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La base de données thermodynamiques ThermoChimie est développée par I'Andra depuis 1996 (Eric Giffaut, pilote) pour appuyer I'évaluation de la
performance du stockage de déchets radioactifs (projet Cigéo). Les priorités de développement sont destinées a refléter les chemins réactionnels
pertinents dans différentes situations de stockage.

Les principales applications de |la base de données ThermoChimie sont les interactions eau/roche dans les systemes naturels, les conditions
géochimiques au sein des matériaux du stockage (acier, matériaux cimentaires, matériaux argileux...) et en champ proche en vue de caractériser et
décrire le comportement physico-chimique des radionucleides et des toxiques chimiques dans les divers contextes environnementaux.

La plupart des radionucléides a vie longue (actinides, produits de fission et d'activation) sont étudiés en cohérence, ainsi que les éléments connus
pour leur toxicité chimique. Des conditions particulieres sont également considérées en ce qui concerne les déchets salins (en particulier les sels de
nitrate, sulfate ... MAVL) et les déchets exothermiques (HAVL, CU...).
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La base de données ThermoChimie est compatible et disponible dans divers > les corrections de température (a minima jusqu’a 90°C) et
formats de codes géochimiques (Phreeqc, Crunch, Chess, Toughreact, GWB...) e > les corrections de force ionique (approche S.I.T.) ainsi que
ouverte a la communauté scientifique (http://www. thermochlr‘r%ﬁ&arp/? : > |'extension de la liste des éléments chimiques (Be, Cu, Zn, La, Ac, Bi)
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