
 

核素迁移软件（MNS）在核素近场
扩散模拟中的应用
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摘要：预测关键核素在高放废物深地质处置相关介质中的吸附和扩散行为是处置库安全评价的核心之一。中

国原子能科学研究院处置化学团队开发了一款核素迁移软件（MNS），该软件通过内嵌 GID软件实现三维体

系模型建立，依据已有的核素迁移扩散数据代入扩散方程，根据边界条件，求解得到关键核素在二维或三维

体系中的浓度分布。该软件的计算原理是基于水的迁移方程和放射性核素的吸附方程；主要计算过程包括

前处理和后处理过程。其中，前处理过程主要有空间模型构建和赋值，后处理过程主要包括获得任意位置或

时间的关键核素浓度分布以及核素浓度和水流速空间分布等。同时，通过输入相同的初始数据，对比了该软

件与成熟软件 COMSOL和解析解的计算结果，初步验证了该软件的可靠性。此外，借鉴韩国和瑞典等国较为

成熟的处置库设计体系建立了真实尺寸的处置库近场模型，依靠已有的吸附和扩散数据，使用该软件模拟预

测了 79Se、 99Tc和 129I在百万年尺度上的扩散过程，初步评估了大气条件下高庙子膨润土和北山花岗岩对这三

种关键核素的阻滞能力。模拟结果表明：膨润土能在数万年内有效阻滞79Se、99Tc和129I的扩散，而完整的花岗

岩能够在数十万年内有效阻滞79Se、99Tc和129I的扩散，  其中，膨润土和花岗岩对79Se的阻滞效果最好。
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Application of Radionuclides Migration Software(MNS)
in Radionuclides Diffusion Modeling
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Abstract:  The prediction  of  adsorption,  diffusion  and migration  behavior  of  critical  radionuclides  in  the
related  media  of  deep  ground  disposal  of  high  level  radioactive  waste(HLW)  is  one  of  the  cores  for  the

safety  evaluation  of  the  HLW  disposal  repository.  The  availability  of  tools  for  modeling  radionuclide

diffusion in China remains limited. To satisfy the need of the prediction of radionuclides in long time and

large  scale,  the  disposal  chemistry  team  at  China  Institute  of  Atomic  Energy  developed  a  radionuclide

migration  software,  MNS,  which  could  implement  2D  or  3D  system  modeling  by  GID  software  and

provide the concentration distribution of radionuclides in desired time and space point. In this research, the

basic  information  of  MNS  software  is  introduced， including  the  calculation  mechanism  and  calculation
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process, the calculation mechanism is based mainly on the basic equation of water migration, radionuclides
adsorption  and  diffusion.  The  workflow  consists  of  pre-processing  and  post-processing  stages.  Pre-
processing involves the construction of spatial models and parameter assignment, such as porosity, mineral
density,  radionuclide  diffusion  and  migration  parameters,  and  water  flow  velocity.  The  post-processing
mainly consists of the obtain of the concentration of radionuclides and the distribution of water flow in any
desired space point or time. Meanwhile，the results calculated by analytical software, COMSOL and MNS
by inputting the same diffusion and adsorption data of critical radionuclides in the same space model were
compared. The calculation results are almost the same, verifying preliminarily that this software is reliable.
Besides,  based  on  the  developed  repository  design(mainly  depend  on  the  mature  design  of  Sweden  and
Korea) and existing adsorption and diffusion data, the software is used to model the diffusion processes of
79Se, 99Tc and 129I in Gaomiaozi bentonite(the first choice of the buffer materials in deep ground disposal of
HLW) and Beishan granite(Beishan is the first selection area for the disposal repository of HLW in China,
also the place where the Beishan Underground Research Laboratory is constructed) under the atmospheric
conditions on the scale of millions of years. The space model is the ture size of the repository design based
on the results, the inhibition property of Gaomiaozi bentonite and Beishan granite to those radionuclides is
preliminarily evaluated. The modeling results indicate that bentonite could hinder the diffusion of 79Se, 99Tc
and 129I in ten thousands of years and the dense Beishan granite can effectively block the diffusion of 79Se,
99Tc and  129I  in hundreds of  thousands of  years,  both Gaomiaozi  bentonite  and the dense Beishan granite
can hinder the diffusion of 79Se better.
Key words:  HLW disposal； radionuclides diffusion； prediction

深地质处置是国际公认的处置高放废物的方

法 [1]，在该方法中，高放废物将被放置在距离地表

500～1 000 m 的岩石中，并设计多重屏障体系将

其隔绝。多重屏障体系包括天然屏障和工程屏

障 [2-3]，其中，工程屏障由玻璃固化体、储存罐 /金

属外包壳、缓冲回填材料等组成，这些材料能够

起到阻滞关键核素扩散和迁移的作用。我国已

选择甘肃北山地区作为处置库的首选预选区，并

开始建设北山地下实验室，北山地区的主要岩石

类型为花岗岩，高庙子膨润土是我国处置库首选

缓冲回填材料 [4]，因此需要获得关键核素在北山

花岗岩和高庙子膨润土中的吸附和扩散参数，为

安全评价提供基础数据。

由于高放废物的放射性水平需要 10 000～

1 000 000 a 才能衰变到天然铀水平 [5]，因此需要模

拟预测高放废物中的关键核素在长时间尺度

上的扩散，为处置库长时间安全评价提供重要支

撑 [4 ]。国际上已有一些商用软件如 GoldSim 和

COMSOL 等来模拟关键核素在处置库场址中的

扩散和迁移，并在关键核素扩散迁移方面有所应

用 [6-7]，但国内涉及关键核素迁移的模拟软件较

少。为模拟近场环境中关键核素的迁移，中国原

子能科学研究院处置化学团队开发了近场迁移

软件 MNS（软件著作权登记号 2021SR1995121[8]），

该软件通过 GID 软件构建近场体系的二维或三

维空间模型，结合已经获得的关键核素在相关介

质中的吸附和扩散数据，模拟预测关键核素在处

置库近场的迁移行为。

HSeO−3 SeO2−
3

TcO−4

79Se 半衰期为 2.95×105 a[9]，在北山地下水中的

主要种态为    和    

[10]； 99Tc 半衰期为 2.1×

105 a，在北山地下水中的主要种态为    

[11]； 129I

半衰期为 1.57×107 a[12]，在北山地下水中的主要种

态为 I−[13]。由于这三种关键核素具有较高的迁移

扩散能力和较长的半衰期，是深地质处置中需要

考虑的关键核素，本工作拟主要模拟这三种关键

核素在北山花岗岩和高庙子膨润土中的扩散情

况，以初步评估北山花岗岩和高庙子膨润土对这

几种关键核素的阻滞能力。 

1   MNS 软件

MNS 软件包括前处理和后处理过程。在前

处理过程主要是设立相关模型以及代入相关参

数，求解得到一定时间后关键核素在设定场景的

空间分布。在后处理过程中，对所建立空间模型
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进行剖分，可以获得任意时间或任意空间的核素

浓度分布，定性定量评价关键核素迁移扩散水平。 

1.1    空间模型建立以及初始条件设置

软件内嵌 GID 软件作为三维空间软件由欧洲

国际工程计算方法研究中心开发。该软件通过

点、线、面和三维立体的层级结构构建二维和

三维的空间结构模型，通过平移、扩展等操作构

建不同结构之间的链接，并对所建立的空间结构

进行网格化处理，构建有限网格体系，以便后续

计算。

在前处理过程，主要是对研究的空间结构进

行相关参数赋值。主要的赋值内容有相关介质

的水力学参数（关键核素扩散系数、介质密度、介

质含水率和关键核素弥散系数、水流量和水头

等）、关键核素的源（源的类型有点、面和三维立

体，释放过程有恒定浓度连续释放和脉冲形式单

次释放）、关键核素在介质中的行为（吸附行为，

包括线性吸附和非线性吸附）以及关键核素的衰

变。所有的初始值在计算开始前需要被确认，在

计算过程中这些值不会发生变化。 

1.2    水流数学模型

水流数学模型如式（1）。

S
∂H
∂t
=
∂

∂x

Å
Kxx
∂H
∂x

ã
+
∂

∂y

Å
Kyy
∂H
∂y

ã
+

∂

∂z

Å
Kzz
∂H
∂z

ã
+Q · · · · · · （1）

式中：S为贮水率；H为水头；K为渗透系数；Q为

体积源汇；x、y、z为直角坐标系下坐标分量。 

1.3    核素迁移数学模型

核素迁移数学模型如式（2）。

∂

∂t
(θC+ρF) =∇(Dh∇(θC))−∇(vθC) −

λ(θC+ρF)+M · · · · · · （2）

ρ

∇

式中：C，液相中核素浓度；F，固相中核素浓度；

 ，固相密度；θ，含水率；Dh，水动力弥散系数； λ，
核素衰变常数；M，核素源汇；t，时间；    ，梯度算子；

v，水流速率。依据划分的空间网格，设置合适的

步数和步长 ，使用差分法获得上述方程的数值

解 [14-15]，进而得到关键核素在空间中的浓度分布。 

1.4    结果分析

依托 GID 软件的后处理功能，可以给出核素

在所建立的二维或三维空间的迁移扩散结果。

通过对二维或三维空间剖分、选点或选线，可以

得到关键核素在某点的浓度随时间变化的曲线

或在某条线上的浓度分布。此外，在处理弥散问

题时，还可以得到水流速在空间中的分布。 

1.5    软件有效性分析

该软件主要使用有限差分法获得扩散方程的

数值解，为验证结果的可靠性，设置了简单二维

体系关键核素的扩散，在相同扩散参数的情况下，

分别使用 MNS 软件、商用软件 COMSOL 以及解

析解 [16] 进行求解，核素的初始浓度为 1 000 mol/m3，

介质的密度为 1 700 kg/m3，孔隙度 0.2，长 2 m，关键

核素在介质中的有效扩散系数（De）为 5.6×10−10 m2/s，

吸附分配系数为 0。核素在不同距离的浓度分布

示于图 1。通过对比 MNS 软件求解结果、解析解

求解结果和成熟商用软件 COMSOL 的计算结果，

发现三者结果基本一致，初步表明：MNS 软件的

计算结果可靠。
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图 1    不同方法得到的核素的空间分布

Fig. 1    Spatial distribution of nuclides obtained

by different methods
  

2   模拟 Se、Tc、I 在近场条件下的扩散

79Se、 129I 和 99Tc 是高放废物深地质处置条件

下重点关注的关键核素，目前已经有大量关于这

三种关键核素在高庙子膨润土和北山花岗岩中

的吸附和迁移数据的报道。依靠这些数据，结合

MNS 核素迁移软件，模拟关键核素在处置条件下

的迁移过程，初步评估相关介质对关键核素的阻

滞能力。 

2.1    模型建立

由于国内还未确定深地质处置相关介质的空

间信息，主要借鉴瑞典（KBS-3）和韩国（KRS）已有

高放废物深地质处置设计进行计算 [17-18]。所建立

的三维结构为圆柱形，其剖面图示于图 2。内部
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为一个直径 1 m、高 4.8 m 的废物固化体和金属外

包壳，由于国内几乎没有关键核素在固化体中的

释出信息和在金属外包壳中的有效扩散系数信

息，将关键核素在此部分的扩散忽略，仅考虑关

键核素在膨润土和花岗岩中的扩散。金属外包

壳外面为膨润土层，直径 2 m，上部高 1.5 m，下部

高 0.5 m。最上部为 4.4 m 高、直径 5 m 的回填材

料，为了接近实际体系，考虑外部存在高度 9.8 m、

直径 5 m 的花岗岩层。整个体系不考虑水的流动

带来的弥散过程，仅考虑关键核素的扩散。

  

固化体和包装容器

高庙子膨润土

天然岩体

ϕ1ϕ2
ϕ3

4.4

1.5

4.8

3

0.5

ϕ1 为固化体和包装容器直径，ϕ1=1 m；ϕ2 为膨润土块直径，

ϕ2=2 m；ϕ3 为花岗岩块直径，ϕ3=5 m

图 2    计算所使用的近场三维空间图

Fig. 2    3D space diagram of near field used in calculation
 

所涉及的介质主要有高庙子膨润土和北山花

岗岩，主要需要的数据是其饱和含水率、密度以

及关键核素在其中的吸附和扩散系数。对三种

核素，使用相同的介质饱和含水率和密度，其中，

高庙子膨润土的含水率为 0.3，密度为 1 600 kg/m3，

花岗岩含水率为 0.008 4，密度为 2 600 kg/m3[10]。有

氧条件下，79Se、129I 和99Tc 在膨润土和花岗岩中的

吸附分配系数和有效扩散系数列入表 1。由于三

种阴离子吸附分配系数较低，在拟合过程中通常

极小，甚至低于 0，故均使用 0 来代替，这种把阴

离子的吸附分配系数取为 0 的操作在 POSIVA 公

司的安全评估中也被采用。

 

表 1    关键核素的吸附和扩散数据

Table 1    Adsorption and diffusion data of critical nuclides

核素
膨润土 花岗岩

Kd/（m3•kg−1） De/（m2•s−1） Kd/（m3•kg−1） De /（m2•s−1）

79Se 0 1.36×10−12 0 4.03×10−13

99Tc 0 5.00×10−11 0 1.14×10−12

129I 0 2.04×10−11 0 4.34×10−13

　　注：79Se数据来自文献[10]；129I数据来自文献[12，19-20]，99Tc数据

来自中国原子能科学研究院（测量方法参考前期工作[20]）和文献[21]
  

2.2    关键核素浓度分布
129I 在三维体系中的剖面浓度分布示于图 3。

由图 3 可知： 129I 在轴向扩散速率较慢，而在纵向

的扩散较快，这是由于129I 在膨润土中的有效扩散

系数较大。与 129I 类似， 79Se 和 99Tc 在膨润土中的

有效扩散系数均比其在花岗岩中的大，而其吸附

分配系数较小，因此，其在轴向的扩散较快。
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（a）—纵向浓度分布，

（b）—轴向浓度分布

图 3    129I在空间中的浓度分布

Fig. 3    Concentration distribution of 129I in space
 

采用这些核素在水平方向上的扩散进行定量

研究。首先考虑在膨润土与花岗岩交界处核素

的相对流出浓度（C/C0，C为核素的浓度，C0 为核

素的初始浓度）随时间的变化，结果示于图 4。由

图 4 可知：79Se 的相对流出浓度最低，99Tc 和129I 的

相对流出浓度较高，在 1 万年后， 79Se 的相对流出

浓度为 0.2， 129I 的相对流出浓度为 0.81， 99Tc 的相

对流出浓度为 0.83；在十万年后， 79Se 的相对流出

浓度为 0.64，129I 的相对流出浓度为 0.95，99Tc 的相

对流出浓度为 0.96。这种现象是和关键核素的吸

附和扩散数据相关的。由表 1 可知， 79Se 在膨润

土中的有效扩散系数最小，因此其相对流出浓度

最低。 99Tc 的有效扩散系数相比于 129I 的有效扩

散系数略大，因此 99Tc 的扩散较快，但差异不大，
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这可能是有效扩散系数的敏感性差异造成的。

计算结果表明，这些核素完全穿透完整的膨润土

屏障需要 5～10 万年，高庙子膨润土能够阻滞关

键核素扩散。
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图 4    水平方向上膨润土-花岗岩边界核素

相对流出浓度随时间的变化

Fig. 4    Changes of relative concentration of nuclides

at bentonite-granite boundary over time

in horizontal direction
 

水平方向上关键核素在花岗岩外围（3 m 厚

花岗岩）的相对流出浓度示于图 5。由图 5 可知：

在所探究的时间尺度内， 99Tc 流出最快， 129I 次之，
79Se 最慢。流出快慢顺序和关键核素在花岗岩中

的有效扩散系数成正相关。计算结果表明：完整

的花岗岩能够阻滞关键核素的扩散，其中， 79Se 的

相对流出浓度达到其初始浓度的 1% 需要的时间

为 7 万年；在 1 百万年后， 79Se 的相对流出浓度仅

为约 25%。 99Tc 的扩散速率较快，其相对流出浓

度在 40 万年左右达到稳定流出状态，此时相对流

出浓度约为 0.85。 129I 的相对流出浓度在 90 万年

左右达到稳定流出状态 ，其相对流出浓度约为

0.90。因此，完整的花岗岩能够有效阻滞关键核

素的扩散。 

3   结　论

介绍了近场迁移扩散软件 MNS 并初步验证

了其计算结果的可靠性，此外，初步评估了高庙

子膨润土和北山花岗岩对79Se、129I、99Tc 的阻滞能

力。MNS 软件的计算结果与解析解的结果以及

商用软件 COMSOL 的计算结果基本相同，表明其

计算结果与目前市面上已存在软件所得结果较

为一致，具有一定的可信度。基于已有的文献数

据，使用 MNS 软件模拟预测了79Se、129I、99Tc 在处

置库三维近场中的扩散，发现膨润土对这三种关

键核素有一定的阻滞能力，膨润土边缘三种核素

浓度达到稳定流出状态需要 5～10 万年。完整的

花岗岩能够有效阻滞关键核素扩散，关键核素达

到稳定流出状态需要 40万年以上。

中国原子能科学研究院处置化学团队后续将

进一步验证软件的可靠性，并对软件进行升级改

造，增加多情景分析能力，综合考虑多变环境（水

的流动、介质的腐蚀、胶体的形成和氧化还原条

件）下关键核素的行为，更好地评估关键核素在

我国高放废物处置库相关介质中的扩散过程，为

处置库安全评价提供有力支撑。
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