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PROGRAM “TFKJEMI”
MODELLBEREGNINGER AV FOTOKJEMISKE
OKSYDANTER I GRENLAND

i INNLEDNING

TFKJEMI er et regnemaskinprogram som kombinerer modell-
beregninger av utslipp, spredning og kjemiske reaksjoner innen

et omrdde. Programmet er utarbeidet i forbindelse med NILUs
prosjekt for Statens Forurensningstilsyn, Fotokjemiske oksydanter
i Grenland, og denne programbeskrivelsen bygger i stor utstrekning
pa hovedrapporten fra dette prosjektet (1), nedenfor kalt hoved-
rapporten. Ved programmeringen er det imidlertid lagt vekt péd at
en enkelt skal kunne skifte savel beregningsomrade, reaksjonsskjema
eller andre deler av programmet. Det bestdr av hovedprogrammet
TFKJEMI og 37 forskjellige subrutiner. Disse kan deles inn 1
grupper etter deres funksjon som vist i tabell 1.1, og gruppene

omtales narmere nedenfor, sammen med programutskrifter av rutinene.

Tabell 1.1: Program-deler i TFKJEMI

Gruppe Rutine Grupnpe Rutine
PROGRAM | TFKIJEMI UTSKRIET SKRV
START PRCPP
THLT ' 52 5
(FILE)| FILE SKRI
ERR ' LINPL
TFGET LIN
TFPUT XX
TGET Pseudospektral- RANDA
TPUT metoden | RANDU
UTSLIPFP EMIS RAND2
UTSL DXY .
PUFF DERIVH
PIPER DERIVX
SPREDN. ADVH PROC1
DXYF FFTR
VIND
TURB
VK7
KJEMI KJEMI
KJIEMR
| KORTLAN
KOLALA
LANG



Ved beregningene er det benyttet et modellomr&de med 1 km?-
ruter innen et omréde pd 16 x 32 km. Omré&det er vist i figur 1,
og det er beregnet middelkonsentrasjoner av 29 komponenter i

3 nivaer. Niva 1 gar fra 0 til 50 m, og en har her utslipp som
kan betraktes som arealkilder. Nivd 3 gér fra 100 til 200 m,

og er valgt slik at alle punktkilder har sitt utslipp i dette
nivdet. Nivd 2 som gar fra 50 til 100 m er narmest & betrakte
som et utvekslingsomrdde mellom nivd 1 og 3. Hvert av nivdene
kan ha forskjellige spredningsforhold med videre. Beregning av
utveksling mellom lagene er beskrevet i vedlegg C i hoved-

rapporten.

I den fotokjemiske reaksjonsmodellen regner en med 29 kompo-
nenter, som vist i tabell 1.2. Endel av disse forekommer bare
som ustabile intermedi®re reaksjonsprodukter. Det er regnet med
utslipp av 9 komponenter, merket med en stjerne i tabell 1.2.
Vedlegg B i hovedrapporten omhandler det reaksjonsskjema som er
benyttet.



Tabell 1.2: Kjemikomponenter i oksydantberegningene.

Modell- Kjemisk Modell- Kjemisk
Nr. NEs
betegnelse navn betegnelse navn
i 03 Ozon %16 co Karbon-
monoksyd
*2 1 8o Nitrogen- 1 CH30 Formaldehyd
monoksyd
3 | 03NO vig CH3CHO Acetaldehyd
4 CH3XX 19 HCOHCO
5 CH2020 20 RCOHCO
6 CH3X 24 CH3COX
w7 C4H902 22 CH3ECOY
8 CH3COB RS C2H4 Etylen
9 C2H502 | C3H6 Propylen
10 | ARl *#25 | C4H1O0 n-butan
11 | AR3 26 C6HXR Xylen
12 AR6 27 PAN Peroxy-
acetyl-
nitrat
I3 CH302 28 NOX Nitrogen-
oksyder
14 HO2 *29 NO2 Nitrogen-
dioksyd
15 H202 Hydrogen-—
peroksyd
2 HOVEDPROGRAMMET

2.1 Datalagring

Med et beregningsomrdde pd 16 x 32 ruter, 29 komponenter i tre

nivder, samt behov for & holde rede pa konsentrasjoner, tids-

deriverte og vertikalgradienter av alle komponenter i alle ruter

og nivéer, er det ngdvendig & bruke filer' for lagring av mellom-

regninger. I programmet benyttes et lageromrdde /HOVE/ dimensjonert

til X (16, 32, 98). Fgrste og andre indeks i X(I,J,K) angir km’-

' fil: datafil som betegner lageromrdde 1 regneanlegget.
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Figur 2.1: Beregningsomrddet med plassering av stasjomer for mdling av
meteorologiske parametre og av forurensningskonsentrasjoner (@ ),
Ekvidistanse: 50 m.




rute i omradet, tredje indeks K angir hvilken parameter det er
gitt verdier for. Verdiene av en parameter i samtlige km?-ruter
kglles siden for et Falt. Betydningen av de forskjlellige feltene
i HOVE er angitt i tabell 2.1.

Det er videre laget en ord-adresserbar lagerfil med tre blokker
som inneholder de 33 fgrste feltene i HOVE i tre nivder. Den ord-
adresserbare filstruktur gjgr det mulig & legge opp og ta ned
samtlige konsentrasjonsfelter for ett nivd, og samtidig kan vi
hente ned ett og ett felt fra et annet nivd nar vi skal beregne
vertikalutveksling. Rutinene TFPUT legger opp data pa filen og
TFGET henter ned data. Det er ogséd ngdvendig & kunne avbryte og
senere fortsette en beregning, derfor legges alle konsentrasjons-
feltene ut pa magnetbdnd ved slutten av hver time. Til dette
benyttes rutinen TPUT. Nar vi senere gnsker & fortsette bereg-
ningene leser vi oss frem pa magnetbandet til det ¢gnskede start-
tidspunktet, og leser sda i rutinen TGET ned konsentrasjonsfeltene,
og disse legges pa riktig plass ved rutinen START. Regnemaskin-
teknisk er en slik tredimensjonal matrisestruktur ugkonomisk, idet
den medfgrer omfattende beregninger av adresser som krever regne-
tid. I og med at vi tar for oss en og en rute i ett og ett felt
kan mye av adresseberegningene reduseres til adresser innen feltet.
Funksjonen ISTART i en rutine benyttes til & beregne start-
adressen for et felt, og feltene gjennomgds sa ved & gke alle
adresser med en og en. Dette er gjennomfgrt i alle rutinene,
(unntatt i DXYF hvor gradientene i x- og y-retningen beregnes)

og reduserer regnetiden betydelig.
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Tabell 2.1: Lageromrddet /HOVE/ x(16, 32, 98)
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28
29
30 w- B9 1-3
Sl W &Y k=3

32 dz/dt KDZ 1-3 utveksl.

33 M 1-3 randbet.

34 Ci nivdet over

Konsentrasjoner
C.  av komponent

e
36
27
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
Dl
52
23
54
SI9)
56
57
58
59
60
6l

Tidsderiverte
da.i/ dt awv
kdhponent 1-29

64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
/s
76
77
78
7
80
81
82
83
84
85
86
87
88
89
90
2L
92
93
94
95
96
ou
98

KR 1-6
vindkompo-
nenter u og
v i 3 nivier

KVK

Utveksling av
forurensninger
mellom lagene

KZ0O ruhetspar.
KDX 3c/3%x ZHC
KDY 3c¢c/5y

K2X 32c¢c/3x?

K2Y 32c/ay?

KND tgrravsetn.h.




Rutinene FILE og ERR brukes til lagerfilen, FILE definerer

denne. ERR er en rutine som brukes ved evt, feil.

2.2 Initialverdier

Ved programstart leser vi i hovedprogrammet inn kontrollparametre,
hastigheter for eventuell tgrravsetning, bakgrunnsverdier for
29 komponenter, og data for skorsteinsutslippene (i PIPER, via
PUFF (0)).

Det leses videre inn et felt med ruhetsparameter Zo' som legges
i flak 93 (KZO).

Rutinen START starter opp befegningen. Verdiene i konsentrasjons-
feltene settes lik bakgrunnsverdiene , og det legges opp 29 felter
med bakgrunnskonsentrasjoner i tre nivder. Beregninger kan ogsa
utfgres ved & lese konsentrasjonsfeltene fra tape som beskrevet
ovenfor. Ved gjennomfgringen av prosjektet ble det utfgrt noen
beregninger som startet kl. 07, og det ble da regnet med en bak-
grunnskonsentrasjon som var lik middelkonsentrasjonen langs den
sprlige randen av feltet estimert i tidligere beregninger. Det

ble her regnet med at vinden i lgpet av natten hadde blést fra
Grenland og sydover, og idet vinden skiftet til vind fra mer sydlig
retning utover formiddagen, ville luften som var forurenset av
utslipp om natten vaere den bakgrunnsluften som kom inn over om-
radet. Konsentrasjonsendringer pa& grunn av kjemiske reaksjoner
beregnes for bakgrunnsluften langs kanten av omradet, og pavirker

konsentrasjonene i luften som strgmmer inn i omradet.

2.3 Data for utslipp, spredning og kjemiske reaksjoner

For hver time leses midlere utslippsdata fra filen EMIS, disse
multipliseres med faktoer for ukedag og tid pa dggnet, og det
legges opp p& en ny file for utslippsfelt (UTSL) i enheten
molekyler/sekundoma. Rutinen INIT kaller videre i hvert niva
VIND der vinddata leses inn og turbulensdata genereres,

kfr. C3.4 i vedlegg C. Utvekslingen mellom lagene dz/dt be-
regnes som beskrevet i Vedlegg C, punkt 3.3. Rutinene RANDA,



RANDU og RAND2 benyttes ved pseudospektralmetoden (kap. 8), og
er normalt ikke i bruk. u-feltet, v-feltet, dE/dt—feltet og et
rand-felt legges opp pad plass 30-34 i lagerfilen i de tre

nivédene. Nye dissosiasjonskonstanter leses i KJEMR.

2.4 Tidsintegrasjon

For hvert tidsskritt (vanligvis 60 sekunder), leses konsentrasjons-
og spredningsfeltene ned fra lagerfilen pa plass 1-33, utslipps-
feltene UTSL i niva i pd plass 35-63. Vi beregner si& utvekslingen
for en og en komponent ved at vi ved niva 1 og 2 leser konsen-
trasjonen i laget over og legger dette pa plass 34. Fluks beregnes
som vist i vedlegg C 3.3, og tgrravsetning etter C 4.1. Det som
forsvinner ut og kommer inn i et nivd adderes de tidsderiverte

pa plass 35-63. Samtidig ma& vi huske pd hvor mye som gar fra ett

nivad til neste, dette ligger i plass 64-92.

I nivd 3 undersgker vi i PUFF om det er noen puff som er blitt

store nok til & gi utslippsbidrag i gridsystemet.

De tidsderiverte far videre bidrag p& grunn av adveksjon og
horisontaldiffusjon. Beregningsmetoden er beskrevet i ADVH,
kapittel 4. Nye konsentrasjonsverdier beregnes for hver gridrute
p& grunnlag av det kjemiske reaksjonsskjemaet og verdiene av de
tidsderiverte. Integrasjonsmetoden er beskrevet i Vedlegg B i
hovedrapporten. KJEMI og KJEMR beregner nye konsentrasjoner og
legger disse p& plass 1-29, mens feltene for konsentrasjons-

endring med tiden 35-63 nullstilles.

2.5 Utskrift av resultatene

Ved slutten av hver time legges konsentrasjonsfeltene pa& magnet-
band, og vi far skrevet ut feltene av 03, NO og NO, og IHC i
nivd 1 og 3. Det er ogsd lagt inn muligheten for forskjellige
typer utskrift, som beskrevet i kapittel 5. Rutine SKRV skriver
ut ett helt felt, PROPP skriver ut verdiene i ett punkt fra
hvert av de 98 feltene. S2 skriver ut verdiene for 3 og 3

felt i 9 punkter rundt km?-rutene angitt ved (IST,JST).



I rutinen LIN far vi lagt opp i et dataomrdde konsentrasjoner
av enkelte komponenter i fbrskjellige punkter for hver time,
og til slutt kan vi s& plotte tidsforlgpet av komponentene.

Rutinene TFPUT og TFGET kan virke pd to forskjellige mater.
De benytter begge kallparametrene NIV, IFL, NFL og KR.

Hvis NFL = 1, leses/skrives felt nr KR i X-matrisen. Hvis

NFL > 1, leses/skrives NFL felt fra og med nr. IFL. NIV angir
nivdet (1~3), samtidig nummererer NIV de tre blokkene som

danner den ord-adresserbare filstrukturen.

2.6 Programutskrifter

TFKJEMI

1 PROGRAM (FKJEMT (INPUT, DISTPUT, TAFEZ, TAPEL, TAPE3, TAPE4=0, TAPE7=0)
COMMON /HOVE/ X(1i&, 32, 98)
COMMON/DIV/ D2(3), KL, A(3), B(3), AL(3), XNS(3), XOV(3), T , DELT, BST(29)
2, M1, M2, M3, 0, SIGT
S COMMON/DIM/ IM, JM, TM1, JML, DX, DT, DZ(3), [BAG, V(3), IR, IM2, UM2
COMMON/STRLIK/ KSTH, KS2, KSZM, K83, KS3M, KNT1, KOTM, KW1, KWM, KU1, KV1, KU2Z
2, KV2, KUZ, KV3, KZ0, KVK, KDX, KDY, KND, K2X, K2Y,
3KDZ1,KD72, K23, KR, KRZ2, KRR, KR4, KRS, KR6
COMMON /INF/NIV, KONT, KT
10 COMMON /L.INP/ AK(72,3),BK(72,3),CK(72,3),0K(72,3)
DIMENSION UT(98)
DIMENSION RO(29)
DIMENSINON NI(3), NJ(3)
DIMENSION JNDAG(7)

1S - DATA JDAG/4H MAN, 4HTIRS, 4H ONS, 4HTORS. 4H FRE, 4H LBR, 4H SON/
502 FORMAT(#0 03 NO ORNO CH3XX CiH2020 CH3X C4HZ02
2 CHZCOB C2HS02 ARl AR3 ARG CH302 HO2 H202%)
S03 FORMAT( iHO, 1SES. 2)
S04 FORMAT(#0 €O CH20 CH3CHO HCOHCU RCOHCO CH3COX CH3Coy
20 2 C2H4 C3Hé C4H10 C6HXR PAN NOX NO2#)

5305 FORMAT ( LHO#BAKGRINNSKONSENTRASJONER* )
ISTART(U)=(J-1)#]R+1
KSi=1 A KS5TM=29 A KS52=1 A& KS2M=29 A KS3=1 A KS3M=29
KOT1=35 A KHUTM=63 A KWi=64 A KWM=92
25 KU1=30 A KVi=3l A KDZ1=32
KU2=30 A KV2=31 A& KDZ22=32
KUS=30 A KV3=31 A KDZI3=32
KZ0=93 & KOX=94 A KDY=95 & K2X=96 A K2Y=97 A KND=98
KR1=&4 A KR236S A KR3=66 A KR4=467 A KRS5=68 & KR6=49
30 M1=aM2=M3=33 A KVK=70
KR=24
REWIND 3
KTT=1
KS=0
35 KDT2=KDT1-1
N2=0
LUN=4
READ SO1, DT, FAKS, K, KKL., KKLM, NL.PL., IST, JST, KRO, 182
SO01 FORMAT (2Fé6. 0. 1014)
K=1 MANDAG
KKL ER KLOKKESLETT V1 STARTER BEREGNINGENE FRA.
KKL=1, START MED BST
KKL>1, LES FELT FRA TAPE KL.. KKL.
PRINT S07, JDAG(K), KKL, KKL.M, DT
45 S07 FORMAT (#1BEREGNTNGENE GAR FRA #A4#DAG KL. #I3# TIL KL. #I3# MED TID
1SSTEP PA #FS. O# SEKUNDER*)
IF (NLPL. GT. 0) READ SO08, (NI(I),NJ(T), I=1,NLPL)
503 FORMAT (A14)

40

O00o0



SO

SS

60

65

70

75

80

85

90

95

100

10S

120

125

S12

S11
10

IFRITEMTI (forts.)

DO 110 KST=1, KSTM

RO(KST)=1. GE+08

CONTINUE

IF (KROQ. 5T. 0) READ 506, (M, RO(M), KR=1, KRO)
FORMAT (6(14,F8. 2))

IM=146 A JM=32 A TMI=IM-{ & JMi=JM-1
IM2Z=IM-2

JM2=JM-2

DX=1000.

DZ(1)=50.

DZ(2)=50.

DZ(3)=100.

V1) =DX #«DX#0Z (1)
V(2)=DX#DX#DZ(2)

V(3)=DX #DX#NZ(I)

TR=IM®*JM

READ 512, (BST(KST), KST=1, KSTM)
FORMAT(ES. 1, 9E7. 1)

CALL PUFF(0)

CALL FILE

DO 10 J=1, JM ¢
READ S1 L, (X(I,.J, KZO), I=1, IM)
FORMAT (146F3. 2)

CONTINUE

CALL START(KKL)

PRINT 502

PRINT S03, (RO(KST), KST=1, 15)
PRINT 504

PRINT S03, (KO(KST), KST=14, KSTM)
PRINT S0S

PRINT S02

PRINT S03, (BST(KST), KST=1, 15)
PRINT 504

PRINT 503, (BST(KST), KST=14, KSTM)
DO 103 KT2=KKL.KKLM

REWIND 2

CALL EMIS(K, KT2)

CALL INIT

N2=N2+1

00 104 KT=1,KTM

IF (KT. EQ. 1) KTT=KTT+1

CBEREGNING AV DERIVERTE I NIVA 1.

307
301

NIV=1

NGi=1

NQ2=33

NQ3=0

CALL TFGET (NIV. NQ1, NGZ, NQ3)

LESER N&D DATA FOR ETT NIVA
IF(KT. GT. 1)CALL UTSL

NIV=2

NG2=1

NG3=KR

DO 301 KST=1,KSTM

NR1=KST

CALL TFGET(NTIV, NG1, N&2, NG3)
KALLER ETT FLAK I NIVA 2 OG LEGGER I 34
KW=KW1= L+KST

KDT=KDT 2+K3T

CALL RANDU(KDT, KU1, KV1,KST)
I1DZ=ISTART(KDZ1)

IND=ISTART (KND)

IW =ISTART(KW )

IST=ISTART(KST)

IRS=ISTART(KR )

IDT=ISTART(KDT)

DO 307 I=1, IR

DZDT=X(1DZ)

VO=1. 0/ (X (IND) +RO(KST))
X(IW)=DZDT#(X(IST)=X(IRS))
XCIDT)=X(IDT)=(2. O#VQuX(ISTI+X<IW) ) /DZ(1)
IDZ=IDZ+1 A IW=IW+l A IST=IST+l A IDT=1DT+1
IRS=IRS+{ A IND=IND+1

CONTINUE

CONTINUF.

MIV=1

CALL ADVH(KSL, KUl,KVL, M1)

CALL KJEMI(KTT)

KTT=Q

IF (KT. £Q KTHM) CALL TPUT(LUN, KT2)



TFEJTEML (forts.)

IF(KT. EQ. KTM) 71.7S
71 CALL SKRV(1,1,NIV,KTZ, 0. 37E~-15)

130 CALL SKRV(2,2,NIV,KT2, 0. 37E-15)
CALL SKRV(29,29,NTV,KT2, 0. 37E-15)
I=93#IR+1

DO 78 Js=1, UM
DO 78 IS=1, 1M
135 X(I)=XX<{IS, JS)
I=1I+1
78 CONTINUE
CI=Q. 37E-1S
MR=94
140 CALL SKRV (MR, MR, NIV, KT2,.C1)
CALL PRUPP(IST,JST)
IF (IS2. GT. 0) CALL S2(IST,JST)
IF (NLPiL. EQ. O0) GO TO 78
DO 74 K=1,NLLPL
14S IS=NI(K) A JS=NJ(K)
CALL LIN(K, 1S, JS. N2)
74 CONTINUE
75 CONTINUE
NQi=1
150 NGQ2=KSTH
NRQ3=0
CALL TFPUT(NIV, NG1, N@2, NG3)
CBEREGNING AV DERIVERTE I NIVA 2.
NIV=2
155 N31=1
NQ2=3
NQ3=0
CALL TFGET (NIV, N@1, N2, NQ3)
NIV=3
160 NG2=1
NG3=KR
DO 303 KST=KS2, KS2M
NQ1=KST
CALL TFGET (NIV, NQ1. NQ@2, NQ3)
165 KW=KWl - 1 +KST
KDT=KDT Z+KST
CALL RANDZ(KDT,KUZ2, KV2, KST)
IDZ=ISTART(KDZ2)
IST=ISTART(KST)
170 IRS=ISTART(KR )
IDT=ISTART(KDT)
IW =ISTART(KW )
DO 308 I=1,1IR
BZDT=X( IDZ)
175 VTR=DZDT# (X(IST)~-X(IRS))
XCIDT)=X{IDT)=(VTR=-X(IW))/DZ(2)
X(IW)=VTR
IDZ=IDZ+1 A& IW=IW+1 A IST=IST+1 A IDT=IDT+!1
IRS=]IRS+1
i80 3039 CONTINUE
303 CONTINUE
NIV=2
CALL ADVH{(KS2, KU2: KV2, M2)
CALL KJEMI(KTT)
189S IF (KT. EQ. KTM) CALL TPUT(LUN.KT2)
NG1=1
NQ2=KSTM
NQ3=0
CALL TFPUT(NIV, NA1, N2, NQ3)
190 CBEREGNING AV DERIVERTE 1 NIVA 3.
NIV=3
KS=KS+1
NQ1=1
NQ2=33
195 NQS=0
CALL TFGETI(NIV, NQ1, NQZ, NG3)
CALL PUFF (KS)
DO 305 KST=KS3, KS3M
KW=KW1-1+KST
200 KDT=KDT2+KST
CALL RAND2(KDT, KU3, KV3, KST)
IDZ=ISTART(KDZ3)
IST=ISTART(KST)
IDT=ISTART(KDT)
205 IW =ISTART(KW )



210

21S

220

225

230

235

240

245

2SS

10

15

20

209
30S

73

79

¥/ 7/

104
103

SO

600

SS

DO 309 I=1, 1R

0Z07=X¢ IDZ)

VTR=VTR#FAK3
XCIDT)=X(IDT)~(VTR-X(IW))/DZ(3)

IDZ=IDZ+1 A IW=IW+L A IST=IST+1 A IDT=IDT+1

CONTINUE

CONT INUE

CALL ADVH(KS3, KU3, KV3, M3)
CALL KJEMU(KTT)

IF (KT. EQ. KTHM) CALL TPUT(LLUN, KT2)
[F (KT. EG. KTM) 73,77

CALL SKRV(1, 1, NIV,KT2, 0. 376-15)
CALL SKRV (2,2, NIV, KT2, 0. 37E~-15)
CALL SKkV(29, 29, NIV, KT2, 0. 376-15)
I=93#IR+1

DO 79 JS=1, JM

DO 79 IsS=t, M

X{I)=XX (IS, JS)

I=1+1

CONTINUE

Ci=0. 37E-15

MR=94

CALL SKRV(MR. MR, NIV, KT2,CI)
CALL PROPP(IST, JST)

CONTINUE

NQ1=1

NQ2=KSTH

NQ3=0

CALL TFPUT(NIV, NG, NG2: NG3)
CONT INUE

CONTINUE

IF (NLPI.EQ. O) GO TO S

CALL LINPL(AK. 3, 1, N2)

CALL LINPL(BK, 3, 1,N2)

CALL LINPL(CK, 3, 1. N2)

CALL LINPL(DK, 3,1, N2)

CONT INUE

REWIND 3

ITID=1

READ(3) UT

PRINT 600, ITID

FORMAT (#0 1ITID=# 13)

IF (EOF(3)) 60,55

CONTINUE

PRINT S02

PRINT S03, (UT(KST), KST=1, 15)
PRINT 504

PRINT S03, (UT(KST),KST=16,29)
ITID=ITID+1

GO TO SO

60 CONTINUE

101

STOP
END

SUBROUT TNE START (KKL)
COMMON/HOVE/ X( 16,32, 98)

TFKJEMI (forts.)

START

COMMON/DIV/ D2(3), KL, A(3), B(3), AK(3), XNS(3), XOV(3): T , DELT, BST(29)

2, M1, M2, M3, D, SIGT

COMMON/DIM/ IM, UM, TML. JML, DX, DT, DZ(3), IDAG: V(2), IR, IM2, UM2

COMMON/STRUK/ KSTHM, KSZ, KSZM, KS3, KS3M, KDT 1, KDTM, KW1, KWM, KU1, KV1, KU2

2, KV2, KU3, KV3, KZ0, KVK.: KDX, KDY: KND, K2X, K2Y,
3KNZ1,KDz2, KD23, KR1, KRZ, KR3, KR4, KRS, KR&

IF(KKL. GT. 1) GO TO 120

I=1

DO 101 KST=1,KSTM

BS=BST(KST)

DO 101 J=1, IR

X¢1)=BS

I=I+1

CONTINUE

DO111NAV=1,3

NIV=NAV

NQi=1

NQ2=KSTM

NQ3=0

CALL TFPUT(NIV, NQL, NQ2Z, NQ3)

CONTINUE

RE-TURN



25

30

35

40

45

10

15

20

23

30

3S

40

45

SO

120

129

131
130
121

132

103

LIN=7A L.UN=4

CIM=3. O#IM

DO 129 KST=l,KSTM
BST(KST)=0. O
CONTINUE

KKL=KKL -1

DO121 NAV=l,3

CALL. TGET(LIN, KKL.)
CALL TPUT (LN, KKL)
NQi=1

NQ2=KSTM

NQ3S=

CALL TFPUT (NAV, NG1. NQZ, NR3)
DO 130 KST=1,KSTH

DO 131 1=!,1IM
BST(KST)=RST(KST)+X(I, 1,KST)
CONTINUE

CONTINUE

CONTINUE

KKL=KKL + |

DO 132 KST=1,KSTH
BST(KST)=BST(KST)/CINM
CONTINUE

RETURN

END

SUBROUT INE INIT
COMMON /HQVE/ X({16, 32, 98)
REAL KZ

START (forts.)

ENTT

COMMON/DIV/ D2(3), KL, A(3), B(3), AK(3), XNS(3), XOV(3), T , DELT, BST(29)

2, M1, M2, M3, 0, SIGT

COMMON/UTM/ 1M, JM, IM1, JM1, DX, DT, DZ(3), IDAG. V(3), IR, IM2, UM2
COMMON/STRUK/ KSTM, KS2, KS2M, KS3, KS3M, KOT1, KDTM, KW1. KWM, KU1, KV1, KU2

2, KV2, KU3, KV3, K20, KVK, KDX, KNY, KND, KZX, K2Y,
3KDZ1,KDBZ2, KDZ3, KR1, KR2, KR3: KR4, KRS, KR4

FF(A, B) =SART ( A#A+B#B)
ISTART (J)=(.J-1)#IR+1
AA=0, 95

BB=1. 06

cKZ=1. 2

CKZ2=1. 4

CALL VIND

IU =ISTART(KU1)

IV =ISTART(KV1)
IRU=ISTART (KR1)
IRV=ISTART(KRZ)

£Z =ISTART(KDZ1)
IVK=ISTART (KVK)

DO 103 J=1,JM & DO 103 I=1, IM
UU=X( TU) =X IRU)

WWaX (IVI=X(IRV)

UZ=FF (UU, VW)

KZ=X (IVK)
IF(UZ. LY. 1. 0) UZ=1. 0
TYK=0. 5#(DZ(1)+DZ(2))
DZUT=UZ #AA#{ KZ/(TYK#UZ))#+BB
X(I12)=DZDT

IU=IU+1 A TV=IV+1 A [RU=IRU+1 A IRV=IRV+1

I1Z=1Z+1 A IVK=IVK+1
CONTINUF

CALL RANDA(KUL, KV1, KR1)

NIV=1

NQ3=0

NQ1=30

NQ2=4

CALL TFPUT(NIV, NA1, NRZ, N@3)
IU =ISTART(KU2)

IV =ISTART(KV2)
IRU=ISTART(KR3)

IRV=ISTART (KR4)

1Z =sISTART(KDZZ)

IVK=ISTART (KVK)

0O 104 J=1,JM A DO 104 I=1,IM
UU=X(IU)=X(IRU)

V=X (IV)=X{IRV)

UZ=FF (UJ, YV)

IF¢(UZ. LY. 1. 0) UZ=1. 0



S5

690

65

70

75

80

85

90

10

1S

104

105

101

INIT (forts.)

KZ=X(IVK)#CKZ
TYK= 0. S# (BZ(2)+D2(3))
DZDT=UZ #AA# (KZ/ (TYK#UJZ))##BE
X(12)=D2DT

IU=IU+1 A IV=IV+1 A IRU=IRU+L A IRV=IRV+1
I1Z=1Z+1 A& IVK=IVK+1

CONTINUE

N1V=2

NG3=0

CALL RANDA(KUZ, KVZ, KR1)
NQ1=30

NG2=4

CALL TFPUT(NIV,NR1.NQ2, N@3)
IU =ISTART(KU3)

IV =ISTART(KV3)

IRU=ISTART (KKS)

IRV=ISTART (KR&)

1Z =ISTART(KNZ3)
IVK=ISTART (KVK )

DO 105 J=1,JM A DO 105 I=1, IM
UU=X (IU)=X(IRU)
V=X IV ) =X (IRV)

UZ=FF (WU, VW)

KZ=X(IVK)#CKZ2

IF(UZ LT 1.0) UZ=1.0
TYK=DZ¢ 3)

DZDT=UZ #AA# (KZ/(TYK#IJZ) ) ##+BB
X(12)=DDT

IU=IU+1 A IV=IV+i A IRU=IRU+1 A IRV=IRV+1
1Z=12+1 A IVK=IVK+i

CONTINUE

CALL RANDA (KU3, KV3, KR1)

NIV=3

NG3=0

NG1=30

NQ2=4

CALL TFRUT(NIV, NQ1, NQZ, NQ3)
RETURN

END

RANDA

SUBROUT INE RANDA (KUX., KVX, LC)

COMMUN/HQVE/ X (16, 32, 98)

COMMON/DIV/ D2(3), KL, A(3), B(3), AK(3), XNS(3), XOV(3), T , DELT, BST(29)
2, M1, M2, M3, D, SIGT

COMMON/DIM/ IM.JM, IM1, JM1, DX, DT. DZ(3). IDAG, V(3), IR, IM2, JM2
COMMON/ STRUK/ KSTHM, KS2, KSZM, KS3, KS3M, KNT1, KDTM, KW1, KWM, KU1, KV1, KU2
2, KV2, KU3, KV3, KZ0: KVK, KDX, KDY, KND, K2X, K2Y,
3KDZ1,KDZ2, KDZ3, KR1, KRZ, KR3, KR4, KRS, KRé

IDR=(M1-1)#IR+1

DO 1 [=1, IR

X(IDR)=0. 0

IDR=IDR+1

RETURN

ENTRY RANDU

RETURN

ENTRY RAND2Z

RETURN

END

SUBROUT INE FILE . FILE

COMMON/FILE/IFIT(36)

EXTERNAL. ERR

CALL FILEWA(IFIT, 3LLFN, SLFILEL, 2LFQ, 2LWA, 2LRT, 1LF. 2LFL, 5120, 3LERL.
1S, 2LEX, ERR)

CALL OPENM(IFIT, 3LI-0)

RETURN

END

ERR
SUBROUT INE ERR
COMMON /FILE/ IFIT(36)
PRINT 101, IFIT
FORMAT (5022)
CALL CLOSEM(IFIT)
sToP
END
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15

10

1S

10

18

10

1S

201

100

200

201

100

200

TGET

SUBROUT INE TGET (LD, KPL)
COMMON/HOVE/ X(16, 32, 98)
BUFFER IN (LD , 1) (X(l, 1, 1) ,» X(16,32,29) )
IF (UNITC(LD)) 2.3, 4
CONTINUE
PRINT 201, LD, KPL
FORMAT (#ODATA FRA TIME :# 2I35)
RETURN
PRINT 100, LD/ KPL
FORMAT (#OFEIL. DATAOVERFORING: EOF#!/ # 2A INPUT TAPE# 213)
STOP
PRINT 200, LD, KPL.
FORMAT (#OFEIL DATAOVERFORING: # / # PA INPUT TAPE#* 2135)
STOP
END

TPUT

SUBRQUT INE TPUT (LUP, KPL.)
COMMON/HOVE/ X (16,32, 98)
BUFFER OUT (LUP, 1) ¢(X(1,1,1) , X(16,32,29) )
IF (UNIT(LUP)Y) 2,3, 4
CONTINUE
PRINT 201 ,LUP, KPL
FORMAT (#0 DATA PA TAPE TIME : %, 2I3)
RETURN
PRINT 100, LUP, KPL
FORMAT (#OFEIL DATAOVERFBRING: ECGF* / # PA QUTPUT TAPE#* 21S)
sST0P
PRINT 200, LUP. KPL
FORMAT (#OFEIL. DATAQVERFORING: # / % PA OUTPUT TAPE# 2IS)
STOP
END

~LE'GET

SUBROUT INE TFGET(NTV, TFL, NFL, KR)

LESER FLAK FRA FILE, NIV=NIVA, IFL=FLAK NR., NFL ANTALL FLAK
DATA LEGGES TIL PLASS KR I X HVIS KR>0

COMMON/HOVE/ X(16, 32, 98)
COMMON /FILE/ IFIT(34)

EXTERNAL. ERR
Ja ((NIV=-1)#33+IFL~1)#512+1

IF (NFL.GT. 1) KR=0

IF (KR. GT. ) NFL=1
JFL=IFL +NFL-1 A KT=KR
DO 1 K=IFL, JFL

IF (KR. Q. 0) KT=K
CALL GET(IFIT, X{1, 1.KT}),J:0,0,5120, ERR)}

J=J+512
CONTINUE
RETURN
END

TFPUT

SUBROUT INE. TFPUT(NIV, IFL., NFL, KR)

LESER FLAK TIL FILE, NIV=NIVA, IFL3FLAK NR., NFL ANTALL FLAK
DATA HENTES FRA PLASS KR 1 X HVIS KR>0
COMMON/HOVE/ X (16, 32, 98)

COMMON /FILE/ IFIT(36)

EXTERNAL ERR

J=((NIV=-1)#33+IFL-1)#512+1

IF (NFL. GT. 1) KR=0

IF (KR. GT. 0) NFl.=1

JFL=IFL+NFL-1 A KT=KR

D0 1 K=IFL., JFL

IF (KR. EQ. 0) KT=K

CALL PUT(IFIT, X(1,1,KT),S5120,.,0,0 ,ERR)

J=J+512

CONTINUE

RETURN

END
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8 UTSLIPP

Utslippsdata for omrddet er utarbeidet i samarbeid med
Kontrollseksjonen, SFT, og er beskrevet i vedlegg A i hoved-
rapporten (l). En regner her med utslipp av 9 forskjellige

kjemiske komponenter, som kan skje pd 4 forskjellige miter:

a. arealutslipp fordelt etter trafikktetthet, nedenfor kalt X
b u ok o befolkningstetthet, " Ly Y

" " "

Cie skogdekningsgrad, B a T

d. utslipp fra punktkilder

I programmet behandles utslippene ved at de gir sitt bidrag
til konsentrasjonsendringen med tiden“dci/dt som legges i
feltene 35-63 i /HOVE/. Utslipp av type a, b og ¢ behandles av
rutinen EMIS hver gang vi er i niva 1, mens utslipp av type d

skjer i hgye piper og beregnes for nivd 3 ved rutinen PUFF.

3.1 EMIS

I et program AREA som er beskrevet i vedlegg A, er det midlere
dggnutslipp for de enkelte km?-ruter beregnet p& forh&nd og
lagret pd en fil som kalles EMIS, 19 utslippsfelter, X(1-9),
Y(1-6) og T(l-4), tilsvarende type a, b og c ovenfor.

Tabell 3.1 viser lagringsstrukturen for utslippsdata. Utslippet
er angitt i molekyler/time +« m®, basert p& at utslippet er jevnt
fordelt innen en boks pa 1000x1000x50 m.

Tabell 3.1: Utslippsfelter pa filen EMIS.

o Y T
Formaldehyd X1 Yl =
Acetaldehyd ' X2 b -
N-butan X3 ¥3 TL
Etylen X4 Y4 i
Xylen X5 5 T3
Propylen . X6 Y6 T4
co X7 - -
NO-N X8 - =
NO2-N X9




= 27

Hver gang vi i hovedprogrammet begynner pd& en ny time, leser

vi i nivd 1 ned utslippsfeltene i rutinen EMIS. X-feltene multi-
pliseres med uke- og dggnfaktorene for trafikk, Y-feltene for
annen virksomhet, mens T-feltene brukes som de er. Feltene
adderes, og utslippene legges pa riktig plass ifglge tabell 1.2.
i en matrise B med 29 felter, som pa forhand er nullstilt.

Denne matrisen legges sd p& fil 2. Utslippet er her angitt som

molekyler/sekund + m?.

For hvert tidsskritt i nivad 1 leses utslippsfeltet ned fra
file 2 til plass 35-63 i /HOVE/, der de deriverte av konsen-
trasjonene med hensyn pad tiden dCi/dt etter hvert samles opp

fgr integrasjon foretas i rutinen KJEMR.

Bidraget fra utslippsgruppene a., b. og c. til de enkelte
forurensningskomponenter er summert, og i figur 3.1-3.9 er
det vist midlere dggnutslipp for hydrokarboner, CO og
nitrogenoksyder, angitt som kg/dggn km?.

82 BUEE

I tabell 3.2 (tabell A9 i vedlegg A til hovedrapporten (1))

er det fgrt opp de punktkildene som er av betydning for modell-
beregningene. Nedre grense for utslipp har vart satt til

0.5 kg HC/time, 10 kg CO/time og 3 kg NOX-N/time.* Mindre pipe-
utslipp er tatt med i arealkildene og fordelt etter befolknings-
tettheten.

* NOX-N betyr nitrogenoksyder (NOX) regnet som nitrogen (N).
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Pabeld 3.2: Utslipp ou HC; €O &g NO,, fra punktkilder, Grenland

Navn x y h d tg vg HC Indeks | CO NOx NO2 /NOy
(xm} | (xm) [(m) | (m) | (o) | (m/s) | (kg/n) (kg/M)| (kg/h)
PF MG 8.5 | 2050 | 85| L3 | T30 | 14.5 Qb 3 25 0.05 |
PF MGIA 8.8 {19.8 | 40| 1.4 300 | 16.6 0.5 29, 0.05
PF MG4 8.7 | 20.4 | 42| 2.0 210 | 13.3 0.7 3 4.3 0.05
PF 52 8.6 | 20.5 ] 91]3.2] 20 8.0 860
PF S3 8.5 | 20.6 {100] 3.2 | 20 8.0 1140
PF FA 8.3 120.3 | s9]1.5] 65 | 11.6 4.8 0.05
PF F24A 8.0 {20.7 {s0]o.9] 90 | 18.5 8.4 0.05
PF N2 8.6 |20.6 | 80} 2.5 | 200 | 23.6 4.2 3 25.9 0.05
PF DAMP 8.5 | 19.9 | 38 1.6 | 15 7.6 ) 3 8.7 0.05
PF NITROSE| 8.6 | 20.1 [100{3.0| 20 | 14.0 112.3 0.5
NORCEM 4 [12.1 | 13.8 | 50} 4.0 | 188 4.1 2% 3 50.2 0.25
NORCEM 5 [12.1 | 13.8 | 50| 4.0 ] 150 3.3 I 3 41.4 0.25
NORCEM 6 |12.1 | 13.8 | 50| 4.0 | 177 5.6 2, 3 68.5 0.25
BA DAMP 7.2 {17.2 | s0{ 2.8 | 160 | 10.7 1.0 3 18.3 0.05
BA ETYLEN | 7.2 | 17.2 | sof 3.9 | 250 5.5 12.5 0.05
BA IAVF 6:8 | 17.1 |130 7.6 0.05
BA VCM 6.7 | 17.7 { sof 2.7 | 110 5.4 | 300.0 7 6.1 0.05
BA SAGA 8.0 | 16.3 | 60| 2.5 | 200 5.0 343 1 7.3 0.05
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Som det fremgar av tabell 3.2, skjer de fleste utslippene fra
skorsteiner lavere enn 100 m, men utslippsbetingelsene for-
¢vrig tilsier en overhgyde som gjgr at en kan regne med at
punktkildene har sitt utslipp i niva 3, over 100 m. Rutinen
PUFF behandler utslippene fra punktkildene i beregningene.

I rutinen PIPER leses fgrst pipe-data, og det regnes ut hvor
meget av de 9 komponentene hver pipe slipper ut pr. sekund.
For hvert tidsskritt (1 minutt) slipper hver skorstein et puff
med forurensninger. Puffet beveger seg sd med vindfeltet fra
tidsskritt til tidsskritt mens det samtidig ¢gker i bredde b
og hgyde h p.g.a. turbulens:

bt+dt = bt + A @ Wl e Oe o, By, (il
hvor uw = vindstyrken

At = tidsskrittet

Ty standardavviket i vindretningsfluktuasjonene.

En typisk verdi for denne spredningsparameteren er
10-15°
B = 1.0 for bt < 100 m, 0.5 for bt > 100 m

Pkningen av hgyden faes ved integrasjon av ligning C6 i ved-
legg C til hovedrapporten:

2106 2106

ht+dt = ht # 2716 & dif = Kz (323

hvor KZ : den vertikale turbulente utvekslingskoeffisient.

N&r et puff har vokst slik at det er stgrre enn halvparten av
rutestgrrelsen, tilfgres forurensningene den ruten puffet befinner
seqg i, og dCi/dt—feltene fdr bidrag tilsvarende mengden av for-
urensninger i puffet, uttrykt ved utslippet multiplisert med
tidsskrittet, og angitt som molekyler/m?® « sek. Hvis et puff har
drevet med vinden i 40 tidsskritt uten & sprekke, sprekker det

der det matte befinne seg. Et puff kan godt bevege seg utover
randen av modellomrddet og s& komme inn igjen, men puff som

sprekker utenfor omrddet regnes ikke med. For hver ny time fore-



tas det fg¢rst en sanering av puffene slik at bare puff fra forrige

time som enna ikke har sprukket, kan bevege seg videre.

3.3 Programutskrifter

EMIS
1 SUUBROUTINE EMIS (K, L)
LESER UTSLIFFSFELT FRA FILE 1
GIR UTSLIPPET Z I MOLEKYLER PR. SEKUND FOR 9 KOMPONENTER KL. L,
UKEDAG K
0G LEGGER DET 1 FLAK 3S5-463, SAMT PA FILE 2
RUTINEN KALLES HVER TIME
COMMON /HOVE/
A X(16,32,9),Y(16,32,6),T(16,32,4),2(16,32.9)
1 . DB(16,32,6) + B(16,32,29),C(146,32,35)
10 COMMON/LITM/ IHM, JM, IM1, JM1, DX, DT, DZ(3), IDAG. W(3), IR, IM2, UM2
DIMENSION UKE(7), DOGT (24), DOGN(24)
DIMENSION NPL(9),Z2Z(9)
DATA UKE/2(1. 05),3(1. 1),2(0. 8)/
DATA DOGT/0.2,2(0.1),0.0,0.1,0.3,0.9,2(1.1),1.2,1.4,4(1.6),1. 9,
1S 12(1.6),1.5,1.3,1.2,0.9,0.7,0. 4/
DATA DOGN/4¢(. 6),2¢0.8),2¢(1.0),2(1. 2),6¢1.4),2(¢1.2),2¢(1. 0), 2(0. 8),
12(0. )/
DATA NPI./17, 18, 25, 23, 26, 24, 16, 2, 29/
NUL=IR#*29
20 FA=1. O/ (&0. #60. )
REWIND 1
READ (1) X, Y, T
FAK=UKE (K)#FA
DOT=DOGT (l.) #FAK A DOB=DOGN(L) #FAK
25 DO 1 I=t,NUL
1 B(I1)=0. 0
1S=1
DO 4 U=i,JM A DO 4 I=1,IM
L=1S
30 DO 2 M =1,6
TZ(My=X(L.)#DOT+Y (L )*DOB
2 L=L+IR
DO S M=7,9
ZZ(My=X (L) #DOT
3S S L=L+IR
L=IS
DO 3 M=1,4
N=M4-2
ZZ(N)=ZZ(N)+T(L)#FA
40 3 L=L+IR
L=1S
IS=IS+1
DO 4 M=1,9
Z(L)=ZZ (M)
45 Lal+IR
4 CONTINUE
KsS=1
DO 6 M=1,9
J=NPL (M)
S0 MS=(J-1)#IR+|
DO 6 I={, IR
B(MS)=Z (KS)
KS=KS+1 A MS=MS+1
4 CONTINUE
SS WRITE(Z) B
IPR=0
IPR=1
IF (IPR. EQ. 0) RETURN
DO 7 M=i,9
60 N=M+19
CI=0.0 A NIV=1 A ITID=L
CALL SKRV(N, M NIV, ITID,CI)
7 CONTINUE
RETURN
65 END

00000



10

1S

20

25

30

35

40

45

SO

SS

60

65

70

UTSL
SUBROUT INE UTSL
COMMON /HOVE/ A(16,32,34),B(16,32,29),C(14,32,39)
REWIND 2
READ (2) B
RETURN
END

PUFF
SUBROUT INE PUFF(KS)
COMMON /HOVE/ XX(16,32,29).U(16,32),V(16,32),AKZ(16,32),D(16,32,2)
1, AX(16, 32, 29),2(16, 32, 35)
COMMON /PUF/ X(800, &)
COMMON/UTHM/ IM, JM, IM1, UML, DX, DT, DZ(3), IDAG, W(3}, IR, IM2, M2
COMMON /KILDE/ NQ, GNAVN(20), QX (20>, GY (20), IQ(20), YNU(20), ZNU(20)
1, QC(20, 9)
DIMENSION NPL(9)
DATA NPL./17, 18, 2S5, 23, 26, 24, 16, 2, 29/
DIA(A, B)=SGRT (A#+A+B#B)

L=0

IF (KS. GT. 0) GO TO 2
YL=250.

IL=50

DXY=DX

PIR=3. 14/180

SIGM=2S O
SIGT=SIGM#PIR
FAK=DT

XMIN=FAK/60

TIDP=XMIN#40.

XMA=(IM+0. S)#DXY A YMA=(JM+0. 5)#DXY

XMI=YM1=0. SHOXY

CALL PIPER

LESER F@ARST PIPE-DATA

GO TC 12

CONTINUE

MA FORST NVERFBRE AKTIVE PUFF FRA FORRIGE TIME
DO 1 M=1,NP

IF (X(M,3). EQ 0) GO TO |

L=L+1

DO 4 N=1,4

XL, N)=X(M, N)

CONT INUE

N=0

SA& SKAL PUFFENE BEVEGE SEG
BO 7 mM=1,L

N=N+1

IX=X(M, 1)/DXY+0. 5 A IY=X(M, 2)/DXY+0. 5
IF (IX. LE 0) IX=1

IF (IX. GT. IM) IX=1M

IF (IY. LE. 0) IY=1

IF (IY. GT. J) 1Y¥Y=UM

UU=UCIX, IY)Y A W=V(IX, IY)
HAST=DIA (U, VV)

X(N, 1)=X{M, 1) +FAK#UU

XN, 2)=X (M, 2)+FAK#VV

X({N, 3)=X{M, 3)

SIGY=X(M. 4)

B=1.0 & IF (SIGY.GF. 100.) B=0.5

X (N, 4)=SIGY+DT#HAST#SIGT#B

X(N, 3)=(X(M, S)##2, 06+DT#271. 6#AKZ(IX, IY) ) *%0. 49
XN, 6)=X (M) AI+XMIN

IF (X(N,4). GT. YL) GO TO &

IF (X(N,S). GT. ZL) GO TO &
IF(X(N, 6). GT. TIOP) GO TO6

GO TO 7

IK=X(N, 3)

X(N,3)=0.0

PUFF SOM SPREKKER UTENFOR OMRADET REGNES IKKE MED
IF (X(N, 1). GT. XMA) GO TO 8

IF (X(N,1). LT XMI) GO TO 8

IF (X(N,2). L.LT. YM1) GO TO 8

IF (X(N,2). GT. YMA) GO TO 8
IRU=IY#.JM+1X

DD S JUK=1,%

QR=QC (K, JK)

QC HAR UIMENSJONEN MOLEKYLER/MINUTT



75

80

85

90

10

15

20

25

30

35

103

101

102

PUFF (forts.)

iF (QQ. L.E. 0.) GO TO 5

IFL=NPL (JK)

IPL=IRU+(IFL-1)*IR/(60 i
L) =AX (IPL) +QQ . #W(3

?XéipLIGGER DE DERIVERTE DX/DT. 0G

DX/DT HAR DIMENSJONEN MOL.EKYLER/MA*SEK

CONTINUE

GO TO 7

CONTINUE

CONT INUE.

CONTIMUE

NYE PUFF

DO 3 M=1,NQ

L=L+1

X(L, 1)=QX (M)

X (L. 2)=QY (M)

X({L,3)=M

X (L, 4)=YNU(M)

X (L, S)=ZNU(M)

X(L. 46)=0.0

CONTINUE

NP=L

RETURN

END

PIPER
SUBROUT INE PIPER
COMMON /KTLDE/ NG GNAVN(20),AX(20), QY (20): IQ(20), YNU(20). ZNU(20}
1, QC(20, 9)
COMMON /FAKT/ FAK(6,8)
DIMENSION Y(3)
DIMENSION AMOL (9)
DATA AMOL./30.,44. ,58. ,28.,106. ,42.,28.,14.,14. /
TUS=1000.
AVOGA=6. 02257E23
FA=AVOGA#1000. /460
DO 7 II=1,6
READ 103, (FAK(II,JJ), JJ=1,8)
FORMAT (8F8. 2)
CONTINUE
I=1
READ 101, GNAVN(T), QX (1), QY (1), GHC, IQ(I ). Y. YNU(I), ZINUCI)
FORMAT(AL10, 2FS. 1, 20X, FS. §, IS, 3F5. 1, 2F5. 1)
IF (@X(I). LE 0) GO TO &
DO 2 J=1,9
QC(I.J}=0. 0
IF (IQ(I). LE. O) GO TO 4
DO 3 J=1.46
QC(I, J) =QHC*FAK(J, IQ(I))
QC (I, 7)=Y(1)
QC(I,3)=Y(2Z)%(1. O-Y(3))
QC(I,9)=Y(2)#Y(3)
PRINT 102, GNAVNCTI), GXCI), QY(T), IQCT), (QC(I, J), J=1,9)
FORMAT (1X,Al0,2F8. 2,14, 9F8. 2)
QAX{I)=QX(I)#TUS
QY (I)=RY (1) #TUS
DO S JU=i,9
QC(I, I=QC(I, J)*FA/AMOL (J)
CONTINUE
IF (YNUCT). LE 0. ) YNU(I)=1. 0
IF (ZNUCI). LE. 0. ) ZNU(I)=1. 0
I=I+1 A GO TO 1
N@=I-1 A RETURN
END



4 SPREDNING

Spredningen og utvekslingen mellom rutene og med omgivelsene
behandles dels i hovedprogrammet, dels i rutinene ADVH og DXYF.
I tillegg benyttes rutinene VIND, TURB og VKZ. Den teoretiske
bakgrunnen for spredningsdelen er beskrevet narmere i ved-

legg C til hovedrapporten (1l).

Spredningen skjer dels ved transport med vinden (adveksjon),
dels ved turbulent blanding. For hver av de 29 forurensnings-
komponentene lgses ligningen (4.1) numerisk i hver rute for

hvert tidsskritt:

b
3 (W Ci )

Ef—i—=—\7 © V.C, = —————— = V_+(Vl.C,61)4R, +Q (4.1)
ot h he oz h i AL "=t ¥
Ci = konsentrasjonen av komponent i
o o horisontal vindhastighet, med ¢gst-vest-
h ] komponent u, og nord-syd komponent v
W = vertikal vindhastighet
= BCi BCi
V, *V _C, = + v horisontal adveksjon av

h'h'ti T Wk 3y
forurensningskomponenter

wlc, !
Sl

F = -
iTe: SR QN - ‘ - 4z
52 =%z Ddt)k+l By = G5E e ] /b2

k
Vertikal blanding pa grunn av turbulens. Beregning av para-
metrene er beskrevet i vedlegg C til hovedrapporten.
(ulc )+(vic,!)
i’ 3y i

C(Tlep 1y = 3
g s WaE, B =

Horisontal blanding p& grunn av turbulens

R, konsentrasjonsendringer pga. kjemiske reaksjoner

b4

Q.

i1

konsentrasjonsendringer pga. utslipp.

Beregningen av de tidsderiverte dCi/dt pa grunn av adveksjon,
turbulent blanding og fra utslipp utfgres hver for seg og de
deriverte adderes til feltene 35-63 i HOVE. Utslippet hentes i
rutinen UTSL, kfr. kapittel 3. Adveksjon og turbulent spredning

behandles i ADVH som beskrives senere.
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En gang i timen kalles rutinen VIND. Her leses det inn vind-
styrke og vindretning, temperatur, stabilitet og Og s i de
tre nivéder, og det genereres homogene vindfelt som legges p&
plass 64-69. '

I INIT legges disse pa riktig plass i datafilen sammen med
dE/dt. Senere er det meningen at man skal lese ferdiglagede
vindfelt fra filer som er laget i egne vindanalyseprogrammer.
VIND beregner ogsa st¢rrels?n r, som benyttes til beregning
av tgrravsetningen (Fo=cir),kfr. vedlegg C4.1, og feltet
legges pa plass KND = 98. Til slutt i VIND beregnes den

turbulente diffusjonskoeffisienten D, kfr. C.

I rutinen TURB beregnes nye verdier for henholdsvis Ux, L og
8% en gang hver time, som beskrevet i vedlegg C3.4, mens
funksjonen VKZ beregner verdien av funksjonen ¢h(Z/L), kfr.

(C 12) til senere beregning av vertikal utvekslingskoeffisient
Kz (legges i felt KVK = 70).

For hvert tidsskritt kalles rutinene ADVH og DXYF.

3C, aCy azci azci
I rutinen DXYF beregnes de deriverte T og 5;7—

som legges henholdsvis flak 94, 95, 96 og 97. Randrutene gis

samme annen deriverte som i ruten innenfor, de fgrste deri-

verte beregnes pa grunnlag av konsentrasjonen i ruten samt konsen-
trasjonen i ruten hvor vinden kommer fra. Der vinden bladser inn

i beregningsomradet, settes de lik differansen mellom konsentra-
sjonsverdien og bakgrunnsverdien. Rutinen ADVH kobler sammen de

deriverte fra DXYF til tidsderiverte fra adveksjon og turbulent

diffusjon:
3C 3C, 3C, 3C 32c %G
g = Tgp, ~ /o © Vgt 3 N By Y gedie

Bidraget til konsentrasjonsendringene med tiden p& grunn av
vertikalutveksling beregnes i hovedprogrammet. M er en hjelpe-
stgprrelse som defineres langs randen av omradet og benyttes i
beregningene etter pseudospektralmetoden og som beregnes i
RANDU og RAND2.



4.1 Programutskrifter
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SUBROUT INE ADVH(KST1, KU, KV, M)

COMMON/HOVE/ X(16, 32, 98)

COMMON/DIV/ D2(3), KL, A(3), B(3), AK(3), XNS(3), XOV(3). T . DELT, BST(29)
2, M1, M2, M3, D, SIGT

COMMON/DIM/ IM., JM, IM1, JM1, DX, BT, DZ(3), [UAG, V(3), IR, IM2, UM2
COMMON/ STRUK/ KSTM, KSZ, KSZM, KS&, KS3M, KDT1, KDTM, KW1, KWM, KU1, KV1, KU2Z
2, KV2, KU3, KV3, KZ0, KVK, KDX, KDY, KNf), K2X, K2V,
3KDZ1,KDZ2, KDZ3, KR}, KRZ, KR3, KR4, KRS, KR&

ISTART (U =(J~-1)#1R+1

KSTO=KSTi-1 A KDTO=KDT1-}

DO 201 N=1,KSTH

KST=KSTO+N A KDT=KDTO+N

CALL DXYF (KST, KU KV)

IDT=ISTART(KDT)

IKU=sISTART (KU )

IKV=ISTART(KV )

IDX=ISTART (KDX}

1DY=ISTART(KDY)

IST=ISTART (KST)

IMM=ISTART(M )

I12X=ISTART (K2X)

12Y=ISTART(K2Y)

DO 203 J=1.,.JM A DO 203 I=1, IM
XCIDT)=XCIDT)={XCIKW #X CIDX ) +X CIKV) %X CTDYI +XCIST)I %X IMM) ~D* (X (12X)
1+X(I12Y)))

IDT=IDT+1 & IKU=TKU+1 A IKV=IKV+1 A IDX=I0X+1i A IDY=IDY+1
IST=IST+1 A IMM=TMM+1l & I2X=I2X+1 A 12Y=I2Y+1

203 CONTINUE

201

400

401
301

410
411
412
413
414

300
303

420

421
311

422

CONTINUE
RETURN
END

SUBROUT INE DXYF (K1, KUX, KVX) RAGED

COMMON/HOVE/ X (16,32, 98)

COMMON/DIV/ D2(3).KL,A(3),B(3), AK(3), XNS(3), XOV(3), T , DELT, BST(29)
2, M1, M2, M3, D, SIGT

COMMON/ DIM/ IM.JM, IMt, JML1, DX, DT, DZ(3), IDAG, V(3), IR. IM2, UM2
COMMON/ STRUK/ KSTH, KS2, KSZM, KS3, KS3M, KNT1, KDTM, KW1, KWM, KU1, KV1, KU2Z
2, KV2, KU3, KV3, KZ0, KVK, KDX, KDY, KN0J, K2X,: K2Y,
3KDZ1,KD22, KD73, KR1, KRZ, KR3, KR4, KRS, KR&

DO 300 1=1,1IM

DO 301 JU=2, JMi

X1, Jy K2Y)= (X (1, J+L KLY+ X{(T, J=1, K1)=2. O#X (1, J, K1)}/ (DX#DX)

IF(X(I, J,KVX). GE. 0. 0) 400, 401

X(I. KDY= (X (I, JyK1)=X(1,J-1,K1))/DX
GO TO 301
XL, JyKDY)=(X(T,J+1, K1)=X(I, J: K1))/DX
CONTINUE

X(I, 1, K2Y)=X(1,2,K2Y)

X (1, UM, K2Y)=X(1, JM1, K2Y)

IFC X(I,JM KVX). GE. 0. 0) 410,411

XCI, IM, KDY) =(X(T, JM, K1) = XCI, UM, K1) ) /DX
GO TO 412

X1, M, KDY)=(BST(K1)}=-X(I, M, K1)) /DX

IF(X(I, 1,KVX). GE. 0. 0) 413,414

XCL, 1, KDY)=(X(I, 1, K])=-BST(K1))/DX
GO TO 300

XCI, 1, KDY)=(X(I, 2, K1)=X(I, 1,K1)) /DX
CONTINUE

CONTINUE

DO 310 J=1,JM

00 311 1I=2, IM1

X1, Je K2X)=(X(I+1, J, K1) +X(I-1,J,K1)=2. O#X(I,J,K1))»/(DX#DX)
IF¢(X(I, o, KUX). GE. 0. O) 420, 42%

X(I.Jy KDX)=(X (I, JyK1)=X(I~1,.J,K1))/DX
G0 TO 311
X(I,JKOX)=(X(1+1,J,K1)=X(1,J,K1))/DX
CONTINUE

X1, J K2X)=X(2,.J, K2X}

XEIM, Jo K2X)=X(IM1, J, K2X)
IF(X(IM, J, KUX). GE. 0. 0) 422, 423

XCIM, Jy KBX)=(XCIM, o) K1) =X{(TIML, O, K1) ) /DX
GO TO 424
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426

DXYF (forts.)

X(IM, J, KDX )= (BST(K1)=X(IM: J: KL1))/DX
IF(X (1, J, KUX). GE. 0. 0) 425, 426

X(1, Js KDX)=(X(1,J, K1)=-BST(KL))/DX
GO TO 310

X (1, Jy KDX)=(X(2, Jy K1I=X (1, Js K1))/DX
310 CONTINUE
RETURN
END
SUBROUT INE VIND VIND

$500

101

SO1

100

COMMON/HOVE/ X (16,32, 98)
COMMON/LITV/ D2(¢(3)., KL, A(3), B(3), AK(3), XNS(3), XOV(3), T , DELT, BST(2%)
2. M1, M2, M3, D, SIGT
COMMON/NIM/ M, M, TML, (M1, DX, DT, DZ(R), IDAG, V(3), IR, IM2Z, M2
COMMON/STRIJK/ KSTM: K32: K52M, KS3, KS3M, KDT1, KDTM, KW1, KWM, KU1, KV1, KU2
2, KV2, KU3, KV3, K20, KVK, KDX, KDY, KND, K2X, K2Y,
3KDZ1.KDZ72, KDZ3, KR1, KR2, KR3, KR4, KRS, KRé
ISTART(J)=(J-1)#IR+1
READSQO, KL, A(1), B(1), A(2),B(2),A(3),B(3), T, DELT, SIGT
FORMAT (IS, 9FS. 2)
DELT=DELT+0. 2S5
RAD=. 1745329252
GREN=Q. 01
SIGT=2S1IGT*RAD
NNOBS=3 A N=1
DO 7 J = 1,NNOBS
IF (B(J).GE. 37. .0OR. A(J).GE.37.) GO TO 8
AK(J)=A(J)+18.
IF (AK(J). GT. 36, ) AK(II=AK(J)-36
XNS(J)=R{J) #COS{AK(J) #RAD)
XOV (J)=B(J)#SIN(AK (J) #RAD)
GO T0 7
CONTINUE
XNS(J)=X0V(J)=0
CONTINUE
DO 100 K=KR1i,KRS, 2
KS=(K-1)#IR+1
DO 101 I=t, IR
X (KS)=XOV(N)
X (KS+IR)I=XNS(N)
CONTINUE
PRINT S01, KL, N, XOV(N), XNS(N}, A(N), B{(N)
FORMAT (#OVIND KL. #213, 2F10. 3%, DD=#F&4. O%, FF-#Fé4. 1)
N=N+1
CONTINUE
TETO=T+273. O
TETZ=TETO+DELT
Z=25.0
DO 300 1=1, IR

IR1=ISTART(KR])
IR2=ISTART(KR2Z)

IKZ=ISTART (KZ0)}

IVK=ISTART (KVK)

IND=ISTART (KND)

Uu=X(IR1) A VYV=X(IR2)

UZ=SQRT (UU#LU+VV#WV)

Z0=X(IK7) N .
CALL TURB(Z, Z0. Uz ., TETZ, TETO, (ETST, UST, TM, GREN. SETA, CL)
X ( IVK)=VKZ (2, 20, UST, SETA, CL)

IF (UST.LE 0. ) UST=0.0l

R2=0. 0

IF (CL. GT. 0. 0} RZ=(ALOG(Z/ZO)*(0.74+(4.7*ZO/CL))+4,7*(2—20)/CL)/
1(0. 3S*JST)

X(IND)=RZ )
IRI=IR1+1 & IR2=IR2+! A IKZI=IKZ+1 A IVK=IVK+1 & IND=IND+1

300 CONTINUE

201

PRINT 201, Z, 20, UZ, T, GREN, TETZ
PRINT 201, TETST, UST, SETA, Cl.. TETO. DELT

FORMAT (4E11. 3)
D=SICT#SIGT#UZ#TX
RETURN

END
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TURB

SUBROUT INE TURB(Z, 20, UZ, TETZ, TETO, TETST, UST, TM, GREN, SETA, CL)

CK=0. 38

G=9. 81

HPI=1. 570796327

AG=10. A BG=10.

DZI=Z

2T= UZ/10
TETST=UST#(TETZ-TETO)#10. /DZ
TM=(TETZ+TET0)/2. 0

CONTINUE

IF(TETST. EQ. 0. 0) 105,103
SETA=0. O

USTN=UZ #CK/A1.0G(Z/20)
UST=USTN

RETURN

CONTINUE

CL = UST # UST# TM / (CK#G#TETST)
SETA= (72+I10) / CL
IF(SETA. L.T. 0. 0) GO TO 101

USTN= UZ # CK / (ALGIG(Z/20)+ 4. 7#SETA)
TETSTN= (TETZ-TETO) /(0. 74*%ALOG{Z/ZQ) +4. 7*SETA)

GO TO 102
CONT INUE
X= (1.0 —1S #SETA)#*%#0. 25

PSI1l= 2. 0% ALOG( (1. 0+X)/2.0) + ALOG(

2X+HPI)

USTN= CK#UZ/ ( ALOG(Z2/2Z0)- PSI1)
Y= (1. 0=9. O# SETA)##0. 5

PSI2= ALOG((1. +Y)/2.)

TETSTN=(TETZ-TETN) /(0. 74# (AL.LOG(Z/10)-PSI2))

CONTINUE

DU = ABS( USTN- UST)
DTET= AKS({ TETSTN-TETST)
A=DU/USTN

B=DTET/ITETSTN

A=ABS (A)

B=ABS(B)

IF((A. LT. GREN). AND. (B. LT. GREN)) GO TO 104
IF(( A. GT. AG). AND. (R. GT. BG)) GO TO 104

AG=A

BG=B
UST=USTN
TETST=TETSTN
GO TO 100
CONTINUE
RETURN

END

FUNCTION VKZ(Z,2Q, UST, SETA, CL)
IF(SETA EQ 0. )F1=. 74

IF(SETA. LT. 0. )FI= 74%#(1. O/ (). =9 #(Z/CL))*% 3)

IF(SETA. GT. 0. ) Fl= 74+4 7%(Z/CL)
VKZ=. 3S#UST#Z/F1

RETURN

END

1. O+X#X)/2.0 )-

2. O*ATAN(

VKZ
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5 FOTOKJEMI

Fotokjemidelen av programmet bestdr av rutinene KJEMI, KJEMR
og integrasjonsrutinene KORTLAN, KOLALA og LANG. Rutinene er
skrevet ved Institutt for Geofysikk for en mer komplisert
fotokjemimodell og er tilpasset Telemarkmodellen. Bakgrunnen
for kjemiberegningene er beskrevet i vedlegg B til hoved-
rapporten (1). KJEMI administrerer og tilrettelegger data til
KJEMR, som er den egentlige fotokjemirutinen. For hvert
tidsskritt beregnes fgrst fotokjemiske reaksjoner i luften som
strgmmer inn i omrddet og deretter regnes det fotokjemi innen
alle rutene i feltet. For hver rute overfgres verdiene for
konsentrasjonene Ci og gradientene dCi/dt til omrddet XX pa
henholdsvis plass 1-29 og 35-63. I rutinen KJEMR gis kompo-
nentene sitt riktige navn, det brukes ogsd betegnelsene G(1l)-
G(29), til og begynne med som gamle verdier. Betegnelsene

angir siden nye konsentrasjoner. Fgrst i rutinen defineres
hastighetskonstantene, betegnelsene refererer seg delvis til
(2). En gang i timen leses temperaturer samt endel dis-
sosiasjonskoeffisienter, og de temperaturavhengige hastighets-
konstanter bestemmes. Programmet tar sa for seg en og en
reaksjon i reaksjonsskjemaet. Fgrst tas de raskeste reaksjonene,
0og en regner med at det innstilles en likevekt mellom produk-
sjonsledd Pi og tapsledd Qi' "Tapsleddet Qi" kan skyldes
fotokjemi og/eller utslipp kombinert med spredning. Det er en
sterk kobling mellom konsentrasjonene av 0; og NO og dels de
andre nitrogenoksydene, slik at disse behandles spesielt.
Utslippene fra de hgye skorsteinene i Grenland er ganske store,
og de kan forarsake store konsentrasjonsendringer slik at inte-
grasjonsmetoden blir innstabil. For a unngd dette, reduseres
tidsskrittet ytterligere for den aktuelle ruten og integrasjonen
foretas for tilsvarende flere trinn, og beregningene fortsetter
sa for resten av komponentene. Alle komponenter klassifiseres

i tre kategorier alt etter hvilken levetid de har i forhold

til tidsskrittet DTS.
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1) Hvis tapsleddet Qi > 10/DTS har vi likevekt:

g.. =
I, t+At Pi,t+At/Qi,t+At

2) Hvis Qi < 0.03/DTS beregnes konsentrasjonen lineart:

C = - . .
ol — xSy g GG B v AR
< | 01503 ]
3) Hvis DTS < Qi < 10/DTS beregnes konsentrasjonen ut fra
ligningen
dag
——tcam P -
dt * s Qicl’

som lgses analytisk ved & anta P og Q konstante over

tidsskrittet At:

B =Cc, + C, - :

Cl,t+At Cl,e Cl,t Ci,e)e

der Ci ez Pi/Qi som er den fotokjemiske likevekts-
14

konsentrasjonen.

Man vet ikke pa forhand hvilket integrasjonsuttrykk som skal
benyttes, men erfaringen hjelper her. Rutinen KORTLAN inne-

holder alle tre mulighetene, og benyttes p3 komponenter med
middels lang levetid (kan vare badde lang og kort, avhengig av
konsentrasjonsforholdene). KOLALA benyttes pd komponenter med lang
levetid hvor det ikke innstilles noen likevekt, og rutinen LANG

benyttes til de mest stabile komponentene som NOX og CO.



5.1 Pragramutskrifter

1 SUBROUT INE KJEMI(KST)
COMMON /HOVE/ X (16,32, 93)
COMMON/LITM/ 1M, JM, IM1, (M1, DX, DT, D7(3), IDAG, V(3), IR, IM2, UM2Z

COMMON/DIV/ D2(3), KL, A(3), B(3),AL.{(3), XNS(3), XOV(3), T ,DELT,

S 2, M1, M2, M3, 0, SIGT
COMMON /TEST/ ST.QLIN, QTEST, DTS
COMMON /INF/NIV, KONT, KT
DIMENSION XX(63)
IF (NIV.GT. 1) GO TO 10t
10 DTS=DT
QLIN = 0. 03/DTS
ST = 10. /DTS
QTEST = 1. 0/DTS
B0 102 K=1,29
iS 102 XX (K)=BST(K)
DO 104 K=30,63
104 XX(K)=0.0
CALL KJEMR(XX,KST.1,1)
KST=0
20 DO 10S K=1,29
105 BST(K)=XX(K)
101 CONTINUE
D3 200 J=1,JM
DO 200 1=1,IM
25 IDR=(J=1)#IM+I
DO 50 K=1,29
XX(K)=X ( IDR)
IDR=IDR+IR
SO CONTINUE
30 DO 55 K=30, 34
XX(K)=X (IDR)
IDR=IDR+1IR
CONTINUE
DO S6 K=35.63
35 XX (K)=X (IDR)
IDR=IDR+IR
S6 CONTINUE
CALL KJEMR(XX,KS3T, 1, J)
IDR=(J=- 1) #IM+I
40 RO 460 K= 1,29
XCIDR)=XX(K)
IDR=IDR+IR
40 CONTINUE
IDR=IDR4+S#IR
45 DO 65 K=35, 43
X{IDR)=0.0
IDR=IDR+IR
65 CONTINUE
200 CONTINUE

wm
w

SO RETURN
END
1 SUBROUT INE KJEMR(XX, KST, 1, J)

COMMON /TEST/ ST, QLIN, QTEST, DTS
COMMON /TNF/NIV, KONT, KT
DIMENSION XX{&63)

S INTEGER N3TEL
REAL NO, NOX, NOZ, NOZ, NOR, N2QOS
Cl=1 OE-04
G1 =203 =C13#XX¢1)
G2 =ND =C1#XX(2)
10 G3 =03NO =C1#XX(3)

G4 =aCH3XX =C1#XX(4)
GS aCHZ0Z0H=C1#XX(5)
Go =CH3X IC1#XX ()
G7 =C4HP0Z =C1#XX(7)

15 G8 =CH3CDB =C1#XX(8)
G9 =CZHS50Z =C1#XX(9)
G10 =AR1 =C1#XX(10)
G111 =AKR =C1#XX(11)
G12 =ARA =CL#XX(12)

20 G13 =CH302 =Ci#XX(13)

Gl14 =HN2 =C1#XX(14)

KJEMI

BST(29)

KJEMR



25

30

35

40

45

S0

53

60

65

70

75

80

90

95

o000

G1S =H202
Gl1é =Cn
G17 =CHz20
G113 =CH3CHO
G19 =HCOHCOD
G20 =RLOHCO
G21 =CH3COX
G22 =CH3CoY
G23 =CZH4
G24 =C3Hé
G25 =C4H10
G24  =CAHXR
G27 =PAN
G23 =NOX
G29 =NO2
IF (K3ST-1)
102 CONTINUE
AM=2 SE19
02=5. 1E138
H20=3. 2&17
CH4=4. OE13
CH3COX=CH3CNC

=C1£XX(15)
=Cl#XX(15)
=CI#XX(17)
=C1I#XX(18)
=Cl#XX(19)
=C1#XX (200
=C1#XX(21)
=C1#XX(22)
=C1#XX(23)
=C1#XX(24)
=C1#XX(25)
=CL#XX(26)
=C1#XX(27)
=CL#XX(28)
=C1#XX(29)

106G, 101,102

2HS3,

44

CH3COY=CH3COCOCH3

KJEMR (forts.)

CEHXRO ER EN BENZENFORBINDELSE MED T. EKS. HCO TILKNYTTET

C110=9. L2E~12
C157=7. 6E-13
C159=3. SE-12

C2M=4, 2E-11
C222=2. 3E-10

C447=5. 7€-12
C449M=5. 1E-13
C4%0=3. k-18

C911=8. 7E-12
CP19M=5. 6E~12
C920=8. JE~12
C951C=2. 0E-12
C959M=3. E-12
CP60C=2. 9E~13
C960G=2. FE-1{3
CP60J=2. 9E-13
C962C=2. 9E-13
C9AR1=2. 9E-13
C9AR3=2. 9€-13
C9AR6=2. 9E~13

C101iM=3. 8-
C1020=1. 6E-12

C1920=2. E~11
C1926=1, 3E~-13

2.

RETTING AV OH-REAKSJONER ETTER ATKINSON

C1948=9. 4E-~12
C1957=7. 9E~12
C1959C=1. E-01 1

S9C= AROMATER C&HXR

C1959=1. S3E-11
C1960 =2 SE~012

62=C4H1 4, 80=CHICOC2HS=CH3COX

C1980=6. E-012

C20S1=1. F-12
C5151A=3. LE~-13
CS151B=1. SE-13
CS159M=2. KE-14
C517$=2. éE-14
CS174=1. OE~-16
CS5160C=2. 6F-14
CS51460G=2. bE~-14
C5160J=2. 4E-14
CS1AR1=2 AE~-14
CS1AR3=2. 6E-14
CS1ARL=2. AE-14
C5172=2. &E~-14
C972=2 3E-13
C474=¢6. E~-12



100 CO7&=1. E-16 KJEMR (forts.)
C975=2. 4E-12
C1075=1. 4E-12
C1973=1. 6611
2Z=ALOG 1G (0. 78084AM)
105 AAL=31. 62273
AA2=-0. 758304
AA33-0. 0BR9287
AA4=2, 520173E-03
BE1=-327. 372
110 BE2=44. 5534
BR3=-1. 38092
AA=AAL+AAZ#ZZ+AAGHIIZI+AAGHZINTIHIL
BR=BR1+KB2#77+BEA*ZZ#1Z
101 CONTINUE
115 REAL 201, TEMP, DAO3, DKO3, DNGZ, DNO3, INZ0S, [H202, DACH20, DECHZO, DCH3CH
10, DCH3C X, DEHACOY
201 FORMAT (12€6. 1)
PRINT202, TEMP, DAO3, DEO3, DNO2, ONO3, DN20S, DH202, DACH20, DBCH20, DCH3CH
10, DCH3CQOX, DCHACAY
120 202 FORMAT(F6. 1, LLES. 1)
C104M=1. O7E-34%EXP (510, /TEMP)
C720=1. 4E~14#EXP (~580. / TEMP)
C7S7=9. E~15%EXP(~2560/TEMP)
C759=6. 1E~{S*EXP(-1900. /TEMP)
125 C1011=2. 3E~134EXP(-1000. /TEMP)
CC=-AA*1EMP/ ( BB+TENP-0. S#ALOG10( TEMP/280. ))
C1019=0. 94#(10. O»#CC)
C1019X=C1019
C14M=S. 7ELA%EXP (~10600. /TEMP)
130 C1923=1. 7E-11#EXP(=-910. /TEMP)
C195622. 36E-12%EXP (~1710. /TEMP)
C2020=3. BE~144EXP( 1245, /TEMP)
C76=8. OF {4#EXP (-12530. /TEMP)
C1945=2. 7E-13
135 C709=9. OE~13#EXP (-1200. /TEMP)
C710=1. 2E-13%EXP(-2450. /TEMP)
C719=1. AE~124EXP (~1000. /TEMP)

DCH20=DACH20+08CH20
140 D03=DA03+DBO3

DHCOHCO=DCH20

DRCOHCO=DCH20

o] CH3XX=CH3CHUZ20H, CH3CHO,
c CH3X=CH3C002, PAN=CHICUO02ZNO2,
145 c CH3XX=772 CH3CHO=73 CH3X=735 PAN=76
c Al ER DEN DFELEN AV SEC-CAH?0 SOM TAPES GJENNOM REAKSJON 47M (CALVERT ET AL
c A2 ER DEN DELEN AV C2HS0 SOM TAPES GJUENNOM REAKSJON 47N
X1=0. 45
X2=0. 85
150 100 CONTINUE.
c nD (2) KORT
POD=DRO3%03
QOD=C2M*AM +C222#H20
on =00 /@00
1S5S c 0oH (D83 KORT
POH=2. #UH202#H202+2. #C222#0D#HZ0+C720#03#H02+CP20#HO2Z%#NO
QOH=C91 IM#NO+CLOLlYX#NO2+C1957#C2ZHA+C1948#CH20+ C1945»C0+
1 C1920#HOZ2+C1956#CH4 +C1923#H202+C719%03
2 +C1980#CH3COX+ £1959 #C3Hb+ CLP973#CHICHO+C1960#C4H10
160 3+C1959C #CE&HXK
OH =POH/GOH
c NOZ (11A) KORT/LANG
PNOZ=C7 10#03#N02
QNOZ=(C911#NO+C101 1 #NO2+DNO3)
16S NOZ = PNOZ/QNOZ
c NO3 (11) KORT
NO3 =C14M#NOZ /(C14M+C101 LM#NO2)
c N2QS (14) KORT
N20S =C 101 IM#NO2#NOZ /(C14M+C1011M#NO2)
170 c oP (1) KORT
POP=2DO3 #03+DNO2#NO2+DNOC3#NG3
QA0P=C10 4M#AM #02+C110#NOZ+C157#C2H4
OP =POP/QROP
ITELLO3=1
17S DTSSAVE=DTS
QLSAVE=GQL.IN
STSAVE=ST

QTSAVE=QTEST



180

185

190

195

200

20S

2190

215

220

225

230

23S

240

245

250

(g X'

93

o1

92

86

85

[F (03. GT. NQ) DIFFTIL=Cl#XX(34)/03
IF (03. LE. NO) DIFFTI.=C1#XX(35)/NQ
CONTINUE

TESTUTS=0. 1/DTS

IF (DIFFTIL. GT. TESTDTS) GO TO 91
GO TO 22

CONTINUE

0TS=DT2/2. O

ITELLO3=1ITELLO3#2

QLIN=QL IN#2. 0

QTEST=QTEST#Z. 0

ST=ST#2. 0

GO TO 93

CONTINUE

DO 94 103=1, ITELLO3

03=G1

NO=G2

NO2=G29

XNOX=NO+NQ2

AN1=C709#03+CIS1CHCHI02+CP20#HO2+C91 1 #NOI+CO 1 YM*OH
1+C260J* CH3COB +CP72#CHIXX+CI7S#CHIX +CF60G#C2HSO2

KJEMR (forts.)

2 +COSIMHCHZ2020H+CI60C*#C4HP02

3 +CPAR1%AR1 +

3 CIARL#ARL+CI76#PAN

CPAR3*#AR3+

Q01=C70 Y4NO+C710#NO2+C720#H02+C757 #C2ZHA+C222%H20#0D/03+(C110#NO2+
1 C1S7#C2H4 ) #0P/03+C7S9#C3HL+C719#0H

IF (0O3-NO) 8S, 85,86
CONTINUE
O3TEL = O

HER ER 03 ST/RRE ENN NO NO ()

PNQO= (DNO2+C110#0P+CLO1 1 #N03 ) #XNOX
QANO=QN1
4 +DNO2+C110#0P+C1011%NO3

KDT=36

DIFF=C1 #XX(KOT)

CALL KORTLAN(PNO, GNO, G2, DIFF)
IF(AaNL. GT. QTEST)NO=G2Z

GOTC 87

CONTINUE
O3TEL = 1

HER ER 03 MINDRE ENN NO 03 (7)

XNO2=NO2Z2+03

PO3=DNO2#XN0O2

Q03=Q01 +NDNO2Z

KDT=3S5

DIFF=C1#XX{KDOT)

CALL KORTLAN(PO3, @03, GL, DIFF)
IF(QO01. GT. QTEST) 03=061}

87 CONTINUE

03-NO QO3NO

QANO=C709#03+C95 LC#CH302+CP20#H0O2+C91 1 #NOI3+CS1 IM*0H

KORT/LANG

KORT/LANG

LANG

1+C960U# CH3COR +CP72#CH3XX+CP7S#CHIX +CI60G*C2HS0Z
2 +COSYMHCH2020H+CIS60C*CEHS02

3 +CPAR1#AR1L
3 COARL#ARL+CI7E#PAN

FNQO= (DNO2+C110#0P+C101 1 #NO3) #NOZ
PO3=DNO2#N0O2

+CIAR3*#AR3+

Q03=C70 Y#NO+C710#NO2+C720#H0Z2+C757 #C2H4+C222#H2Z0%0D/03+(C110%#N0C2+
1 C157#C2H4) #0OP/03+C759#C3H6+C719%#0H

PO3NO=F 03-PNO

QO3NG=( QO3#N3I-GND#NN) /G3
DIFF=C1#(XX(35)-XX(3&))

CALL LANG(PO3ND, QO3NO. 33, DIFF)
IF(O3TEL.. EQ. 0) G1=G2+G3
IF(O3TEL. EQ. 1) (2=61-G3

NOX
PNOX=0
QNOX= C976#PAN#NO/NOX
QANOX=C1 0 LPX#OH#NO2 /NOX +ANOX

DIFF=C1#(XX(3&6)+XX(63)+XX(&1))
CALL LANG(PNOX, GNOX, G238, DIFF)

LANG-LIVET



260

265

270

275

280

285

290

295

300

30S

310

315

320

325

330

33S

C NO2

94

NOX = G28 )
(10) BEREGNES FRA NOX
G29 = NOX-G2-G27-N0O3-N205#2. 0
CONTINUE
UTS=DTSSAVE
QL IN=GL SAVE
ST=STSAVE
QTEST=QTSAVE

CH3CHOZ20H CH3XX (59J)
PCH3XX=C1959 #OH*C3H6
QCH3XX=C972#N0
QCH3XX=GCH3XX+CS5172#CH302
KDT=28
DIFF=C1#XX (KDT)
CALL KORTLAN(PCH3XX, GCH3XX, G4, DIFF)
IF ( QCH3XX. GT. QTEST) CH3XX=64

CH2020 (S9M)
PCH2020 =C972#NO*CH3XX
QCH2020=CPSIM#NO
QCH2020=QCH2020+CS 159M#CH302
KDT=39
DIFF=C1#XX(KDT)
CALL KORTLAN(PCH2020, GCH2020, GS, DIFF)
IF (QCH2020. GT. QTEST) CH2020H=GS
CHICO

PCH3CO=C1973#0H#CH3CHO
PCH3C0=FCH2CO+NCHACOX #CH3COX +2. #DCH3COY #CH3COY
QCH3C0=£474%02
CH3CO =FCH3C0/QCHICO

CH3C002 CH3X (598}
PCH3X=QCH3CO#CH3CO+C76#PAN

KJEMR (forts.)

KORT/LANG

KORT/LANG

KORT

KORT/LANG

QCH3X=C 1075#N02 +C975#N0 +CS175#CH302

KDT=40
DIFFaCl#XX(KNT)
CALL KORTLAN(PCH3X, QCH3X.: G4 , DIFF)
IF(QCH3X. GT. QTEST) CH3X=Gé

SEC-CAHI1302 C6H1302 (62C)

SEC-C4H902 C4HY02Z (60C)
PC4HO02=C1960 #DH#*C4H10
QC4HIO2=CP60C#*NO
QCAH902=QC4HP02+CS160C#CH302
KDT=41
DIFF=C1#XX(KDT)
CALL KOKTLAN{PC4HY02, QC4HI02, G7. DIFF)
IF(QCAHP02. GT. QTEST) C4HP02=G7

CH3COCH(D2)CH3 CH3COB (460J)
PCH3COB=C1980#0H#CH3COX
QCH3COR=CF60U#NO+CS160J#CHA02
KDT=42
DIFF=C1 #XX(KUT)
CALL KORTLAN(PCH3CNOB, QCH3COB, 63, DIFF)
IF(QCH3COB. GT. QTEST)CH3COB=06G8

22HS02 (460G)

KORT/LANG
KORT/LANG

{ORT/LANG

KORT/LANG

PC2H502 = CP&E&OC#CEHIOZ#NO# (1. =X 1) +DCIHSCOX #CH3COX

QC2H502= CS140G#CH302+ CSLAGHNO
PC2HS02 =PC2H502+C51 60CHTAHOO2#CHIOZ# (1. ~X1)
KDT=43
DIFF=C1#XX (KLT)
CALL KORTLAN(PC2HS02, QC2HS02, G, DTFF)
IF(QC2ZHS502. G1. QTEST) C2HS02=G9

AR1 (63C)
PAR1=C1959C#OH#COHXR
QAR1=CPAR1#NO+CS LAR L #CH302
KDT=44
DIFF=C1#XX(KDT)
CALL KORTLAN(PAR1, @AR1, G10, DIFF)
IF(QARL. GT. QTEST) ARL=G10

AR3 (63G)
PAR3=CPAR | #AR 1 #NI+CS L AR | #CH302#AR1
QAR3=CY AR #NO+CS 1 ARI*CHIO?2
KDT=45
DIFF=C1#XX (KNT)
CALL KORTLAN(PAR3, QAR3,G11, DIFF)
IF(QAR3. GT. QTEST) AR3=G11

ARG (63N)
PAR6=CY AR3#ARI#NO+CS 1 ARIHCHIO2#AR3
QARL=COARL#NO+CS | ARG #CH302
KDT=46
DIFF=C1#XX (KDT)

KORT/LANG

KORT/LANG

KORT/LLANG



KJEMR (forts.)
CALL KGRTLAN(PARG, QARG G12, DIFF)
IF (QARS. GT. QTEST) ARK=G12

C CH3 KORT
PCH3= (C1957#0H+C1S7#0P ) #C2H4+C 1 956 #0H#CH4
340 1 +DCH3CHO#CH3CHO+CI7S#NO#CH3X+0. S# (C7S59#03+C159#0P) #C3H&
PCHE=PCH3+C940G#C2HSO2#NO# (1. —-X2)
PCH3 =PCHR +CS160G#CHI02Z#C2ZHS0Z# (1. -X2)

PCH3=PCH3+CS 1 76#CH3024#CH3X
QCH3=C449M#02

34S CH3 =PCH3/QCH3
c CH302 (S1) KORT/LANG-LIVET

PCH302=C449M#024#CH3+C757#03#C2H4

QCH302= COS1C#ND+2. #CS1S51A#CHRI0Z+2 #CS151B#CH302+C20S51 #HO2

QCH302=QCH302 +CS51724CH3IXX+CS1SOM*CH2020H+CS 1 60C#C4HY02
350 1+C51460G#CZHS02+CS160J%CHICOB +CS1AR1 #AR1+

2 CS51AR3#AR3 +CS1AR6#ARG+CS175#CH3X
KOT=47

BIFF=C1 #XX(KDT)
CALL KORTLAN(PCH30Z, QCH302, G13, DIFF)
35S IF (QCH302. GT. GTEST)ICH302=G13
c CHR0 KORT
PCH30=2. #CS151B#CH302#CH302+CP5 1C*CHI02#N0O+CS1724CH302#CH3 XX+
1 (CS1S9M#CHZ0Z0H+CS140C#CAHIO2Z+

2 CS1606#CZH502+CS140J#CH3COB +CS1AR1#AR1
360 3 +CS1AR3%AR3+ CS1ARG*ARSG ) #CH302
PCH20=PCH30+CS5176#CH302#PAN+CS 1 7S#CH302#CH3X
GCH30=C450%02
CH30 =PCH30/QCH30
. c et e CHO ‘ KORT -
365 QCHO=C447+02 -
PCHO= C157#0P#C2HA4+DACH20#CH20+C 1 948#0H#CH20+

1 DUCHI3CHO#CH3CHO+CPARG#ARGHNO+CS 1 ARS#CHINZ*ARS
CHO =PCHO/GCHO

c HO2 (20) KORT/LANG
370 PHO2= 19454CO*0H+NACH20#CH20 +COSOM*CH2020H*NO
1 +CASO#CHA0#02+C447#CHO#02
2 +C1923#0H#H202+C719#0H#03+1. S# C3H6* (C7S59#03+C159%0P)

3 +CPEOCHTCAHIOZ#NO#X 1 +CPE0J#CHICOBHNC+CFE0G#C2ZHSOZ #NO*X 2
4 +2. O#C757%03%#C2H4+ CS1IS5YMRCHINZ#CH2020H+CS140C*CAHP0ZRCH3I02#X 1

375 PHOZ2=PHOZ2+CS160G#CH3QZ#C2ZHSOZ#X2+C51 60J#CH3024CH3COB

RHO2=C920#NO+C1020#N02+2. O#C2020#H02

1+C720#03+C1920#0H

KDT=43

DIFF=C1#XX{(KDT)
380 CALL KORTLAN{(PHOZ2, GHO2,G14, DIFF)

IF (QHO2Z. GT. QTESTIHOZ2=G14
c H202 (22) KORT/LANG-LANG

PH202=C 2020#H02#H02
QH202=DH202+C1923#0H

385
KDT=49
DIFF=C1#XX(KDT)
CALL KOLALA(PH202, GH202, G135, DIFF)
c co (45) LANG
390 PCO=C447#023#CHO +DBCHZO#CH20
PCO=FCO+DHCOHCO#HCOHCO+DRCOHCO#RCOHCO
QCO=C1945#0H
KDOT=50
DIFF=C1#XX(KDT)
39S CALL LANG(PCO, QCO, G16, DIFF)
c CH4 (S56) LLANG
c HCHO CH20 {48) KORT/LANG=LANG
DCH20=DACH20+DBCH20
QCH20=DCH20+C1948#0H
400 PCH20=C 450#02#CH30+CS1S1A#CH302#CH302+ C2H4# (C1957#0H+C7S7#03)
PCH20=P (CH20+CP460G#C2HS02#NO*#( 1, ~X2) +0. S#CIH6#(C759%03+C159%0P)
PCH20 =PCH20 +CS1460G#CH302#CZHS02# (1. ~X2)+DHCOHCO*HCOHCO
KDT=61
DIFF=C1#XX(KDT)
405 CALL KOI.ALA(PCHZ0, QCH20, G17, DIFF)
c CH3CHO (S90) KORT/LANG~LANGC

PCHICHO=(C972#N0+CS172%CHI0N2Z) #CHIX X+

1 (C7S9#03+CIS9#0P) #Q. S#C3Hs

PCHICHO =PCHICHO+CR60C#CAHIUZ#NO# (1. ~X1) +CP60G*CZHSO2Z#NO#X2
410 PCH3CHO=FPCHICHO+CS5160C#CAH?02#CH302# (1. —X1)

PCH3CHO=PCH3CHO+CS1460G#CH3N2#C2H502# X2

PCH3CHO =PCH3CHO+DRCOHCO#RCOHCO

QCHSCHN=C1973+#0H+DCH3CHO

KDT=52

415 DIFF=C1#XX(KDT)



420

425

430

43S

440

445

450

455

460

465

470

475

480

48S

490

O

CALL KOLALA(PCH3CHO, QCH3CHO, G18, DIFF)
HCOHCO
PHCOHCO=CYARI#AR3#NQ
PHCOHCO =FPHCOHCO+CS1AR3#AR3#CH302
QHCOHCO=DHCOHCO
KDT=53
DIFF=C1 #XX(KDT)
CALL KOLALA(PHCOHCO, QHCOHC, Gi9, DIFF)
RCOHCO
PRCOHCO=CPARL*ARS*#ND
PRCOHCO=PRCOHCO+CS1ARG#ARS#CH302
QRCOHCO=DRCOHCO
KDT=54
DIFF=Cl #XX{(KDT)
CALL KOLALA(PRCOHCO, QRCOHCO, G20, DIFF)
CH3COC2HS CH3COX
PCH3COX =CP60C#CAHFOZ#NO#X 1
PCH3COX =PCH3COX+CS1AQCH#CAHPQ2#CHIN2# X1
QCH3COX =DCHICOX+C1280#0H
KDT=SS
BDIFF=C1 #XX{(KDT)
CALL KOLALA(PCH3COX, QCH3COX, G21, DIFF)
CH3C OCOCH3 CH3COY
PCHZSCOY =C960J#CH3COB#NO
PCH3COY =PCH3COY+CS160J#CH302#CH3COB
QCH3COY=UCH3COoY
KDT=S6
DIFF=C1#XX(KDT)
CALL KOLALA(PCH3COY, QCHRCOY, G222, DIFF)
HNO3
C2H4
PC2H4 = O
QC2H4=C 1S7#0P+C7S7#03+C1 957 #0H
KDT=57
DIFF=C1 #XX(KDT)
CALL LANG(PC2H4, GC2H4, G23, DIFF)
C3HS6
PC3H6=0
QC3HL= C1959 #OH+C7S59#03+C159#0P
KDT=58
DIFF=C1#XX(KDT)
CALL KOLALA(PC3HG6, QC3HS6, G24, DIFF)
C4H10
PC4H10=0
QC4H10=C L 940#0H
KDT=59
DIFF=C1 #XX (KDT)
CALL LANG(PC4H10., QC4H10, G2S, BIFF)
ARCMATER C6HXR
PCEHXR=0
QACEHXR=C | 959T#0H
KDT=60
DIFF=C1#XX (KDT)
CALL LANG(PC&HXR, QC&HXR, G26, DIFF)
CH3COO2ND?2 PAN
PPAN=C1O75#N0O2#CH3X
QAPAN=C9746#N0D
QPAN=QP AN+C76
KDT=61
DIFF=aC1 #XX(KDT)
CALL KOLALA(PPAN, QPAN, G27, DTIFF)
C2=1. OEO&
XX({ 1)=C2% 61
XX¢ 2)=C2# G2
XX( 3)=C2% G3
XX( 4)=C2# G4
XX( S)=C2#% G5
XX( &6)=C2# G6&
XX( 7)=C24% G7
XX¢ 8)=C2# G8
XX( 9)1=C2# G9
XX(10)=C2#G10
XX(11)=C2#G1!
XX{12)=C2#G12
XX(13)=C2#G13
XX(14)=C2%G1i4
XX(1S)=C2#GLS

(64A)

(64B)

(60E)

{608)

(26)
(S7)

(59}

(60)

(463)

(598)

KJEMR (forts.)

KORT/LANG-LANG

KORT/LANG-LANG

KORT/LANG-LANG

KORT /LANG-LANG

LANG
LANG

KORT/LANG-LANG

LANG

LANG

KORT/LANG-LANG



KJEMR (forts.)

XX(16)=C2#G16
XX(17)=C2#G17
495 XX(19)=024G18
XX(19)=C2%#G19
XX (20)=C2#G20
XX(21)=C2#621
XX (22)=C2#G22
S00 XX (23)=0C2#623
XX (24)=C2#G24
XX(25)=C2+#G25
XX (26)=C2#G24
XX(27)=C2#G27

505 XX (28)=C2#G28
XX (29)=C24529
RETURN
END
KORTLAN
1 SUBROUT INE KORTLAN(P, Q, A, PDIFF)

COMMON/ TEST/ST, QLIN, QTEST, DTS

C INTEGRERER KOMPONENTER MED MIDDELS LANG LEVEVID (KAN V/RE BADE KORT OG LANG)
S C QUASI STEADY STATE APPROXIMATION (QSSA)

IF(Q. GE. ST) A=P/Q
IF(Q. GE. ST) RETURN
P=P+PDIFF
10 IF(Q LT. GLIN) GO TO 100
C KOMPONENTEN ER KORT/LANG-LIVET
CXE=P/Q
A =CXE+(A -CXE)#EXP(-Q#0TS)
RETURN
1S 100 CONTINUE
C KOMPONENTEN ER LANG-LIVET
A = AF(P-GH#A) DTS

RETURN
20 END

K
1 SUBROUT INE KOLALA(P, Q, A, PDIFF) OLALA

COMMON/ M EST/ST, QL.IN, QTEST, DTS
C INTEGRERER KOMPONENTER MED MIDDELS TIL LANG LEVETID

PaP+PDIFF
IF(Q. LT. Gl.IN) GO TO 100
C KOMFPONENTEN ER KORT/LANG-L.IVET
CXE=P/Q
10 A =CXE+(A =CXE)#EXP(-Q#DTS)
RETURN
100 CONTINUE
C KOMPONENTEN ER LANG-LIVET
A = A+(P-Q#A) #DTS
15
RETURN
END

LANG

1 SUBROUT INE LANG(P, @, A, PDIFF)
COMMON/TEST/ST, GLIN, QTEST, DTS

C INTEGRERER LANG-LIVEDE KOMPONENTER

P=P+PDIFF
A = A+(P-G#A) #DTS

RETURN
10 END



6. UTSKRIFTSRUTINER

6:1 ' SRRV (KF, KODE, WIV, YTID; TI)

Rutinen skriver ut hele felt nr. KF i /HOVE/ X(16, 32, 98), som
vist i figur 3.1-3.9. KODE, NIV og ITID er stgrrelser som brukes
til utskriften. CI er en skalafaktor til skifte av enheten slik
at alle verdier ganges med CI fgr utskrift, og utskriftsenheten
blir da 1.0/CI. Hvis CI = 0.0, benyttes automatisk skalering.
Fgrst undersgkes feltet, verdiene summeres og maksimumsverdien
finnes og dette skrives ut. ¥

6.2 SKRL (IRS, JES, Kl; K2, XJ) og 82 (LIRS, JR3)

Rutinen SKRI skriver ut ni verdier av feltene nr. K1, K2 og K3
omkring (IRS, JRS) kfr. figur 6.1.

fELY
1RSs1]l JRS=)] Kis | K2w 3 K3= &
+12831E-06 +TB16JE-05 WTITTIE-0S «189S57F+07 $11346E407 +37359€-06 «15622E+046 «11365€04 «72821E°03
+18167E-04 <10455E=06-  «49S3TE=-0S +21909€°07 «16298E°07 +66880€06 «11314E06 «8TI27E+0) +55654€+9)
»19782E-06 10T16E=06  L16771E=0S +26861€907 «17251€+07 s 964602E206 +79841E90D +63662€03 +360T4EOD

Figur 6.1: Utskrift fra SKRI.

Rutinen S2 skriver ut ni verdier av feltet omkring (IRS, JRS)
for alle 98 flak i /HOVE/ X (16, 32, 98).

6.3 PROPP (IST, JST)

Rutinen skriver ut verdiene i punktet (IST, JST) for alle 98
feltene i /HOVE/ X(l6, 32, 98), som vist i figur 6.2. For & fglge
beregningene skrives ogs@ ut hvor lenge programmet har gatt. Sam-
tidig legges de 98 verdiene ut péd fil 3 for senere utskrift.

TID= 2319. 665 I .
1 . U7M1E«13 2 2W3BE+1T 3 . B537€+18 4 . 3663414 S . 1482E+14 & . 1438E+13 77 . 4444E+14
-] 1702E+14 ° 4233E+14 10 . 1673€+14 11 LATSVE+LS 12 . 1489€E+14 13 . 3T91E+14 14 L 1112Ee14
15 AVENESLT 16 THUILe19 17 . 2433E+17 16 . 336EES16 19 . 3562E€+13 20 . STAOE+1S 21 . 1831E+16

22 . 64Q9E+14 2D . TOGTAE+17 24 . S239€+17 29 . 4244E+17 24 . 237TE417 27 . 1002E+16 28 ' . 1442€+18
29 1834€+18 30 - 1226E+01 31 . 102BE+01 32 . 1737€+00 33 O, 34 . 4200€+16 33 O

3 0 37 0 33 o 39 O 40 O 41 Q 42 O

a3 0. a4 0, 445 0 46 0. 47 0 48 0. 49 0

30 0O 51 O 32 O 53 o Ss 0. 33 O $6 O

%7 o %8 O S? o 40 O. 61 O 62 0. 63 0. ¥

b4 - 1996€°16 63 . 234%E+16 b& - ASS9Ee1s &7 . 3602E+13 68 =~ 3440E+14 69 = SATSE«LI 70 -~ 1074Ee14
Tl - ALATESLT TL - A736E«ID 73~ 2848Ee12 74 . 74726441 7S L ABBLE+12 76 =~ 3572Ee184 77 - 413ZE+14

79 . S7BUESLS 79 . 2S0&E+18 80 . 934IE+15 91 . 4134E+1T 82 . I133TE+14 6 . 1303E414 B4 . 2P04Eel4
0% GHOLE13 86 . 928AEs16 §7 . 64Y9E+16 ©8 . 436DEe1s 69 . J20TE+16 90 . 12THE+14 91 . 198ELY
92 . 1751E+17 93 _.4000G+00 94 - 2126E+14 95 - 4472614 96~ T966E+14 97 . 2849E+i4 96 - 1373E+03

Flour 6.5: ttglwift fpa FROFP




6.4 LINPL, LIN og XX

For hver time kalles rutinene LIN og XX NLPL 3 ganger. I LIN legges
verdiene av Oj-feltet, NO-feltet og NO,-feltet i 3 punkter, hen-
holdsvis i matrisene AK(72,3), BK(72,3) og CK(72,3). I XX summeres
konsentrasjonene av de hydrokarbonene vi regner utslipp for, og
dette legges i DK(72,3).

Ved slutten av beregningene kalles s& LINPL som plotter ut
tre kurver for AK, BK, CK og DK pa linjeskriveren som vist i
figur 6.3. Dette gir da tidsforlgpet for konsentrasjonene i
tre referansepunkter over beregningsperioden. Rutinen finner
hgyeste og laveste verdi av de tre kurvene, og deler inter-
vallet i 100. Kurvene plottes ut med symbolene +, , og .,

funksjonsverdiene skaleres og skrives ut.

. 150E+03 O. . $25€400
. B .100 . 098 . 933
. o . .050 .0%8 . 8%3
. v . .0%0 0.000 820
SR r .0S0 0.000 . 833
S s« .030 0.000 .80
[ . .0S0 0.000 9820
[ . L0350 0.000 320
Ol . .030 0.000 833
. + . . 100 0.000 .886
16 » - 3 .100 0.000 918
. . o . 100 0.000 .93t
. s § . 100 0.000 .984
O . . L300 0.000 1.017
. * P L 100 0.000 1. 017
15 . - L700 . 195 787
. . + 1.600 .293 .39
. . . .950 . 3% . &89
% < . . 450 0.000 .820
. - . .3% 0.000 886
20 L3 5 . .800 . 099 . 636
. . - 1. 000 098 . 428
. . + .800 0.000 . 394
L4 . . . 450 0.000 . 394
. . 3 . 600 0.000 . 394
28 . . . L4650 0.000 . 2328
. . + .530 0.000 . 361
o) & . L3350 0.000 . 4S9
3 o . . 200 ©0.000 . 328
S, % . .200 0.000 . 426
30 ¥ @ . . 300 488 . 381
. + . L4350 1.170 . 29%
. . . %00 878 . 492
* * . . 200 098 . 931
L + . .200 . 098 . 951
33 e - . . 150 0.000 1.082
3 - 5 . 130 0.000 1.11S
LI .2%0 .19 1,082
. . 5 30 . 293 951
. . . 330 . 293 833
40 s - 5 3%0 . 293 833
(3 . L300 . 293 633
+ ., e A .4%0 .33 722
. * & L 600 193 . 636
[ - 11350  .293 . 328
43 . + 1,500 .293 . 098
. < 1.030 .198 197
. - . .2%0 098 1. 214
. . . . 100 ©0.000 1.378
. . . L100 0.000 1. 312
S0 e » @ . 0S50 0.000 1.246
o+ ’ .020 0.000 1.279
o . .0%0 0.000 1. 279
TS 5 . 050 0.000 1. 288
e + . L0350 0 000 . 181
58 e . o . 100 0.000 1. 131
» - . . 100 ©0.000 1. 143
. . . .100 0.000 1.148
. o . . 050 0.000 1. 148
L . .030 0.000 1. 143
60 o - . . 100 0.000 1.148
* o . . 150 . 098 1.143
s ¥ . .1%0 .098 1. 148
L3 . . .200 .093 1.143
L3 . . .300 .098 1.118
[t} . ° - . L4350  .193 1.131
‘e - . .3%0 . 195 .05
. . 1.1%0  .193 . g20
O 5 . 500 . 293 886
o < . 430 . 193 es3
70 . . . S50 . 198 636
. o . 10 . 098 51
. @ L 030 .098 1.017

Figur 6.3: Utskrift fra LINPL.
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S00
S0t
S02
S03
S04

100

101

520
521
522

100

SUBROUT INE SKRV(KF, KODE, NJV, ITID, CI)

COMMON/RNVE/ X (16, 32, 98)

COMMON/ LIIM/ IM, JM, TM1, JM1, DX, DT, DZ¢3), IDAG, V(3), IR, IM2, UM2

DIMENSION XL.I(16)
FORMAT (1X, 2HJ=, 12, 2X, 14F5. O

+ 2%, ZHJ=, 12, /1)

SKRV

FORNAT(SX.*FELT=*I3.5X.*NIVAA=*12.5X,*TID=*12.5X.*ENHET=*E8.2)

FORMAT (# XMAX=#F12. 3, # SUM=#E1S. 4)

FORMAT (46X, 1615/)
FORMAT (#OTOMT FELT#*)
IR=IM#JM

SX=0. 0

XMAX=0. O
NX=(KF-1{)#IR+1
NXS=NX+TR-1

DO 1 I=NX;NXS

XX=ABS(X (1))

SX=SX+X X

IF (XX, GT. XMAX) XMAX=XX
CONTINUE

PRINT 502, XiMAX, SX

IF (SX. kQ.0.) GO TO 3
IF (CI.GT.0.0) 650 7O 2
MEX=ALOG10(XMAX)

CI=10. Ou#(Z-MEX)

CONT INUE.

CIlI=i 0O/Cl

PRINT S01, KODE, NIV, ITID,CI1
PRINT 503, (I, I=1, IM)
IDR=KF# IR-IM+1

00 101 J=1,JM
JisdM+1-J

DO 100 I=1,IM
XLICI)=CI#X(IDR)
IDR=IDR+1

CONT INUE.

[DR=I1DR-2#1M

PRINT 500, J1, (XL.I<I), I=1, IM), J1
PRINT S03, (1, I=1, IM)
RETURN

PRINT S0O1,KODE. NIV, ITID,CI1
PRINT So4

RETURN

END

SUBROUT INE SKRI(TRS, JRS, K1, K2, K3)
COMMON/HOVE/ X(1&6,32,98)

COMMON/IIM/ IM, JM, IM1, JM1, DX, DT, DZ(3), IDAG, V(3), IR, IMZ, UMZ
FORMAT ( LHO, 3(E12. S, 1X),5X, 3(£12. S, 1X),SX, 3(EL12. 5, 1X))

SKRI

FORMAT (&6HO IRS=, I2,SH JRS=, 12, 4H Ki=, I4,4H K2=, 14, 4H K3=, I14)

FORMAT ( SHOFELT)

IR1=IRS~-1AIR2=IRS+1AJR1=JRS~1AIRZ=URS+1

PRINT S22
PRINTS21, IRS, JRS, K1, K2, K3

PRINT $20, (X(1T,JR2,K1), IT=IRL, IR2), (X(IV, JR2,K2), IT=IR1, IR2),

1(XCIT, JRZ, K3), IT=IR1, IR2)

PRINT 520, (X(IT,JRS, K1), IT=IRLl: IR2), (X(IT, JRS, K27, IT=IR1, IR2),

1(XCIT, JKS, KR), IT=IR1, IR2)

PRINT 520, (X(IT,JR1,K1), IT=IR1, IR2), (X(IT,JR1,K2), IT=IR1,: IR2),

1(X({IT, JRI, K3), IT=IRL, IR2)
RETURN

END

SUBROUT INE SZ(IRS, JRS)

DO 100 I=1,98,3

CALL SKRI(IRS, JRS, I, I+1, I+2)
CONTINUE

RETURN

END

S2
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SUBROUT INE PROPP(IST, JST)

COMMON /HOVE/X (14, 32, 93)

SKRIVER FGRST UT TIDEN

SKRIVER UT VERDIER FOR 98 FLLAK I PUNKTET (IST,JST)
DIMENSION UT(98&)

CALLL SECOND(TIM)

PRINT 101, TIM

FORMAT (# TID=#,F10. 3%, IST=#I3#%#, JST=#[3)
IDR=(JST-1)#1&+1ST

IF (IDR.LT. O) RETURN

DO 1 I={,98

UT(I)=X(IDR)

IUDR=IDR+512

CONTINUE

PRINT 102, (I, UT(1), I=1, 98)

FORMAT (7(14,E12. 4))

WRITE(3) UT

RETURN

END

8 ~ LINPL

SUBROUT ITNE L INPL.(F, NK, IMIN, IMAX)
SKRIVER UT FUNKSJONSVERDI FOR EKVIDISTANTE PUNKTER
DIMENSION ISYM(3), NTEGN(1O1), IN(3), XN(3)
DIMENSION F(72,3)

ISYM(1)=1R+ A ISYM(2)=iR* A ISYM(3)=1R.
IDB=1R A IDI=IRI A IDM=iR-

BO 1 I=1,110

NTEGN(I)=1DB

FIN=FAX=0. 0

DO 2 L=i,NK

DO 2 K=1IMIN, IMAX

IF(FAX. LT. FC(K, LYIFAX=F{K, L)
IF(FIN. GT. F(K, LYIFIN=F (K, L)
CONTINUE

FAKT=100. / (FAX-FIN)
DELG=ALOG1OC(FAX+FIN)/2. ) A IDEL=DELG+0.5
FAK=10. O##(-1DEL)

PRINT 102, FAX, FIN, FAKT

FORMAT (3El1l. 3)

PRINT 103

FORMAT ( LH&)

RELEASE SIDESKIFT

DO 8 K=TiMIN, IMAX

DO 4 L=1,NK
INT=FAKT#(F (K, L)-FIN)+1. S
INCL)=INT

XN(L)=F (K, L)#FAK
NTESNCINT)=ISYM(L)

KL=(K/S)#5

IF (KL. Q. K) GO TO S

PRINT 104, NTEGN, (XN(L),L=1, NK)
FORMAT (46X, 101R1, 3F7. 3)

GO 70 &

PRINT 10S, K, NTEGN, (XN(L), L.=1, NK)
FORMAT (14,2X,101RLl.3F7.3)

DO 7 L=1,NK

INT=INC(L)

NTEGN(INT)=IDB

CONTINUE

PRINT 108

FORMAT (1HR)

RESET SIDESKRIFT

RE TURN

END



LIN
SUBROUT INE LIN(K, IST, JST, N2)
COMMON /HOVE/ X (14,32, 98)
COMMON /L.INP/ AK(72, 3), BK(72, 3),CK(72,3),0K(72, 3)
IDR=(JST-1)#32+1ST
AK(NZ, K)=X(IDR)
IDR=IDR+512
BK(NZ, K)=X(IDR)
IDR=IDR+27%512
CK(NZ, K)=X(IDR)
DK (N2, K)=XX(IST, JST)
RETURN
END

XX
FUNCTION XX(I,J)
COMMGON /HOVE/ X (14,32, 98)
IDR=(J-1)#32+1
K1=IDR+ 1A#512 A K2=K1+512 A K3=K2+5#512 A K4=K3+512 & KS=K4+512
K&=KS+S512
XX=X (K1) +X (K2)FX(K3)+X (K4 +X (KS)+X (Ks)
RETURN
END



e INPUT DATA

- 56 -

Fgprste kort leses i TFKJEMI, linje 38.

Kol.
1L = @
7 - 12

3 == A6
17 - 20
21 - 24
25 - 28
29 - 32
33 - 36
33 - 40
41 - 44

DT
FAK3

K
KKL

KKLM
NLPL

IST
JST
KRO

IS2

Format
F6.0
F6.0

I4
I4

I4
I4

I4
I4
I4

I4

Tidsskritt i sekunder, f.eks. 60.

Faktor for utveksling mellom niva 3
og bakgrunnen, verdier 0.0 eller 1.0

Ukedag for beregningene, K=1 mandag

Klokkeslettlett vi starter beregningene
KKL=1, starter med bakgrunnskonsentra-
sjoner 1 hele feltet.

KKL>1, fortsetter beregningene ved &
lese ned konsentrasjonsfelt fra
tape.

Slutt - tidspunkt

Skal plotte tidsforlgpet av O;, NO, NO,
og ZHC i NLPL punkter, maks. 3.

Skriver ut (X(IsT, JST, K), K=1,98) for
hver time i PROPP

Leser inn KRO verdier for te¢rrav-
setning hvis KRO>0

Skriver ut verdiene rundt punktet IST,
JST for alle 98 variable i niv& 1 hvis
Is2 = 1.

Hvis NLPL > 0 leses neste kort i TFKJEMI, linje 47.

Kol
9 ~ 12
13 - 16
17 - 20
21 - 24

) i )
NJ (1)
NE(2)
NJ(2)
NI(3)
NJ (3)

Format

I4
I4
I4
I4
I4
I4

Punktene vi ¢gnsker plott for i LINPL

Hvis KRO > 0 leses neste kort i TFKJEMI, linje 52.

Era.



= T =

Innlesning av tg¢rravsetningshastigheter
RO (M) for KRO komponenter M

leses 3 kort med bakgrunnsverdier for

Kol. Format
- 4 (M,ROM), I4
5 - 12 (K=1,KRO) P82
13 - 16 I4
17 - 24 F8.2
I TFKJEMI, linje 65,
29 komponenter.
Kol. Format
- 6 (BST(KST), E6.1
- 1% KST=l,29) 9E7.1
14 - 20
2L = 27
I PYPER, lianje 12,

hydrokarboner,

1

Kol.
- 8

((PRAE(LI ,uJ) BF8,2

3 = 16 JI=1,8),

i

= 64

I1=1,6)

leses 6 kort med fordelingsmatrisen for

Format

(tabell Al, vedlegg A).

Data for punktutslipp leses i PIPER, linje 186, (kfr. tabell 3.2).

Kol.

1 - 10 QNAVN(I)
1L = 15 QX (L)
16 - 20 QY (I)
41 - 45 QHC
46 - 50 IQ(I)
51, =' 55 V(1)
56 = 60 Y(2)
61 - 65 YNU(I)
71 - 75 ZNU(I)
Ett

Fo

Al
S
BS5
BS
TS

ES
F5
F5

rmat

0

gal
-
'

. o
2L
o

Navn pd pipen

x~koordinat

y-koordinat

Utslipp av hydrokarboner kg/h

Hydrokarbon-indeks - hydrokarboner
fordeles etter FAK (II, IQ (I))

Utslipp av CO, kg/h
Utslipp av NOX, kg N/h

Initialstgrrelse pa puffene,
1 m hvis intet annet er angitt.

Initialstgrrelse pa puffene,
1 m hvis intet annet er angitt.

kort for hver pipe, et blankt kort tilslutt.



- 58 -

I TFKJEMI, linje 70, leses 32 kort med verdier for ruhetspara-

meteren Zo'

Kol. Format

3 ((X(I,J,KZO) 16F3.0
- 61I=1,IM),
g = 1;7M)

For hver time leses:

Data for vind og spredningsforhold fra VIND, linje 10.

Kol. Format
L= &5 Kbk I5 Klokkeslett
6 - 10 A(l) F5.2 Vindretning niva 1
11 - 15 B(1l) " Vindstyrke
16 = 20 2A(2) = B E B 2
24, = 255 Bi(2) > - 3 o 2
26 = 30 A(3) " " " " 3
31L-= 35 BI(3) - " " " 3
36 - 40 T - Lufttemperatur
4] - 45 DELT u Temperaturdifferanse
46 - 50 SIGT a oe i dekagrader

Data for temperatur og dissosiasjonskoeffisienter leses for
hver time i KJEMI linje 115.

Kol. Format
1 - 6 TEMP E6.1 Temperatur
7 - 12 DAO3 i Dissosiasjonskoeffisienter
13 = 18 DBO3 =
19 - 24 DNO2 .
25 - 30 DNO3 b
31 - 36 DN205 "
37 - 42 DH202 "
43 - 48 DACH20 "
49 - 54 DBCH20 R
55 = 60 DCH3CHO
61 - 66 DCH3COX "
67 = 72 DEHIEOY “

78 = 80 KL A5 Klokkeslett "KL.08".



8 PSEUDOSPEKTRALMETODEN

Den metoden som er benyttet i modellen ved beregning av
adveksjon, har den ulempe at den kan gi stor numerisk diffusjon.
For & bgte pd dette er det ogsa lagt inn i programmet en annen
metode, pseudospektralmetoden etter L. Prahm (3). Innledende
beregninger etter denne metoden tok imidlertid ca 4-5 ganger

sd lang tid som ved den enkle metoden, og den er derfor ikke

benyttet ved modellberegningene som krever lang tid.

o

Da det var behov for & kunne teste begge metodene samtidig,
er det lagt opp til at det er relativt enkle forandringer som

ma til for & innfgre pseudospektralmetoden:

TFKJEMI kaller pad rutinene RANDA, RANDU og RAND2. Normalt er
dis e ikke i bruk, men pseudospektralmetoden stiller andre
randbetingelser og rutinene som er vist nedenfor ma legges

inn i programmet. I rutinene ADVH erstattes instruksjonen

CALL DXYF (KST,KU,KV) med f¢lgende kort:

CALL DXY(EST, KDX, 1)

CALL DXY(KST, KDY, 2)

Do 202 = 1, 1M

DD 202 J= 1, JM

XCI, 4 KOX)=X(I,.J, KDX} /DX
X(I, J, EDY)I=X(T, J, KIDY) 70X

202 CONTINUE
CALL DXY(KIIX, KZX, 1)
CALL DXY(EDY, K2Y, 2)

Programmet trendger videre rutinene DXY, DERIVH og DERIVX
(se nedenfor), samt PROC 1 og bibliotektsrutinen FFTR (Fast
Fourier-Transform) fra programbibliotektet IMSL. Den siste far

vi ved & fgye til kontrollkortene:

ATTACH, IMSL
LIBRARY, IMSL
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150
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152
153
135
154
1SS
156

157
116

RANDA

SUBROUT INE RANDA( M, KU, KV)
COMMON/HOVE/ X (16,32, 93)
COMMON/UIM/ 1M, UM, TML, UM1, DX, DT, DZ(3), IDAG, V(3), IR, IMZ, UM2
DO 109 1=3, IM2
00 109 J=3, JM2
X(I,J/M)=0.0
DO 112 1=1,2
DO 112 J=1,2
X1, Q3 M)=SART(X (T, J, KUY #X (I, S, KUD+XC T, J, KVI#X (T, Js KV) ) /DX
CONTINUE
DO 113 1=IM1, IM
DO 113 J=JMl., JIM
XCL Jy M) =SRRTIXCT, J, KLD#X T, Jy KUD+XC T, K2) %X T, J, KV) ) /DX
CONTINUE
DO 114 I=IM1,IH
DO 114 U=1,2
XCI,Jy M)=SARTOXCT, J, KU #XCT, J, KU +X (T, Jy KV) %X ¢ T, J, KV) ) /DX
CONTINUE
DO 115 I=1,2
XCI, Jy MI=SRRTOX (L, J, KLD#XCT, Jy KUY +X (I, J, KV)#X (T, J, KV) ) /DX
CONTINUE
DO 110 J=3,.IM2
X(1,J,M)=X(1,J, KUY/DX
X<2, J, M)=X(2, J, KU) /DX
XCIM, J, M)=X(IM, J, KU)/DX
XCIML, J, M)=X(IM1, J, KU) /DX
CONTINUE
DO 111 1=3, In2
X(I.1,M)=X(1,1,KV)/DX
X¢I,2,M)=X(T,2,KV)/DX
X(I,JM1, M)=X(I,JM1,KV)/DX
XCI, JM, M)=X (I, UM, KV) 7DX
CONTINUE
DO 120 1=1, IM
DO 120 J=1.JM
XX=X(1, J, M)
IF (XX, LT.0.) X(1,.J,M)==XX
CONTINUE
RETURN
END

RANDU

SUBROUT INE RANDU(M, KU, KV, KST)

COMMON/HOVE/ X (16,32, 98)

COMMON/IIM/ IM, JM, ITHM1, (M, DX, DT, BZ(3), IDAG, V(3), IR, IM2, uM2
COMMON/DIV/ D2Z(3), KL, A(3),B(3), AK(3), XNS(3), XOV(3), T DELT. B3T(29)

2, M1, M2, 43, D, SIGT

DO 112 I=1,2 ADO112J=1,2

X¢(I,J, M)=0.0

CONTINUE

IM2=2IM-2 A JM2=JdM-2

IM2=IM-2 A JM2=JM-2

DO 115 I=3, IM2

IF(X(I, 3, KV). GT. 0. 0) 150,151

XCI, 3, M)= X(I, 1, MI+X(T, 2, M)+ BST(KST)I#X(I, 3, KV)/DX+ X(I,3, M)
X(I,1,M)=0. 0 AX(1,2,M)=0.Q

IF(X(I, UM2Z,KV). LT. 0. 0) 152, 153

XCI, M2, M)=X (1, JM2, MY +X(T, ML MY +X (T UM, M) -BST(KSTI#X (1, UM2, KV)/

20X

X(I,.JML, M)=0.0 A X(I,JM,M)=0.0

CONTINUE

DO1146 J=3, JM2

IF(X(3, J,KU). GT. 0. 01154, 155

X(30 i MI=X{1J MI+X(2, Jdy MI+X (30 Jy MI+BST(KSTI*X (3, J) KU) /DX
X(1,J,M)=0. 0 AX(2,J,M)=0. 0

IF(X(IM2, J,KU). LT. 0. 01156, 157

XCIM2Z, J, M) =XIM2, o M) +XCTML, U MY +XCTHM, J, M) -BSTUKST) #X ¢ IM2, J, KU) /DX
X(IM, Jd, M)=0. OAX(IML,J,M)=0. 0

CONT INUF.

X{IM1, JM, M)=0.0

X¢IML, JML, M)=0. O

X(IM, JM, M)=0. O

X({IM, JM1, M)=0. O
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150
151

152

1S3
115

154
155
156

187
116

301

302
300

303

307
305
304

111

RANDU (forts.)

X(1, JM, M)=0. O

X(1,JML, M)=0. 0
X(2, JM1,M)=0. 0O
X(IM, 1, M)=0. 0

X¢IM, 2, M)=0. 0

X(IMi, 1. M)=0.0
X(IM1,2,M)=0. 0
RETURN

END

-

RAND2

SUBROUT INE. RANDZ (M, KU, KV, KST)

COMMON/HOVE/ X (16,32, 98)

COMMON/ LTV, N2¢(3), KL, A(3), B(3), AK(3), XNS(3), XOW(3), T » DELT, BST(29)
2, M1, M2, M3, D, SIGT

COMMON/UTM/ IM, UM, THL, JM1, DX, DT, BZ(3), IDAG, V(2), IR, IM2, UM2
DO 115 1=3, TM2

IF(X¢I, 3, KV). GT. 0. 0O) 150, 151

XCI, 3, MI=B3T(KST)#X (1,3, KV)/DX

CONT INUE

IF(X(1,.JM2,KV). LT. 0. 0) 152, 153

X(I, UM2, M) =~BST(KST)#X (I, JM2, KV) /DX

CONTINUE

CONTINUE

DO 116 U=3, UM2

IF(X(3, J,KU). GT. 0. 0) 154, 155

X(3:J, M)= BST(KST)#X(3, J, KU)/DX

CONTINUE

IF(X(IM2, J,KU). LT. 0. 0) 156, 157

X<$IM2Z, J, M)=-BST(KST) #X ( IM2, J, KU) /DX

CONTINUE

CONT INUE

RETURN

END 8

DXY

SUBROUT INE DXY(K1, KDX, KTES)
COMMON/HOVE/ X (16,32, 98)
COMMON/LIIM/  IM, UM, IM1, JM1, DX, DT, DZ(3), IDAG, V(3), IR, IM2, uM2
DIMENSION CIN(32), GX(32)
NCALL=2

IF(KTES. EQ. 1) GO TO 303

DO 300 I =1, IM

DO 301 U = 1, JM
CINCJUY=X(I,J, K1)

CALL DERIVH (NCALL,.JM, CIN, GX)
DO 302 Jd=1, M

X(I, J, KDX)=GX (J)

CONT INUE

GO TO 304

CONTINUE

DO 305 J=1.,JM

DO 306 I=1,1IM
CIN(D)=X(T1,J, K1)

CALL DERIVX(NCALL, IM, CIN, GX)
00 307 T1=1i,1IM

X(I, Jo KLX)=GX<¢1)

CONTINUE

CONTINUE

RETURN

END

DERIVH

SUBROUT INE DERTVH(NCAL.L, NX, CIN, GX)
DIMENSION TWK(S),FX(17), CIN(NX), GXI(§7),GX(32), GXA(32), GXB(32)
COMPLEX GAMN

COMMON/ CCN/CN

NX1=NX/2

NX2=NX1+1

IF(NCALL. EQ. 2) GO TO 111

DO 1 KX=1,NX2

FX(KX)=-2 #3. 141S593#FLOAT(KX-1)/FLOAT (NX##2)
IF(NCALL. EQ 0) GO TO 222

CONTINUE
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DERIVH

CALL FFIR(CIN, GAMN, NX, ITWK)
CN=REAL (GAMN) /FLDAT (iNX)
00 3 KX=1,NX1
CX1(KX)=FX (KX)#CIN(2#KX~-1)
GX1(NX2)=FX(NX2)#REAL ( GAMN)
CALL PROC1(GX1,GX, =1, =1, NX1)
CALL FFIR(GX, GAMN, NX, TWK)
DO 4 KX=1.NXl
GX1(KX) =GX({2#KX)
GX1(NX2)=ATMAG (GAMN)
CALL PROC1(GX1, GXA, =1, +1, NX1)
DO S KX=i, NX1
GX1(KX)=FX(KX)#CIN(Z#KX)
GX1(NX2)=FX(NX2)#AIMAG (GAMN)
CALL PROC1(GX1,GX,+1,~1,NX1)
CALL FFTR(GX, GAMN, NX, IWK)
DO & KX=1,NX{
GX1(KX)=GX(2#KX-1)
GX1(NX2Z)=REAL (GAMN)
CALL PROC1(GX1,GXB, +1, +1, NX1)
00 7 KX=1,NX
CIN(KX) =CIN(KX)~CN#*(=1)##(KX-1)
GX(KX)=-1. #(GXA(KX)+GXB(KX))
RETURN
END

DERIVX

SUBROUT INE DERTVX(NCALL, NX: CIN, GX)
DIMENSION IWK(S), FX(17), CINCNX), GX1(17),GX(32), GXA(32), GXB(32)
COMPLEX GAMN

COMMON/ CCN/CN

NX1=NX/2

NX2=NX1+1§

IF(NCALL. EQ. 2) GO TO 111

DO 1 KX=1, NX2

FX(KX)==2. #3. 141393#FLOAT(KX-1)/FLOAT (NX##2)
IF(NCALI. £G. 0) GO TO 222
CONTINUE

CALL FFITR(CIN, GAMN, NX, IWK)
CN=REAL (GAMN )} /FLOAT (NX)

DO 3 KX=1, NX1

GX1 (KX)=F X (KX)#CIN(2#KX-1)
GX1(NX2)=FX(NXZ)#REAL (GAMN)
CALL PROC1(GX1,GX, =1, =1, NX1)
CALL FFIR{GX, GAMN, NX, TWK)

DO 4 KX=1,NXl

GX1(KX)=GX(2#KX)

GX1 (NX2)=AIMAG (GAMN)

CALL PROCI(GX1,GXA, =1, +1, NX1)
DO S KX=1,NX1

GX1C(KX) =FXCKX) #CINC2#KX )

GX1 (NX2)=FX(NX2)#AIMAG (GAMN)
CALL PROC1(GX1i, GX, +1, =1, NX1)
CALL FFTR(GX, GAMN: NX, TWK)

DO & KX=1, NX1

GX1(KX)=GX (2#KX-1)
GX1(NX2)=REAL (GAMN)

CALL PROC1(GX1,GXB) +1, +1,NX1)
DO 7 KX=1, NX
CIN(KX)=CIN(KX)~=CN*(~1)##(KX=1)
GX(KX)=—1. #(GXA(KX)+GXB(KX))
RETURN

END

PROC 1
SUBROUT INE PROCT (X1, X, TI. IC, NX1)
DIMENSIOGN X(32), X1(17)
IM=IC
IF(II. EQ. 1) IM=1
A=FLOAT (I1)
DO 1 I=§,NX1
X(2#NX1=T+1)=A#X1 (T+ 1) #FLOAT (IM)
XCD)=X1(T)#FLOAT(IM)
CONTINUE
IFC(II. EQ. -1) X(NX1+1)=0
IF(II.EQ -1) X(1)=0.
RETURN
END

(forts.)
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VEDLEGG A

BEREGNING AV MIDDELUTSLIPPET I HVER
KM?-RUTE. - PROGRAM AREA,



= G -

Al. Program AREA

Dette programmet beregner arealutslipp i nedre Telemark for

9 komponenter til bruk i modellberegninger av fotokjemiske
oksydanter. Det er basert pad utslippsoversikten som er be-
skrevet i vedlegg A i hovedrapporten for prosjektet (1).

I programmet leses innbyggertallet, antall bil-km/dag og
skogdekningsgrad for 1xl km? ruter innen beregningsomridet pé&
16x32 km. Videre leses det totalutslipp for 9 kategorier, molekyl-
vekter samt en fordelingsmatrise for hydrokarboner, kfr. tabell
Al.

Tabell Al: Fordeling (vekt %) for hydrokarboner, Grenland

E;jéipp iggi;iv Formaldehyd |Acetaldehyd E;tan Etylen |Xylen izgpy_
Bensin 4500 33 Y i 20 20 20 20
Diesel 2000 12 2 1 15 I5 25 30
Forbren-
ning,olje| 400 70 0 0 10 10 5 5
Maling,
lakk 2500 17 1 2 10 IS 50 5
Lagring 800 5 0 0 50 30 10 5
Renseri 200 50 0 0 10 30 5 5
(Etylen) (100}
Skog 3500 10 10 10 10

Ut fra dette beregnes det sd 19 utslippsfelter, X(1-9), Y(1-6)
og T(1l-4) som angir midlere dggnutslipp i molekyler/time+.m?
innen hver kvadratkilometer fra henholdsvis trafikk, annen

virksomhet og utslipp fra skog.

Tabell A2 (tabell 3.1 foran) viser hvilke kildegrupper som bidrar
til de enkelte forurensningskomponentene. De 19 feltene er lagt

opp pa filen EMIS.
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Tabell A2: Utslippsfelter pa filen EMIS.

h:$ ¥ T
rormaldehyd X Y1l -
Acetaldehyd : X2 |y2 | -
N-butan X3 %3 Tl
Etylen : X4 Y4 T2
Xylen X5 pd B3
Propylen X6 Y6 T4

- co X7 |- -
NO-N X8 - -
NO,-N X9 - =

Ndr vi i hovedprogrammet skal ha utslippsdata, md filen til-

knyttes programmet ved kontrollkortet
ATTACH, TAPEl ,EMIS,ID=NILU.

For hver time leses disse feltene ned, X-feltene ganges med

uke- og dggnfaktorene for trafikk, Y-feltene for annen trafikk,

mens T-feltene brukes som de er. Programmet skriver ut TRAF,

BEF og SKOG-feltene, samt totalutslippsfelt for hver av de

9 komponentene.

A2. Utgangsdata

1. kort leses i linje 36
Format 16 F5.0
((TRAF(I,J), I

1, IM), J = 1,JM) 32 kort med trafikktetthets-
data

((BEF(I,J), I =1,IM), J = 1,JM) 32 kort med befolkningstetthet
((SKOG(I,J), I =1,IM), J 1,JM) 32 kort med skogdekning

2. kort leses i linje 54 og 55.

Format (9 F5.0)

(UTSL(I), I = 1,9) Utslipp av hydrokarboner fra bensin, diesel,
forbrenning, maling/lakk, lagring, renseri,
co, NOX—N, skog, angitt i kilo/dggn

(AMOL(I), I = 1,9) Molekylvekter for utslippskomponentene



3, kort leses i linje 56.
Format (2X,6F4.2)
((FAK(I,J), I

A3.
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= 1.,8), J = 1,8) Fordelingsmatrise ifglge
tabell Al.
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AREA

PROGRAM AREA( INPUT, DUTPUT, TAPEL, TAPE2)
AREA LESFR
TRAF TKK-KART
BEFOLKN-KART
SKOG—KART
TOTALUTSLIPP FOR 8 KATEGORIER (KG/DAGN)
(IFLLG TABELL 1 1 NOTAT 5.1.79 V/ J8S)
MOI.VEKTER FOR 9 KOMPONENTER
FORDEL. TNGSMATRISE
(IFLG TABELL 2 I NOTAT S. 1. 79 V/ J8S)
AREA LEGGER FA FILE 1 FELTENE X.Y, T
SENERE KAN DISSE LESES NED I EMIS OG GANGES MED UKEDAG-
FAKTORER G DAGNFORDEL INGSFAKTORER
0G UTSLIPPET 1 9 KOMPONENT~FLAK LEGGES PA NY FILE
FORDELT PA DE RIKTIGE FLAKENE, NULL ELLERS
UTSL IPPSFLAKENE LESES S& NED FOR HVERT TIDSSTEP 1 UTSL
COMMON/DIM/ IM, JM, IM1.JML, OX, DT, DZ(3), IVAG, V{3, IR, IM2, UM2
COMMON /HOVE/
A X(16,32,9),Y¥(14,32,6),T(16,32, 8)
1TRAF (16, 32), BEF(16,32), SKOG(16,32), U(16, 32, 9),2(16,32,67)
COMMON /UTS/ UTSL(9), AMOL(9), AVOGA
COMMON /FAKT/ FAK(&, 8)
DIMENSION XX(9), YY(9), TT(9), FA(D)
DZ(1)=S0
IM=16 A JM=32 AIR=IM#JM A V(1)=1000. #1000. #DZ(1)
1 FORMALDEHYL 2 ACETALDEHYD 3 N-BUTAN 3 ETYLEN S XYLEN
6 PROPYLEN 7 CO 8 NO-N P NO2-N
17 i8 25 23 26 24 16 2 Z?
AVOGA=6. 02257E+23
AVOG=AVGA#1000. /{(24%#V (1))
X ER TRAFIKK-FORDELT I MOLEKYLER/TIME#M3
Y ER BEFOLKN-FORDELT I MOLEKYLER/TIME#M3
T ER SKOG ~-FORDEL.T 1 MOLEKYLER/TIME#M3
I RUTE B8ST-VEST
J RUTE NORD-SYD
READ 101, TRAF, REF, SKQG
FORMAT (14F5. 0)
STRAF=SKEF=0
SSK=Q
DO t I=1, IR
STRAFaSTRAF+TRAF (1)
SSK=SSK+SKNG(I1)
SBEF=SBEF+BEF(T)
PRINT 103, STRAF, SBEF, SSK

FORMAT (3Fi10. O0)

NIV=1 A ITID=0 A C1=0. 0
NL =20

CALL SKRY (iNL,1,NIV, ITID,CID)
CI=1.0

NL=NL+1

CALL SKRV (NL, 1,NIV, ITID,CI)
NL=NL+1

CALL SKKV (NL., 1,NIV, ITID,CI)
READ 10L.UTSL

READ 101, AMOL.

READ 102, FAK

FORMAT (2X, 6F4. 2)

IS=1

DO 10 K=i,9

YY(K)=0. O

TT{(K)=0. 0
FA(K)=AVOG/AMOL (K)
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DO 99 J=i, M A DO 99 I=1,IM

70

AREA

BE=BEF (1, J)/SBEF A TR=TRAF(1.J)/STRAF A SK=SKOG(1.,J)/SSK

FTR=0. 68#TR A FBE=0. 32#BE A FSU=FTR+FRE

DO 11 K=1,4

UT=UTSL (1) #FAK(K, 1) +UTSLL(2) #FAK(K, 2)

XX (K)=FTR#UT
YY (K)=F RBE#UY
CONTINUE

DO 12 L=3,6
DO 12 K=1,4

YY(K)=YY(K)+UTSL (L) #FAK (K, L) #BE

XX(7)=UTSL.(7)#FSU
X3 =UTSL(8)*FSL

XX(3)=XS#0. 95 A XX(9)=X8#0. 05

L=1s

DO 13 K=1,9

X(L)=XX (K)#FA(K)

IF (K. GT. 6) GO TO 3
Y L) =YY (K) #FACK)
L=L+IR

L=IS

DO 14 K=3, 6

TT(K)=UTSL (9)#FAK (K, 8)#SK

TLISTT(K) #FA(K)
L=L+IR

L=1S

DO 1S K=1.9

UL =XX (K)+YY(K)+TT(K)

L=L+IR

IS=IS+1
CONTINUE
WRITE(1) X, Y, T
DO 20 K=1,9
CI=0. 0 A L=K+22

CALL SKRVI(L,K,NIV, ITID,CI)

CONT INUE

IF (ITID FQ. 0) GO TO 92

ITID=1

Is=9 A I=|
DO 90 M=i,22
N=M

NIv=1 A ITI=0 A CI=0.0
CALL SKRV(N, I, NIV, ITID,.CD)

I=I+1 & IF (I GT.IS)
CONTINUE

CONTINUE

STOP

END

I=}

(fortsd)
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