla Opalinus (Thury y Bossart 1999).
Consiste en la hidratacion, bajo condiciones isotermas, de una seccidn compuesta por bentonita
granular y bloques compactados de bentonita (Figura 6). El tinel del ensayo tenia forma de herradura
con una altura de 2.25 m y un ancho de 3 m. La longitud de la barrera ensayada fue de 6 m. Los
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bloques sostienen un cilindro metélico (4.54 m de longitud y 0.97 m de didametro) que simula la
presencia de una capsula metalica. En el ensayo se utilizé la bentonita FEBEX procedente de la
cantera del Cortijo de Archidona en Almeria, Espafia (Villar 2002, Lloret et al. 2003, Huertas et al.
2006). Inicialmente, los bloques tenian una densidad seca de 1.69 g/cm?® y una humedad del 14.4 %,
mientras que la densidad seca media de la bentonita granular, una vez emplazada, era de 1.36 g/cm’
y su humedad el 4.2%. Se adopt6 un sistema de hidratacion artificial para disminuir los tiempos de
saturacion de la barrera.

Bentonita granular (pellets)
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Fig. 6 — Ensayo EB. a) Seccion del ensayo, b) construccion del experimento (son visibles los
tubos de hidratacion), ¢) emplazamiento de la bentonita granular.

El experimento se desmanteld después de 10.7 afios de hidratacion y se pudo comprobar que la
barrera estaba practicamente saturada en todas las secciones (Mayor y Velasco 2014). Durante el
desmantelamiento se extrajeron numerosas muestras para una determinacion detallada del estado de
la barrera. Los contornos de densidad seca observada al final del ensayo se muestran en la Figura 7
para dos secciones representativas. Se puede observar que en la direccion vertical se ha producido
una homogenizacion practicamente completa; la zona ocupada por los bloques ha disminuido su
densidad mientras que la densidad de la zona superior de bentonita granular ha aumentado la suya
hasta acabar siendo aproximadamente iguales. También se advierte que, en la zona de las esquinas
inferiores, la densidad al final del ensayo es muy baja debido a la dificultad de conseguir un
adecuado emplazamiento de la bentonita granular en esa zona a causa de la geometria de la seccion
del experimento.
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Fig. 7 — Contornos de densidad seca al finalizar el ensayo EB (Mayor y Velasco 2014). a)
Seccion A1-25, b) Seccion E.

El ensayo Canister Retrieval Test (CRT) (Thorsager et al. 2002) se desarroll6 en el laboratorio
subterraneo de Aspd, situado en Suecia y excavado en granito (Backblom 1991). Se perford un pozo
vertical de 8.55 m de profundidad y 1.75 m de diametro en el que se instald un calentador que simula
el efecto térmico de una cépsula de residuos radioactivos. La barrera se construyd mediante bloques
de bentonita sddica MX-80 compactada de 1.65 m de didmetro. La densidad seca de los bloques
estaba en el rango de 1.71-1.79 g/cm’ y su humedad media era del 17%. El espacio anular de 5 cm
de espesor adyacente a la roca se rellen6 mediante pellets de la misma bentonita los cuales, una vez
emplazados, alcanzaron una densidad seca de aproximadamente 1.0 g/cm?’. La barrera se hidrato de
forma artificial mediante unos filtros colocados en el contacto entre la roca y los pellets. La Figura
8 muestra diversos aspectos del ensayo.

La barrera de bentonita estuvo sujeta a calentamiento e hidratacion artificial durante un periodo
de 5.5 afios, que fue suficiente para la saturacion de la barrera en los anillos colocados rodeando el
calentador. El desmantelamiento subsiguiente permitid determinar el estado de homogenizacion de
la barrera. Un resultado caracteristico se presenta en la Figura 9. Se puede comprobar que, a pesar
de la gran diferencia inicial de densidad seca entre bloque y pellets, el estado final es basicamente
homogéneo en toda la seccion; la densidad seca en la zona de pellets es del orden de 0.1 g/cm’
menor.

Finalmente, el ensayo FEBEX (Huertas et al. 2006) fue realizado en el laboratorio subterraneo
de Grimsel, situado en los Alpes suizos y también excavado en granito (Keusen et al. 1989). El
esquema del experimento se presenta en la Figura 10a. Para el ensayo, se excavé un tunel circular
de 2.28 m de didmetro en el que instalaron dos calentadores de 4.54 m de longitud y 0.90 m de
didmetro para representar dos capsulas de residuos radioactivos. La barrera de bentonita se
constituyd mediante bloques compactados de bentonita FEBEX con una densidad seca de 1.69 g/cm’
y una humedad del 14.4% (que corresponde a un grado de saturacion del 60%). Debido a la
existencia de juntas entre los bloques y de espacio entre la barrera y la roca, la densidad seca media
considerando todo el volumen del tinel fue de 1.60 g/cm?. La longitud total del experimento era de
17.4 m y ocupaba la seccion final del tiinel. En la Figura 10b se muestra el aspecto de la barrera en
su estado inicial. Se puede observar que en este caso el estado inicial de la barrera es basicamente
homogéneo.

El experimento se realizo fijando la temperatura maxima en la bentonita a 100°C. En este caso
la hidratacion de la barrera fue natural por el agua procedente del macizo rocoso que albergaba el
experimento.
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a) c)

Fig. 8 — Ensayo CRT (Canister Retrieval Test). a) Esquema del ensayo, b) construccion del
ensayo, c) vista superior de la barrera (se puede observar la capa de pellets entre el bloque y la
roca). (Thosrsager et al. 2002).

El periodo de calentamiento se mantuvo por un periodo de 18.3 afios procediendo al
desmantelamiento del ensayo inmediatamente a continuacion (Garcia Sifiériz et al. 2016).
Excepcionalmente, este ensayo fue también objeto de un desmantelamiento parcial después de 5
afios de calentamiento que supuso la extraccion del primer calentador y la barrera circundante,
mientras que la seccion del segundo calentador continuaba en las mismas condiciones de ensayo
(Barcena et al. 2003). Esto permitid realizar observaciones directas del estado de la barrera en dos
momentos distintos de la evolucion de la barrera. Se comprobo, en los dos desmantelamientos, que
la hidratacion habia sido muy uniforme a lo largo de todo el experimento y que el estado de la barrera
mostraba una marcada simetria radial (Villar et al. 2005, 2020a, 2020b, Gens et al. 2009). La Figura
10c muestra el aspecto de la barrera al final del ensayo.

Los resultados mas significativos de la determinacion del estado de la barrera se presentan en la
Figura 11. La Figura 11a muestra la distribucion de humedades en la barrera después de 5 y 18.3
afnos de calentamiento e hidratacion, respectivamente. Puede observarse que, como cabria esperar,
la humedad aumento entre los dos desmantelamientos debido al proceso de saturacion progresiva de
la barrera. Se pudo comprobar al final del ensayo que toda la barrera se encontraba saturada o muy
proxima a la saturacion completa. La distribucion de densidad seca observada se representa en la
Figura 11b. Es muy interesante comprobar que los procesos térmicos y de hidratacion han
transformado el estado homogéneo inicial de la barrera en un estado heterogéneo que presenta un
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Fig. 9 — Ensayo CRT (Canister Retrieval Test). Distribucion de densidad seca después del
ensayo. Seccion R7 (Johannesson 2007).

c)

Fig. 10 — Ensayo FEBEX. a) Esquema del ensayo, b) aspecto inicial de la barrera, c) aspecto de
la barrera al final del ensayo.

gradiente de densidad seca desde valores altos cerca del calentador a valores mas reducidos cerca
de la roca. También es muy interesante constatar que no hay diferencia entre la distribucion de
densidad seca a los 5 afios de ensayo y al final. Es evidente que la heterogeneidad se desarrolla en
una etapa temprana de la evolucion de la barrera y que, desde ese momento, se mantiene basicamente
invariable.

Como se puede comprobar, la evidencia obtenida en ensayos a gran escala es dispar. Por un
lado, secciones inicialmente heterogéneas exhiben una gran capacidad de homogeneizacion,
mientras que, por otro lado, secciones inicialmente homogéneas sometidas a acciones térmicas e
hidraulicas radialmente uniformes desarrollan una marcada heterogeneidad. Estas observaciones
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motivaron la decision de desarrollar un proyecto de investigacion europeo (proyecto BEACON) para
estudiar esta cuestion de una forma mas sistematica y fundamental mediante, entre otras tareas, la
realizacion de ensayos de laboratorio especificamente dirigidos a observar los procesos de
homogenizacion. Otro objetivo es comprobar la capacidad de las herramientas numéricas
disponibles para reproducir el comportamiento observado. Los trabajos que se describen a
continuacion se enmarcan en dicho proyecto.
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Fig. 11 — Ensayo FEBEX. a) Distribucion de la humedad después de 5 y 18.3 afios de
calentamiento, b) Distribucion de la densidad seca después de 5 y 18.3 afios de calentamiento
(Villar et al. 2020b).

3 - FORMULACION NUMERICA
3.1 — Aspectos generales

El analisis de las barreras de bentonita bajo efectos térmicos y de hidratacion requieren
herramientas de calculo basadas en formulaciones termo-hidro-mecénicas acopladas para tener en
cuenta de forma adecuada los distintos fendémenos que inciden en su comportamiento. Dichas
formulaciones se basan en el establecimiento de ecuaciones de balance que expresan principios
fisicos basicos: conservacion de la energia, conservacion de la masa de so6lido, de agua y de aire y
equilibrio (en ausencia de efectos dindmicos). A cada una de estas ecuaciones (excepto la del solido)
le corresponde una incognita principal del problema: temperatura, presion (o potencial) del liquido
y del gas, y desplazamientos. La formulacién se completa con las ecuaciones constitutivas que
describen los distritos fendmenos considerados y que contienen sus diversas interacciones (Olivella
et al. 1994, Gens y Olivella 2000).

La formulacion adoptada en los analisis que aqui se presentan esta desarrollada en el marco
conceptual de un material de doble estructura que distingue entre dos niveles: la macroestructura y
la microestructura (Gens y Alonso 1992, Sdnchez 2004, Masin 2013, Wang y Wei 2015, Dieudonné
et al. 2017, Ghidiastri et al. 2018, Navarro et al. 2020a, 2020b). Microporosidad y macroporosidad
se refieren al volumen de poros correspondientes a cada nivel estructural. El objetivo es representar
mejor la estructura real del material y conseguir una modelizacion maés realista de su
comportamiento. La Figura 12a muestra un detalle muy ampliado de la estructura de la bentonita
FEBEX compactada. Se observa claramente una macroestructura formada por agregados de arcilla
con una disposicion cuasi-granular. La microestructura corresponde al interior de los agregados
donde se producen los procesos fisico-quimicos basicos que subyacen a las propiedades expansivas
de estas arcillas. Los resultados de la porosimetria de intrusion de mercurio (MIP) de la Figura 12b
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reflejan claramente los dos tipos de porosidad asociados a cada uno de los niveles estructurales. En
el caso de materiales a base de pellets de bentonita, la doble estructura es todavia mas evidente.
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Fig. 12 — a) Imagen SEM de la bentonita FEBEX compactada, b) Resultado de la porosimetria
MIP para dos muestras de bentonita FEBEX con distintas densidades secas (Lloret et al. 2003).

En las siguientes secciones se describen de forma sumaria los aspectos mas importantes de la
formulacion utilizada. Puesto que los ensayos que se analizan fueron realizados en condiciones
isotermas, la componente térmica de la formulaciéon no se incluye en esta descripcion. Los detalles
completos de la formulacion, incorporando los aspectos térmicos, se presentan en Vasconcelos
(2021).

3.2 — Ecuaciones de balance

La Figura 13 presenta el diagrama de fases para un medio poroso no saturado de doble
estructura. Es conveniente definir las fracciones volumétricas de la microporosidad, la
macroporosidad y la fase sélida, respectivamente:

— Vv, — Vomu — V.,
¢m:ﬂ (I)M:L ¢S:_S (1)
\Y% \Y \%
donde ¥ significa volumen total, ¥}, el volumen de microporos, ¥, el volumen de macroporos y
Vs el volumen de solidos. Su suma debe ser 1. Naturalmente, la porosidad total, [, es la suma de las
fracciones volumétricas micro y macro:

b= b, + by )

Para el desarrollo de la formulacion de doble estructura se ha supuesto que puede haber
desequilibrio hidraulico entre la microestructura y la macroestructura. En tal caso, habrd un
intercambio de masa de agua entre los dos niveles. También se ha supuesto que el flujo advectivo
de agua se produce tnicamente a través de la macroestructura. Las ecuaciones de balance de masa
de solido, agua macroestructural y agua microestructural resultantes son, respectivamente:

Dt o Dt moTMIdt Dt
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A - — (onSim + gm)( =
=I" - (gl,})mSLm + ggmsgm)(l - (5)

donde t es el tiempo, ¢ es la fraccion volumétrica, ¢ es la porosidad total, p es la densidad, 0 es la
fraccion masica, S el grado de saturacion, €, la deformacion volumétrica, j los flujos advectivos, y
I'V el término de intercambio de agua entre la microestructura y la macroestructura. Como se ha
indicado anteriormente, los subindices m, M, s, L y g significan micro, macro, solido, liquido y gas
respectivamente. El superindice w se refiere a la especie agua. El simbolo D indica derivada material.

Vin

Fig. 13 — Diagrama de fases para un medio poroso no saturado de doble estructura. Los subindices
m, M, s, 1y g significan micro, macro, s6lido, liquido y gas, respectivamente.

Se puede constatar que los términos advectivos no aparecen en la ecuacion de balance de agua
de la microestructura lo que permite tratar la presion (o potencial) del agua microestructural como
una variable de estado, reduciendo de esta manera el tamafio del sistema de ecuaciones a resolver.
Para el intercambio de agua entre los dos niveles estructurales se utiliza una ley lineal:

I = fsy — Sy) (6)

donde s es la succidon y y es un parametro que controla la velocidad del intercambio de agua.
Se considera que el estado de tensiones totales es el mismo en los dos niveles estructurales por
lo que la ecuacién de equilibrio es simplemente:

V.o+b=0 (7)

donde o es el tensor de tensiones totales y b las fuerzas de masa.
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3.3 — Ecuacion constitutiva mecanica

Los procesos referentes a la homogenizacion de la densidad seca y cambios de porosidad estan
controlados principalmente por la ecuacion constitutiva mecanica del material. La ley utilizada es el
resultado de le evolucidon de una serie de modelos de doble estructura que se han desarrollado a lo
largo del tiempo (Gens y Alonso 1992, Alonso et al. 1999, Sanchez 2004, Sanchez et al. 2005, 2008,
Vasconcelos 2021). La hipdtesis basica es que la macroestructura no influye sobre el
comportamiento microestructural (dominado por los fendmenos fisico-quimicos que suceden a nivel
de la particula de la arcilla) mientras que la deformacion microestructural afecta a la macrostructural
de una forma a menudo irreversible. Esta influencia se define mediante dos funciones de interaccion,
una referente al hinchamiento de la microestructura y la otra a su contraccion.

Como tanto la macroestructura como la microestructura pueden estar en condiciones no
saturadas, es necesario definir dos variables constitutivas para cada uno de los niveles (Gens 2010)
que se presentan en la Tabla 1. Como se ha indicado anteriormente, se adopta la hipdtesis de que las
tensiones totales son las mismas para los dos niveles estructurales.

Tabla 1 — Variables constitutivas para los dos niveles estructurales.

Primera variable Segunda variable
constitutiva, PVC constitutiva, SVC
nivel Tension efectiva de Bishop succion micro
microestructural Oim = 01 — Poml + SpmSml S, = max (Pgm — Pomo 0)
nivel Tension neta succion macro
macroestructural Oy =Om — Poml S, = max (PgM — PLmo 0)

El comportamiento de la microestructura se considera reversible por lo que se modela mediante
un modelo elastico no lineal caracterizado por un modulo de deformacion volumétrica, K,
dependiente de la tension efectiva media, p’,, en la microestructura:

Dm

Ko =T 4 Yxm

(8)

donde km es un pardmetro del modelo.

El comportamiento macroestructural se representa por el modelo BBM (Alonso et al. 1990). La
deformacion volumétrica plastica macroestructural debido a las deformaciones microestructurales
estan definidas por las dos funciones de interaccion (de compresion y de hinchamiento). Las
funciones de interaccion dependen del grado de apertura de la macroestructura, representado por la
distancia (normalizada) del estado de tensiones a la superficie de fluencia. Las funciones de
interaccion utilizadas en los analisis son:

1 0 1 .
we + (e — fiud) — (1 - Hp)™ME siwg = +1

B = ) 9)
O+ (F9 = £ = (1 — up)™s siwp = —1

Informacion adicional sobre el modelo constitutivo, incluyendo su formulacion matematica
completa, se encuentra en Vasconcelos (2021).
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3.4 — Ecuaciones constitutivas hidraulicas

La componente hidraulica de la formulacion requiere definir algunas leyes constitutivas basicas.
Los flujos advectivos de agua en la macroestructura se consideran que estan gobernados por la ley
generalizada de Darcy:

kv k
qim = _%(VPLM —pm9) (10)

donde K, es la permeabilidad intrinseca, k., es la permeabilidad relativa (dependiente del grado

de saturacion) y p;, es la viscosidad de la fase liquida. Se considera que la variacion de la
permeabilidad intrinseca depende solo de los cambios de porosidad de la macroestructura:

kv = koLMexp[b(d_)M - (‘50)1\4)] (11)

Finalmente, la curva de retencion relaciona la succion (o potencial) con el grado de saturacion.
Para definirla, se utiliza la expresion de Van Genuchten (1978):

§\1/(1=2p)] 0 s\ d
s. =11 (—) (1——) 12
e + PO Pd ( )

donde P,, P;, 4, y A4 son pardmetros del modelo.
4 — DESCRIPCION DE LOS ENSAYOS

Los ensayos fueron realizados en los laboratorios de CIEMAT en Madrid. El aparato es un
edometro en el que se puede mantener el volumen total de la muestra constante (Figura 14). La
muestra tiene 10 cm de largo y 10 cm de didmetro y esta dividida en dos mitades. Los 5 cm superiores
estan ocupados por un bloque de bentonita compactado mientras que los 5 cm inferiores estdn
rellenos de pellets (bentonita granular). La célula estd instalada en un marco rigido que permite
imponer que no haya cambio global de volumen durante el ensayo. Existe un transductor de
desplazamiento para comprobar que el desplazamiento es efectivamente despreciable y una célula
de carga para medir la fuerza axial que se desarrolla. El agua para la hidratacion de la muestra se
suministra a través de un disco poroso situado en la base. Por tanto, el agua penetra por la zona de
los pellets para progresar posteriormente hacia el bloque.

Para la formacion de las muestras se utiliz6 la bentonita FEBEX. Se han analizado dos ensayos:
MGR22 y MGR23. Los bloques se compactaron a la humedad higroscopica del 14% hasta alcanzar
una densidad seca de 1.60 g/cm?. Las densidades de los pellets individuales eran del orden de 2.11-
2.13 g/cm® mientras que el conjunto granular resultante tenia una densidad seca de 1.28-1.30 g/cm?,
muy inferior a la del bloque. La humedad de los pellets era 10% en el ensayo MGR 22 y 3.5% en el
ensayo MGR23.

La principal diferencia entre los dos ensayos radica en la forma de hidratacion. En el ensayo
MGR22, la hidratacion se produce mediante un flujo constante nominal de 0.05 cm®/h mientras que
en el ensayo MGR23 se aplica una presion de agua constante de 15 kPa. Las condiciones de
hidratacion se mantuvieron constantes hasta el final de los ensayos (256 dias en el caso del MGR22
y 210 dias para el MGR23). Durante la hidratacion, el disco poroso superior se mantuvo abierto a la
atmosfera y se midieron la carga axial, el desplazamiento de la parte superior de la muestra
(préacticamente nulo) y el volumen de entrada de agua. Al finalizar el ensayo, las muestras fueron
desmanteladas y se determinaron las distribuciones de humedad y densidad seca en seis secciones
distribuidas uniformemente a lo largo de la muestra. Una descripcion completa del equipo y los
ensayos realizados se presenta en Villar et al. (2021).
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Fig. 14 — Esquema del aparato de ensayo (Villar et al. 2021).

5 — ANALISIS DE LOS ENSAYOS Y DISCUSION
5.1 — Caracteristicas principales de los analisis

La formulacion acoplada hidromecanica descrita anteriormente se ha aplicado al analisis de los
ensayos MGR22 y MGR23. El dominio de calculo es axisimétrico con un radio de 5 cm y una altura
de 10 cm y ha sido discretizado mediante 400 cuadrilateros lineales, con un total de 451 nodos
(Figura 15a). Se ha utilizado un esquema de integracion selectivo para asegurar el buen
funcionamiento de los elementos lineales. Se puede observar que la malla se refina cerca del contacto
bloque/pellets y en las proximidades de la superficie de hidratacion, donde se esperan los mayores
gradientes. Las condiciones de contorno de desplazamiento se ilustran en la Figura 15b. No se ha
considerado en los analisis la friccion entre la muestra y el cilindro que la contiene.

Los parametros de los materiales se han derivado de la extensa informacion disponible sobre la
bentonita FEBEX, tanto en forma de bloques como de pellets (e.g. Villar 2002, Lloret et al. 2004,
Huertas et al. 2006, Lloret y Villar 2007). Dadas las caracteristicas de los ensayos a simular, se ha
dado especial importancia a los ensayos de presion de hinchamiento de Lloret et al. (2003) y
Hoffman et al. (2007).

Una componente importante de los analisis es la seleccion de la curva de retencion,
frecuentemente un factor clave en las predicciones de hidratacion. Con el modelo de doble estructura
es necesario especificar una curva de retencion para la microestructura y otra para la
macroestructura. La curva de retencién que se determinaria en el laboratorio seria una media de las
dos, en proporcion a sus fracciones volumétricas. La Figura 16 muestra las curvas de retencion
(micro, macro y global) para pellets y bloques. Puede observarse que hay una diferencia significativa
en las curvas de retencion de la macroestructura de pellets y bloques reflejando los distintos tamafios
y disposicion de los macroporos. Finalmente, el valor del pardmetro de intercambio de agua
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seleccionado, T'%, es de 4x10°° kg/s/m*/MPa, que corresponde a un equilibrado rapido de la succion
entre los dos niveles estructurales.

Como consecuencia de usar el modelo de doble estructura, hay que particionar la porosidad total
entre microporosidad y macroporosidad. La division se ha basado en los ensayos de porosimetria
MIP realizados por CIEMAT para determinar el estado inicial de la muestra (Villar et al. 2021). En
el caso del bloque, la porosidad inicial es 0.404, dividida en fracciones volumétricas de 0.216
(micro) y 0,188 (macro) mientras que la porosidad de la zona de pellets es de 0.528, dividida en
fracciones volumétricas de 0.323 (micro) y 0,205 (macro). La succién inicial de 180 MPa se ha
derivado de los valores de humedad y las correspondientes curvas de retencion. Se ha supuesto que
inicialmente la microestructura y la macroestructura estan en equilibrio hidraulico.
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Fig. 15 — a) Dominio de analisis y discretizacion, b) condiciones de contorno.
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Fig. 16 — Curvas de retencion. a) pellets, b) bloque de bentonita.
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5.2 — Analisis del ensayo MGR22

Para la simulacion del ensayo MGR22, se ha seguido lo mas fielmente posible el protocolo
experimental real del ensayo incluyendo un periodo inicial de 10 dias sin entrada de agua seguidos
por una inyeccion de agua constante de 0.047 cm?/h (en vez del 0.05 cm?/h nominal). La evolucion
de la entrada de agua (impuesta) y de la tension axial calculada se presentan en la Figura 17 junto a
los resultados experimentales. Se puede observar que la presion de hinchamiento final es
reproducida correctamente. La variacion en el tiempo también es bastante satisfactoria, aunque la
velocidad inicial de aumento de presion calculada es mas rapida que la observada sugiriendo que el
parametro de intercambio deberia ser menor para retardar la transferencia inicial de agua de la
macroestructura hacia la microestructura.
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Fig. 17 — Comparacion de las observaciones experimentales con los resultados del modelo. Ensayo
MGR?22. a) Entrada de agua, b) presion axial.

El progreso de la homogenizacion puede seguirse dibujando la evolucion de la porosidad global
en tres puntos diferentes (Figura 18). El punto con coordenada y=2.5 cm esta situado en el centro de
la zona de los pellets mientras que los puntos con y=7.5 cm y y=10 cm corresponden al centro del
bloque y a la parte superior de la columna, respectivamente. Se puede observar que la porosidad de
la zona de los pellets se reduce, mientas que la del bloque aumenta de forma que su diferencia se ha
reducido muy significativamente al final del ensayo. También se puede comprobar que la reduccion
en el tiempo de la porosidad es muy similar en todo el bloque de bentonita.

Se puede obtener mas informacion sobre la variacion de la porosidad dibujando la evolucion de
las fracciones volumétricas de los dos niveles estructurales (Figura 19). Se puede ver que el cambio
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de la fraccion volumétrica micro es similar en todos los puntos y corresponde a la hidratacion de la
microestructura. En cambio, la reduccion de la fraccién volumétrica macro es mucho mayor en la
zona de pellets porque el volumen disponible para compresion es notablemente mas grande.
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Fig. 18 — Evolucion calculada de la porosidad de los pellets y del bloque de bentonita. Ensayo
MGR22. El punto con y=2.5 cm esta situado en el centro de la zona de los pellets, mientras que los
puntos con y=7.5 cm y y=10 cm corresponden al centro del bloque y a la parte superior de la

columna.
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Fig. 19 — Evolucion calculada de las porosidades micro y macro. Ensayo MGR22. a) centro de la
zona de pellets (y=2.5 cm), b) centro del bloque (y=7.5 cm), c) parte superior de la columna (y=10
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El avance de la hidratacion se ilustra siguiendo los cambios en los grados de saturacion
calculados (global, micro y macro) en la Figura 20 para los mismos tres puntos considerados
anteriormente. Los graficos muestran que la columna alcanza la saturacion a los 200 dias
aproximadamente. Durante el ensayo, el grado de saturacidon macro es siempre inferior al grado de
saturacion micro porque su valor inicial es menor, especialmente en la zona de pellets.

El resultado mas significativo respecto al proceso de homogenizacion se recoge en la Figura
21a, que muestra la distribucion de densidad seca a lo largo de la columna al final del ensayo. Se
puede constatar que se ha alcanzado un alto grado de homogeneidad, sobre todo si se considera la
elevada diferencia inicial de densidades (representadas por lineas verticales). Es importante observar
que la simulacién numérica predice un resultado muy préoximo al observado, indicando que la
formulacién empleada es adecuada para representar proceso de homogenizacion, al menos en este
caso. Como el material estd basicamente saturado al final del ensayo, la distribucion de humedades
sigue el mismo patron que las densidades secas (Figura 21b).
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Fig. 21 — Comparacion de las observaciones experimentales con los resultados del modelo.
Ensayo MGR22. a) Distribucion final de densidad seca (las dos lineas verticales corresponden a
la situacion inicial), b) distribucion final del contenido de agua.
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5.3 — Analisis del ensayo MGR23

Para la simulacion de este ensayo se ha aplicado una presion de agua constante de 15 kPa en la
cara inferior de la muestra. Pata evitar problemas numéricos de convergencia la presion de agua no
se ha aplicado instantdneamente sino a lo largo de un periodo de un dia. La Figura 22a muestra la
evolucion de la entrada de agua calculada y observada. Puede comprobarse que la velocidad inicial
de hidratacion esta subestimada. En cambio, el calculo sobreestima la velocidad de aumento de la
tension axial (Figura 22b). Esta diferencia en las velocidades iniciales sugiere de nuevo que el
parametro de intercambio de agua entre niveles estructurales debe ser menor. Se puede observar que
el valor final de la presion de hinchamiento esta correctamente reproducido.

La variacion de porosidad con el tiempo para los tres puntos seleccionados (Figura 23) muestra
un grado final de homogenizacion similar al ensayo MGR22 a pesar de sus distintas condiciones de
hidratacion. En este caso, sin embargo, parece que la homogenizacion ocurre en una fase mas
temprana del ensayo. De nuevo, la evolucion de la porosidad es muy similar en toda la seccion del
bloque. Los dos ensayos también son similares respecto a la evolucion de las fracciones volumétricas
macro y micro (Figura 24).
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Fig. 22 — Comparacion de las observaciones experimentales con los resultados del modelo.
Ensayo MGR23. a) Entrada de aguas, b) presion axial.
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Toda la columna esté practicamente globalmente saturada al final del ensayo (Figura 25). De hecho,
la macroestructura de la zona de los pellets muestra todavia un cierto déficit de saturacion debido a
que, con su curva de retencidon, una pequeila succion se corresponde todavia a un estado no
completamente saturado. Esto es una consecuencia de no considerar el efecto de los cambios de
indice de poros en la curva de retencidon. Sin embargo, como al final del ensayo la macroporosidad
es muy reducida, la zona de pellets esta practicamente saturada globalmente.
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Fig. 25 — Evolucion calculada de los grados de saturacion micro, macro y global. Ensayo MGR23.
a) centro de la zona de pellets (y=2.5 cm), b) centro del bloque (y=7.5 cm), c¢) parte superior de la
columna (y=10 cm).

La distribucion calculada de densidad seca al final del ensayo se corresponde muy bien con la
determinada experimentalmente (Figura 26a). De nuevo, la formulacion empleada es capaz de
representar satisfactoriamente la intensa homogenizacion observada en el ensayo. El estado de
saturacion de la columna al final del ensayo implica que la distribucion de humedades sigue la
variacion correspondiente a la distribucion de la densidad seca, tanto experimental como calculada
(Figura 26b).
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Fig. 26 — Comparacion de las observaciones experimentales con los resultados del modelo. Ensayo
MGR23. a) Distribucion final de densidad seca (las dos lineas verticales corresponden a la
situacion inicial), b) distribucion final del contenido de agua.
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6 — CONCLUSIONES

Las funciones de seguridad de las barreras de bentonita para residuos nucleares de alta actividad
dependen en buena parte del valor de su densidad seca, que evoluciona de una forma compleja
durante la fase transitoria a causa de efectos térmicos y de hidratacion. En este articulo se ha
presentado una formulacion acoplada hidromecanica, basada en un modelo de doble estructura,
desarrollada para simular los posibles efectos de heterogeneidad y homogenizacion en la barrera. La
formulacion ha sido aplicada a la simulacién de dos ensayos isotermos especialmente disefiados para
examinar el proceso de homogenizacion a partir de una situacion inicial con un elevado grado de
heterogeneidad.

Globalmente, los resultados de los analisis pueden ser considerados como satisfactorios. La
presion de hinchamiento final ha sido predicha correctamente en los dos casos, aunque se observan
diferencias entre los resultados del modelo y los experimentales en la evolucion de la entrada de
agua y la tension axial, sobre todo en la parte inicial del ensayo, cuando la elevada velocidad de
cambio dificulta su simulacién precisa.

El estado final de saturacion también se reproduce correctamente en los dos casos. Mas relevante
es el hecho que la distribucion final de densidad calculada se corresponde muy bien con la observada
experimentalmente, confirmando el alto grado de homogenizacidon que se produce aun partiendo de
un sistema altamente heterogéneo.

El comportamiento mecanico de la bentonita ha sido representado por una ley constitutiva de
doble estructura. El funcionamiento de este modelo ha sido satisfactorio y ha sido capaz de
proporcionar informacion adicional para examinar los procesos de hidratacion y homogenizacion
desde una perspectiva mas amplia.
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