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Het drooggedrag van deeltjes met een variabele diffusiecodffi-
ciént kKan worden beschreven met een differentiaalvergelijking die
i. h. a. numeriek moet worden opgelost. Dit leidt in de regel tot
gecompliceerde rekenmethoden die in de praktijk voor de
procesingenieur onhanteerbaar zijn. Voor prakKtisch gebruik zijn
short-cut-rekenmethoden gewenst.

Op basis van voorgaand werk wordt in dit afstudeeronderzocek een
bijdrage geleverd aan de ontwikKeling van een Kortsluit-
reKenmethode voor de berekening van de droogtijd van isotherm
{(niet-)Krimpende holle of massieve deeltjes (bol, cylinder,
viakke laag) met een diffusiecodfficiént die volgens een
machtsrelatie afhangt van de concentratie.

De short-cut methode Kan worden geverlifigerd aan de hand van de
"exacte” numerieke oplossing.
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{. Inleiding

Het berekKenen van de droogtijd van een (niet-)Krimpend systeem
met een corncentratieafhankeli jke diffusiecoéfficiént geschiedt
door het oplossen van de diffusievergeli jKing met bijbehorende
begin- en randvoorwaarden. De diffusievergelijking 1is voor
constante diffusiecodfficiént (Bosch [9)) analytisch oplosbaar,
echter meestal moet dit probleem numeriek worden aangepakKt. Een
bijkomend probleem ontstaat doordat producteigenschappen, zcals
diffusieco&fficiénten en sorptieisothermen meestal niet beKend
zijn en alleen via moelizame en moeilijKe experimenten Kunnen
worden bepaald. Op grond van het bovenstaande is het ontwikKelen
van eenvoudige en praktisch hanteerbare rekenmethoden (zogenaamde
Kortsluit-rekenmethoden) voor de beschrijving van het drooggedrag
gewenst,
De strategie bij het oniwikKKelen van Kortsluit-rekenmethoden is:
-~ zoeK de oplossing van het probleem voor extreme situaties (zeer
Korte respectievelijk zeer lange droogtijden).
- verbind beide extrema op een verantwoord vlioceiende wijze met
elkaar.
- verifiéer de verkregen Kortsluit-rekenmethode m. b. v. de
"exacte” numeriekKe oplossing.

In dit afstudeeronderzoek 1s een biljdrage geleverd aan de
ontwikkeling van een Kortsluit-rekenmethode m b.t. het droog-
gedrag van holle en massieve (niet-)Krimpende systemen met een

diffusiecoéfficiént die volgens een machtsrelatie (Dr: ma)

afhangt van de concentratie.

Bij het ontwiKKelen van deze methode wordt er gebruik gemaakt van

bijzondere eigenschappen van de droeoogstadia :

- Penetratie Periode (PP) : gedurende deze periode is de con-
centratie in het centrum van het deeltje nog niet veranderd.
Bij voldoend Kleine droogtijden ( T < 0) speelt het diffusie-
gedrag zich af in een zeer dunne laag aan de buitenkKant van het
deelt je. Het drooggedrag gedraagt zich onafhankelijK van de
geometrie en de holte en wordt gekenmerkKt door een G-parameter
(Hfdst. 4).

- Regular Regime (RR) : bij niet-Krimpende systemen waarvoor

geldt'Dr = ma verandert na voldoend lange tijd de vorm van de

concentratieprofielen niet meer.

Het Kengetal van Sherwood voor de disperse fase wordt constant
d, w. 2z, wordt onafhankelijK van de effici&ncy en is dus een
KaraKteristieKe grootheid voor deze periode.

Wanneer men de beschikKKing heeft over een Kortsluit-rekenmethode
die resultaten levert die binnen enkele procenten liggen van de
“exacte” numerieKe output Kan de procesingenieur voor elke
droogsituatie snel een analyse maKen voor o.a. de droogtijd van
zijn product.

Alhoewel 1n het onderhavige werk wordt uitgegaan van een
droogproces waarblj water de te verwijderen component is, zijn de
rekenregels 1in principe toepasbaar voor elkK diffusieproces.



2. DiffusievergeliiKing.

De droogsnelheid en droogtijd van (niet-)Krimpende deeltjes
Kan als functie van de fractie verwijderd water worden bherekend
door het numerieK oplossen van een niet-lineaire diffusiever-
gelijking waarbij rekening moet worden gehouden met de sterke
afhankeli jkheid van de diffusiecot&ffici&nt met de water-
concentratie [8].
Analocog aan het werkK van Schoeber [{] en van Liou en Bruin (3}
is er uitgegaan van een machtsrelatie tussen de diffusiecobffi-
cignt en de waterconcentratie waarbij de waarde van de diffusie-
coéfficiént tot nul nadert bij de evenwichtsconcentratie van
water in het product.
Aangenomen 1is dat het grensvlak van het deeltje ( in geval van
Krimp ) zich homogeen en gelijKmatig terugtrekt en dat de concen-
trisch ingesloten gasbel biJ holle geometrieén een constante
straal heeft.
Er zijn dan vier droogstadia te onderscheiden met elK hun
specifieKe eigenschappen en randvoorwaarden

- periode 1 : met constante wateractiviteit aan het oppervlak
en dalende mi

- periode 11 : met afnemende wateractiviteit aan het oppervliak
en mi>0.1

periode III : Penetratieperiode (waterconcentratie aan het
oppervlak mi<0.1 en in het centrum mcentr >0, 9)

reriode IV : Regular Regime waar mi<0.1 en de mcentr<°’9'

2. 1. rd i ieve

Het desorptiegedrag van massieve en holle deeltjes (vlaKkKe
laag, cylinder, bol) Kan zowel voor volledige, gedeeltelljKe als
voor niet-Krimpende systemen worden beschreven d.m v. één
algemene diffusievergelijking:

-z (o0 an)



met beginvoorwaarde :

m= 1 !( = 0 A0 ¢ ¢ <1 (2. 2)

en randvoorwaarden

Xam =0 '( > 0 A ¢= 0 ) (2. 3)
o
m = my ,( > O A 6= 1 ) (2. 4. a)
of
F: - D_X. 3am l( > 0O A ¢z 1) (2. 4.Db)
r 13@

De dimensieloze grootheden m, ¢, T, Dr , X en F zijn hierna

gedefinieerd

fluxparameter (zie Hfdst. 2.2}

']
1

m:v - v (2.5)
O *
v - v
. a Y
met v = yvolumefractie water = "8 'w (2. 8)
volumefractie vloeistof dw ps

In deze vergelijkKing zijn ds resp. dw de partiéle dichtheid wvan

vaste stof respectievelijkK water. Aangenomen is dat er geen
volumeverandering optreedt door menging zodat de dichtheid van de
vaste stof gellijK is aan de dichtheid van de zuivere vaste stof

{ d = 4 ). De grootheden p. en ¢_ zZljn de concentraties van
s s, p w s
water resp. vaste stof in Kg m
vo : beginwaarde van v
* .
v =@ evenwichtswaarde van v



De dimensieloze plaatscoordinaat H
r
v
R r dar
rde,

R2(t)
v
R:f Py T ar

¢ (2.7)

r - plaatscodrdinaat [ m )
Ri:- gefixeerde interne straal van een holle cylinder
of bol [ m ). Voor een vliakKke laag geldt Ry = 0)
R2(t) = (dynamische) externe straal van het (Krimpende) deeltje
op tijd t in [m]}

v = geometrieparameter

v = 0 voor een vlakke laag
v = 1 voor een (holle en massieve) cylinder
v = 2 voor een (holle en massieve) bol

l

o R R, +R Ra(t) RE(O)

bol/cylinder
illustratie plaatscodrdinaat en grensvlakken
voor een Krimpend systeem

fig. 2.1.



De dimensieloze diffusiecodfficié&nt Dr is gedefiniderd als :

D z s (2. 8)

actuele diffusiecoéfficiént [ m2 sui]
waarde van de diffusiecoé&fficient bij o

met D

Do

w0

De relatie tussen Dr en m wordt beschreven met een machtsaf-
hankelijKheid :

D = m (2. 9)

Deze relatie impliceert dat de diffusiecodfficiént tot nul nadert

als v nadert tot de evenwichtswaarde V* .

Do ern a zijn fysische grootheden die experimenteel moeten worden

bepaald.

De dimensieloze tijd t is gedefinieerd als :

t

2
D
fs

(2.10)

Y

Q Q
' 2
(a R_)
s,ap s
met Rs = vaste stof straal [m}]; halve diKte van een vliakKe laag

of dikte van de wanddiKte van een hol deeltje indien
alle water is verwijderd, dus als de gemiddelde

waterinhoud v = O
a = schijnbare dichtheid van de vaste stof na volledige

droging [Kg m °).

Indien er gedeeltelijke of zelfs geen Krimp optreedt zal de droge
vaste stof poreus zijn. In het algemeen Kan worden gesteld dat :

P <= d <= d



De holte van het deeltje is gedefiniéerd als :

Aoz Ry (2. 11)

R1+Rs

De dimensieloze parameter X 1s gedefiniderd als :

v
¢
v+i v+i v+l

X = Xy g:0 LA + (1= ) ) o (1+ ov)as ) (2. 12)
waarin

xi,d:O = (v + 1) (1= A) : 2.13)

1-Av+1
en ¢ = volumetrische Krimpcoéfficiént, welKke is gedefiniéerd als
Ty i+ e ¥ (2. 14)
Vdroog

met

\' = volume deeltje bilJ] gemiddelde waterconcentratie v
vdroogz volume van het droge deeltje (v = 0).

Aangenomen is dat o onafhankelijk is van de waterconcentratie; .
g = O voor niet-Krimpende systemen
g = 1 voor volledig Krimpende systemen

dus 0 ¢ o ¢ 1



Ten behoeve van efficiénter rekenwerk is voor het geval van niet-
Krimpende systemen de diffusievergelijKking vereenvoudigd en
herschreven in onderstaande vorm zoals deze o0oK door Reniers ([i1i)
i1s gebruikt.

2 v
3 - (1-E} L(r D _Q_n) {2.15)
3t r ar T ar
met beginvoorwaarde u = 1 le =0 A » ¢<r <1 (2. 16)
en randvoorwaarden 3y : O e >0 A r = (2. 17)
ar
u=uwtty lero A = (2.18)
met als_aanname de parameterfunctie Dr= ua
waarbi j
##
w_  Pw
u
o _ #
w pW
pw ! waterconcentratie [Kg m-3};

In een normale droogsituatie geldt: 93) 5w3 P

pow: beginconcentratie;

p; : concentratie op het interface;

p;: concentratie in evenwicht met de externe condities in
het droogegas;

pﬁ ¢ referentieconcentratie voor de definitie van een

concentratie afhankelijke diffusiecoéfficiént;
Bw: gemiddelde concentratie;

3
w

#

*
> ey Py

= afstandscodrdinaat gebaseerd op de externe
straal van het deelt je ({(zie fig. 2.2 en 2. 3)
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r o9 r 9
bol/ cylinder viakke laag

illustratie plaatscodrdinaat en grensvlakken
voor een niet-Krimpend systeem

fig 2.2 fig 2.3

R = plaatscodrdinaat, afstand vanaf het centrum van een
cylinder, bol of (tweezijdig drogende) vliakKe laag [m]
“’RI: positie van de interne grens voor holle bol of cylinder
(R1 =

Ra: positie van de externe grens van het deeltje

O voor een vlakKe laag)

Door de plaatscodrdinaat te normaliseren m. b. v.
R - R

Yy = i is onderstaande vorm van de diffusieveregelijking
R_(t)-R
2 1
verkregen voor het niet-Krimpende systeem :
du - 1 a_((uy(i-m" D, §_u> (2. 15a)
T v 3 3
(a+y(1-2))Y ¥ Y
met beginvoorwaarde u = 1 |t =0 A O<y <1 (2. 16a)
en randvoorwaarden g9u = O |t > 0 A Yy =0 (2. 17a)
oy
u=ut(ty Jtso A y:d (2. 18a)

met als aanname de parameterfunctie DI‘= ua



2.2. De massabalans en de droogtiid,

Op het interface (1) (fig 2.1) 1is de parameter X gedefiniderd
als

s.ap R§ (2. 19)

Ad
Vo

s
met A = ultwendig oppervliak van het deelt je

Uit 2.12 volgt door substitutie van ¢ = {

Y
v+l - V41
Xi = xi.d:O [ 1 + (§-) } av ] (2. 20)
De fluxparameter F is gedefiniéerd als
F- Jwi 9. ap Rs (2. 21)
. *
b p o2 [Fwo - Pu
0 "s0 p ¥
so Ps

waterflux door het dynamische opperviak [Kg m 2s 1)

it

met Jwi

De gemiddelde droog-efficiency E is :

E = v°-% =14 -m : (2. 22)
vo - v

De dimensieloze massabalans is nu te schrijven als :

F det = dE (2.23)

waaruit na integratie volgt :

T = —gaB (2. 24)
0 F X,

Hieruit blijKt duidelijKk dat de droogtijd Kan worden berekend
indien zowel F als Xy als functie van E bekend zijn.



2. 3. Shd—concept

Indien tijdens drogen de centrumconcentratie Kleiner wordt
dan 0. 9 spreekt men van de Regular Regime periode. Gedurende deze
reriode Kan de flux door het interface worden beschreven met
behulp van het Sherwood-getal voor de disperse fase, gedefiniéerd
als :

F=14 (-2 - Bt (2. 25)
e (a+1)

waarin Shd. = Shd (a, v,RWW)

met F = flux door het grensvlak

a
m

a = parameter uit de machtsrelatie : Dr

E = gemiddelde droogefficiency

E‘’:- locale droogefficiency op de plaats r - Ra(t)

2. 4. Periode met constante wateractiviteit aan het opperviak
{perjode I).

Gedurende de periode van constante wateractiviteit aan het
opperviak wordt de droogflux volledig gecontroleerd door externe
condities maar zal niet constant blijven voor Krimpende bollen éen
cylinders wegens het feit dat de stofoverdrachtsco&fficient in de
gasfase een functie is van de dynamische externe straal van het
Krimpende deeltje.

Gebaseerd op massa- en volumebalansen Kan de fluxXparameter van de
constante activiteitsperiode (Fca) worden gerelateerd aan zijn

initiéle waarde Fcao volgens :
F = __Fecao (2. 27)
e
v+i
(1-SE)

10



FeiteliJjk wordt zo de randvoorwaarde op ¢ = { (verg.2.4.b) van de
diffusievergell jking voor Krimpende systemen vervangen door
bovenstaande vergelijking 2. 27 met

s = (12" o(v°% v*) - gemodificeerde Krimpcoéfficiént (2. 28)
1+ (1-aV o©
qa =0 voor een vliakKe laag (v = 0)
q = { indien het Sherwoodgetal voor de gasfase (Sh’')
constant is
q = 1-n indien Sh’ afhangt van het Reynoldsgetal volgens

sh* & Re®

Voor niet-Krimpende deeltjes laat vergelijKing 2.27 zich vereen-

voudigen tot F, = F__ . en er Kan worden gesproken van een

constante flux periode.

11



3. HNumerieKe bereKeningen
3.0. Inleiding

Aan de hand van de beschikbare procedures, ontwikkeld door
Reniers [{11] zijn de volgende programma’s ontwikkeld voor de
berekening van het drooggedrag van deeltjes :

-NIETKRIMP : niet-Krimp met mi =z constant

-KRIMP ! Krimp met mi = constant

-NKCF : niet-Krimp met constante flux en
~-KCA ¢ Krimp met constante wateractiviteit.

Deze programma’s berekenen o.a. concentratieprofielen,
efficiency’s E, droogfluxen F, het Kengetal van Sherwood voor de
disperse fase Shd én de parameter G (zie hfdst. 4. 3).

Bovengenoemde programma’s worden elK afzonderlijK besproken
evenals de hieronder genoemde aangeroepen reKenprocedures,

De resultaten van de berekeningen worden in datafiles op DISK en
TAPE bewaard.

AANGEROEPEN REKEN-PROCEDURES

PROGRAMMA viakke laag cvlinder/bol
STARTSLAB (y-cobdrd.) STARTSLAB {(y-codrd. )
INIETKRIMP STARTHONSLAB {y~-cobrd. )
PDE {(y~cobrd. ) PDE (y~-cobrd. )

STARTSLAB (y-codrd.) INITIALIZEFI {(d-cobrd. )

KR IMP STARTHONSLABFI (¢-cobrd. )
PDE (y-cobrd. ) PDEF1 ($~cobrd. )
NKCF COHSTANTFLUX CONSTANTFLUX {y-cobrd. )
(y-codrd. )
KCA CONSTANTFLUX CONSTANTFLUXFI (¢-codrd. )
Tabel 3. 1. overzicht gebruikte reKen-procedures

12



Verder zijn er nog :
Procedures voor lav-out
KOPJETABEL voor constante grensvlaKconcentratie
KOPJETAPE voor constante grensvlakconcentratie
KOPJETABELCF voor constante flux
KOPJETAPECF voor constante flux
Programma’s voor jinlezen van data-files
LEESNIETKRIMP zie APDP.E
LEESNKPROFIEL zie App. F
LEESKRIMPFILE zie App. G
LEESNKCF zie Aprp. H
LEESKCA zie App. 1
Tabel 3. 2. overzicht gebruikte procedures

(Pas op : Alhoewel in sommige datafiles wordt gesuggereerd dat
r-codrdinaten zijn gebruikt is dit pniet het geval.
In al deze situaties 1is g9oK in y-codrdinaten gewerkt.)

3.1. ERorte beschriiving van beschikbare reken-procedures
3.1.1. STARTSLAB (Reniers)

Deze procedure is toepasbaar voor een niet-kKrimpend systeem (o:=0)

en mizconstant {verg. 5. 6 Reniers[ii) pag.28).

Voor een vlakke laag met constante grensvlakconcentratie m,

retourneert deze procedure het concentratieprofiel en de retentie
op het einde van de Penetratie-periode. )
Voor een bol en cylinder met constante grensvlakconcentratie m,

retourneert deze procedure het concentratieprofiel en de retentie
op t = 0.

13



Procedure heading

BOOLEAN PROCEDURE STARTSLAB(N, TAU, A, BV, U, RET, ACC, ITHAX) ;
VALUE N, TAU, A, BV, ACC, ITHAX; INTEGER N, ITMAX;
REAL TAU, A, BV, ACC, RET; REAL ARRAY U({x];

formele varameters :
N ¢ aantal intervallen in de y-~codrdinaat (enKele honderden);
TAU : (geschatte) einde van de penetratie-periode <« ;

PP
Zzo geKozen dat de concentratie in het centrum nog niet

merKbaar gaat dalen.

Voor a 3 0O levert tpp = 0.01 goede resultaten:
A ¢ exponent in de machtsrelatie Dr H ua H
BV : constante grensvliaKconcentratie u* H
U : array [O:N] dat het concentratieprofiel (u—u* } bevat voor

een vlakke laag aan het einde van de penetratieperiode.
U[i] bevat de oplossing op de plaats y = 1/N;

De concentratieprofielen voor T ¢ tpp zijn vrijwel

identiek alleen lineair gecomprimeerd. Hierdoor Kan UI[1)
worden beschouwd als de oplossing op de plaats

Y=t -yt (N-i)

T N

v PP

RET : retentie (1~E*) voor een vlakke laag aan het einde van de
: penetratieperiode. Voor t ¢ tpp Kan de retentie worden

berekend m. b.v. een Taylorreeksontwikkeling in vyt omdat

- gedurende de penetratie E* evenredig 1s met vyt ;
ACC ! nauwKeurigheid die moet worden bereikt voordat de itera-
tie (successleve substitutie) Kan worden beéindigd,

(meestal 10'6);
ITMAX: maximale aantal toegestane iteraties (meestal 20).

De bocolean procedure STARTSLAB Krijgt de waarde FALSE indien de
vereiste nauwkeurigheid zelfs met het maximale aantal jilteratie-
slagen niet Kan worden bereikt. Het aldus verKregen profiel 1s
echter niet nauwkeurig genoeg en en het is dan zinvol om het
programma af te breken en die situatie of met grotere ITMAX of
een fijner plaatsrooster (N groter) of met Kleinere TAU of
grotere waarde voor ACC te proberen.

14



3.1.2. STARTHONSLAB (Reniers)

Deze procedure is toepasbaar voor de peneiratieperiode van niet-
Krimpende bollen en cylinders (=0 en mi:constant), (verg. 5.2

Reniers{ii] pag. 28).
De procedure retourneert concentratieprofielen en retenties op
diverse tijdsintervallen voor T ¢ tpp.

Deze procedure Kan alleen worden gebruikt na een voorafgaande
aanroep van STARTSLAB die U{O, %] initialiseert. De variabelen H,
TAU, A en BV moeten zowel voor STARTSLAB als voor STARTHONSLAB
dezelfde waarde hebben.

procedure heading :

BOOLEAN PROCEDURE STARTNONSLAB(N, TAU, INTVALS, NU,
LAMBDA, A, BV, U, RET, ACC, ITHAX);
VALUE N, TAU, INTVALS, NU, LAMBDA, A, BV, ACC, ITHAX;
INTEGER N, INTVALS, NU, ITMAX; REAL TAU, LAMBDA, A, BV, ACC;
REAL ARRAY U{x, %), RET[%];

ignm:lﬁ_nanamﬁigns '
N : aantal intervallen in de y-cotrdinaat (enkele
honderden);
TAU : (geschatte) einde van de penetratie-periode;
Voor a 2 0 levert rpp = 0,01 goede resultaten;
INTVALS : aantal subintervallen waarin tpp is verdeeld;
NU : geometriefactor v, v = { voor cylinders,
v = 2 voor bollen;
LAMBDA : holte A; :
A : exponent in de machtsrelatie Dr = ua '
BV : constante grensvliakconcentratie u* 5
U : 2-dimensionaal array {[0O:INTVALS, O:N].

Bii aanroep bevat de nulde rij U[O, s]Jhet profiel
dat door STARTSLAB is afgeleverd.

Na afloop bevat U(Jj,1] de oplossing (u~u*

) op

T = T _* i en y = { - y¥% {N-1)
PP INTVALS VT N
pp
RET : array[0:INTVALS]: RET[Jj] bevat de retentie (1-E*}
op % * i
: PP INTVALS
ACC : nauwkeurigheid die moet worden bereikt voordat de

iteratie (successieve substitutie} Kan worden

betindigd (meestal 10~ °);
ITHMAX : maximale aantal toegestane iteraties (meestal 20).
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3.1.3. PDE (Reniers)

Deze procedure is toepasbaar voor een niet-Krimpend systeem (c:0)

en m, zconstant, mits T > rpp (verg.5.19 van Reniers(ii] pag. 34).

De procedure kan alleen worden gedbruikt nadat STARTSLAR en
eventueel STARTNONSLAB de oplossing voor de penetratieperiode
hebben geleverd.

De procedure retourneert concentratieprofielen en retenties voor

tijden groter dan 7 .
J g PP

De variabelen N, NU, LAMBDA, A en BV moeten dezelfde waarde
hebben als in de aanroep van STARTSLAB en STARTNONSLAB.

De procedure wordt in een lus herhaaldelijk aangerocepen totdat
een voldoend groot tijdsdomein is doorgerekend.

procedure heading ;

BOOLEAN PROCEDURE PDE(N, DTAU, STEPS, NU, LAMBDA, A,
' BV, U, RET, ACC, ITHMAX);

VALUE N, DTAU, STEPS, NU, LAMBDA, A, BV, ACC, ITMAX;

REAL ARRAY U([x];

INTEGER N, STEPS, NU, ITMAX;

REAL DTAU, LAMBDA, A, BV, ACC, RET;

formele parameters :
N : aantal intervallen in de y-cobrdinaat (enkele
honderden);
DTAU 1 interval AT gebruikt in de discretisatie;
STEPS : aantal stappen AT dat in 1 aanroep wordt genomen;
NU 1 geometriefactor v, v = O voor vliakKkKe lagen,
v = 1 voor cylinders,
vV = 2 voor bollen;
LAMBDA s holte )\;
A : exponent in de machtsrelatie Dr = u? H
BV ¢ constante grensvliakKconcentratie u* H
U : array [O:N].

Bil aanrocep bevat dit array het concentratieprofiel

(u-u*) door STARTSLAB of STARTNONSLAB afgeleverd.
Ha afloop bevat U[lx] een nieuw concentratieprofiel
dat STEPS*DTAU verder weg ligt in het t-domein;

RET i1 de retentie (i-E*) op het nieuwe T-niveau;

ACC : nauwKeurigheid die moet worden bereikt voordat de
iteratie (successieve substitutie) kan worden
be#indigd (meestal 10"5);

ITMAX : maximale aantal toegeéstane iteraties (meestal 20).

Omdat de parameter U een input/output-parameter is, en de waarde
die U heeft bij het ingaan van de procedure wordt overschreven
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door de ulitgaande waarde van U, dient er extern voor te worden
gezorgd dat de profielen tijdelijk worden bewaard in een array
("doorgeven van profielen”) zodat later tijdens het makKen van

plotplaatjes en bereKeningen van Kengetallen alle gegevens nog
voorhanden zijn.

3.1. 4. INITIALIZEFI (Reniers)

Deze procedure 1is toepasbaar voor een Krimpend systeem (0<o¢0)
en mi:constant {verg. 6.7 Renlers{ii] pag. 40).

INITIALIZEFI initialiseert de oplossing van de diffusievergelij-
King op © = O voor een constante grensvliakKconcentratie.

Voor Krimpende viakKe lagen zijn de oplossingen identieK aan die
-voor niet~-Krimpende viakkKe lagen zodat voor vlakke lagen gebruik
wordt gemaakKt van de procedures voor niet-Krimp.

eProcedure heading :

BOOLEAN PROCEDURE INITIALIZEFI (N, TAU, NU, LAMBDA, A,
SIGHMA, VREF, VINTF, VO,
U, ACC, ITHAX);
VALUE N, TAU, NU, LAMBDA, A, SIGHA, VREF, VINTF, VO, ACC, ITHAX;
INTEGER N, NU, ITMAX; REAL ARRAY U([x];
REAL ‘TAU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VINTF, VO, ACC;

formele parameters :

N : aantal intervallen in het ¢-domein (enkele
honderden) ;
TAU : {geschatte) einde van de penetratie-periode rpp ;

d. 1. wanneer de concentratie in het centrum nog niet
merkbaar gaat dalen.

NU : geometriefactor v, (v = 0 wordt niet geacceptéerd)
v = 1 voor cylinders,
Vv = 2 voor bollen;
LAMBDA : holte Ai;
A ‘ : exponent in de machtsrelatie Dr z ua :
SIGHMA ¢ Krimpcoéfficiént o, (vereg.z2.14);
VREF,
VINTF, VO : volumeverhoudingen, (verg.?2.6)
Voor het deeltje homogeen op resp.
- referentie conditie (u=0)
- grensvlakconcentratie (u:u*)
- beginvoorwaarde (u=1)
U : array [0O:N] dat het initialisatieprofiel (ueu*)
bevat aan het einde van de penetratieperiode.
ACC ¢ nauwKeurigheid die moet worden bereikt voordat

de iteratie (successieve substitutie) Kan worden

be#indigd (meestal 10 °);

ITMAX maximale aantal toegestane iteraties (ca. 20).

TS
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Indien zelfs met het maximale aantal toegestane iteraties de
vereiste nauwkeurigneid niet wordt gehaald Krijgt de boolean
procedure de waarde FALSE. Het programma Kan, indien hiervoor
wordt gelpteerd, worden afgebroken en er Kan eventueel met een
Kleinere TAU of grotere waarde voor ACC of met een grotere ITMAX
of N worden getracht tot een betrouwbare oplossing te Komen.

3.1.5. STARTNONSLABFI (Reniers)

Deze procedure 1s toepasbaar voor Krimpende cylinders en bollen
{0<cg0) en mizconstant {verg. 6.2 Reniers{iti] pag. 39).

De procedure retourneert concentratieprofielen en retenties op
diverse tijdsintervallen voor T ¢ tpp.

Deze procedure Kan alleen worden gebruikt na een voorafgaande
aanroep van INITIALIZEFI waarmee U[O, x] wordt gelnitialiseerd.
De variabelen N, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VIKNTF en VO moeten
dezelfde waarde hebben als in de aanroep van INITIALIZEFI.

procedure heading :

BOOLEAN PROCEDURE STARTNONSLABFI (N, TAU, INTVALS, NU, LAMBDA,
A, SIGMA, VREF, VINTF, VO,
U, RET, ACC, ITMAX);
VALUE N, TAU, INTVALS, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VINTF, VO, ACC, ITMAX;
INTEGER N, INTVALS, NU, ITMAX;
REAL TAU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VINTF, VO, ACC;
REAL ARRAY U[»x, x],RET[x];

formele parameters :
N ‘ : aantal intervallen in het ¢-domein (enkele
honderden) ;
TAU : (geschatte) einde van de penetratie periode tpp;
INTVALS : aantal subintervallen waarin tpp i1s verdeeld;
NU : geometriefactor v, (v = 0O wordt niet geaccepteerd)
v = { voor cylinders,
v = 2 voor bollen;
LAMBDA : holte JX;
A : exponent in de machtsrelatie Dr = ua H
SIGMA : Krimpcot&fficiént o, (vereg.z2.14);
VREF,
VINTF, VO : volumeverhoudingen, (verg.=2.6)
Voor het deeltje homogeen op resp.
- referentie conditie {(u=0)

- grensvliaKconcentratie (u.:u:i
- beginvoorwaarde . (u=1)

)
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U : 2-dimensionaal array [O:INTVALS, O:N].
Bil aanroep bevat de nulde rij U{0, xlhet profiel dat
door INITIALIZEFI is afgeleverd,

Ha afloop bevat U([j, 1] de oplossing (u-u#

) op

T = T__ % i en ¢ = 1 -~ y<t (N-1i}
PP INTVALS v N
PP
RET . array[0:INTVALS]; RET([J] bevat de retentie (1-E') op

T * i
PP INTVALS

ACC : nauwKeurigheid die moet worden bereikt voordat de
iteratie (successieve substitutie) Kan worden

bedindigd (meestal 10'6);
ITMAX ¢ maximale aantal toegestane iteraties (meestal 20).

Indien zelfs met het maximale aantal toegestane iteraties de
verelste nauwkeurigheid niet wordt gehaald Krijgt de boolean
procedure de waarde FALSE. Als gevolg hiervan is uiteraard de
output onbetrouwbaar bovendien zou de aanroep van INITIALIZEFI al
eerder problemen hebben gegeven.

3.1.6, PDEFL (Reniers)

Deze procedure 1is toepasbaar voor een Krimpend systeem (0<g{0) en
mi:constant {verg. 6. 17 Reniers[ii] pag. 43).

De procedure retourneert concentratieprofielen en retenties voor
tijden groter dan rpp'

PDEFI Kan alleen worden aangeroepen indien de procedures
INITIALIZEFI en STARTHNONSLABFI de penetratieperiode voor hun
rekening hebben genomen.

De variabelen N, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VIHNTF en VO moeten
weer dezelfde waarde hebben als in de aanroep van INITIALIZEFI en
STARTNONSLABFI.

Procedure heading :

BOOLEAN PROCEDURE PDEFI (N, DTAU, STEPS, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF,
VINTF, VO, U, RET, ACC, ITMAX);

VALUE N, DTAU, STEPS, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VINTF, VO, ACC, ITHAX;

INTEGER N, STEPS, NU, ITHAX;

REAL DTAU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VINTF, VO, ACC;

REAL ARRAY U([#»];

formele parameters :

N . aantal intervallen in het é-domein (enkele
honderden) ;

DTAU : interval AT gebruikt in de discretisatie;
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STEPS : aantal stappen, AT , dat in een enkele aanroep wordt

genomen;
NU : geometriefactor v, (v = 0 wordt niet geaccepteerd)
v = {1 voor cylinders,
vV = 2 voor bollen;
LAMBDA : holte A\;
A : exponent in de machtsrelatie Dr = ua H
SIGMA ¢ Krimpcoéfficiént o, (verg.2.14);
VREF,
VINTF, VO : volumeverhoudingen, (verg.z2.6)
Voor het deeltje homogeen op resp.
- referentie conditie (u=0)
- grensvlakconcentratie (u=u?)
- beginvoorwaarde (u=1)
U : array [O:N].
Biiji aanroep bevat het array een concentratieprofiel
(u—u#).
Na afloop bevat het een nieuw concentratieprofiel dat
STEPS*DTAU verder in het t-domein ligt;
RET ¢ de retentie (1-E*) op het nieuwe t-niveau;
ACC : nauwKeurigheid die moet worden bereikt voordat de
; iteratie (successieve substitutie) Kan worden
’ be#indigd (meestal 10 2);
ITMAX : maximale aantal toegestane iteraties (meestal 20).

Daar de procedure PDEFI veel robuuster 1is dan INITIALIZEFI en
STARTNONSLABFI zal de booleanwaarde vrijwel nooit FALSE worden.
Omdat de parameter U een input/output-parameter is, en de waarde
die U heeft bij het ingaan van de procedure wordt overschreven
door de uitgaande waarde van U, dient er extern voor te worden
gezorgd dat de profielen tijdelijk worden bewaard in een array
("doorgeven van profielen”) zodat later tijdens het maken van
Plotplaatjes en bereKeningen van Kengetallen alle gegevens nog
voorhanden zijn.

3.1. 7. CONSTANTFLUX (Reniers)

Deze procedure 1s toepasbaar voor niet-Krimpende systemen met
constante flux (verg.5.19 Reniers{ii] pag. 34).

De procedure retourneert het concentratieprofiel en de retentie
voor vliakKKe lagen, cylinders en bollen.

bProcedure heading :

BOOLEAN PROCEDURE CONSTANTFLUX (N, DTAU, NU, LAMBDA, A,
FLUX, U, RET, ACC, ITMAX) ;

VALUE N, DTAU, NU, LAMBDA, A, FLUX, ACC, ITMAX;

REAL ARRAY U(#]);

INTEGER N, NU, ITMAX;

REAL DTAU, LAMBDA, A, FLUX, RET, ACC;
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formele parameters :

N : aantal intervallen in de y-coordinaat (enkele
honderden);
DTAU : interval AT gebruikt in de discretisatie;
HU- : geometriefactor v, v = O voor vlakKe lagen,
v = 1 voor cylinders,
vV = 2 voor bollen;
LAMBDA : holte Ai;
A ¢ exponent in de machtisrelatie Dr z ua H
FLUX : constante flux F#;
U : array [O:N].
Bil aanroep bevat U[x] het concentratieprofiel (u)
Na afloop bevat U[x] een nieuw concentratieprofiel
dat DTAU verder weg ligt in het T-domein;
RET : de retentie (i—E#) op het nieuwe T-niveau;
ACC : nauwkeurlghelid die moet worden bereikt voordat de
lteratie (successieve substitutie) Kan worden
pe#indigd (meestal 107 °);

ITMAX : maximale aantal toegestane iteraties (meestal 20).

1

Deze boolean procedure Krijgt de waarde FALSE indien zelfs met
het maximale aantal toegestane lteraties de vereiste nauwkeu-
righeid niet Kan worden behaald of wanneer de voorgeschreven flux
niet langer Kan blijven gehandhaafd (bij grote flux vrij snel het
geval) omdat de concentratie aan het grensvlak U[N] <z 0 wordt,
Omdat de parameter U een input/output-parameter is, en de waarde
die U heeft bij het ingaan van de procedure wordt overschreven
door de uitgaande waarde van U, dient er gxtern voor te worden
gezorgd dat de profielen tijdelijK worden bewaard in een array
{“doorgeven van profielen”) zodat later tijdens het makKen van
plotplaatjes en berekeningen van Kengetallen alle gegevens nog
voorhanden zijn.
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3.1.8. CONSTANTFLUXF]I (Reniers)

Deze procedure is toepasbaar voor Krimpende systemen met con-
stante flux (verg. 6.2 Reniers{ii)] pag. 39), (0 < o ¢ 1),

De procedure retourneert het concentratieprofiel en de retentie
voor vlakKe lagen, c¢ylinders en bollen.

brocedure heading :

BOOLEAN PROCEDURE CONSTANTFLUXFI(H DTAU, NU, LAMBDA, A,
SIGMA, VREF, VO, FLUX,
U, RET, ACC, ITMAX) ;
VALUE N, DTAU, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VO, FLUX, ACC, ITMAX;
REAL ARRAY U([%];
INTEGER N, NU, ITHAX;
REAL DTAU, LAMBDA, A, SIGHA, VREF, VO, FLUX, RET, ACC;

formele parameters :
N : aantal intervallen in het ¢-domelin (enkele
honderden) ;
DTAU ¢ interval AT gebruikt in de discretisatie;
NU : geometriefactor v, (v = 0 wordt niet geaccepteerd)
v = 1 voor cylinders,

e v = & voor bollen;

LAMBDA : holte Ai;

A : exponent in de machtsrelatie D : u? ;

SIGMA ! Krimpcoéfficiént o, (verg.e2.14);

VREF, VO : volumeverhoudingen, (verg.2.6)

Voor het deeltje homogeen op resp.
- referentie conditie (u=0)

- beginvoorwaarde (uz1)
FLUX . constante flux F7;
U ' : array [O:N].

Bii aanroep bevat U[x] het concentratieprofiel (u)
Ha afloop bevat U[x] het nieuwe concentratieprofiel
dat DTAU verder weg ligt in het t-domein;

RET : de retentie (1—E#) op het nieuwe T-niveau;
ACC : nauwkKeurigheid die moet worden bereikt voordat de
iteratie (successieve substitutie) Kan worden

betindigd (meestal 10 °);
ITHMAX : maximale aantal toegestane iteraties (meestal 20).

Deze boolean procedure Krijgt de waarde FALSE indien zelfs met
het maximale aantal toegestane iteraties de vereiste nauwKeu-
righeid niet Kan worden behaald of wanneer de voorgeschreven flux
niet langer Kan blijven gehandhaafd (bij grote flux vrij snel het
geval) omdat de concentratie aan het grensvlakK U[H] <z O wordt.
De procedure wordt herhaaldeli jK ‘aangerocepen totdat U[N]:=0,

Omdat de parameter U een input/output-parameter is, en de waarde
die U heeft bij het ingaan van de procedure wordt overschreven
door de uitgaande waarde van U, dient er extern voor te worden
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gezorgd dat de profielen tijdelijk worden bewaard in een array
{"doorgeven van profielen™) zodat later tijdens het maken van

plotplaatjes en berekKeningen van Kengetallen alle gegevens nog
voorhanden zijn.

3.1.9. VARIFLUX (van Schaik)

Deze procedure is toepasbaar voor Krimpende en niet-Krimpende
systemen (O € o ¢ 1) met constante grensvlakwateractiviteit

De procedure retourneert het concentratieprofiel en de retentie
voor vliaKke lagen, cylinders en bollen.

Procedure heading :

BOOLEAN PROCEDURE VARIFLUX (N, DTAU, HU, LAMBDA, A,
SIGMA, VREF, VO, Q, FLUX,
U, RET, ACC, ITHAX) ;
VALUE N, DTAU, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VO, Q, FLUX, ACC, ITHMAX;
REAL ARRAY U([x1];
INTEGER N, RU, ITHAX;
REAL DTAU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VO, Q, FLUX, RET, ACC;

formele varameters :
N ¢ aantal intervallen in het ¢ resp. y-domein (enkele
honderden) ; :
DTAU : interval AT gebruikt in de discretisatie;
KU : geometriefactor v, v = 0O voor vlakke lagen,
v = 1 voor cylinders,
v = 2 voor bollen;
LAMEDA : holte X;
A : exponent in de machtsrelatie Dr = ua ;
SIGMA : Krimpcotfficiént o, (verg.2.14);
VREF, VO : volumeverhoudingen, (verg.z2.6)
Voor het deeltje homogeen op resp.
- referentie conditie {(u=0)
- beginvoorwaarde (u=1)
€] : parameter, q:=0 voor een vlakke laag
q = 1 indlien Sh* constant
Q:1-n indien Sh’s Re®
FLUX : beginflux Fcao’
U ¢ array [O:N].

Bii aanroep bevat U{x] het concentratieprofiel (u)
Ha afloop bevat U[*] een nieuw concentratieprofiel
dat DTAU verder weg ligt in het t-domein;

RET ¢ de retentie (1—E#) Op het nieuwe t-niveau;

ACC

.o

nauwkeurigheid die moet worden bereikt voordat de
iteratle (successieve substitutlie) Kan worden

betindigd (meestal 10 °); ;
ITMAX : maximale aantal toegestane iteraties (meestal 20).

23



Deze boolean procedure Krijgt de waarde FALSE indien zelfs met
het maximale aantal toegestane 1teraties de verelste nauwkeu-
righeid niet Kan worden behaald of wanneer de voorgeschreven
flux niet langer Kan blijven gehandhaafd (bij grote flux vrij
snel het geval) omdat de concentratie aan het grensvlak

U[N] <= O wordt.

De procedure wordt herhaaldelljkK aangeroepen totdat U[N]:=0.
Omdat de parameter U een input/output-parameter is, en de waarde
die U heeft bij het ingaan van de procedure wordt overschreven
door de uitgaande waarde van U, dient er extern voor te worden
gezorgd dat de profielen tijdelljKk worden bewaard in een array
("doorgeven van profielen”) zodat later tijdens het maken van
plotplaat jes en bereKeningen van Kengetallen alle gegevens nog
voorhanden zi jn.

3. 2. te sc iv 4 Ken-pro ’S.,

3.2.1. NIETKRIMP - m1 = constant.

NIETKRIMP maakt gebruik van de procedures :
a) STARTSLAB
, b) STARTNONSLAB (1indien v # 0)
.. c) PDE
die de oplossing van de diffusievergelijking in y-
codrdinaten beschrijven (Reniers {[11]).

Interpolatieformule voor de penetratieperiode

De efficiency E* tijdens de penetratieperiode Kan zeer goed
worden benaderd met een Taylorreeksontwikkeling in ¢y waarbij
alleen de eerste drie termen worden meegenomen :
E' = ¢, 4T +cC, T __ + C, _T VT _ (3. 1)
i 2 3
VT T ‘tig‘c
PP PP PP PP

Voor de fluxparameter F Krijgen we dan :

F = _3E/3T = { ¢y +c, + 1.5 ¢y 4T (3. 2)
) X T 2 T
Xy (X3% Tpp) \ ff "Top
pP
waarbij < = <wt__%__1i .
PP INTVALS
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Voor v = O geldt c8 z c3 = 0,

De procedure STARTSLAB levert de retentie (RETSS) op tpp zodat
c1 Kan worden bepaald m. b. v. ci Eppss z (1—RETSS)

(waarbij pp = penetratieperiode en ss:startslab)

Voor een bol en cylinder is voor Korte tijden alleen de eerste

term uit (3. 1) dominant, hierbij dient met de geometrie rekening
te worden gehouden :

¢, = Xi Eppss z Xl (1-RETSS) {3. 3)

Voor een bol en cylinder worden de volgende gegevens uit

STARTHONSLAB gebruikt om c2 en c3 te bepalen :

T = 1 < 4 B

1 /2 PP {

T = T 4 B
2 PP 2

1 - RET[INTVALS/2])
1 - RET[INTVALS]

Na invullen in bovenstaande yT-polynoom volgt :

3 = E2 _ 2 % Ej + c’f«& - 41 : en c2 = Ee - c1 - c3
1 - !ia
2

c (3. 4)

Deze:berekeningen geschieden buiten de procedures.

Er moet gelden ¢ >> ¢, wat na afloop van het programma Kan

e
worden geverifiéerd.

3

3.2.2.
SS = STARTSLAB
SNS = STARTHONSLAR
RETSS = retentie uit S8
RETSHS = retentie uit SHNS
Uss = profiel uit SS
USKS = profiel uit SKS
U = profiel uit PDE
tpp = tijdsduur penetratieperiode
index = teller voor het aantal iteraties
dim : maximale aantal toegestane iteraties
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3, 2. 3. Stromingsdiaeram voor NIETERINP

include drooglibrary

I/0~File-declaratie

variabelen declaratie

invoer gegevens

ABORT

invoer

ABORT

ci uit yt-polynoom
berekenen (verg. 3. 3)

“doargeven profiel”
U0, n) =z USS[#])
resp. USNS[INTVALS, »]

berekening coefficienten c; en c3
uit yr-polynoom (verg 3.4)

nee '““KEEﬁ?“W

met intern 4

Kleinere stapjes in dtau

om op een "mooie " tau-waarde
uit te komen

Jja

“dooregeven profiel”

USNS([O, ] ::= USS[«~])

startprofiel SNS = uitgangsprofiel SS

ndex < d4dim
and

not vereiste

bereikt?

Ja

berekeningen van specifieke

parameters {(zie hfdst. 4. 3)
en ultveer van data naar
TABELLEN en TAPE

berekening RETSHS

via ¢t interpolatie

STARTNONSLAB
true?

V A

index:: index+i
“doorgeven profiel” lplotten plaatjesl

END.




Daar dit programma voor a > i toch nog vrij veel rekentijd veregt
om tot een efficiency E van ca. 0.96 te Komen is er voor grotere
a-waarden tot een veel lagere eindwaarde voor de efficiency
doorgerekend, De profielen bij deze eindefficiency zijn op TAPE
gezet zodat er eventueel later nog bepaalde situaties verder
Kunnen worden doorgerekend door dit laatste profiel als opstart-
profiel aan PDE aan te bieden.

Met het programma LEESNIETKRIMP Kunnen de op TAPE staande
databestanden met berekeningen worden ingelezen (zie App. E).

Met het programma LEESHNEKPROFIEL Kunnen de op TAPE staande
profielen worden ingelezen (zie App. F).

3.2. 4, KRIMP - m, = constant

Voor Krimpende vlakKe lagen is de numerieke oplossing identiek
aan die voor niet-Krimpende vliakKke lagen, zodat ooK Krimpende
viakKke lagen worden uitgereKend met NIETKRIMP.
KRIMP maakKt gebruik van de volgende procedures

a) INITIALIZEFI

b} STARTNONSLABFI

'¢) PDEFI

NH.B. De efficiency E* gedurende de penetlratieperiode Kan 00K nu
weer goed worden benaderd met de eerste drie termen van een
TavylorreeKsontwikKeling in y<

4C
Y PP
E* = ¢ YT + C, % + C T JT (3.1)
1 ¥t e T 3 T_y7T
PP PP Pﬁ PP

De constanten Kunnen o0K nu weer worden gevonden door het fitten
van RET[i], RET[INTVALS/2] en RET[INTVALS] of door het toepassen
van regressietechnieken op alle data uit array RET{0:DIM].

De procedure PDEFI wordt herhaaldelijK aangeroepen totdat een
voldoende groot T-domein 1s doorgerekend.

Bij waarden van VO > 1 moet een Kleinere DTAU-stap worden genomen
dan bij waarden van VO <= 1 daar anders de output onbetrouwbaar
is (zie conclusies hfst. 5).

USHNS = profiel uit STARTNONSLABFI

U = profiel uit PDEFI

tpp = tijdsduur penetratieperiode

index = teller voor het aantal iteraties

dim = maximale aantal toegestane iteraties
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3.2.6. Siromingsdiarram voeor KRIME

[ include drooglibrary

I I/0~File~-declaratie

‘ [ variabelen declaratie

invoer gegevens i

YP

"doorgeven profiel”
uitgangsprofiel van STARTNONSLABFI
gebruiken als startprofiel
van PDEFI

U[O, ¥] : =USNS[IRTVALS, ]

Uli, ®x}1::=U[0, 5}

nee

ABORT

om op een “moole

1n:::;\\\\ nee ABORT

Juist?

ABORT

ABORT

ja, dan startprofiel voor
Startnonsiabfi bekend

STARTNONSLABF1
true?

Jja

v P

index < dim

met intern Kleinere stapjes in dtau

-

tau-waarde voor

de uitvoergegevens uit te Komen

nee

and
not vereiste
efficiency
ereikt?
index:: index+1i
“doorgeven profiel”
startprofiel :: eindprofiel
vorige aanrocep
DEF1I
true? ABORT
i
cotfficiénten vit yr-poly-
noom bepalen m b.v.
SELECTPOLREGRESSION
berekeningen van specifieke
parameters (zie hfdst. 4, 3) plaat jes END.
en uitvoer van de data naar plotien
TABELLEN en TAPE




Met het programma LEESKRIMPFILE Kunnen de op TAPE staande data-
files worden ingelezen (zie App. G).

3.2.7. HBECFE

NKCF maakt gebruik van de procedure
- CONSTANTFLUX

Omdat de profielen uit de procedure CONSTANTFLUX oscillaties
vertonen zowel in de plaats als in de tijd worden deze glad-
gestreken door een lineair gemiddelde te nemen van drie opeen-
volgende profielen (zie fig.3.1). Deze gladstrijKmethode is zeer
effectief en succesvol, want zowel oscillaties in tijd als in
plaats worden genivelleerd.

{
' |
! |
Ui, t-at Ui . Uy cepc
t-as -
= Ui’ T-AT ¥ Ui:'c * i Uiz T+AT
Ui, gladgestreken - —& 2
2 ;

concentratie U op één bepaalde roosterplaats
(L = 0,1,2,..N)
fig. 3. 1.

Deze procedure wordt in een lus herhaaldell jk aangeroepen totdat
een voldoend groot tijdsdomein is doorgerekKend of tot de vereiste
flux niet meer Kan worden gehandhaafd doordat U[N) = 0O

3.2.8. YerKlaring svmbolen in stromingsdiagram voor NKCF

UCF = profiel uit CONSTANTFLUX
index = teller voor het aantal iteraties
dim = maximale aantal toegestane iteraties
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. 2. 9.

Stromingsdiagram yoor HKCF

include drooglibrary

I/0-Flle-declaratite

l variabelen declaratie

l invoer gegevens

invoer
Jutst?

Ja

ABORT

startprofiel vullen
+ UCF[O, %}:=1

“doorgeven profiel”
UCF[1,*] := UCF[O, )

index: =index+1{

{intern 10 Kleinere
tijdstappen om het
beginprofiel beter te
kunnen berekenen, daar
anders door de grove
tijdstap en osclllatlies
de berekeningen
onketrouwbaar worden)

“doorgeven profiel”
UCF{INDEX, #]): zUCF[INDEX-1, »]

{

!

UCFINDEX+1, n}: =UCF[INDEX-1, «]

fnu CONSTANTFLUX met
tijastappen doorre-
Kenen. Zorg voor
Juiste ingaande

om in grotere
tijdsintervallen ook
nog op de correcte
wijze te Kunnen
gladstrijKen.

ndex < 4dim

and
CONSTANTFLUX

“doorgeven profiel”

true?

en uitvoer van de data
naar TABELLEN en TAPE

berekeningen van specifieke
parameters (zie hfdst, 4, 3)

plaat jes plotten

END.




3.2.10. KCA

KCA maaKkt gebruik van de procedure
- VARIFLUX, waarin weer worden aangeroepen

- CONSTANTFLUX en

~ CONSTANTFLUXFI,
De procedure VARIFLUX roept CONSTANTFLUXFI aan met een over het
tijdsinterval gemiddelde flux F#, die wordt bereKend volgens
vergelijking 2. 27.
Voor v: O is de oplossing identiek aan de oplossing in y-codérdi-
naten en wordt er gebruik gemaakt van de procedure CONSTANTFLUX.
Evenals CONSTANTFLUX heeft ooK CONSTANTFLUXFI last van oscil-

laties welKke op analoge wijze als bij NKCF worden gladgestreken.
Met het programma LEESKCA Kunnen de gegevens van de berekeningen
die op TAPE staan weer worden ingelezen.
3.2. 11, ¥ a stromingsdia v A

UCF

index
dim

profiel uit VARIFLUX
teller voor het aantal iteraties
maximale aantal toegestane iteraties

"Honoon
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L2012,

nee

giromingsdiagram voor KCA

include drooglibrary

I1/0-File-declaratie

varliabelen declaratie

invoer gegevens

invoer
Juist?

Ja

startprofiel vullen
UCF[O, #):=

“doorgeven profiel”
UCF(1,x] 1= UCF{O, &)

ABORT

ndex <: it
and

VARIFLUX
true?

ia

[1ndex::1ndex+1l

b

fintern 10 Kleinere
tijdstappen om het
beginprofiel beter te
Kunnen berekenen, daar
anders door de grove
tijdstap en oscilliaties
de bereKeningen
onbetrouwbaar worden}

s A

“doorgeven profiel” .
UCF[{INDEX, »]: :UCF[INDEX-1, «}

I

friu VARIFLUX met

tijdstappen doorre-
Kenen. Zorg voor
Juiste ingaande

om in grotere

UCF([INDEX+1, »): :UCF[INDEX-1, 2}

tijdsintervallen ook

nog op de correcte
wijze te Kunnen
gladstri jken.

ndex < dim
and
VARIFLUX
true?

“doorgeven profiel”

en uitvoer van de data
naar TABELLEN an TAPE

berekeningen van specifieke
parameters (zie hfdst. 4. 3)

plaatjes plotten

END.




4, Kortsluit-rekenmethoden
4, 0. Inleiding

De droogtijd van een deeltje Kan m. b. v, vergelijKing 2. 24 worden
berekKend indien zowel F als Xi als funktie van E beKend zijn.

Het verband Xi versus E Kan uit veregelijKing 2. 20 worden gevon-

den. Uit numerieKe resultaten Kunnen relatief eenvoudige cor-
relaties voor F versus E worden afgeleid.

Voor de ontwikKeling van deze correlaties zijn een aantal
specifieKe parameters van belang zoals :

- F fluxparameter
- E overall efficiency
- Ei ‘ locale efficiency op het interface (r:=R)
E locale efficiency in het centrum (r=R )
centre c
- G hulpparameter
- Shd Kengetal van Sherwood voor de disperse fase.

De wijze waarop deze parameters worden berekend wordt in
hfdst. 4, 3 besproken.

4,1, Niet-Krimpende systemen met mi:O

FPEN. FPERIO

Het blijKt dat het penetratiegedrag goed Kan worden beschreven
met de G-parameter

G = FxE (4. 1)

Bij voldoend Kleine droogtijden ( T 9 0) speelt het diffusie-
proces zich af in een zeer dunne laag aan de buitenkant van het
product. Het systeem gedraagt zich als een vliaKKe laag, m a.w.
het drooggedrag is onafhankelijK van de hoofdgeometrie en
onafhankelijK van de holte (ingesloten gasbel)

lim G = GO (4. 2)
90
waarbi j Go onafhankelijKk is van de geometrie.
Analytisch Kan worden aangetoond dat bij constante
diffusiecotfficiént Go = 2 (4. 3)
T
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Als a # 0 dan blijkt dat G. goed wordt beschreven met de

0
correlatie :
G. - i.98
0o ° & (H.42_ (4. 4)
T \a+i. 42
Voor © 3 O blijKt in de penetratieperiode
G = Go(1~ BE) (4. 5)
zodat de flux Fpp gedurende de penetratieperiode goed Kan worden
beschreven met :
Fpp = X1.0:0 Go( é - B) (4. 6)
a
waarbil B8 = Ba=0(1.25)
met voor v = 0 : Ba:o = 0
. _ o _ e
v = 1 ¢ Bazo = 0.71 0.13 A 0.58 A
v:e: B,,:0.88-008hx-008x -072
REGULAR REGIME

Gedurende een regular regime proces, dat zijn aanvang neemt als
de centrumconcentratie lager dan 0.9 wordt, blijKkt het Kengetal
van Sherwood voor de disperse fase (Shd) een zinvolle parameter

te zlJn voor de beschrijving van de flux F versus de efficiency E

F=_4 SPg ((1-E>a” - (hEp‘“‘) (2. 25)
2 {(a+1)

Voortbouwend op het werk van Schoeber (1] is vastgestéld
{[8], [10]) dat in het Regular Regime het getal van Sherwood voor
de disperse fase (Shd) enkel en alleen een functie is van a, v en

A in geval van niet-krimpende systemen, m a.w. voor één bepaalde
geometrie (v, A} en één bepaalde machtsafhankelil jkheid (a}) van Dr
zal de waarde van Shd tijdens het R.R. constant worden, d4.w. 2z
onafhankelijK van E.

Bij constante grensvlaKconcentratie (mi:O 3 Ei:i) wordt de flux
gedurende de Regular Regime periode gedefiniterd als :

Foo =4 2arr (1-5)2" ' (4. 7)
2 a+i
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waarbij de volgende correlaties gelden voor Sh, :

N & o
Shy pr ° Shy .. - ASH, & (4. 8)
a+e
waarin
< _ \(t.535 - 0.075v)
- . 2 - - i - K]
Shy 4.7 7-391 + (3.516v -0.034) ;.gvg (4. 9)
en
< o\t os
ASh, = 2.456 + (2.720v -0.087)| 21, 0:0 ) (4. 10)
v
OVERGANGSCRITERIUM

Het einde van de penetratieperiode en het begin van de regular
regime periode wordt beschreven in [8] door

= 440, 1v(5-v) {1-)) (4. 11)
(a+2)

E
PP, rr

Aldus 1is de gehele F versus E-curve bekend en Kan de droogtijd
door integratie worden verkKregen.

4. 2. Krimpende systemen met mi:O

Om een verband te Kunnen leggen tussen het drooggedrag van niet-
Krimpende en Krimpende systemen wordt een Krimpfactor gedefi-
niéderd als zijnde de verhouding van de fluxparameter van het
Krimpende systeem (Fd) en de fluxparameter van het niet-Krimpende

systeem (Fc-o) bij dezelfde waarde van de droogefficiency :

H: Fg (4.12)

Fd:O

Met behulp van vergelijKing 4.1 en 2.20 is dit ooK te schrijven
als : ,

v v
H:= (1+1-2"" 0@ )V sVt G5 (4. 13)
Gs:0
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Het vinden van F als functie van E is nu gereduceerd tot het
vinden van H als functie van E.

Voor Krimpende vlakKe lagen is de oplossing van de diffusiever-
geliljking identieK aan die voor niet-kKrimpende vlakKe lagen,
zodat voor een vliakke laag H = {1 en onafhankelijk van E.

Voor de Krimpfactor van de penetratieperiode (pr) Kan analytisch

worden afgeleid dat

¥

1im H_ = Hy = 1+ (1-2V*ev0 (VL (4. 14)
E-0

Bij benadering Kan deze waarde gedurende de gehele
penetratieperiode worden gehandhaafd.

Analoog aan 4. 14 moet voor de limietsituatie (E-90) voor verg.4.13

gelden dat Gg g =1, d.w.z. dat voor Krimpende en niet-

GO c=0

Krimpende systemen de waarde van G0 identiek is en dus

onafhankelijk van .

In geval van o=1 en A=0 wordt voor vergelijKing 4. 14 de extreme
Vv
O, v+1

waarde HO = (1+v ) bereikt.

Uit tabel 4.1. blijkt dat de H.-waarden voor steeds grotere

)
holten in het systeem tot 1 naderen.

tabel 4. 1. Ho-waarden voor o=1 , vozi en v*zo
bereKend uit de numerieke oplossing van
de differentiaalvergelijKing en met de
theoretische verg. 4. 14 voor de verschillende
-geometrieén.
o}
v = 1 A =0 A =0.3 A =0.7
g = 1 €exXp. theor. exp. theor. €exp. theor.
az0. , v=1 1.435 1. 414 1. 400 1. 382 1. 236 1.229
a=0.5, v=1 1.414 i. 396 1.235
a0 , v=2 1. 587 i.587 1.573 1. 573 1. 400 1. 400
az0,5, v=2 1. 587 1. 573 1. 400
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Voor de Krimpfactor van het Regular Regime is (zie [8]) de
volgende correlatie gevonden :

v
H = 1+ B9 e a9 [H (1-sE)Y*1 - 13 (4. 15)
rr sh 0

4a,rr,a

waaruit blijKt dat Hrr afneemt bij toename van E;

als v = v. = O bereikt de Krimpfactor Hrr de minimale waarde

nl. Hrr = 1,

De numerieke output van KRIMP is niet altijd betrouwbaar gebleken
en er Kunnen maar een beperkKt aantal overeenkKomstige situaties
met elKaar worden vergeleken.

Een correlatie over het gehele efficiency-bereik Kan misschien
worden gevonden m b. v. Gc z Go(i-B‘E)

Bij overstap van Kleine naar grotere tijdstappen treedt een
verstoring op in de berekKkende waarden zowel bij Krimpende als
niet-Krimpende systemen echter bij verschillende waarden van de
efficiency. Dit betekent dat de Krimpfactor over een vrij groot
traject van efficiency-waarden niet nauwKeurig Kan worden
berekend. EnKele grafiekKen van G versus E en H versus E zijn
gegeven in bijlage O.
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Voor de berekening van de verschillende parameters staan de
gegevens uit de penetratieperiode (na aanroep van STARTSLAB en
eventueel STARTHOKNSLAB) en de tijd volgende op de penetratie-
periode (door herhaald aanroepen van PDE) ter beschikKineg.

De efficiency gedurende de penetratieperiode wordt berekend via
interpolatie met vereg. (3.1) en de flux met verg. (3.2) :

E = C YT + C T + C T VT (3. 1)
PP L 2 X 3 Tyt
PP PP pp' PP
F = { ¢y +c, + L.5xcy JT (3. 2)
Xi,6=0" “pp 2 ?f—- YTop
PP

Voor de daarop volgende periode wordt de efficiency berekend via
integratie van het concentratieprofiel volgens

‘ :
Erest': g u dr = { - RET(1)

Uit bovenstaande vergelljKingen blijKt dat op t = O weliswaar E:zO
en Facwo , maar dat het produkt FxE wel een eindige waarde (z0)
heeft

zodat voor T =0

E = Ei SN ¢
F en Shd niet te bepalen zijn en

GO HE {1-EEZ§§)2
e * T
PP

voor 0O« T €= <
< o))

E(i):= 1 - RETSHKSI[i}]
Fmb v, de interpolatieformule (3.2)

G iz FaE
Xi,d:O
B’ = O
i
Shd b ex{a+i)xF = (1-BVisxgx (a+i)x*F
m att _ mia+1 ((1-E)x (1-BV) +BV) 2%t _ pyat+!
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Indien t > tpp worden de parameters berekKend uit de gegevens van

het 2-dimensionele U-array, dat met profielen uit PDE-aanroepen
is gevuld, en het {-dimensionele array RET, dat met
retentiewaarden is gevuld.

Voor de 19€ pij

E(i) = 1 - RET[1i}
E(i+ ~E{i-
. 2
F = R -1 - T[i+ z
Xi, G:ONZE%A'( Xi, U:O*A'c
G 1= FxE
xi, =0
Ei = L - Ufi. 01
i - BY
Shd M {(1-BV)x2x{a+1)xF

a+1

((1-E(1)) (1-BV)+BV)3*! _ Bv

Door de aanroepen van INITIALIZEFI, STARTHONSLABFI en PDEFI zijn
er array’s met profielen en met retenties voor de verschillende
tijdsniveau’s gevuld.

Analoog aan de handelwljze bij NIETKRIMP worden de parameters
berekend waarblij alleen als exira bereKening tijdens elke
tijdstap de waarde de waarde van Xi moet worden berekend voordat

F en G kKunnen worden bepaald.
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Voor de bereKening van de verschillende parameters is na herhaal-
delljk aanrocepen van CONSTANTFLUX de beschikKing verKkregen over
een twee-dimensionaal array UCF {(met concentratieprofielen)en een
een-dimensionaal array RETCF (met retenties) op verschillende
tijdsniveau’s.

Voor © = O zijn fn en Shd oneindig groot; E,Ec en Ei =0 en is er
B’
i

geen gebruik gemaakt van een yT-polynoom aanpassing voor Ei om Go

te berekKenen.
Ec en Ei Kunnen pas bij de tweede tijdstap worden berekend via
de gladstrijKk-methode.

vanat de 29 tijdstap geldt

E(1) :z 1 - RETCF[i) met i:= tijdstap-indexnummer
en voor Ec en E'i wegens het gladstrijken van de profielen over

de tijdsniveau’s

E.(i) = 1- 1 (UCF[i-1,0] + 2xUCF[1,0] + UCF[i+1,0])
4
E;(i) = 1- 1 (UCF[i-1,N) + 2%UCF[i,N] + UCF[i+1,N])
4 .
E E
E! E’
G I e
X,
1
en
Shd - ax(a+1)*Fcao
(-2 2 - (1-p 2

Hierbij dient erop te worden gelet dat de 11de rij niet wordt

afgedrukt (deze is voor een goede overstap naar grotere tijd-

stappen nodig) en dat voor de 12de rij E, en E; worden glad-

gestreken tussen 1i:=40, 12 en 13.
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De berekeningen zijn identiek aan die voor NKCF, alleen moet bij
elKe tijdstap X1 o worden aangepast om G te Kunnen bereKenen;
. ]

Voor het drogen met een constante flux door hét grensvliak is de
numerieke computer-output nog niet verwerkKt in correlaties.

Door het overstappen van Kleine tijdstap naar grotere tijdstap
treedt er een discontinulteit in de bereKende waarden op, hetgeen
problematisch 1s voor de gladstrijk-methode, die bovendien
uitgaat van equidistante tijdsintervallen. Deze moeili jKheden

Kunnen wellicht worden vermeden door de tijdstap geleideliik te
laten toenemen en niet sprongsgewijs.
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5. CONCLUSIES EN AANBEVELINGEN

- De procedures van Reniers vergen voor waarden van a 3 1.5 grote
rekKentijden. Het 1is derhalve wenselijKk dat de efficiéntie van de
numerieke berekKeningen wordt verbeterd.

Voor niet-Krimpende systemen bleeK namelijK dat voor a = 1.5 een
rekentijd van ca. 1600 processing units was benodigd om tot een
eind-efficiency van 0, 96 door te Kunnen rekenen.

Voor Krimpende systemen lag de rekentijd in dezelfde grootte-

orde.
Voor nietkrimpende systemen met een constante grensvliakwaterac-

tiviteit bedroeg de rekentijd voor a = { ca. 500 en voor a = 0.5
zelfs ca. 900 processing units.

- Voor systemen met constante grensvlakwaterconcentratie wordt

a
Shd,rr constant (indien Dr = m'} als m1 = 0 en gaat Shd,rr als

funktie van de efficiency E door een minimum als m;, ¥ 0.

Voor systemen met constante grensviakwateractivtelt wordt
Sh alleen constant als de diffusiecoéfficiént constant is

d, rr
(a=0) en gaat Shd rr bij variabele diffusieco&ffici&nt als
. 3

funktie van de efficiency door een minimum.

- Voor alle bereKende droogsituaties is de G-parameter gedurende
de penetratieperiode bij goede benadering linealir afhankelijk van

E/E1°

- Voor Krimpende en niet-Krimpende systemen is de waarde van GO

identiek, d.w. 2, onafhanKelijKk van o.

.= Voor Krimpende vlakKe lagen is de oplossing van de diffusiever-
gelijKing identiek aan die voor niet-Krimpende viakKe lagen,
zodat de Krimpfactor H de waarde 1 heeft en onafhankKelijk 1is van

de efficiency E.

-Het is zinvol de Krimpfactor zowel te definié&ren op basis van de

verhouding Fg als op basis van de verhouding Gg waarbij deze

Fd:O Gd:O

laatste definitie als voordeel heeft dat situaties met gellijKe
waarde voor de Krimpco&fficié&nt s wellicht hetzelfde verband voor

Gy  vertonen. Zo zal voor A » 0.7 en/of o << 1 hetzelfde
G0:0 .

resultaat worden gevonden omdat dan de verhouding van de G-
parameters tot {1 nadert.
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- De berekende Shd rr-waarden van holle en massieve niet-
3

Krimpende systemen met m, =0 vertonen een zeer goede overeenkomst
met de waarden van van Schaik [14] (afwijkingen < 0.1%).

- Voor constante grensvlakwateractiviteit (niet-Krimp, constante
diffusiecoéfficiént (a:z0,0:0)) Komen de numeriek berekende
efficiency’s zeer goed overeen met de analytische oplossingen van
Bosch [9}].

- Het programma KRIMP heeft bij waarden voor v°>1 eeh zeer Kleine
tijdstap nodig om redelijk betrouwbare resultaten te Krijgen; dit
valt te verifiéren aan de hand van de waarde van GO welke gelijk

moet zijn aan de waarde voor de nietKrimpende situatie.

- BljJ overstap van een Kleine tijdstap in het begin van het
proces naar een grotere tijdstap voor de rest van het droogproces
ontstaat er in de berekeningen van de specifieke parameters een
discontinulteit . Het is aan te bevelen dit probleem te ondervan-
gen door met een continue toenemende tijdsstap tot een maximale
waarde deze beginfase van het droogproces door te rekenen.

- Bij het programma NKCF en KCA moet er rekening worden gehouden
met het optreden van oscillerende concentratieprofielen (zowel in
plaats als in tijd); deze oscillaties Kunnen echter door
gladstrijKk-methoden worden geminimaliseerd.

- Het zou raadzaam zijn om voor de situaties met constante
grensvlakwateractiviteit gedurende de penetratieperiode gebruik

te maken van een yt-polynoom-aanpassing voor Ei waardoor het

mogelijk wordt de waarde voor GO te berekenen.

- Bij vergelijking van de berekende krimpfactofen (bijlage 0O) met
de analytische oplossing volgens vergelijKking 4.10 blijKt dat de

Ho-waarden redeli jk overeen Komen met de berekKende waarden

volgens de analytische oplossing.
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BIJLAGE {

Niet-Krimpende systemen met constante grensv]akconcentratie

Overzicht

van Go- en Sh _- waarden

d

I Go als funktie van a en mi

| voor alle waarden van v en A

|
i | | | |
l m1 | a==0o0 | a = 0.5 | a:- 1.0 | a:= 1.5
| | | | I
| 0 | 0.63639 | O©.34868 | 0.22063 | 0.15215
l 0. 025 | | 0.36232 | 0.23153 | 0. 16024
| 0. 050 | | O0.37456 | O. 24244 | O.16862
| 0. 075 | | 0.38583 | 0.25325 | 0.17729
| 0. 100 } | ©0.39638 | 0.26404 | O0.18625
| | | I |

| Shd waarden voor niet—krimgende en

| Krimpende vlakKe lagen voor O ¢ A ¢ 1

i
| | | | |
| m1 | az==o | az:= 0.5 { a- 1.0 | a:=- 1.5
| ] | | i
| 0 | 4.936 | 5. 442 } 5. 772 } 6. 004
i 0. 025 | | 5,175 | 5. 694 | 5,991
| 0. 050 | | 5. 087 | 5. 552 | 5.933
{ 0. 075 } | 5. 046 | 5.411 i 5. 841
{ 0. 100 | ] 5.019 ! 5. 291 | 5. 732
[ 1 | { 1
Voor mi : 0 zijn de waarden voor Shd constant

in het Reg

ular Regime.



Sh_-waarden voor v = {

g
uit 4] bij bij bij bij
5 o) Bia M B Bong Boina
L 3 o 0,05 0,005 .05 Y
P 518 5163
03 Los 403
01 L L8R
0 05 683 665 636 090 619 090 605 090 591 0980
0.3 5125 512 530 0980 5198 0.0 512 0980 508 098
01 5080 SMT  S41h 0960 503 0979 895 0980 493  0.98
' 55 LS5 6.9% 0.9 6.631 0.9 681 090 530 090
0.3 6280 620 600 094 5619 095 542 090 532 090
01 560 508 560 0911 5898 093 531 0.9 5180 095
0 L5 5019 0.5  8.0201 055 8000 0.569 19T 051 6.1  0.9%
0.3 6.6 0.5 66101 0.55 65T  0.5% 65831 OS5 50 0,920
01 6.0100 0.6  6.000 08  6.00% 047 60601 0I5 51061 0084
ald'ﬁarﬁn voorv:2
uit (18] bij bij bij bi
" % B % B % B % Byp
3 0 0. 025 0. 005 0.015 o1
0 o 5.5% 6,50
0.3 5131 5421
01 L1535 1%
j L9% .93
0 05 23 528 LM 090 L1 0.90 1016 0.9  6.95 0.9
03 6.8 6.2 5705 0980 55T  0.980 585 0980 5357  0.980
o1 543 548  5.00 0.0 &.951 0,90 490 0.9 4813 0.9
i M2 580 5415 0.0  5.00 050 506 090 5009 098
P 921 9.210 6461 0.910 1.9 0.910  T.669 0.910 1469 0910
0.3 6.0  6.990 6431 0959 606 090 58 090 515 090
01 581 SMT S8 0.93 546 0.0 5246 099 508 0,99
X 5112 5T 5.6 0.00 552 0811 581 0.9 521 008
0 15 10001 050 0.0 0.613  10.00h 0.618  9.9%1 0.6 .87 069
03 L5 05 LS 0,559  L5dx 0517 TS0l 0.50 TS .56
o1 6,190 0.09  6.2000 0.98 6193 0895 61801 0887 6,155  0.4%5
i 6,008 5.990 0806 503 0.0% 58 08  STR 08
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BIJLAGE 2

Krimpende systemen met constante grensvlakconcentratie

Overzicht van GO— en sh -

d

waarden :

Go’ o1 als funktie van a

vorv:4, k=0 enlizo

!
a:10 l a:14%
|

064560 | 0.35285
0.63305 | 038718
0.51093 | 0.31188

0.22203 | 0.15387

0.2901 | 0.1519%

0.2029T | 018082
{

|
0, 22063 l 0. 1515

i~
;

Go als funkiie van a2

voorv:4, A:03 enllzo

-
0"

| |
1:011:0.5 i.Ola:i.S
| |

0.69851 | ¢ 3528

0.68618 | 0.35297

0.63959 | 0.33963
|

0.22268 | 0. 15364

0.22318 | 0.15400

0.22429 | o.15262
|

l
0. 22063 l 0. 15215

I
0. 63639 l 0. 33868

e IR S S —

e T FSS——




l Go als fanklie van a l

l voorvz{i, 1:01 enll.:ﬁ '

| }
| | | | | |
I Y la olazo.sla:x.olau.sl
| | | | | |
| ] 0.64028 | 0.35088 | 0.22163 | 0.15280 |
i 2 | 0.68495 | 0.35106 | oO.22201 | 0.15310 |
i 8 | 0.68887 | 0.35203 | O.22260 | 0.15353 |
i | { | i |
i | i | | |

6 0.6 0. 34868 0. 22063 0. 15215

| S0 | 059 I | 0455
{ { | i | |

I‘ j 60 als funktie van a I

l worv:z2, 1:0 ennizo |

| ]
| | | | | {
| !0 la:Ola:&Sla:i.Dla:i.Sl
| | | | - |
| 1 0.58730 | 0.30670 | O.19687 | 0.43651 |
| 2 | 0.30978 | 0.23182 | 0.45541 { 0.10902 |
| 4 | | u | n | u ]
} | 1 | i {
| | } | | |

6 , 6 868 | 0.20063 | 0. §5215

| S0 | 0005] 0308 | I l
| { { ] 1 |

11 = tolaal onbetrouvbaar



60 als funkiie van a

voorv:=2, A:03 enlizo

| I
0.63985 | 0.38987 | O.22188 | 0.15285
0.57650 | 0.32142 | 0.20502 | 0. 18218
n | u | n | n
] ] I

L _J

| | |
0.63639' 0. 31868 I 0. 22063 | 0. 15215

1 1 |

i

i | | |
'0 lazolazo.sla:i.ola:i.s

| |

I

|

|

i

|
0,0:0 |

{

—— e e e — — a——— em—— —G— —
~

1 - totaal onbetrouwbaar

60 als fonktie van a

voorv:2, A:01 cnli:O

|
|
P ia:oia:asiazi.oiazi.s

|

|

|

| |
| |
I | O.6MST| 0358 | 0.22269 | 0531 |
| 2 |0.6487( 035368 | 0.2235 | 0.1822 |
| 8 | O.GIS6 | 035246 | 0.2221 | 01531 |
D 1 1 I | |
| | | | | |
| Ggo | 0639 | 0. | 0.2 | o625 |
| ! | | | |
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l1istinmg van net ProgrIramma:a
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NIETKRIMP

BEGIN :
$INCLUDE " (TGTFDR)DROOGLIBRARY ON USER4. ~
FILE IN(KIND:=DISK, FILETYPE=7),
TAPE(KIND:=DISK, PROTECTION:=SAVE, MAXRECSIZE:=22, UNITS=WORDS),
PROFIEL (KIND:=DISK, PROTECTION=:=SAVE, MAXRECSIZE:=22, UNITS=WORDS),
PRINT(KIND=PRINTER);

STRING SITUATIE;

REAL LAMBDA, A, BV, STOPE, TAU, ACC, DTAU, RETSS, XI, XH, SIGHMA,
El, E2, E, F, G, SHD;

INTEGER HNU, ITMAX, INTVALS, STEPS, N, DIM, INDEX, I, FACTOR, SIT;

REAL ARRAY COEF([1:3};

A1



7 heading printerfile-tabellen constante grensvlakKconcentratie
PROCEDURE KOPJETABEL (F, A, BV, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, COEF,
INTVALS, ITMAX, ACC, RET, XI);
VALUE A, BV, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, INTVALS, ITMAX, ACC, RET;
REAL LAMBDA, A, BV, TAU, DTAU, SIGMA, VSTER, VREF, VO, ACC, RET, XI;
INTEGER NU, ITMAX, INTVALS, N, WF;
REAL ARRAY COEF[x];
FILE F;
BEGIN :
STRING S, SA, SBV, SNU, SLAMBDA, SN, STAU, SINTVALS, SDTAU;
INTEGER NUP;
SA::= STRING(A, x) CAT *© "
IF FIRST(SA)="." THEN SA:="0" CAT SA;

SBV::= STRING(BV, *) CAT ~ H
IF FIRST(SBV)="." THEN SBV::="0" CAT SBV;

SNU: = STRING(NU, ®) CAT ~ H

SN:= STRING(N, x) CAT "y

SLAMBDA: = STRING(LAMBDA, x) CAT ~

IF FIRST(SLAMBDA)="." THEN SLAMBDA:

SSIGMA: = STRING(SIGMA, %) CAT ~

IF FIRST(SSIGMA):=". " THEN SSIGMA:

SVSTER: = STRING (VSTER, *#) CAT °

IF FIRST(SVSTER):="." THEN SVSTER:

SVREF: = STRING (VREF, ») CAT ~ :

IF FIRST(SVREF):="." THEN SVREF::="0" CAT SVREF;

SV0O:= STRING(VO, ) CAT ~ "3

IF FIRST(SVO)="." THEN SVO:="0" CAT SVO;

STAU: = STRING (TAU, ) CAT ° "

IF FIRST(STAU):="." THEN STAU::="0" CAT STAU;

SDTAU: = STRING (DTAU, *) CAT ~ "3

IF FIRST(SDTAU):="." THEN SDTAU::="0" CAT SDTAU;

SINTVALS: = STRING(INTVALS, %) CAT ~ "3

S: =zREPEAT("~-", 65);

WRITE(F[SKIP(1)]);

WRITE(F, <X7, A65>, S);

WRITE(F, <X7, 1", X311, "1",X31, "1">);

IF SIGMA NEQ O THEN

BEGIN

WRITE (F, <X7, "1", X2, "Physical properties”™, X10, "1", X2,
"SHRINKAGE parameters”, X9, 1", /, X7, "1",X31, 71", X31, "1",

"0" CAT SLAMBDA;

)
"0" CAT SSIGMA;

1]

"0" CAT SVSTER;

/X7, "1", X2, "A =", X5,A10,X5, "1", X7, "SIGMA = ", X2, A10, X4, "1",
/X7, "1", X2, "BV =", X5, A10, X5, "1", X7, "V# = ",Xe,A10,X4, 71",
/, X7, 1", X2, "NU =", X5,A10,X5, "1", X7, "Vx = ", X2, A10, X4, "1",
/, X7, "1", X2, "LAMBDA =", X5, A10,X5,"1", X7, "VO = ", X2,A10,X4, 1",
/y X7, "1",X31,"1",X31, "1">, TAKE(SA, 10), TAKE(SSIGMA, 10),
TAKE (SBV, 10), TAKE (SVREF, 10), TAKE(SNU, 10), TAKE(SVSTER, 10),
TAKE (SLAMBDA, 10), TAKE(SVO0, 10));

WRITE (F, <X7, A65>, S);

WRITE(F, <X7, "1", X31, "1",X31, "1">);

WRITE(F, <X7, "1", X2, "Discretization”, X15, "1", X2, "Accuracy”,
Xet, 17, /, X7, 71", X34, "1, X311, 71", /, X7, "1", X2,
"N =", X5, A10, X5, "1", X2, "ACC =",E8.1,X14,"1", /, X7, "1", X2,
"TAU pp =", X5,A10,X5, "1", X2, "ITMAX(INITIALIZEFI) =", I4,X2,"1", /,
X7, 1", Xe, "INTVALS =", ;
X5, A10, X5, "1", X2, "ITMAX ) =", I4, X2, "1", /, X7,

A2



TAKE (SN, 10), ACC, TAKE(STAU, 10}, 5xITMAX, TAKE(SINTVALS, 10), ITHMAX,
TAKE (SDTAU, 10) ) ;
WRITE(F, <X7, A65>, S);
7
WRITE(F, </, X8, "Penetration”>);
WRITE(F, </, X9, "TAU”, X7, "E", X122, "F", X111, "G", X8, "E(r:zRc) ",
X8, "shd”, />);
NUP: -NU+1,;
XI::=XHx (LAMBDA*xNUP+ (1~-LAMBDA*xNUP) x (1+SIGMA%xVO) ) x%x (NU/NUP) ;
WRITE(F, <X7, "0, 0000", X7, "0",X10, "--", X3, F12,. 5, X7, 0",
X12,"--">, (COEF[1]1/XI}xx2/(2xTAU));
END
ELSE
BEGIN
WRITE(F, <X7, 1", X2, "Physical properties”, X10, 71", X2,
"NON-SHRINKING SYSTEMS™, X6, "1, /, X7, 71", X34,71",X31,"1",
/X7, 7"17,%X2, "A ", X5,A10,X5, "17, X311, 71",
/X7, 71", X2, "BY ", X5, A10, X5, "1, X31, "1",
/X7, "1",Xe, "NU ", X5, A10, X5, "1™, X34, 1",
/s X7, "1, X2, "LAMBDA ", X5, A10, X5, "1, X34, "1",
. /X7, 717, X341, 71", X314, "1">, TAKE(SA, 10), TAKE(SBV, 10),
TAKE (SNU, 10), TAKE(SLAMBDA, 10} )
WRITE (F, <X7, A65>, S);
WRITE(F, <X7, "1”, X311, 1", X34, "1">)
WRITE(F, <X7, 1", X2, "Discretization”, X15, "1, X2, "Accuracy”,

ER NN E RN S R 1

24,717, /, X7, 71", X34, 71", X31, 1", /, X7, "1", X&,

"N =", X5, A10,X5, "1", X2, "ACC =",E8.1,X14, 1", /, X7, 1", X2,
"TAU pp =",X5,A10,X5,"1", X2, "ITMAX (STARTSLAB) =", I4,X%X2,"1", /,
X7,"1", X2, "INTVALS =",

X5, A10, X5, "1", X2, "ITMAX =", 14, X2,"1", /, X7,

“1", X2, "DTAU =", X5, A10, X5, "1, X31,"1", /, X7, "1", X314, 1", X31, "1">,

TAKE (SN, 10), ACC, TAKE(STAU, 10), 5x ITMAX, TAKE(SINTVALS, 10), ITMAX,
TAKE (SDTAU, 10));
WRITE(F, <X7, A65>, S8);
/4
WRITE (F, </, X8, "Penetration”>);
WRITE(F, </, X9, "TAU", X7, "E™, Xi2, "F", X111, "G”, X8, "E(r=Rc¢) ",
X8, "sSha”, />):
l’ WRITE(F, <X8, 0. 000", X7, 0", X110, "--", X3, F12. 5, X7, " 0",
X112, "--">, (1-RET)xx2/(2%TAU) };
END;

A3



Zheading tape- en diskfilesg voor constante grensvlaKconcentratie

PROCEDURE XOPJETAPE (F, WF, SIT, SIGMA, A, BV, NU, LAMBDA,
N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX,
ITMAX, DIM, VREF, VO, COEF, XI1);
VALUE F, WF, SIT, SIGMA, A, BV, NU, LAMBDA, N, TAU, INTVALS,
DTAU, INDEX, ITMAX, DIM, VREF, VO, XI;
INTEGER WF, SIT, NU, N, INTVALS, INDEX, ITMAX, DINM;
REAL TAU, DTAU, SIGHA, A, BV, LAMBDA, VREF, V0O,
REAL ARRAY COEF({x];
FILE F;
BEGIN
STRING SITUATIE;
CASE SIT OF
BEGIN
1 . SITUATIE:
2 : SITUATIE:
3 : SITUATIE:
4 : SITUATIE:

“Zrvw constant, r coordinates”
“/4rvw constant, fi coordinates”
“/Zflux constant, r coordinates”
“7Zflux constant, fi coordinates”

o o

wa e ww wa

END;
4
WRITE(F, <I2, ", ", A30, ", ">, SIT, SITUATIE) ;
WRITE(F, <5(E21.9, ", "), "4 SIGMA, A, BV, NU, LAMBDA" >, SIGMA,

A, BV, NU, LAMBDA) ;
IF SIGMA =0 THEN
BEGIN

WRITE(F,<15,'," F10.5,",", 15, ", ", F10.5,", ", 15, ", ", I5, ", "

" %N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, ITMAX >,
N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, ITMAX);
WRITE(F, <"ZTAU, E, F, G, E(r=Rc), Shd">);

WRITE(F, <X8, "0, 000, ", X7, "0, ", X10, "=~-, ", X10, "--, ", X10, "
X12, "--,">);

END

ELSE

BEGIN

Zals WF:=1 dan algolversie, als WF:2 dan pascalversie
Zals WF:3 dan PC-versie

XI:=XHx (LAMBDAxxNUP+ ({ -~ LAHBDA*!NUP)*(1+SIGMA!VO))x;(NU/HUP),

IF WF:=1 THEN
BEGIN

WRITE(F, <15, ", ", F10.5,", ", 1I5,", ", F10. 5, ", ", I5,", ", I5, "

4N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, DIM" >,

N, TAU, INTVALS, DTAU, [INDEX+INTVALS], DIM);
WRITE(F, <15, ", ", F6. 3, ", ", F6, 3,
WRITE(F, <"4ATAU,E, F,G, E(r:=Rc), Shd">};

WRITE(F, <X7, "0. 0000, ", X7, "0, ", X410, "=~, ", X3, F12. 5, X7, 7,0, "
Xi2, " --, ">, (COEF[1]1/X1)xx2/(2xTAU));
END
ELSE
BEGIN
IF WF:=:2 THEN
BEGIN
WRITE(F, <16,F11.5,16,F11,.5,2(16),
" {N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, DIM} ">,
H,TAU,INTVALS,DTAU,(INDEX+INTVALS],DIM),
wRITE(F,<IS ", ", F6.3,",",F6.3,",","Z Vref, VO">, VREF, VO),
WRITE(F, <’ {TAU E F,G, E(r: Rc) Shd; >),
WRITE(F, <X7, “0. 0000 ", X7, , X100, "-- ", X3, F12. 5, X7, "

A4

y "4 V¥ref,VO">, VREF, VQO);
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END

ELSE
IF WF:3 THEN

BEGIN _
WRITE(F, <I2, ", ", A30, ", ">, SIT, SITUATIE) ;

WRITE(F, <5(E20. 9, ", "), "ZSIGMA, A, BV, NU, LAMBDA" >, SIGMA,
A, BV, NU, LAMBDA) ;
WRITE(F, <I15,",",F10.5,",",1I5,",",F10.5,",",15,",",1I5,", ",
" 4N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, DIM">,
N, TAU, INTVALS, DTAU,
INTVALS+22+ENTIER ( (INDEX-1-MIN(INDEX-1, 19) ~-FACTOR) /FACTOR),

ITMAX) ;
WRITE(F, <15, ", ",F6, 3, ", ", F6. 3, ", ", "Z Vref, VO">, VREF, VO);
WRITE(F, <"/ TAU , B . F .
G ,E{r:=Rc) yShd”>);
WRITE(F, <X7, "0. 0000, ", X7, 70, ", X10, "~~-, ", X3, F{2. 5, X7, ", 0, ",
Xig,"--, ">, (COEF[1]/XI)xx2/(2%TAU));
END;
END;
END;
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A
READ(IN, /, NU, LAMBDA, A, BV, STOPE, DIHM, SIGHMA) ;
TAU: =DTAU: =0, 041; ACC; z2@-6; ITMAX:=20; INTVALS::=10;8IT:=1;
VREF: zVSTER: =V0: =0;

ZChecK input, ABORT (and display error message) if inconsistent

IF A<O OR A>»2 THEN ABORT("NIET-KRIMP : only A>:z0 or A<:2 allowed”);
IF NU<O OR NU>2 THEN ABORT("NIET-XRIMP : only NU:=0,1 or 2 allowed");
IF NU>0O AND (LAMBDA<O OR LAMBDA>:1) THEN

ABORT ("NIET-KRIMP : LAMBDA<O or LAMBDA>:=1{");

IF BV<0O OR BV>:1 THEN

ABORT ("NIET-XRIMP : boundary value out of range, BV<O or BV>:=1");

IF STOPE<:=0 OR STOPE>0. 99 THEN

ABORT("NIET-KRIMP : efficiency-stop out of range, STOPE<:0 or

STOPE>OQ, 997 ) ;

IF DIM>1000 THEN ABORT("NIETKRIMP : try DIM:z=500");

IF DIM<20 THEN DIM: :=20;
N: =z200;

IF A>=0.5 THEN N::-400;

IF A>1 THEN N::=800;

IF A>1.5 THEN N::=1600;

IF NU=0 THEN LAMBDA::=0;
BEGIN

%4
REAL ARRAY USS[O:H],USNS[O:INTVALS,O:N],U[O:DIM, O:N},
RETSNS[0: INTVALS], RET[0:DIM);

z .
IF NOT STARTSLAB (N, TAU, A, BV, USS, RETSS, ACC, 5% ITMAX)
THEN ABORT("convergentieproblemen in STARTSLAB");
YA
CASE NU OF

BEGIN

O : XH::= HNU+1;

i ¢ XH::=z(NU+1)/(1+LAMBDA);

2 ¢ XH:=z(NU+1{)/(1+LAMBDA+LAMBDAxLAMBDA)
END;
XI:=XH;

COEF[1]:=(1-RETSS) xXI;
IF NU:=0 THEN
FOR I:= O TO INTVALS DO
RETSNS[I]:=1-C1xSGRT(I/INTVALS)
ELSE
BEGIN FOR I:=0 TO N DO USNS[0,1]::=USS[I];
IF HOT
STARTNONSLAB (N, TAU, INTVALS, NU, LAMBDA, A, BV, USHS, RETSNS, ACC, ITHMAX)
THEN ABORT ("convergentieproblemen in STARTNONSLAB™)
END;
IF NU=0 THEN
BEGIN FOR I:=20 TO N DO U({1,1}:=U[0,I]::USS[I];RET[O]:=RETSS END
ELSE
BEGIN FOR 1:=0 TO H DO U{4,13:=U[0,1]:=USNS[INTVALS, 1);
RET[O]: =RETSNS{INTVALS];
END;
IF NU=0 THEN COEF[2]::COEF[3]:=0 ELSE
BEGIHN
El:=1-RETSNS[INTVALS/2];
E2::=1-RETSNS{INTVALS); .
COEF[3):: (E2-2*E1+COEF[1]1 % (SGRT(2)-1))/(4-(1/SQRT(2))):
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END;
:/: .
IF NOT PDE(N, DTAU/4, 4, NU, LAMBDA, A, BV, U4, %1, RET[1], ACC, ITHAX)
THEN ABORT (" convergentieprodblemen in PDE ");.
YA
INDEX: =z1; STOP1i: =8STOP: : FALSE;
WHILE INDEX<DIM AND NOT STOP DO
BEGIN
IF STOP{ THEN STOP::TRUE;
IF {-RET[INDEX]>STOPE THEN STOP1i::=TRUE;
INDEX: = INDEX+1;
FOR 1:=0 TO N DO UI[INDEX, I]:=U[INDEX-4,1];
VA
IF NOT PDE(N, DTAU, {, NU, LAMBDA, A, BV, U[INDEX, *], RET[INDEX], ACC, ITMAX)
THEN ABORT("convergentieproblemen in PDE while loop");
END;
Z
KOPJETABEL (PRINT, A, BV, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, COEF,
INTVALS, ITMAX, ACC, RETSS, XI);
7 bereKening van efficiency’s, flux, G en Shd
FOR I:={ TO INTVALS DO
BEGIN
E:=z §- RETSNSI[I];
F:z(C1/(2%SQRT(I/INTVALS))+C2+4. 6xC3xSQRT(I/INTVALS)) /(XIxTAU);
G:-ExF/XI;
SHD{:(1~BV)*8&(A+1)xF/((RETSNS[I]*(i-BV)+BV)xa(A+1)—BVxx(A+1));
WRITE(PRINT, <F13, 3,F11. 6,Fi12. 5,F12. 5, X7, 0", Fi6. 3>,
TAUxI/INTVALS, E, F, G, SHD) ;
END;
YA
%
WRITE(PRINT, </, /, X7, "Pericd after penetration”, />};
WRITE (PRINT, <X9, "TAU", X7, "E", X412, "F", X111, "G", X8, "E{(r=Rc) ",
X8, "shd”, />);
A
WRITE(PRINT, <Fi13.2,F11. 6, 3(Fie.5),F1i2, 3>, TAU,E, F, G, 0, S8HD) ;
FOR I:={ TO MIN(INDEX, 19) DO
WRITE (PRINT, <Fi13.2,Fi{i.6, 3(Fi2.5),Fi2. 3>, TAU+IxDTAU, 1~-RET[I],
(RET[I-1]-RET[I+1])/(XIx2xDTAU),
(RET[I-41]-RET[I+1])*x(1-RET[I])/(XIxXIx2=xDTAU),
1-U[I,0}/(1-BV),
(1-BV) % (A+1{)*(RET[I-1]-RET[I+1])/(XIxDTAU)/
((RET[I]%(1~-BV)+BV)*x (A+1)~-BVxx (A+1)));
%
IF INDEX>19 THEN
BEGIHN
WRITE (PRINT, <X9, "TAU", X7, "E", X12, "F", X114, "G", X8, "E(rzRc) ",
X8, "Shd”, />);
IF (INDEX-19) MOD 60 =0
THEN FACTOR::= (INDEX-19)/60
ELSE FACTOR::= {+ ENTIER((INDEX-19)/60);
A
FOR I:= 19 STEP FACTOR UNTIL IHDEX-1 DO
WRITE(PRINT, <F13,2,F11.6, 3(Fie.5),F12. 3>, TAU+IxDTAU, {-RET(I],
(RET[I-1]-RET[I+1])/(XIx2%xDTAU),
(RET[I-1]-RET[I+41]) % (1~ RET[I])/(XI*XIxa*DTAU),
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(1-BV) % (A+1 ) (RET[I-1]-RET[I+1])/(XI*DTAU)/
{((RET[I]*%(1-BV)+BV)** (A+1)-BVax(A+1)));

END;

WRITE(PRINT[SKIP(1}1);

WRITE(PRINT, </, "Ciz ",E14.6," Ei:=z ",Ei14.6," E2:= ", Ei4. 6>,
COEF[1], El, E2);

WRITE(PRINT, </, "C2= ",E14.6," C3= ",E14.86, "C3/C2:",Ei4. 6>,
COEF[2], COEF[3],
IF NU=0 THEN [0O] ELSE [COEF[3]/COEFI[2]]));

4

Zals WF:=1 dan algolversie, als WF:2 dan pascalversie
Zals WF:=3 dan PC-versie
KOPJETAFPE (TAPE, 1, SIT, SIGHMA, A, BV, NU, LAMBDA,
N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX,
ITMAX, DIM, VREF, VO, COEF, XI1);
FOR I::z1 TO INTVALS DO
BEGIN
E:- 1- RETSNS[I);
F:=(C1/(2%xSGRT(I/INTVALS))+C2+1. 5xC3xSQRT{(I/IRTVALS) )/ (XIxTAU);
G:;=E*xF/XI; ,
SHD: =2% (1-BV) % (A+1 ) *F/ ((RETSNS[I])x(1~-BV)+BV) #x (A+1)-BVx*x (A+1));
WRITE (TAPE, <6(E21. 9, ", ") >,
: TAUxI/INTVALS,E, F, G, 0, SHD);
END; -
Z
FOR I::=1 TO INDEX-1 DO
WRITE(TAPE, <6{(E21.9, ", "}>, TAU+IxDTAU, 1 -RET{1],
(RET[I-1]-RET[I+1])/(XIx2xDTAU),
(RET[I-1]-RET[I+1]1 )% {(1~-RET{[I])/(XIxXI%2xDTAU),
1-U[1,0])/(1-BV),
{(1-BV)* (A+1)x (RET[I-1]~RET[I+1])/(XI*DTAU)/
((RET[I)%(1-BV)+BV) %% (A+1)-BVxx(A+1)));
KOPJETAFPE (PROFIEL, SIT, SIGHMA, A, BV, NU, LAMBDA,
N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, ITHMAX );
WRITE (PROFIEL, <" ZPROFIELEN BIJ ESTOP:=",Fi2. 8>, STOPE) ;
FOR I:= 1 TO H DO
WRITE (PROFIEL, <E24, 17, ", ">, U[INDEX, 1}};
WRITE (PROFIEL, <"Z RET([INDEX]:= ", E24.17>, RET[INDEX]);
LOCK (TAFE, CRUNCH) ;
LOCK (PROFIEL, CRUNCH) ;
VA

PROFILES (N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, NU, LAMBDA, A, BV, USNS, U, RETSKS,
RET, 2);
PROFILES (N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, NU, LAMBDA, A, BV, USNKS, U, RETSHS,
RET, 5);
END
END.
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APPENIDIX B

listing van het progiramma

KRIMP



KRIMP

BEGIN

$INCLUDE "STATLIB/ALGOL/DECLARATION ON APPL™

$INCLUDE "STATLIB/ALGOL/SELECTPOLREGRESSION ON APPL”

$INCLUDE " (TGTFDR)DROOGLIBRARY ON USER4. ~

FILE IN(KIND:=zDISK, FILETYPE:=7)},
TAPE(KIND:=DISK, PROTECTION: SAVE, MAXRECSIZE:=22, UNITS=WORDS},
TAPPASC(KIND=DISK, PROTECTION=-SAVE, MAXRECSIZE=22, UNITS=WORDS),
B(XIND=DISK, PROTECTION=SAVE, MAXRECSIZE:-22, UNITS=WORDS),
PRINT(KIND:PRINTER) ;

STRING S, SA, SBV, SNU, SLAMBDA, SN, STAU, SINTVALS, SDTAU, SITUATIE,
SSIGMA, SVREF, SVO, SVSTER;
REAL LAMBDA, A, BV, STOPE, TAU, ACC, DTAU, RETSS, XI, SIGMA,
E, F, G, SHD, XH, VO, VREF, VSTER, DETERM, UGEHN, VGEM;
INTEGER NU, NUP, ITMAX, INTVALS, STEPS, N, DIM, INDEX, I, FACTOR, SIT;



Z heading printerfile-tabellen constante grensvlakconcentratie
PROCEDURE XOPJETABEL (F, A, BV, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU, '
SIGMA, VSTER, VREF, VO, COEF,
INTVALS, ITMAX, ACC, RET, X1);
VALUE A, BV, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, INTVALS, ITMAX, ACC, RET;
REAL LAMBDA, A, BV, TAU, DTAU, SIGMA, VSTER, VREF, VO, ACC, RET, XI;
INTEGER NU, ITMAX, INTVALS, N, WF;
REAL ARRAY COEF(x*};
FILE F;
BEGIN
STRING S, SA, SBV, SNU, SLAMBDA, SN, STAU, SINTVALS, SDTAU;
INTEGER HNUP;
SA:: STRING(A, x) CAT ~ H
IF FIRST(SA):="." THEN SA::="0" CAT SA;
SBV::- STRING(BV, x) CAT "~ "3
IF FIRST(SBV):="." THEN S8SBV:z="0" CAT 8BV;
SHU:= STRING(NU, x) CAT -~ "3
SN::z STRING(N, x) CAT ~ "3
SLAMBDA: = STRING(LAMBDA, ) CAT *~ "%
IF FIRST(SLAMBDA):=", " THEN SLAMBDA::"0" CAT SLAMBDA;
SSIGMA: = STRING(SIGHA, x) CAT "
IF FIRST(SSIGMA):=", " THEHN SSIGMA:="0" CAT SSIGMA;
SVSTER: = STRING(VSTER, ») CAT ~ s
IF FIRST(SVSTER):="." THEN SVSTER::="0" CAT SVSTER;
SVREF::= STRING(VREF, )} CAT = "
IF FIRST(SVREF):="." THEN SVREF::"0" CAT SVREF;
SVO:: STRING(VO, ¥) CAT ° "3
IF FIRST(SVO}=z"." THEN SVO::="0" CAT SVO;
STAU: = STRING(TAU, x) CAT ~ s
IF FIRST(STAU):=". " THEN STAU::="0Q0" CAT STAU*
SDTAU: = STRING(DTAU, x} CAT *~
IF FIRST(SDTAU)=". " THEN SDTAU::"0" CAT SDTAU
SINTVALS: = STRING(INTVALS x) CAT ~ "
S: =z=REPEAT("-", 65} ;
WRITE(F[SKIP(i)]);
WRITE(F, <XT7, A65>, 8);
WRITE(F, <X7, "1", %31, "1",X31,"1">);
IF SIGMA HEG O THEN '
BEGIN ,

WRITE(F, <X7, "1", X2, "Physical properties”, X10, "1", X2,
"SHRINKAGE parameters”, X9,"1",/,X7,"1",X34,"17,X31,"1",
/X7, 717, X2, ', X5, A10, X5, "1, X7, "SIGMA "
/y XT, 717, X2, "BV , X5, A10, X5, 71", X7, "Vit
/s XT, 71", X2, "NU , X5, A10, X5, "1, X7,

/. X7,71", X2, "LAMBDA ., X5, A10, X5, "1, X7, "VO
ZyXT, 717, X311, 71", X31, "1">, TAKE(SA, 10), TAKE(SSIGHMA, 10},
TAXKE(SBV, 10), TAKE(SVREF, 10), TAKE{(SNU, 10), TAKE(SVSTER, 10},
TAXE (SLAMBDA, {0), TAKE(SV0, 10));

WRITE(F, <X7, A65>, 8);

WRITE(F, <X7, "1~, X341, "1",X31,"1">); :

WRITE(F, <X7, "1", X2, "Discretization”, ¥{5, "1, X2, "Accuracy”,

LR R B § )
[T E R | R £ )

XEi,"l"./ X?." "y X341, "17,X34,7"17,/, X7, 717, X2,

"N =", X5, ALO, X5,'l , X2, "ACC =", E8,1,X14, 17, /, X7, 71", X2,
“TAU pp =",X5,A10,X5, 1", X2, "ITMAX(INITIALIZEFI) =", I4, X2, )
X7,717,¥%2,” IHTVALS =", .

X5, A10, X5, "1, X2, "ITHMAX =", I14,X2,71", /, X7,

B2

» X2, A1O, X4, " 1"
"y X2, A10,X4, 1"
y X2, A10, X4, "1
", X2, A10,X4, 71"

- e e -
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TAKE (SH, 10), ACC, TAKXE (STAU, 10), 5xITMAX, TAKE(SINTVALS, 10),ITMAX
TAKE (SDTAU, 10));
WRITE(F, <X7, A65>, 8);
%
WRITE(F, </, X8, "Penetration”>);
WRITE(F, </, X9, "TAU", X7, "E~, X12, "F", X141, "G", X8, "E{(r=Rc) ",
' X8, "Shd”, />);

NUP: =NU+1;
" XI:=XHx (LAMBDAX*NUP+ (1 -LAMBDAx*xNUP) x (1 +SIGMA*VOQ) ) ¥ % (NU/NUP) ;
WRITE({(F, <X7, "0. 0000", X7, "Q0", X10, "--", X3, Fi2. 5, X7, 0",
12, "-=">, (COEF[11/X1)xx2/(2%xTAU});
ERD
ELSE
BEGIN
WRITE(F, <X7, "1, X2, "Physical properties”,XiO,“l”,Xe,
"NON-SHRINKING SYSTEMS" X8,"1" /,X7 " ”,XBi "1, X341,"1°7,

/v XT, 17, X2, "A » X5, A10, X5, ", X381,
/y X7, 71", X2, "BV ,XS A10, X5, '1” X31,

1"
"1
/X7, "1", X2, "RU ", X5,A10, X5, "1", X34, "1"
1T
S

L2200 I N B 1 ]

/s X7, "1", X2, "LAMBDA ", X5, A10, X5, "1™, X31,
/X7, 717, X34, 717, X34, "1">, TAKE(SA, 10), TAKE(
TAKE (SNU, 10), TAKE(SLAMBDA, 10} )
WRITE (F, <X7, A65>, 8);
WRITE(F, <X7, 17, X31, 71", X341, "1">);
WRITE(F,(X?,“1“,X2,"Discretization",XiS,“1",X8,"Accuracy“,
XEiﬁ“l“,/ x7 "1, X34, "1, X34, "1, /, X7, "1, X2,

1]
¥
1
H
BV, 10),

"N =", X5, AiO X5, "17, X2, "ACC =",E8.1,X14,"1", /, X7, "1", X2,
"TAU pp = ,XS AL0, X5, "1", X2, "ITMAX (STARTSLAB) =", 14, X2, "1", /,
X7,"1", X2, "INTVALS =",

X5,A10,X5, "1", X2, "ITHAX =", 14, X2,"1", /, X7,

"17, Xe, "DTAU =", X5, A10,X5, "1", X34, 17, /, X7, "1", X34, 71", X34, 717>,

TAKE (SN, 10}, ACC, TAKE(STAU, 10}, 5xITMAX, TAKE(SINTVALS, {0), ITMAX,
TAKE (SDTAU, 10} )
WRITE (F, <X7, A65>, 8);
7
WRITE(F, </, X8, "Penetration”>);
WRITE(F, </, X9, "TAU", X7, "E", X12, "F", X111, "G", X8, "E(r=Rc} ",
X8, "Shd”, />);
WRITE(F, <X8, 0. 000", X7, "0", X10, "~--", X3, Fi2. 5, X7, "0,
12, "==">, ({-RET) xx2/ (2%xTAU} )
END;
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/heading tape- en disKfiles voor constante grensvlaKconcentratie
PROCEDURE KOPJETAPE(F, WF, SIT, SIGMA, A, BY, NU, LAMBDA,
N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX,
ITMAX, DIM, VREF, VO, COEF, X1}
VALUE F,WF, SIT, SIGMA, A, BV, NU, LAMBDA, H, TAU, INTVALS,
DTAU, INDEX, ITMAX, DIM, VREF, VO;
INTEGER WF, SIT, NU, N, INTVALS, INDEX, ITMAX, DIM;
REAL TAU, DTAU, SIGMA, A, BV, LAMBDA, VREF, VO, XI;
REAL ARRAY COEF{x];
FILE F;
BEGIN
STRING SITUATIE;
CASE SIT OF

BEGIH
1 : SITUATIE: :="/rvw constant, r coordinates”;
2 : SITUATIE::="/rvw constant, fi coordinates”;
3 : SITUATIE::="/Zflux constant, r coordinates”;
4 : SITUATIE::="/Zflux constant, fi coordinates”;
END;
VA
WRITE(F, <I2, ", ", A30,", ">, 8SIT, SITUATIE);
WRITE(F, <5(E21. 9, ", "), "4 SIGHMA, A, BV, NU, LAMBDA" >, SIGHMA,

A, BV, NU, LAMBDA) ;
IF SIGMA =0 THEN
BEGIN '
WRITE(F, <I5,", ", F10.5, ", ", I5,",",F10.58,", ", 16, ",", I, ", ",
S 7N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, ITMAX" >, :
N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, ITMAX);
WRITE(F, <"ZTAU, E, F, G, E(rzRc), Shd">);

WRITE(F, <X8, "0. 000, ", X7, "0, ", X10, "--, ", X10, " -~, ", X10, "0, ",
Xte, "--,">);

END

ELSE

BEGIN

Zals WF={ dan algolversie, als WF:2 dan pascalversie

Zals WF:=3 dan PC-versie

XI;:=XHx (LAMBDA* xNUP+ ({ ~-LAMBDAx *NUP) x ({1 +SIGMA%VOQ) ) x% (NU/NUP) ;
IF WFz1 THEHN

BEGIN
WRITE(F, <I5, ", ", F10.65,", ", 15,", ", F10. 5, ", ", 15, ", ", 1I6,", ",
- "ZN, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, DIM">,
N, TAU, INTVALS, DTAU, [INDEX+INTVALS], DIM);
WRITE(F, <I5,", ", F6.3, ", ",F6.3,",","Z Vref, VO">, VREF, VO};
WRITE(F, <"4ZTAU, E, F, G, E{r=Rc), Shd">};
WRITE(F, <X7, "0. 0000, ", X7, "0, ", X10, "~~, ", X3, F12. 5, X7,",0, ",
Xi2, "=-, ">, (COEF 1] /X1)%x2/ (2%TAU)};
END
ELSE
BEGIN
IF WrF:=2 THEN
BEGIN

WRITE(F, <I6,F11,5,16,F11.5,2(1Ib)},
" {N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, DIM] ">,
N, TAU, INTVALS, DTAU, [INDEX+INTVALS]), DIH};

WRITE(F, <I15,", ",F6.3,", ", F6.3,",", "% Vref, VO">, VREF, VO);
WRITE(F, <" {TAU, E, F, G, E(rz=Rc), Shd}">}; :
WRITE(F, <X7, "0, 0000 ",X7,"0 ", X10,"~~ ", X3,Fi2.5,X7," ¢ ",

BHa



END

ELSE

IF WF:=3 THEN

BEGIN

WRITE(F, <I2, ", ", A30, ", ">,8IT, SITUATIE};

WRITE(F, <b6(E20. 9, ", "), "ZSIGHA, A, BV, NU, LAMBDA" >, SIGHA,
A, BV, NU, LAMBDA) ;

WRITE(F, <I5,", ", Fi10. 5, ", ", 15, ", ", F10.56, ", ", 15,7, ", 15,7, ",
" %N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, DIM" >,
N, TAU, INTVALS, DTAU,

INTVALS+22+ENTIER ( ({INDEX~1-MIN(INDEX-1, 19) ~-FACTOR) /FACTOR),

ITMAX);
WRITE(F, <I5, ", ", F6.3,",",F6.3,",", "% Vref,VO">, VREF, V0O);
WRITE(F, <" % TAU B . F ;
G , E(r=Rc¢) , Shd"»>);
WRITE(F, <X7, 0. 0000, ", X7, "0, ", X10, " ~~, ", X3, F12. 5, X7, ", 0, ",
X12,"--,">, (COEF[1]/XI)%%x2/ (2%TAU));
END;
END;
END;
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READ (IN, /, NU, LAMEDA, A, BV, VREF, VO, STOPE, DIM, SIGMA) ; DTAU: =0, 01;
TAU: =0, 005; ACC: =®~-6; ITMAX: =20; INTVALS:=210;SIT: =2;

/ZCheck input, ABORT (and display error message) if inconsistent
IF A<O OR A>2 THEN ABORT("XKRIMP : only A>:=-0 or A<z2 allowed");
IF SIGMA<O OR SIGMA>{ THEN ABORT("XRIMP:only O<SIGMA<! allowed”);
IF NU:=0 THEN ABORT("KRIMP : if NU:=z0 then use STARTSLAB etc. ");
IF HU<O OR NU>2 THEN ABORT({("KRIMP : only NU:=0,1 or 2 allowed™);
IF NU>0 AND (LAMBDA<Q OR LAMBDA>:=1) THEHN

ABORT("KRIMP : LAMBDA<QO or LAMBDA>:z1");

IF VREF<0O THEN ABORT("KRIMP : VREF<Q")};

IF VREF>VO THEN ABORT("KRIMP : VREF>VQO"};

IF BV<O OR BV>:=1 THEN

ABORT("KRIMP : boundary value out of range, BV<O or BV>=1");
IF STOPE<=zQ0 QR STOPE>0. 99 THEN

ABORT("KRIMP : efficiency-stop out of range, STOPE<:=0 or

STOPE>0. 997);

IF DIM>1000 THEN ABORT{("KRIMP : try DIM:=500"),;

IF DIM<20 THEN DIM::=20;
N:=z200;

IF A>=0,5 THEN N: :=400;

IF A>{ THEN N::800;

IF A>1.5 THEN N::=1600;

IF NU:=0Q0 THEN LAMBDA::=0;
BEGIN

Z

REAL ARRAY X, Y, RESIDUAL[1:INTVALS), COEF, POWER[1: 3],

v USNS[0O: INTVALS, O:N],U[O:DIM, O:N],
RETSHS[O: INTVALS]}, RET[O0:DIM]};

A

VSTER: = VREF+BVx (VO-VREF) ;

NUP: =NU+1{;

IF NOT INITIALIZEFI (N, TAU, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VSTER, VO,

USHNS[O, #}, ACC, 5xITMAX)

THEN ABORT{("problems in INITIALIZEFI");

Z
YA
IF NOT
STARTNONSLABFI (N, TAU, INTVALS, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VSTER, VO,
USHS, RETSNS, ACC, ITMAX) »
THEN ABORT("convergencyproblems in STARTNOHNSLABFI") ;
FOR I:=0 TO N DO U[1,1I])::=U[0,1]:=USNS[INTVALS,I1]:
RET{0]}: =RETSHS[INTVALS]);
%4
IF NOT PDEFI (N, DTAU/5, 5, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VSTER, VO,
U1, ¥}, RET[1), ®-5, ITHAX)
THEN ABORT( " convergencyproblems in PDEFI");
A
INDEX:=1; STOP1: =STOP: =FALSE; V
WHILE INDEX<DIM AND HOT STOP DO
BEGIN
IF STOP1 THEN STOP; =TRUE;
IF {-RET[INDEX]>STOPE THEN STOPi =TRUE;
INDEX: - INDEX+14;
FOR I::=:0 TO N DO U[INDEX,I1]::=U[INDEX-1,1};
A

$Be



U[INDEX, %], RET[{INDEX], ®-5, ITMAX)
THEN ABORT ("convergencyproblems in PDE while loop”);

END;

A
CASE NU OF
BEGIN

O : XH::= NU+1;

1 ¢ XH::=(NU+1)/(1+LAMBDA);

2 ¢ XH:=(NU+1)/(1+LAMBDA+LAMBDAxLAMBDA)
END;
XI::XHx (LAMBDA*xNUP+ ({ -LAMBDA**NUP) x (1+SIGMA*VO) ) **x (NU/NUP) ;
4

7/ bepaling van coefficienten in Taylorreeks van sqrt (TAU/TAUpp)
FOR I:=1 TO INTVALS DO

BEGIN X[I]::=SGRT(I/INTVALS);

Y{I]l:=4-RETSNSI[I];

END;
FOR I:={ TO 3 DO POWER([I]::

Z
SELECTPOLREGRESSION(X, Y, INTVALS, POWER[*],
3, COEF, RESIDUAL, DETERM, SINGULAR) ;
IF SINGULAR OR DETERM<O. 99999 THEN ABORT("XKRIMP : SELECTPOL mis");
YA
Zals WF:=1 dan algolversie, als WF:=2 dan pascalversie
Zals WF:3 dan PC-versie :
KOPJETABEL (PRINT, A, BV, NU, H, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, COEF,
INTVALS, ITMAX, ACC, RET, X1);
KOPJETAPE (TABEL, 1, SIT, SIGHA, A, BV, HU, LAMBDA,
H, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX,
ITMAX, DIM, VREF, VO, COEF, XI1);
KOPJETAPE (TAPPASC, 2, SIT, SIGMA, A, BV, NU, LAMBDA,
N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX,
ITMAX, DIM, VREF, VO, COEF, XI);
KOPJETAPE(B, 3, SIT, SIGMA, A, BV, NU, LAMBDA,
H, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX,
ITMAX, DIM, VREF, VO, COEF, X1};
/ »
FOR I:=z41 TO INTVALS DO
BEGIN
E:z 1~ RETSHNS(I]; UGEM: =BV+ (1 -BV)*xRETSNS[1];
VGEM: = VREF+ (VO-VREF) xUGEM;
XI::=XHx (LAMBDAx *NUP+ (1 ~-LAMBDA*xNUP) % (1 +SIGMAXxVGEM) ) xx (NU/NUP) ;
F:=(COEF[1])/(2%SGRT(I/INTVALS) ) +COEF[2]+1. 5xCOEF([3]*SGRT(I/INTVALS)
Y/ (XIxTAU);
G::=FxE/XI;

SHD::= (1- BV)xEx(A+1)*F/((UGEM)*x(A+1) ~-BVxx (A+1)):
WRITE(PRINT, <Fi{3. 4,F1i1.6,Fi2.5,Fig. 5, X7, "0",Fi16. 3>,
TAUxI/INTVALS, E, F, G, S8HD) ;

WRITE (TAPE, <6(E21.9, ", "}>,
TAUxI/INTVALS, E, F, G, O, SHD) ;
WRITE(TAPPASC, <6 (E22. 9) >,
TAUxI/INTVALS, E, F G, 0, SHD);
WRITE(B, <Fi4, 4, Fii. 6,Fi12.5,Fiea. 5, X7, "0",Fi6. 3>,
TAU*I/INTVALS,E,F,Q,SHD);
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WRITE(PRINT, </, /, X7, "Period after penetration”, />);
WRITE (PRINT, <X9, "TAU", X7, "E", Xi2, "F", X111, "G", X8, "E(r=R¢) ",
X8, "Shd", />);
y )
WRITE (PRINT, <F14, 3, F11. 6, 3(Fi2.5),F12. 3>, TAU, E, F, G, 0, SHD);
FOR I::=1 TO MIN(INDEX-1,19) DO
BEGIN
E:= 1- RET[I}; UGEM::=BV+(i-BV)*RET[I];
VGEM: = VREF+ (VO-VREF) xUGEM;
XI.-XH*(LAHBDA*;NUP+(1 LAMBDA**HUP)*(1+SIGHA§VGEM)}x*(NU/HUP),
F:z=(RET[I-1]-RET[I+11)/(2xXIxDTAU)};
SHD: = (1-BV) 2% (A+1) xF/ (UGEMxx (A+1) -BVxx (A+1));
WRITE(PRINT, <Fi4, 3, F11.6, 3(Fi12.5),Fi2. 3>, TAU+IaDTAU,E, F, FxE/XI,
1-U[I,0]/(1-BV), SHD};
WRITE(B, <F1i4, 3, F11, 6, 3(Fi2.5),Fi2. 3>, TAU+IxDTAU, E, F, FxE/XI,
1-U[I,01/(1-BV), SHD};
END;
/
IF INDEX>19 THEN
BEGIN
WRITE (PRINT, <X9, "TAU™, X7, "E", X12, "F”, X11, "G, X8, "E(r:=Rc) ",
X8, "8had", />);
IF (INDEX-19) MOD 60 =0
THEN FACTOR::= (INDEX-19)/60
ELSE FACTOR:= {1+ ENTIER((INDEX-19)/60);
yA
FOR. I:= 19 STEP FACTOR UNTIL INDEX-i DO
BEGIN
E:= i1- RETI[I];  UGEM::=-BV+(1i-BV)x*RETI[I};
VGEHM: = VREF+ (VO~VREF) »UGEM;
XI::XHx (LAMBDAxxNUP+ (1 -LAMBDA**NUP) x (1 +SIGMA*VGEM) ) x» (NU/NUP) ;
F:=z(RET[I-1]-RET[I+1])/{2xXIxDTAU)};
G::=Fx*xE/XI;
SHD: = ({-BV)*2x (A+1)*xF/ ( (UGEM) ¥x {(A+1)~-BVxx (A+1));
IF I=-19 THEN
WRITE(PRINT, <F1i4, 3,F11. 6, 3(F12.5),F12. 3>,
TAU+IxDTAU,E, F,G,1-U[I,01/(1-BV), SHD)
ELSE
BEGIN
WRITE(PRINT, <F1i4, 3,F11.6, 3(F12.5),F12. 3>,
TAU+I*DTAU,E, F, G, 1-U[I,0]/(1-BV), SHD);
WRITE(B, <Fi4. 3, F11.6, 3(Fi2.5),F1i2. 3>,
TAU+I*DTAU,E,F, G, 1-U[I,01/(1~BV), SHD);
END;
END;
END;
YA
WRITE(PRINT[SKIP(1)1);
WRITE (PRINT, %/, COEF) ;
WRITE (PRINT, »/, DETERM, SINGULAR),
WRITE (PRINT, x/, RESIDUAL) ;
%4
FOR I:=z1 TO INDEX-1 DO
BEGIN
E:= 1~ RET[I]; UGEM::z=BV+(1{-BV)*RET[I1];
VGEHM: = VREF+ (VO-VREF ) *UGEM;
XI::-XHx (LAMBDAx*NUP+ (1- LAMBDA*&NUP)*(1+SIGHA*VGEM))xx(NU/NUP),
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SHD: =z (1-BV) x (A+1) x2xF/ (UGEMx* % (A+1) -BVxx (A+1));
WRITE (TAPE, <6 (E21. 9, ", ")}>, TAU+IxDTAU, E, F, FxE/XI,
1-U[I1,0})/(1-BV), SHD);
WRITE (TAPPASC, <6 (E22. 9)>, TAU+I*DTAU, E, F, F*xE/XI,
1-U[1,01/(4~-BV), SHD);
END;

LOCK (TAPE, CRUNCH) ;
LOCK (TAPPASC, CRUNCH) ;
LOCK (B, CRUNCH} ;

PROFILESFI (N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, NU, LAMBDA, A, SIGHA, VREF, VSTER,
V0, USNS, U, RETSNS, RET, 5);
END
END,
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NKCFKF

BEGIN
$ INCLUDE ~ (TGTFDR)DROOGLIBRARY ON USER4. "

FILE INVOER(XIND:-DISK, FILETYPE:=7),
TAPE (KIND=DISK, PROTECTION: SAVE, MAXRECSIZE:-22, UNITS=WORDS),

TAPPASC (KIND:=DISK, PROTECTION=SAVE, MAXRECSIZE:-22, UNITS=WORDS},
B(KIND:=DISK, PROTECTION:=SAVE, MAXRECS1IZE=z22, UNITS=WORDS),

PRINT(KIND=PRINTER),
TABEL (KIND:=PRINTER) ;

STRING &, SA, SF, SNU, SLAMBDA, SH, SACC, SITHAX, SDTAU, SITUATIE;
REAL LAMBDA, A, ACC, DTAU, SIGMA, CFLUX, XI, TAU, E, G, ERC, ER, FN, ED, SHD;

INTEGER HNU, ITHMAX, N, DIM, INDEX, I, SIT, FACTOR;
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Zheading printerfile-tabellen constante flux
PROCEDURE KOPJECFTABEL (F, WF, A, FLUX, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, Q, COEF,
ITMAX, ACC, RET, FLLUXARR);
VALUE WF, A, FLUX, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, Q, ITHMAX, ACC;
REAL LAMBDA, A, FLUX, TAU, DTAU, SIGMA, VSTER, VREF, VO, Q, ACC, RET;
INTEGER HNU, ITMAX, N, WF;
REAL ARRAY RET, FLUXARR, COEF[#%];
FILE F;
BEGIN
STRING S, SA, SF, SSIGHMA, SVREF, 8V0, 8Q, SNU, SLAMBDA,
. 8N, SACC, SDTAU, STAU, SITMAX;
INTEGER HNUP;
SA::z STRING(A, ») CAT " "y
IF FIRST(SA)="." THEN SA::="0" CAT SA;
SF:= STRING(FLUX, x) CAT ~ -
IF FIRST(SF)="." THEN SF::="0" CAT SF;
SSIGMA: = STRING(SIGHMA, ) CAT - :
IF FIRST(SSIGMA):=", " THEHN SSIGMA::z="0" CAT SSIGHMA;
SVREF: = STRING{VREF, ¥) CAT ~ "
IF FIRST(SVREF):z="," THEN SVREF::"0" CAT SVREF;
SV0:= STRING(VO, ¥) CAT ° "
IF FIRST{(SVO):=".," THEN 8V0::="0" CAT SVO;
SQ:= STRING(Q, )} CAT *© "
IF FIRST(SG):="." THEN SQ::="0" CAT SG;
SHU: = !STRING(NU, ») CAT "
SN:=z STRING(HN, »} CAT ~ "
SLAMBDA: = STRING(LAMBDA, x) CAT *“ "
IF FIRST(SLAMBDA):=". " THEN SLAMBDA::=-"0" CAT SLAMBDA;
SACC: = STRING(ACC, x) CAT *” "3
IF FIRST(SACC)="." THEN SACC::="0" CAT SACC;
SDTAU: = STRING(DTAU, x) CAT * "
IF FIRST(SDTAU):="., " THEN SDTAU::"0" CAT SDTAU;
SITMAX::= STRING(ITHMAX, x) CAT * "
S; zREPEAT("-",65};
WRITE(F[SKIP{(1}1);
WRITE (F, <X12, A65>, S} ; :
WRITE(F, <X12,"1",X26,"1", X36, "1">);
IF SIGMA NEQ O THEN
BEGIN
WRITE(F, <X12, 1", X2, "Physical properties”, X5, "1~, X2,
"SHRINKAGE parameters ", X13,"1",/,X12,71",Xe6,"1",X36, "1,

H

/. X12,"1", X&, "A =", X3,A10, X2, 71", X7, "SIGHMA = ", X2,A10,X9,"1",
/, X12, "1", X2, "Fca0 =", X3, Al0, X2, "1", X7, "V = ", X2,A10,X9,"1",
/,X12, 71", X2, "NU =", X3,A10, X2, "1", X7, "VO = ", X2,A10,X9,"1",
/., X12,71", X2, "LAMBDA =", X3,A10,X2,"1", X7, "Q = ", X2,A10,X9, 71",
/yX12, 717, X6, "1", X36, "1">, TAKE(SA, 10), TAKE(SSIGHMA, 10}, TAXE(SF, 10),
TAKE (SVREF, 10), TAKE{(SHU, 10), TAKE(SV(, 10), TAKE (SLAMEDA, 10},

TAKE (5Q, 10)});

WRITE(F, <X12, A65>, 8},

WRITE(F, <X12,"1",X26, 71", X36, "1">);

WRITE (F, <X12,"1", X2, "Discretization”, X10, "1", X2, "Accuracy”,

Xe6, "1", /, X412, "1",X26,"1",X36, 1", /,X12, "1", X2,

"N =", X3, A10, X2, "1",X17, "ACC =", X1,A10,X8,71", /, X142, "1", X2,

"DTAU =", X3, A10, X2, "1", X2, "ITMAX (CONSTANTFLUXFI) =", X1, A10, X1,
*1">, TAKE (SH, 10}, TAKE(SACC, 10), TAKE(SDTAU, 10), TAKE(SITMAX, 10));
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END
ELSE
BEGIN '
WRITE(F, <X12, "1", X2, "Physical properties”, X5, 1", X2,
“"NON-SHRINKING SYSTEMS ", Xt2,"1",/,Xi2,"1",Xe6,"1", X386, 1",
/s X1e, "1", X2, "A *, X3, A10,X2, "1",X36, "1",
/., X112, "1, Xe, "Fca0 ", X3,A10, X2, "1",X36, "1",
/,Xi2, 71", X2, "NU ", X3,A10,%2, 717, X36, "1",
/, Xieg, 17, X2, "LAMBDA ", X3,A10,X2, "17, X36, "1",
/. X112, "1",X26, "1, X386, "1">, TAXE (SA, 10), TAKE(SF, {0),
TAXE(SNU, 10), TAKE(SLAMBDA, 10));
WRITE(F, <X12, A65>, 8);
WRITE(F, <Xi2, "1, %26, "1™, X36, "17>);
WRITE(F, <X12, "1", X2, "Discretization™, X10, "1, X2, "Accuracy”,
Xee, "1v, /., X412, "1, Xe6, "1, X36,"1", /,X12,"1", X2,
"N =", X3,A10,X2,71",X17, "ACC =", X1, A10, X4, 1", /, %12, "1, X2,
"DTAU =", X3,A10,X2, 1", X2, "ITMAX (CONSTANTFLUX) =", X1, A10Q, X1,
"1">, TAKE(SH, 10), TAKE (SACC, 10}, TAKE(SDTAU, 10), TAXE(SITMAX, 10} );
WRITE(F, <Xi2, A65>,8);
END;
7 als F:z:PRINT dan WF:=:1 anders als F:TABEL dan WF:2 invoeren
IF WF=1{ THEN
BEGIN
WRITE(F, </, X13, "TAU", X111, "E”, X14, "E(r=zRc) ", X7,
"E(rzR)", X7, "Fca”, />);
WRITE(F, <X10, "0, 000000", X9, "0", X14, "0",X13, "0",Fi4, 6>, FLUXARRI[O]);
WRITE(F, <F18, 6, Fi4, 6, X31, Fi4. 6>, DTAU/10, 1 -RET[1], FLUXARRI[1]);
END
ELSE
BEGIN
IF WF=z2 THEN
BEGIN
WRITE(F, </, X13, "TAU", X10, "Fn/Ei’ ", X8,
“"E/Ei’ ", X9, "8hd”, X122, "G", />);
WRITE(F, <X1{0, "0. 000000", X9, "~", X13, "0", X413, "-", X413, "~">);
WRITE(F, <F18. 6>, DTAU/10);
END;
END;

L1 S R E O 1 ]
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PROCEDURE XOPJETAPECF (F, WF, SIT, SIGMA, A, CFLUX, NU, LAMBDA,
H, DTAU, INDEX, ITMAX, DIM);
VALUE WF, SIT, SIGMA, A, CFLUX, NU, LAMBDA,
N, DTAU, INDEX, ITMAX, DINM;
INTEGER WF, SIT, NU, N, INDEX, ITMAX, DIM;
REAL SIGMA, A, CFLUX, LAMBDA, DTAU,;
FILE F;
BEGIN
STRING SITUATIE,
CASE SIT OF
BEGIN
1 : SITUATIE:
2 ! SITUATIE:
3 : SITUATIE:
4 : SITUATIE:
END;
Z als WF:1 dan naar TAPE, als WF:=2 dan naar TAPPASC,
/Z als WF:3 dan naar B
WRITE(F, <I2, ", ", A30, ", ">, SIT, SITUATIE)};
WRITE(F, <8(F8. 3, ", "}, "/ SIGHMA, Q, VREF, VO, A, CFLUX, NU, LAMBDA" >,
SIGMA,G.VREF Vo, A CFLUX NU LAMBDA).
WRITE (F, <15, , F10. 5, ", ", I8, ", ", I, ", ", IB, ™, ,XE.
"ZN,DTAU,INDEX,ITMAX,DI&,">.
N, DTAU, [INDEX+1], ITMAX, DIHM};
IF WF=1 THEN
BEGIN .
WRITE(F, <"%", X4, "TAU, ", X412, "E, ", X13, "E(r=Rc), ", X7,
"E{rzR}, ", X10, "Fn/EL1’, ", X7, "E/E1’, ", X412, "shd, ", X10, "G, ">}
WRITE(F, <X8, 0. 000, =, X7, "0, ", X14, 70, ", X14, "0, ", X185, , ",

“Zrvw constant, r coordinates”
“Arvw constant, fi coordinates”
"4flux constant, r coordinates”
“Zflux constant, fi coordinates”

“e wo wa wma

(I I B § ]

X15, 0, ", X15, 7 , ", X15, ", ">);
END
ELSE
BEGIN
IF WF:=2 THEN
BEGIN

WRITE(F, <" {", X4, "TAU, ", X112, "E, ", X13, "E(r=Rc}, ", X7,
"E{(r=R), ", X10, "Fn/Ei’, ", X7, "E/Ei’, ", X12, "Shd, ", X10, "G, 1">);
WRITE(F, <X8, "0. 000", X8, "0", X15, 0", X156, "0", X16, "-"

X16, 70", X116, "-",X16, "-">);
END
ELSE
IF WF:=3 THEN
BEGIN
WRITE(F, <IB, ", ",F10. 5, ", ", 15, ", ", 15, ", ", 16, ", ", X2,

" %N, DTAU, INDEX, ITMAX, DIM, ">, N, DTAU,

[IF INDEX-1<=-40 THEN INDEX+{ ELSE

43+ENTIER ( (INDEX-1-MIN(INDEX-1, 40) -FACTOR) /FACTOR} ], ITMAX, DIM);
WRITE(F, <" 4", X4, "TAU, ", X112, "E, ", X13, "E(r=Rc), ", X7,

"E{(r:=R), ", X110, "Fn/Ei’, ", X7, "E/E1’, ", X12, "8hd, ", X10, "G, ">);
WRITE(F, <X8, 0, 000, ", X7, "0, ", X14, "0, ", Xi4, "0, ", X15, " , ",
X156, "0, ", X185, |, ", X156, " , ">}
END;
END;

Ca



READ(INVOER, /, NU, LAMBDA, A, CFLUX, DTAU, DIM, PLOT) ;
ACC: z@~-5; ITMAX:=220; SIGMA: =0; VREF: =VSTER: =V0::0,;,8IT: =33
ZChecKk input, ABORT (and display error message) if inconsistent
IF A<QO OR A>Z2 THEN ABORT("NKCF : only A>=z0 or A<:z2 allowed”);
IF HU<O OR NU»>2 THEN ABORT("NKCF : only HNU:z0,1 or 2 allowed”);
IF NU>O AND (LAMBDA<O OR LAMBDA>-1) THEN

ABORT ("NKCF : LAMBDA<O or LAMBDA>=1{"};
IF CFLUX<=0 OR CFLUX>20 THEN

ABORT ("HKCF : FLUX not positive or too large”);
IF DIM>600 THEN ABORT("NKCF : try DIM:=400");
IF DIM«1 THEN ABORT("NKCF : DIM not positive”);
N:=z200;
IF A>=z0.5 THEN N: :=-400;
IF A>1 THEN H::-800;
IF A>1,5 THEN H::1600;
IF NU:=0 THEN LAMBDA::-0;
BEGIN

A
REAL ARRAY UCF[O:DIM, O:N], RETCF[O:DIHM];

REAL ARRAY TAUH, EH, ERCH, ERH, FNH, EDH, GH, SHDH{[0:DIM];

Z UCF[0,0:N] initialiseren op homogeen beginprofiel

INDEX: :=0;

FOR I:= O TO N DO UCF{0,1)::=UCF{[1,1}:=1; RETCF[0):=1;

WHILE INDEX:=INDEX+1<=11 AND CONSTANTFLUX(H, DTAU/10, NU, LAMBDA, A,

CFLUX, UCF[INDEX, %], RETCF{INDEX], ACC, ITMAX) DO

BEGIN

FORI:=0 TO N DO UCF[INDEX+1, I}:=UCF[INDEX, 1};

END; INDEX::=INDEX-1;

FOR I1:=0 TO N DO UCF[INDEX+41,1]::=UCF[INDEX-1,1];

WHILE INDEX: :=INDEX+1<DIM AHND CONSTANTFLUX (N, DTAU, NU, LAMBDA, A,

CFLUX, UCF[INDEX, %}, RETCF{INDEX], ACC, ITMAX) DO

BEGIN

FOR I1:=0 TO N DO UCF[INDEX+1,1):=UCF[INDEX, I1];

END;

INDEX: - INDEX-1;

# index heeft nu een waarde 1 Kleiner dan de opgegeven dim
/# de profielen zijn berekend t/m dim-1:index
VA
CASE NU OF BEGIN

O : XI:= HU+1;

1 : XI:=(NU+1)/(1+LAMBDA);

2 : XI:=z(NU+1)/(1+LAMBDA+LAMBDAxLLAMBDA) END;
4
KOPJECFTABEL (PRINT, 1, A, FLUX, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,

SIGMA, VSTER, VREF, VO, Q, COEF,
ITMAX, ACC, RET, FLUXARR) ;
KOPJECFTABEL (TABEL, 2, A, FLUX, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, @, COEF,
ITMAX, ACC, RET, FLUXARR) ;
I HE-3 I
TAU: = IxDTAU/10;
E:= t-RETCF({I)];
WRITE(PRINT, <Fi18. 6, F14, 6>, TAU,E); -
WRITE (TABEL, <F18. 6>, TAU) ;

/
FOR I:=z2 TO 10 DO
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TAU: =IxDTAU/10;

E:= {-RETCF[I];
ERC:z 1~-((UCF[I-1,0]+2xUCF[I,0)]+UCF[I+1,01)/4);

ER:iz {~-((UCF[I-1,N]+2xUCF[I,N)+UCF[I+1,N]))/4);

FN:= CFLUX/ER;

ED: = E/ER;

G:z FN*xED/XI;
SHD:: 2% (A+1)*CFLUX/(RETCF[I)xx (A+1)-{1-ER)xx(A+1)):

WRITE(PRINT, <F1i8. 6, 3(F14, 6)>, TAU, E, ERC, ER};
WRITE(TABEL, <F18. 6, 4 (F14. 6) >, TAU, FN, ED, SHD, G) ;

END;
I 1=12;
TAU:= (I-10)xDTAU;
E:= {-RETCFI[I];
ERC:z 1~-((UCF[I~-2,0)1+2%UCF{I,0)+UCF{[I+1,0]))/4);
ER:=z {1~-((UCF[I-2,N]+2xUCF[I,N]J+UCF[I+1,HN]))}/4);
FN::= CFLUX/ER;
ED::=: E/ER;
G:= FNxED/XI;
SHD:: 2% (A+1) *CFLUX/(RETCF[I]*x (A+{)~-{{-ER)*x (A+1));

WRITE(PRINT, <F18. 6, 3(F14, 6) >, TAU, E, ERC, ER};
WRITE(TABEL, <F18, 6, 4 (F1i4. 6)>, TAU, FN, ED, SHD, G);

FOR I::-13 TO MIN(INDEX-{, 40) DO

BEGIN
TAU:= (I-10)xDTAU;
E:: {-RETCFI[I);
ERC:iz 1-((UCF[I-1,0]+2xUCFI[I,O0)+UCF[I+4,0]1)/4);
ER:=z 1-((UCF[I-{,N]+2xUCF[I,N]J+UCF[I+1,N])/4);
FN::= CFLUX/ER;
ED: = E/ER;
G::z FNxED/XI;
SHD: =z 2x(A+1)*CFLUX/(RETCF[I]*% (A+1)~(1-ER)*x* (A+1)});

WRITE(PRINT, <F18. 6, 3(F1i4, 6)>, TAU, E, ERC, ER};
WRITE (TABEL, <F18. 6, 4(Fi4. 6) >, TAU, FH, ED, SHD, G) ;

END;

WRITE(PRINT[SKIP (1)
WRITE(TABEL [SKIP (1)

1);
1)

IF INDEX-1>40

THEN
BEGIN

WRITE(PRINT, <X13, "TAU", X111, "E”, X11,

"E{r=Rc)", X7, "E(r=R)", />);

WRITE(TABEL, <X13, "TAU", X410, "Fn/Ei’ ", X8,

"E/EL’", X9, "Shd", X12, "G", />);

IF (INDEX-441{) MOD 60 :=0
THEN FACTOR::= (INDEX-41)/60
ELSE FACTOR::=1+ENTIER((INDEX-41)/60);

END;
IF (INDEX-1)>40 THEN
BEGIN
FOR I::=MIN(INDEX-1,40) TO INDEX-1 DO
BEGIN
TAUH[I):= (I-10)%xDTAU;
EH[I):= 1-RETCF[I);
ERCH[I]:= 1-((UCF[I-1,0)+2%UCF[I,0)+UCF[I+1,0])/4);
ERH[I]:= 1-((UCF[I-1,N)+2%xUCF[I,N]+UCF[I+1,N])/4);
FNH[I):= CFLUX/ERHI[I]; i ,
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GH{I}:= FNH{I]*EDH[I]/XI;
SHDH{I)::= 2% {A+1)*CFLUX/(RETCF[I)*x (A+41)~(1-ERH[I))*x(A+1));
END;
Ywaarde index-1 is { lager dan tot waar profielen zijn berekend
FOR I::-MIN(INDEX-~1,40) STEP FACTOR UNTIL INDEX-1 DO
BEGIN
WRITE (PRINT, <F18. 6, 3(F14.,6)>, TAUH{I],EH[I],ERCHI[I], ERH[I]);
WRITE (TABEL, <F'18. 6, 4(Fi4.6)>, TAUH[{I]), FNH[I],EDH[I), SHDH[I],GHI[I]);
END;
END;
IF PLOT THER
BEGIN
CFPROFILES (N, DTAU, INDEX, NU, LAMEDA, A, CFLUX, UCF, 4, TRUE) ;
CFPROFILES (N, DTAU, INDEX, NU, LAMBDA, A, CFLUX, UCF, 6, TRUE) ;
END;

7
I HET B
TAU: = IxDTAU/10;
E:= {-RETCFI[I];
WRITE (TAPE, <2 (E15. 8, ", "), 6 (X12, "--, ")>, TAU, E);
WRITE (B, <2(E15.8, ", "), 6(Xi2, "~~, "}>, TAU, E};
WRITE (TAPPASC, <2 (E16.8)},6(X13,"--"}>,TAU, E);
FOR I:= 2 TO 10 DO
BEGIN
TAU: =1xDTAU/10;
E:z 1-RETCF[I];
ERC!=z 1-((UCF{[{I-1,0)+2%xUCF[I,O0)+UCF[I+1,0))/4);
ER:z {-((UCF[I-{,H)]+2»UCF[I,N]+UCF[I+1i,N])/4);
FN: = CFLUX/ER;
ED: = E/ER;
G:= FNxED/XI;
SHD: = 2% (A+1) xCFLUX/(RETCF{[I]xx{(A+1)~-{1-ER)xx (A+1));
WRITE (TAPE, <8(E15.8, ", ")>, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G) ;
WRITE(B, <8(E15. 8, ", ") >, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G);

WRITE(TAPPASC, <8 (E16. 8)>, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G) ;
END;

I t= 12

TAU:= {(I-10)x*DTAU;

E:: {1-RETCF(I);

ERC:=z 1-((UCF[I-2,0)+2*UCF[I,0]+UCF[I+1,0])/4);
ER:=z 4-((UCF[I-2,N}+2%UCF[I,N]+UCF{I+1i,N])/4);
FN: : CFLUX/ER;

ED: = E/ER;

G:= FNxED/XI;

SHD: =z 2% (A+1) »CFLUX/(RETCF[I]x*x(A+1)~(1-ER)*x(A+1));

WRITE (TAPE, <8 (E15. 8, ", ") >, TAU, E, ERC, ER, FHN, ED, S8HD, G);

WRITE (TAPPASC, <8 (E16. 8) >, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G);

WRITE(B, <8(Ei15. 8, ", ")>, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G) ;

FOR I:= 13 TO INDEX-{1 DO
BEGIN

TAU:=z (I-10)*DTAU;

E:z 1-RETCFI[I];

ERC:z 1-({(UCF[I-1,0]1+2xUCF[I,0]+UCF[I+1,0]))/4);
ER:z {-((UCF[I-1,N}+2%UCF(I,NJ+UCF[I+1,N]}])/4);
FN:= CFLUX/ER;

ED: = E/ER; -
G: = FN*ED/XI;
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WRITE (TAPE, <8 (E15. 8, ", “)>, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G} ;
WRITE (TAPPASC, <8 (E16. 8)>, TAU, E, ERC, ER, FHN, ED, SHD, G) ;
END;
FOR 1::13 TO MIN(INDEX-1,40) DO

BEGIN
TAU:= (I-10)x*DTAU;
E:= {-RETCF({1};

ERC::z 1-((UCF[I-1,0)+2%UCF[I,0)+UCF[I+1,0}])/4);
ER:= 1-((UCF{I-1,N]+2xUCF[I,N]+UCF[I+1i,N])/4);
FN: = CFLUX/ER;

ED:= E/ER;
G::= FN*xED/XI;
SHD: = 2% (A+1)*CFLUX/(RETCF[I]xx(A+1)~(1-ER)xx(A+1));
WRITE (B, <8(Ei5. 8, ", ") >, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G);
END;
IF INDEX-1>40
THEN
BEGIN

IF (INDEX-41) MOD 60 =0
THEN FACTOR::= (INDEX-41) /60
ELSE FACTOR: -1 +ENTIER((INDEX-41)/60);

END;
IF INDEX-1>40 THEN
BEGIN
FOR 1::=MIN(INDEX-1i,40) TO INDEX-{1 DO
BEGIN
TAUH{I}:= (I-10)xDTAU;
EH({I):= {-RETCF(I];

ERCH([I):= {-((UCF[I-1,01+2%UCF[I,O]+UCF([I+1,0])/4);
ERH[I):= 4-((UCF[I-1,N]+2xUCF(I,N]J+UCF[I+1,H])/4);
FNH{I):= CFLUX/ERHI[I];

EDH{I]:= EH[{I]/ERH[I);
GH{I):- FNH{I]*EDH[{I]/XI;
SHDH[I}:= 2% (A+1)*xCPLUX/(RETCF[I]*»* (A+1)-(1-ERH{I])*x(A+1))
END;

Zwaarde index-4 is 1 lager dan tot waar profielen zijn berekend
FOR I::-MIN(INDEX-1,40)+FACTOR STEP FACTOR UNTIL INDEX-{ DO
BEGIN
WRITE(B, <8{(E15.8, ", ")>, TAUH[I),EH[I],ERCH[I),ERH[I]},FNHI[I],
EDH[I], SHDH{I],GH([I});
END;
END;
LOCK (TAPE, CRUNCH) ;
LOCK (B, CRUNCH) ;
LOCK (TAPPASC, CRUNCH) ;
Z
END
END.

Cs
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KCA

BEGIN Zprogramma om voor alle sigma’s VARIFLUX te berekenen
$ INCLUDE " (TGTFDR)DROOGLIBRARY ON USER4. "

FILE INVOER(XIND=DISK, FILETYPE:=7},
TAPE(KIND=DISK, PROTECTION: SAVE, MAXRECSIZE:=22, UNITS=WORDS},

B(KIND=DISK, PROTECTICON:=-SAVE, MAXRECSIZE=22, UNITS=WORDS),
OUT {KIND=REMOTE) , '
TABEL (KIND:-=PRINTER),
PRINT(KIND=PRINTER);

STRING 8, SA, SF, SNU, SLAMBDA, SH, SACC, SITMAX, SDTAU, SITUATIE,
SSIGMA, SVREF, SVO, SQ;
REAL LAMBDA, A, ACC, DTAU, SIGHMA, CFLUX, XI, XH, VREF, V0, G, ERC, ER,
E, VGEM, NUP, TAU, FN, ED, SHD, SFAC, FCAO, Q, RETH;
INTEGER NU, ITMAX, N, DIM, INDEX, I, SIT, FACTOR;
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Zpredictor-corrector formule toegepast omdat flux na elke stap
Zaangepast wordt bij Krimp
BOOLEAN PROCEDURE VARIFLUX(N,DTAU.NU,LAHBDA A, SIGHA, VREF, VO,
Q, FCAO, U, RET, ACC, ITMAX) ;
VALUE N, DTAU, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VO, Q, FCAQ, ACC, ITMAX;
REAL ARRAY U([x};
INTEGER N, NU, ITMAX;
REAL DTAU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VO, Q, FCAQ, RET, ACC;
BEGIN
BOOLEAN GELUKT;
IF HU=0 AND (Q NEQ O OR SIGHMA NEQ O )
THEN ABORT ("VCONSTANTFLUX
als NU:=0 heeft varieren van Q en SIGMA geen zin");
IF SIGMA:=:0 AND Q REG O THEN
ABORT ("VCONSTANTFLUX : als SIGMA:zO heeft Q>0 geen invloed”);
IF G=0 AND (SIGHMA NEGQ O OR NHU NEQ O ) THEN
ABORT ("VCONSTANTFLUX : Q=0 impliceert vlakke laag dus NU:=0 en
heeft varieren van SIGMA geen zin");

IF G=0 OR SIGMA=0 OR NU:=0

THEN

Z reKkenen alsof we werken met een niet-Krimpend systeem
GELUKT: =CONSTANTFLUX (N, DTAU, NU, LAMBDA, A, FCAQ, U, RET, ACC, ITMAX)
ELSE

/7 reKenen alsof we werkKen met Krimp

BEGIN |
REAL S, RETH, E, FLUX;
INTEGER I;

REAL ARRAY UH[O:N];
S:=z{1-LAMBDA»» (NU+1) ) xSIGMAx (VO-VREF)/(1+ {1{~-LAMBDAxx (NU+1)*SIGHA*VO0);
7Z lnitialiseren
FOR 1I:=0 TO N DO UH{I}::=U[I1];
Z retentie berekenen
RET:=U[0]1+U[N];
FOR I::=1 STEP 2 UNTIL N-1 DO RET::=RET+4xU[I];
FOR I:=z2 STEP 2 UNTIL N-2 DO RET::=RET+2»xU{[1];
RETH: :RET: =RET/3/H;
Y4
E: =1 -RET;
FLUX: =FCAO/ (1-SxE) »% (Q/ (NU+1));
GELUKT: = CONSTANTFLUXFI (N, DTAU, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, V0O, FLUX, U,
RET, ACC, ITMAX);
/7 tweede inlitilalisatie
E: 1~ (RETH+RET)/2;
FLUX: =FCAO/(1-S*xE) »x (Q/ (NU+1));
IF GELUKT THEN
GELUKT: = CONSTANTFLUXFI (N, DTAU, NU, LAMBDA, A, SIGMA, VREF, VO, FLUX, UH,
RET, ACC, ITMAX);
FOR I:=0 TO N DO U{I]l:=UH[I];
END;
VCONSTANTFLUX: =GELUKT;
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Zheading printerfile-tabellen constante flux
PROCEDURE KOPJECFTABEL (F, WF, A, FLLUX, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
S1GHMA, VSTER, VREF, VO, Q, COEF,
ITMAX, ACC, RET, FLUXARR};
VALUE WF, A, FLUX, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, Q, ITMAX, ACC;

REAL LAMBDA, A, FLUX, TAU, DTAU, SIGMA, VSTER, VREF, VO, Q, ACC, RET;
INTEGER NU, ITMAX, N, WF;
REAL ARRAY RET, FLUXARR, COEF{[x];
FILE F;
BEGIN

STRING S, SA, SF, SSIGMA, SVREF, SV0, SG, SNU, SLAMBDA,

SN, SACC, SDTAU, STAU, SITHMAX;

INTEGER HUP;

SA: = STRIHG(A,*) CAT *~ H

IF FIRST(SA)="." THEN SA:="0" CAT SA;

SF: = STRIHG(FLUX ») CAT * s

IF FIRST(SF):="." THEN SF.:="0" CAT SF

SSIGHMA: = STRING(SIGHA.&) CAT *~ H

IF FIRST(SSIGMA)="." THEN SSIGMA::="0" CAT SSIGHA;

SVREF: = STRING(VREF, x) CAT "~ "3
IF FIRST(SVREF):="." THEN SVREF::="0" CAT SVREF;
SVO: = STRING(VOQ, ») CAT * "

IF FIRST(SVO)="." THEN SVO::="0" CAT SVO;
5Q: = STRING(G.*) CAT *~ "3

IF FIRST(SGQ)="." THEN SQ::="0" CAT ey
SNU: = :STRING (NU, %) CAT - "3

SN:= STRING(N, x) CAT -~ "3

SLAMBDA::= STRING(LAMBDA, %) CAT * "3

IF FIRST(SLAMBDA):z=". " THEN SLAMBDA::="0" CAT SLAMBDA;
SACC: = STRING(ACC, ¥} CAT ~ "3

IF FIRST(SACC):="." THEN SACC::="0" CAT SACC;

SDTAU: = STRING(DTAU, %} CAT ~ “3

IF FIRST(SDTAU):="." THEN SDTAU::"0" CAT SDTAU;
SITHMAX: = STRING(ITHMAX, ¥) CAT ~ "

S: =REPEAT("-",65);

WRITE(FI[SKIP(1}1});

WRITE(F, <X1i2, A65>, S8); :

WRITE(F, <Xi2,"1",X26,"1",X36,"1">);

IF SIGMA NEQ O THEN

BEGIN

WRITE(F, <Xi2, "1", X2, "Physical properities™, X5, 1", X2,

"SHRINKAGE parameters ",X13,"17, /,X1i2,"1",X26,"1",X36, "17,

", X2, A10, X9,
", X2, Al10, X9,
", X2, A10, X9,
, ", X2, A10, X9,
/., Xi2, 1", X26, "1, X36, "1">, TAKE(SA, 10), TAKE(SSIGMA, 10), TAKE(SF, 10)
TAKE (SVREF, 10), TAKE(SHU, 10), TAKE(SV0, 10), TAKE(SLAMBDA, 10},

/yX12, 71", Xe, A

/y Xi2, "17, X2, "Fcao
/,Xte,"17,Xe, "NU
/yX12, 71", X2, "LAMBDA

", X3, A10,Xe, 1", X7, "SIGMA
", X3,A10,X2, 17, X7, "V

", X3, A10,X2, 717, X7, "VO

", X3, A10, X2, 71", X7, "Q

oonon
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WRITE(F, <X1i2, A85>, 8);
WRITE(F, <X12, "1",X26, "1", X386, "1">);
WRITE(F, <Xi2, "1", X2, "Discretization”, X100, "1, X2, "Accuracy”,
X26, 71", /, X112, "1",Xe6, "1, X36, 71", /, X112, "1", X2,
"N =", X3,A10,X2,"1", X417, "ACC =", X1,A10,X4,"1", /7, X112, 71", X2,
"DTAU =", X3,A10,X2, 71", X2, "ITMAX (CONSTANTFLUXFI):=", X1, A10, X1,
*1">, TAXE (SN, 10), TAXE(SACC, 10), TAKE(SDTAU, 10), TAXE(SITMAX, 10));
WRITE(F, <Xi2, A65>, 8);
END
ELSE
BEGIN
WRITE(F, <Xi2, "1, X2, "Physical properties”, X5, 1", X2,
“"NON~SHRINKING SYSTEMS ~, Xi2,"1", /,Xig, 1", X26,"1",X36,"1",
/X128, 71", X2, "A ", X3,A10,X2,"1",X36,"1",
/. X12, 1", X2, "Fca0 ", X3, A10, X2, "1",X36, "1,
/. X112, 71", X2, "NU ", X3,A10, X2, "1",X36,"1",
/, X112, "1", X2, "LAMBDA ", X3,A10,X2,"1",X36,"1",
/,Xig,"1", %86, "1",X36, "1”>, TAXE(SA, 10), TAXE(SF, 10),
TAKE (SNU, 10), TAKE(SLAMBDA, 10} );
WRITE(F, <X12, A65>, 8);
WRITE(F, <Xi2, "17,X26, "1", X386, "1">);
WRITE(F, <Xi2, "1", X2, "Discretization”, X10, "1", X2, "Accuracy”,
Xee, "1", /, Xte, "1",Xa26, "1",X36, "1", /, X112, "1", X&,
"N =", X3,A10, X2, 17, X17, "ACC =", X4,A10,X1,"1", /, X112, "1, X&,
“DTAU =", X3,A10, X2, "1", X2, "ITMAX (CONSTANTFLUX) =", X1, A10, Xi,
*17>, TAKE(SH, 1{0), TAXE(SACC, 10), TAKE(SDTAU, 10), TAKE(SITMAX, 10) };
WRITE(F, <X12, A65>, 8);
END; ,
7 als F:PRINT dan WF:1 anders als F:=TABEL dan WF:2 invoeren
IF WF:=1 THEN
BEGIN
WRITE(F, </, X13, "TAU", X411, "E", Xi4, "E(r=Rc) ", X7,
“"E(rzR)", X7, "Fca",/>);
WRITE(F, <X10, 0. 000000~ , X9, “0", X14, "0", X13, "0",F14, 6>, FLUXARRI[0]);
WRITE(F, <Fi8. 6, Fi4, 6, X31,F14, 6>, DTAU/10, 1-RET[1], FLUXARR{11);
END
ELSE
BEGIN
IF WF:=2 THEN
BEGIN )
WRITE(F, </, X13, "TAU", X10, "Fn/Ei*", X8,
"E/Ei1’* ", X9, “Shd", X12, "G", />);
WRITE(F, <X10, "0, 000000", X9, "-",X13, 0", X413, "-",X13, "=">);
WRITE(F, <Fi8. 6>, DTAU/10);
END;
END;

EL TN I B | I 1]
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PROCEDURE KOPJETAPECF (F, WF, SIT, SIGMA, A, CFLUX, NU, LAMBDA,
N, DTAU, INDEX, ITMAX, DIM);
VALUE WF, SIT, SIGHMA, A, CFLUX, NU, LAMBDA,
N, DTAU, INDEX, ITMAX, DIM;
INTEGER WF, SIT, NU, N, INDEX, ITMAX, DIN;
REAL SIGMA, A, CFLUX, LAMEDA, DTAU;
FILE F;
BEGIN
STRING SITUATIE;
CASE SIT OF
BEGIN
1 : SITUATIE:
2 ¢ SITUATIE:
3 : SITUATIE:
4 : SITUATIE:
END; ,
4 als WF:1 dan naar TAPE, als WF:2 dan naar TAPPASC,
7/ als WF:=3 dan naar B
WRITE(F, <I2,", ", A30, ", ">, SIT, SITUATIE);
WRITE(F, <8(F8. 3, ", "), "4 SIGHA, Q, VREF, VO, A, CFLUX, NU, LAMBDA" >,
SIGHA, Q, VREF, VO, A, CFLUX, NU, LAMBDA) ;
WRITE (F, <15, ", ", Fi0.5,",",15,", ", 15, ", ", I5, ", ", X&,
"7ZN, DTAU, INDEX, ITMAX, DIM, ">,
N, DTAU, [INDEX+1], ITMAX, DIM);
IF WF=1 THEN

"Zrvw constant, r coordinates”;
"Zrvw constant, £fi coordinates”;
"Zflux constant, r coordinates”;
“Zflux constant, £1 coordinates”;

BEGIN
WRITE(F, <"/", X4, "TAU, ", X12, "E, ", X13, "E(r=Rc), ", X7,
“E(r=R), ", X10, "Fn/Ei’, ", X7, "E/Ei’, ", X12, "Shd, ", X10, "G, ">);
WRITE(F, <X8, "0. 000, ", X7, "0, ", X14, "0, ", X14, "0, ", X145, " , ",
X115, 70, ", X486, " , ", X158, " , ">},
END '
ELSE
BEGIN
IF WF=2 THEN
BEGIN

WRITE(F, <" {", X4, "TAU, ", X12, "E, ", X13, "E(r=Rc), ", X7,
"E(r=R), ", X10, "Fn/Ei’, ", X7, "E/EL’, ", X12, “8hd, ", X10, "G, 1 ">);
WRITE(F, <X8, "0. 000", X8, "0", X186, "0", X156, "0, X186, "-",
X116, 70", X16, "-", X16, "~">);

END

ELSE

IF WF:=3 THEN

BEGIN

WRITE(F, <I5, ", ", F10.5,", ", I5,", ", 1I5,", ", 15, ", ", X2,

/N, DTAU, INDEX, ITMAX, DIM, ">, N, DTAU,

[IF INDEX-1<=40 THEN INDEX+i{ ELSE

43+ENTIER{( (INDEX-1-MIN(INDEX-1, 40) -FACTOR) /FACTOR) }, ITMAX, DIM);
WRITE(F, <"%", X4, "TAU, ", X12, "E, ", X413, "E(r=Rc), ", X7,

“E(r:=R), ", X10, "Fn/Ei’, " , X7, "E/Ei’, ", X12, "8hd, ~, X10, "G, ">);
WRITE(F, <X8, "0, 000, ", X7, "0, ", Xi4, "0, ", X14, "0, ", X158, " , ",
X185, "0, ", X15, " , ", X15," , ">»);
END;
END;
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VA KXW XN NNNXNAKNKNNNN MATH 23 23 903 392252 %% %% %% %%
/
READ (INVOER, /, SIGMA, G, VREF, VO, NU, LAMBDA, A, CFLUX, DTAU, DIM, PLOT);
ACC: z@-5; ITMAX: =20;
IF SIGMA:=0 THEN SIT:=3 ELSE SIT:=4;HUP::=NU+1;
Check input, ABORT (and display error message) if inconsistent
IF A<O OR A>25 THEN ABORT{("CONSTFLUX : only A>:=0 or A<:=zg25 allowed”};
IF NU<O OR HU>2 THEN ABORT("CONSTFLUX : only NU:0,1 or 2 allowed");
IF NU>0 AND (LAMBDA<O OR LAMBDA>:=-i) THEN

ABORT ("CONSTFLUX : LAMBDA<O or LAMEDA>:=1");

IF VREF<0O THEN ABORT("CONSTFLUX : VREF<0");:

IF VREF>VO THEN ABORT ("CONSTFLUX : VREF>V0O");

IF SIGMA>1 OR SIGMA<O THEN ABORT("CONSTFLUX : SIGMA out of range”);
IF NU:=0 AND G NEQ O THEN

BEGIN

WRITE (OUT, <"CONSTFLUX: als NU:=0 dan moet Q=0">};

Q:=0; ;

END;

IF CFLUX<=0 OR CFLUX>20 THEHN

ABORT ("CONSTFLUX : FLUX not positive or too large”);

IF DIM>200 THEN ABORT ("CONSTFLUX : try DIM:=200"};

IF DIM«1 THEN ABORT("CONSTFLUX : DIM not positive™);

;12200

IF A>z0.5 THEN N::=400;

IF A>{ THEN N::=800;

IF A>1.5 THEN N::=1600;

IF NU:Q THEN LAMBDA::=0;

BEGIN
» :

REAL ARRAY UCF[O:DIM, O:N],
RETCF, TAUH, EH, ERCH, ERH, FNH, EDH, GH, XIH, SHDH, FLUXARR [0: DIM];

SFAC: = (1-LAMBDAXxxNUP) xSIGMAx (VO-VREF) /
{1+ (1-LAMBDA* xHUP) xSIGMA*VO) ;
7 UCF[0,0:N] initialiseren op homogeen beginprofiel
INDEX: =0; FCAOQ: =:CFLUX; FLUXARR [ INDEX] : =FCAOQ;
FOR I:=0 TO N DO UCF[O,I1]::=UCF[1,1):=1;
RETCF{[{0]:=1; RETH::=1{;
WHILE INDEX::INDEX+1i<:=11 AND VARIFLUX (N, DTAU/10, NU, LAMBDA, A,
SIGMA, VREF, V0, Q, FCAO, UCF[INDEX, %],
RETCF [INDEX), ACC, ITHMAX)
DO
BEGIN
FOR I:20 TO N DO UCF{INDEX+1,I]1:=UCF[INDEX, I};
FLUXARR{INDEX]:=FCAQO/ (1 -SFAC% (1~-RETCF[INDEX]))** (Q/NUP);
END; ,

De



FOR I:=0 TO N DO UCF[INDEX+1i,I1]:=UCF[INDEX-%,1];
WHILE INDEX::=:INDEX+1i<DIM AND VARIFLUX (N, DTAU, NU, LAMEDA, A,
SIGHA, VREF, VO, @, FCAO, UCF[INDEX, x],
RETCF[INDEX1, ACC, ITMAX)
DO
BEGIN
FOR I::=0 TO N DO UCF[INDEX+1,I1]:=UCF[INDEX, I1);
FLUXARR[{INDEX]::=FCAO/({~-SFACx* (1~-RETCF[INDEX])) ** (GQ/NUP) ;
END;
INDEX: - INDEX~1;
END;
%
CASE NU OF BEGIN
O : XH:=z NU+1;
1 ¢ XH:=(NU+1)/(1+LAMBDA);
¢ : XH:=(NU+1)/(1+LAMBDA+LAMBDAxLAMBDA) END;

Z

/

VA

CASE SIT OF
BEGIN

1 : SITUATIE:
2 : SITUATIE:
3 : SITUATIE:

4 : SITUATIE:
END;

"Arvw constant, r coordinates”
“/rvw constant, £i coordinates”;
“Zf1lux constant, r coordinates”;
"Zflux constant, f£i coordinates”;

oW o on

p4 R

KOPJECFTABEL (PRINT, 1, A, FLUX, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, G, COEF,
ITMAX, ACC, RETCF, FLUXARR) ;

KOPJECFTABEL (TABEL, 2, A, FLUX, NU, N, LAMBDA, TAU, DTAU,
SIGMA, VSTER, VREF, VO, G, COEF,
ITHAX, ACC, RETCF, FLUXARR} ;

KOPJETAPECF (B, 3, SIT, SIGMA, A, CFLUX, NU, LAMBDA,
N, DTAU, INDEX, ITMAX, DIM);

KOPJETAPECF (TAPE, 1, SIT, SIGMA, A, CFLUX, NU, LAMBDA,

‘ N, DTAU, INDEX, ITMAX, DIM);

berekening uitvoergegevens

naar TAPE worden alle berekKeningen weggeschreven

naar B, PRINT en TABEL worden maximaal 2 A-#4-tjes geschreven
gegevens in TAPE en B zijn gescheiden door Komma’s

NN NNMN
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.

FOR I:=z2 TO 10 DO

BEGIN
TAU :=z=IxDTAU/10;
E :=1-RETCF{1]};

ERC:=z1-((UCF[I-~4,0]+2%UCF[I,0]+UCF{I+1,01)/4); 4 smoothen
ER :=4-{({(UCF[I~1,N]1+2xUCF[I,N)J+UCF[1I+4,N])/4); 7 smoothen
FN ::FLUXARR([I]/ER;
ED ::=E/ER;

SHD: 2% (A+1) xFLUXARR[I)/(RETCF[I]»x (A+1)~-{1-ER) %% (A+1));
IF SIGHA = O THEHN

BEGIN

G :=FNxED/XH;
END
ELSE
BEGIN

VGEM: = VREF+ (VO-VREF) *RETCF[1];

XI ::=XHx* (LAMBDAxxNUP+ (1-LAMBDAx*NUP) x (1+SIGMAXxVGEM) ) #x (RU/NUP) ;
G ::=FNxED/XI;

END;

WRITE (PRINT, <F18. 6, 4(F1i4, 6) >, TAU, E, ERC, ER, FLUXARRI[I]);
WRITE{(TABEL, <Fi8. 6,4 (Fi4. 6)>, TAU, FN, ED, SHD, G) ;
WRITE(B, <9(F13. 6, ", ")>, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G, FLUXARR[I]);

WRITE(TAPE, <9(F13.86, ", ")>, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G, FLUXARR[I1]);
END; )
Ir=zi2;:}
BEGIN
TAU :=(1-10)xDTAU;
E ::=1-RETCFI[I];

ERC: =14~ ({UCF[1~-2,0])+2xUCF{1,0]+UCF[I+1,0])/4);
ER :=z1-{{(UCF[I-2,H}+2%UCF[I,R]}+UCF[I+4i,N))/4);
FN ::FLUXARRI[I]/ER;
ED ::=E/ER;

SHD: =2% (A+1) xFLUXARR[I]/{(RETCF{I)#x (A+1)-(1-ER) %% (A+1));
IF SIGMA = 0 THEN

BEGIN

G :=FN*ED/XH;

END :
ELSE
BEGIN

VGEM: = VREF+ (VO-VREF) *RETCF[1];

XI :=XHx (LAMBDAxxNUP+ ({-LAMBDA*xNUP) % (1 +SIGMA*VGEM) ) »* (NU/NUP) ;
G ::=FN*ED/X1;
END;

WRITE(PRINT, <F18. 6, 4(F1i4. 6)>, TAU, E, ERC, ER, FLUXARR{[I1]));
WRITE(TABEL, <F18. 6, 4(F14, 6) >, TAU, FN, ED, SHD, G) ;

WRITE(B, <9(F13. 6, ", ")>, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G, FLUXARR[I]);
WRITE (TAPE, <9 (F13. 6, ", ") >, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G, FLUXARR[1]);

Ds



FOR I:=13 TO MIN(INDEX-{, 40) DO

BEGIN-
TAU ::(1I-10)xDTAU;
E :=1-RETCF([I1];

ERC:iz{-((UCF([I1-1,0]42%UCF[I,0)]+UCF[I+1,0])/4);
ER :=4-({(UCF[I-4,N]1+4+2%UCF[I,N]+UCF{I+1,HN]))/4);
FN :=FLUXARRI[I]/ER;
ED ::=E/ER;
SHD: =2% (A+1 )} *FLUXARR[I]/(RETCF[I] %% {A+1)~ (1-ER)»x (A+1));
IF SIGHA = O THEN
BEGIN

G ::=FNxED/XH;
END
ELSE
BEGIN

VGEM: = VREF+ {(VO~-VREF) *RETCF[I};

XI :=XHx* (LAMBDA* xNUP+ (1-LAMBDAxxNUP) x (1 +SIGMA*VGEM) ) »* (NU/NUP);
G ::=FNxED/XI;
END;

WRITE(PRINT, <F18. 6, 4 (F14. 6) >, TAU, E, ERC, ER, FLUXARR([1)});

WRITE (TABEL, <F18. 6, 4 (F14, 6)>, TAU, FN, ED, SHD, G) ;

WRITE(B, <9(F13. 6, ", ")>, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G, FLUXARR[I]);
WRITE (TAPE, <9(F13. 6, ", ") >, TAU, E, ERC, ER, FN, ED, SHD, G, FLUXARR[I});
END; =

WRITE(PRINT[SKIP(1)]);

WRITE (TABEL[SKIP(1)]);

IF INDEX-1>40
THEN
BEGIN
WRITE(PRINT, </, X13, "TAU", X1, "E~, X14, "E{(r=Rc) ", X7, "E{(r=R)~, X7, "FCAO", />);
WRITE(TABEL, </, X13, "TAU", X410, "Fn/Ei* ", X8,
' "E/Ei’ ", X9, "Shd”, Xi2, "G", />);
END;

IF (INDEX-4i) MOD 60 =0

THEN FACTOR::=: (INDEX-41)/60

ELSE FACTOR::z 1+ ENTIER((INDEX-41)/60);
%

FOR I::=MIN(INDEX-1,40) TO INDEX-{ DO

BEGIN

TAUH{I] :=(I-10)=DTAU;

EH[I] ::z1-RETCF[I1];
ERCH[I):=14-{((UCF([I-1,0)+2%UCF{I,0]+UCF([1I+1,0])/4);

ERH[I]) ::=4-({(UCF[I-1,N]+2%UCF[I,N}+UCF[I+1,N]})/4);

FNH[I] :=FLUXARRI[I)/ERH[I1];

EDH[I]) :=EH[I)/ERH[I];

SHDH([I]}:z2x% (A+1) *FLUXARR(I)/(RETCF{I) %% (A+1)-(1-ERH[I))xx(A+1})};
IF SIGMA = O THEN

BEGIN

GH[I) :=FNH[I)*xEDH[I]/XH;

END

ELSE

BEGIN i '

Do



XIH{I]:=XHx (LAMBDAx*NUP+ (1 ~-LAMBDA**NUP) x ({1 +SIGMAXVGEM) ) ¥ x (HU/NUP) ;
GH{I] tzFNH[I]*EDH[I])/XIH[I1};
END;
END;
Zwaarde index-1 is t lager dan tot waar de profielen zijn berekend

FOR I::=(MIN(INDEX-1,40)+1) TO INDEX-i{ DO
WRITE(TAFPE, <9(F13.6, ", ")>, TAUH[I]}, EH{I], ERCH[I], ERH[I],
FNH[I],EDH[I],SHDH[I],GH({I], FLUXARR[I]);

IF FACTOR >0 THEN
BEGIN
FOR 1::MIN(INDEX-1i,40) STEF FACTOR UNTIL INDEX-i{ DO
. BEGIN
WRITE(PRINT, <F18. 6,4 (Fi4.6)>, TAUH[{I],EH[I]},ERCH[I),ERH{[I], FLUXARR([I]);
WRITE(TABEL, <F18. 6,4 (F14,.6)>, TAUH[I], FNH[1],
EDH([I]), SHDH{I},GH[I1]);
WRITE(B, <9(F13.6, ", ")>, TAUH[1],EH[I], ERCH{I], ERHI[I],
FNH{I),EDH[I],SHDH([1]),GH[I],FLUXARRI[I]));
END;
END;

LOCK (B, CRUNCH) ; LOCK (TAPE, CRUNCH) ;

IF PLOT
THEN
BEGIN '
IF SIGHA:O THEN
BEGIN
CFPROFILES (N, DTAU, INDEX, NU, LAMBDA, A, CFLUX, UCF, 4, TRUE) ;
CFPROFILES (N, DTAU, INDEX, NU, LAMBDA, A, CFLUX, UCF, 6, TRUE) ;
END
ELSE
CFPROFILESFI (N, DTAU, INDEX, NU, LAMEDA, A, SIGMA, VREF, VO, CFLUX,
UCF, RETCF, 6, TRUE) ; .
END;
END;
%
END.
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ILLEESNIETKRIMP

Programma om data van niet-Krimpende situaties
met constante grensviaKconcentratie van TAPE
te Kunnen lezen.

BEGIN
7 PROGRAMMA OM TAPE-FILES IN ALGOL-VERSIE TE LEZEN

FILE IN(KIND=DISK, FILETYPE=T7),
TAPE(KIND=DISK, PROTECTION= SAVE, MAXRECSIZE:z=22, UNITS=WORDS),
TEEPPASC(KIND:=DISK, PROTECTION: SAVE, MAXRECSIZE:z22, UNITS=WORDS) ;

REAL LAMWBDA, A, BV, SIGMA, DTAU, TAUNUL;
INTEGER NU, ITHMAX, INTVALS, N, INDEX, SIT, I;
STRING SITUATIE;

READ(IN, /, SIT);
READ(IN, /, SIGHA, A, BV, NU, LAMBDA) ;
READ(IN, /, N, TAUNUL, INTVALS, DTAU, INDEX, ITMAX);
BEGIN

A

EAL ARRAY TAU,E, G, F, ERC, SHD[O: INDEX];
V4
READ(IN, /, ) ; READ(IN, /,);
FOR I:=0 STEP 1 UNTIL INDEX DO
READ(IN, /, TAU[I],E[I),F[I]),G{I],ERC[I],SHDI[I1));
%
Zcontrole of er goed is ingelezen
CASE SIT OF
BEGIN

i : SITUATIE::="Zrvw constant, r coordinates”;
2 : SITUATIE::="Zrvw constant, fi coordinates”;
3 : SITUATIE::=-"Z/Zflux constant, r coordinates”;
4 : SITUATIE::="/flux constant, fi coordinates”™;
END;
VA
WRITE(TAPE, <12, ", ", A30, ", ">, 81T, SITUATIE) ;
WRITE (TAPE, <5(E21.9, ", "), "4 SIGMA, A, BV, NU, LAMBDA" >, SIGMA,
A, BV, NU, LAMBDA) ;
WRITE (TAPE, <I5,", ", F10.5, ", ", 15, ", ", F10.5, ", ", I5, ", ", I5, ", ",
" %N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, ITMAX ">,
N, TAUNUL, INTVALS, DTAU, INDEX, ITMAX);

WRITE (TAPE, <"ZTAU,E, F, G, E(r:=Rc), 8Shd">);

FOR I1:=0 STEP i UNTIL (INDEX+INTVALS) DO

WRITE(TAPE, <6{(E2{.9, ", ")>, TAU[I),E[I],F[I1],G[I),ERCI[I]), SHD[I]});
LOCK (TAPE, CRUNCH) ;

A
END
END.

o0
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ILEESNKPROFI1IEL

Programma om het concentratieprofiel

voor situaties met nietKrimp met constante
grensvlakKconcentratie en az1. 5van TAPE te
Kunnen inlezen,

BEGIN
% PROGRAMMA OM TAPE-FILES IN ALGOL-VERSIE TE LEZEN

FILE IN(KIND:=DISK, FILETYPE:=T7);

REAL LAMBDA, A, BV, SIGMA, DTAU, TAUNUL;
INTEGER NU, ITHAX, INTVALS, N, INDEX, SIT, I;
STRING SITUATIE, ESTRING;

READ(IN, /, SIT);
READ(IN, /, SIGHMA, A, BV, HU, LAMBDA) ;
READ (IN, /, N, TAUNUL, INRTVALS, DTAU, INDEX, ITMAX);
READ(IN, /, ESTRING);
BEGIN
REAL ARRAY U{O:H];
Z
FOR I::=0 STEP & UNTIL N DO
READ(IN, /,U[I]);
pA
CASE SIT OF
BEGI
1 : SITUATIE:
2 : SITUATIE:

“Zrvw constant, r coordinates”
"Arvyw constant, £1 coordinates”

“wa we wae ws

LRI S T I ]

3 : SITUATIE::="7flux constant, r coordinates”
4 : SITUATIE::="Zflux constant, f1i coordinates”
END; o
4
END
END.

F1
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LEESKRIMPFIILE

Programma om data voor situaties met Krimp en
constante grensvlakconcentratie van TAPE te
Kunnen lezen.

BEGIN
7 PROGRAMMA OM TAPE-FILES IN ALGOL-VERSIE TE LEZEN

FILE IH{KIND=DISK, FILETYPE:=T7),
TAPE(KIND:=DISK, PROTECTION=SAVE, MAXRECSIZE=22, UNITS=WORDS),
TEEPPASC(KIND:=DISK, PROTECTION:=SAVE, HAXRECSIZE:=22, UNITS=WORDS) ;

REAL LAMBDA, A, BV, SIGHA, DTAU, TAUNUL, VREF, VO;
INTEGER NU, DIM, INTVALS, N, INDEX, SIT, I;
STRING SITUATIE;

READ (IN, /, SIT};

READ(IN, /, SIGHMA, A, BV, NU, LAMBDA) ;

READ(IN, /, N, TAURUL, INTVALS, DTAU, INDEX, DIN);
READ(IN, /, YREF, VO);

BEGIN
/
REAL ARRAY TAU,E, G, F, ERC, SHD[O: INDEX];
Z
READ(IN, /,);
FOR I:=0 STEP 1 UNTIL INDEX DO
READ(IN, /, TAU[I], E[I],F(I],G[I]),ERC[I],SHD[I]);
A
Zcontrole of er goed is ingelezen
CASE SIT OF
BEGIN
i1 : SITUATIE:
2 : SITUATIE:
3 ¢ SITUATIE:
4 : SITUATIE:
END;
/
WRITE(TAPE, <I2, ", ", A30, ", ">, SIT, SITUATIE} ;
WRITE(TAPE, <5(E21. 9, ", "), "4 SIGHMA, A, BV, NU, LAMBDA" >, SIGHA,
A, BV, NU, LAMBDA) ;
WRITE (TAPE, <I5, ", ", Fi0.5,", ", 15, ", ", F10. 5, ", ", I5, ", ", I5, ", ",
" %N, TAU, INTVALS, DTAU, INDEX, ITMAX" >,
N, TAUNUL, INTVALS, DTAU, INDEX, ITMAX) ;
WRITE({(TAPE, <"ZTAU,E,F, G, E(r=Rc), Shd">};
FOR I::=0 STEP 1 UNTIL (INDEX+INTVALS) DO
WRITE(TAFPE, <6{(E21. 9, ", ")>, TAU{I],E[1},F[I]1,G{I],ER[I],SHD{I]);
LOCK (TAFPE, CRUNCH) ; .
A
END
END.

“Arvw constant, r coordinates"”;
“4rvw constant, fi coordinates”;
“Zflux constant, r coordinates”;
“Zflux constant, fi coordinates”;

L I B2 )
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LEESNKCF

programma om data voor situaties met niet-Krimp constante flux
van TAPE te lezen

BEGIN
7 PROGRAMMA OM TAPE-FILES IN ALGOL-VERSIE TE LEZEN

FILE IN(KIND:=DISK, FILETYPE:=7);

REAL LAMBDA, A, SIGMA, G, VREF, VO, CFLUX, DTAU;
INTEGER NU, ITHAX, N, INDEX, SIT, I;
STRING SITUATIE;

READ(IN, /, SIT);
READ (IN, /, SIGHA, G, VREF, VO, A, CFLUX, NU, LAMBDA) ;
READ (1IN, /, N, DTAU, INDEX, ITMAX) ;
BEGIN
Z
REAL ARRAY TAU, E, ERC, ER, FNE, EEI, SHD, G, FLUX[0: INDEX];
Z
READ(IN, /, );
FOR I:=0 STEP 1 UNTIL INDEX DO
READ(IN, /, TAU([I},E(I]),ERC(I],ER(I],FNE[I],EEI[I]}, SHD[I],
G(I], FLUX[I});
4
CASE SIT OF

BEGIN
i1 : SITUATIE::="/Zrvw constant, r coordinates”;
2 : SITUATIE::="Z/rvw constant, £f1i coordinates”;
3 ¢ SITUATIE::=-"/flux constant, r coordinates”;
4 : SITUATIE::="7flux constant, fi coordinates”;
END;
A
END
END.
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LEESKCA

programma om data voor situaties met (niet-)Krimp
en constante flux van TAPE te lezen

BEGIN
# PROGRAMMA OM TAPE-FILES IN ALGOL-VERSIE TE LEZEN

FILE IN(XIND:=DISK, FILETYPE:=7};

REAL LAMBDA, A, SIGHMA, Q, VREF, V0, CFLUX, DTAU;
INTEGER NU, ITMAX, N, INDEX, SIT, I;
STRING SITUATIE;

READ(IN, /,8IT);
READ(IN, /, SIGMA, Q, VREF, V0, A, CFLUX, NU, LAMBDA) ;
READ({(IHN, /, N, DTAU, INDEX, ITMAX);
BEGIN
Z
REAL ARRAY TAU, E, ERC, ER, FNE, EEI, SHD, G, FLUX[0: INDEX] ;
VA v
READ(IN, /, );
FOR I:=0 STEP 1 UNTIL INDEX DO
READ(IN, /, TAU{I],E{I],ERC[I]),ER([I],FNE(I],EEI[I], SHD[I],
G[I], FLUX{I]);
%
CASE SIT OF
BEGIN
i ¢ SITUATIE::="/rvw constant, r coordinates”™;
& : SITUATIE::="/rvw constant, fi coordinates™;
3 ¢ SITUATIE::="/flux constant, r coordinates”;
4 : SITUATIE::="Zflux constant, £i coordinates”;
END;
YA
END
END,

J1



APPENDIX J

Ar-chiver-ing van TAaAPE -files

De listings van alle datafiles op TAPE bevinden zich in het
archief van ir. W.J.Coumans.



