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Denna rapport utg6r redovisning av ett arbete
som utfdrts pa uppdrag av KBS-projektet.
Slutsatser och vdrderingar i rapporten &r
forfattarens och beh&ver inte nddvindigtvis
sammanfalla med uppdragsgivarens.

En fdrteckning Over hittills utkomna rapporter
i denna serie, som pabdrjades 1980, &terfinns

i slutet av rapporten. Uppgift om KBS tidigare
tekniska rapporter frén 1977-1978 (TR 121) och

1979 (TR 79-28) kan erhallas fr&n SKBF/KBS.
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1. SUMMARY

The computer program BIOPATH /1,15/ computes the
dispersion of materia (normally radioactive nuclides)
within a set of "compartments" (e.g. different eco-
systems) by solving the differential equation.

(1) y' = Ay +g

The program then computes activity and dose burden

by application of suitable factors /1/.

The present report gives an account of some amend-
ments and changes that have been made to BIOPATH in
the winter 1979/80. It also contains a short descrip-
tion of the main programming features, as well as an

account of some testcases that have been run.

The main objective of the work has bgen to make it
possible to treat such problems, where the coefficients
of the dispersion matrix depend on time. This has been
accompiished by\addihg’a‘nﬁmbér of subroutines defi-
ning and controlling the variation of the coefficients
as well as some new integration routines. Anothe{‘goal
has been to improve the accuracy for problems contai-
ning nuclides with very slow decay. This has been
achieved by the introduction of integration routines
suited for stiff differential eguations /4-8, 11/. The
new version thus created is called BIOPATH-2 and the
old version BIOPATH~1. For such problems, that are
possible to treat with either version, the two ver-

sions should give identical results.

The input data for both versions are described in a

separate report /15/.
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A number of testcases have been run in order to check
the new integration methods and the models for the
variation of the coefficients. The tests have con-
firmed the aptness of the new models and that the new
integration methods in some cases are considerably
more accurate than the old ones. In most cases, how=-
ever, the new integration method and the old one give

results that are practically identical.



Datorprogrammet BIOPATH berdknar spridningen

av (radioaktivt) material till olika (eko-)
system fran t.ex. ett fdrvar. Den resulterande
dosen kan berdknas for olika befolkningsgrupper

och tidsomfang.

Fbreliggande rapport redogdr for det arbete som
nedlagts pad BIOPATH i samband med infdrande av
m&jlighet att l&ta koefficienterna i Overfdrings-

matrisen variera med tiden.

Utfdrt inom ramen fOr Kollektivforskningspro-
grammet i samverkan med SKBF/KBS
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1. SAMMANFATTNING

Datorprogrammet BIOPATH berdknar spridningen av (t.ex.
radioaktivt) material mellan olika "kompartment"
(t.ex. olika ekosystem) genom att l&sa differential-

ekvationen
(1) y' = Ay+g

Aktivitet och dosbelastning berdknas sedan genom multi-

plikation med l&mpliga faktorer (se /1/).

Ett antal tilldgg och &ndringar har gjorts i BIOPATH
kring &rsskiftet 79/80 for att mdjliggbra berdkningar

pd problem d&r koefficienterna i Overfdringsmatrisen

A varierar med tiden. Den nya versionen kallas BIOPATH-Z,
f6r att skilja den fra&n den gamla, BIOPATH-1. P& iden-
tiska problem bdr versionerna ge identiska resultat,
bortsett fradn ofradnkomliga skillnader i berdkningsnog-

grannhet.

Ett par nya integrationsmetoder har infdrts, eftersom
de dr bidttre ldmpade for berdkningar med tidsberoende
koefficienter dn den metod som fanns tidigare. Detta

har medfdrt &ndringar i programstrukturen, som framgar

av figur 1 och 2.

Ett antal tester har gjorts fb6r att kontrollera dels
de nya integrationsmetoderna, dels de nya mdjligheterna
till variation 1 Overf&ringskoefficienterna. Testerna
har bekridftat att de nya metoderna och modellerna funge-
rar tillfredsstdllande. I vissa speciella fall &r de
nya integrationsmetoderna Overl&dgsna ur noggrannhets-

synpunkt.

AB
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2. PROGRAMVERSIONER

F.n. finns tvad versioner av BIOPATH, BIOPATH-1 och
BIOPATH-2, som skiljer sig vad betridffar md&jligheten
till tidsberoende matriser och val av integrations-
metod. BIOPATH-1 &r p.g.a. k&rkostnaden och den enklare
hanteringen att fdredra vid enkla fall (t.ex. konstant
Overféringsmatris och halveringstider mindre &n ca

10% &r), medan BIOPATH-2 &r att foredra i Gvriga fall
p.g.a. bdttre noggrannhet.

Erforderligt minnesutrymme ir av samma storleksordning
f&r de tva versionerna och ligger p& Studsviks dator
CYBER 172 i storleksintervallet 150 OOO8 - 210 0008
beroende pd vilka matris- och buffertstorlekar som an-
vdnds. Kostnaden f6r inladdning beror p& hur programmet
lagrats. Vid inladdning av separata moduler blir kost-
naden ca 10 kr (20 SRU).

Rdknetiderna beror av problemens natur. Fdr testfall
4 (se avsnitt 6.4) blev r&dknetiderna 2-3 ggr s& stora

f6r BIOPATH-2 j&mfdrt med BIOPATH-1.

2.7 BIOPATH-1

Den version som existerade tidigare, hdr kallad
BIOPATH-1, fOrutsdtter konstant koefficientmatris A
i (1). Den anvédnder sig av rutinpaket EISPAC /2,3/ for

integrationen.

Totalt krdver BIOPATH-1 vid laddningen ett minnesutrymme
om knappt 200 0008. Utrymmesbehovet kan minskas, dels
genom att minska maximala antalet berdkningssteg dels

genom att minska buffertareorna for ut- och infiler.
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Exekveringstiden for testfall 4 med konstant &ver-
féringsmatris blev ca 20 cp-sekunder fOr moder +
dotter, ca 10s fOr enbart moder. Motsvarande total-

kostnader blev ca 65 kr resp 35 kr (dagtaxa).

2.2 BIOPATH-2

Den nya programversionen, BIOPATH-2, m&jliggdr val
mellan olika integrationsmetoder. I den nuvarande
versionen ingdr integrationsmetoderna EULER och IMPEX
/4,5,6,7,8/, men den styrande subrutin som anvénds &r
forberedd fér ytterligare tva integrationsmetoder
DIFSYS och STIFF1 /9,10/ som litt kan infdras om sa

skulle wvara Onskvirt.

Rutinerna IMPEX och STIFF1 har i olika internationella
tester /11/ integrationsrutiner visat sig hdra till
de bista fdr integration av styva differentialekva-
tioner. DIFSYS har hamnat p& topplats i en tidigare

test /12/ av rutiner for icke-styva differentialekva-

tioner.

Programmet har visat sig fungera bra med EULER och
IMPEX, varfdr de ansetts tillrdckliga.

Totalt krdver BIOPATH-2 vid laddningen ett minnesut-
rymme om knappt 170 0008.

Tids&tgdngen beror pd problemets natur (kraftig varia-
tion ger lingre r&dknetid). Som exempel kan ndmnas att
testfall 4 med konstant Overfdringsmatris gav rdkne-
tider p& ca 61s for moder + dotter och ca 23s fbér en-
bart moder. Motsvarande totalkostnader blev ca 110 kr
och ca 55 kr (dagtaxa). Vid langsamt varierande
matriser &kar dessa tal med storleksordningen 10-20%.
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3. INTEGRATIONSMETODER

F.n. finns 3 integrationsmetoder tillgdngliga, héir
bendmnda EISPAC, EULER och IMPEX. FOr konstanta &ver-
foringsmatriser kan den gamla programversionen BIOPATH-1,
som anvdnder EISPAC, med f&rdel anvidndas. For tidsbero-
ende Overfdringsmatriser kan den nya programversionen
BIOPATH~2 med f&rdel anvindas. Beroende pa tidsskalan
kan antingen EULER eller IMPEX anvidndas. IMPEX bdr
anvdndas om berdkningarna sker Over en tidsrymd som

dr stor i forhallande till inverterade vdrdet av
forekommande egenvdrden. Val av integrationsmetod sker
i BIOPATH-2 med hijdlp av direktivet INTEGRATION.

Nedan ges en kort beskrivning av de integrationsmetoder
som anvands 1 BIOPATH.

3.1 EISPAC

Rutinpaketet EISPAC &r utvecklat i USA och &r kommer-
siellt tillgdngligt. Med hjdlp av rutiner ingdende i
EISPAC /2/ berdknas egenvektorer till &verfdrings-
matrisen och 18sningen kan d&refter direkt berdknas

vid godtycklig tidpunkt om k&llstyrkan &dr kd&nd.

FOr ndrmare detaljer hdnvisas till /2,3/.

3.2 EULER
EULER d8r enklast t&nkbara integrationsmetod, yi(t+h)
berdknas med formeln /13,14/

(2) y; (t+h) = a..(t*)yj(t) + g, (t)

z i
]

Normalt &r t#*=t, men i de fall dir aij har stegvis
variation (variationsmetod M=1 eller 4, se indatabe-
skrivningen /15/) sitts t*=t+10 ¢ £8r att undvika att

a,. far fel virde.
13
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Metoden dr snabb, nir den kan anvédndas, men begrénsas

av att
- den saknar noggrannhetskontroll

~ maximala stegldngden bestdms av egenvidrdena till A

Det innebdr att tidsstegen h, som bestdms av problemet,
méste sdttas smé& (av anvidndaren). Trots detta har me-
toden fdrdelar, dels i samband med tester, dels wvid
kdérningar av fall ddr tidsomfanget inte dr f&r stort

i forhdllande till den minsta tidskonstanten for
spridningen. Detta gdller speciellt om y varierar

kraftigt med tiden.

3.3 IMPEX

Programpaketet IMPEX /4,5,6,7,8/ har utvecklats i fOrsta
hand vid KTH i Stockholm. IMPEX bygger p& implicita

mittpunktsmetoden (trapetsmetoden):

(3) y(t+h) = y(t) + hA{b.S[y(t+h)+y(t)]}+ g(t+h/2)
Eftersom y(t+h) finns med &ven pa hdgra sidan &r metoden
implicit och kan inte 1l&sas direkt. Vid lined&ra pro-

blem, som hdr, kan y(t+h) f&s genom matrisinvertering:

(4) y(t+h) = 0.5hAy(t+h) = y(t)+0.5hAy(t)+g(t+h/2)

ger
(5)  ylt+h) = 3" - w , dir
(6) J =1 - 0.5hA och
(7) W = (I+0.5hA) y(t) + g(t+h/2)
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IMPEX &dr skrivet f&r allmé&nna, icke-linedra problem
och 18ser i stdllet y {t+h) genom iteration enligt

fdljande metod:

satt 7 = o.S[y(t+h) + y(t)]

D& blir ekvationen (4):

(8) 272 = y{t) = y(t) + h - AZ + g(t+h/2)

eller £(Z,t) = 0, dé&r

(9) f(z,t) Z -~ y(t) - 0.5hAZ + 0.5g(t+h/2)

Newtons metod ger da

(n)

g (1) _ g - S . f (2

(10)

ddr S dr en approximation till J_1. Om konvergens-
problem uppstdr p.g.a. att S ligger langt fréan J—1 sa

uppdateras S (d.v.s. sdtts = det aktuella vdrdet pa J_1)

Genom att det r&cker med att S &r en approximation
till J”1 kan denna metod vara fordelaktig, framfdr allt

vid smd variationer hos matrisen A.
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4, TIDSBEROENDE KOEFFICIENTMATRISER

I BIOPATH-2 har infdrts m&jlighet att lata matris-

elementen i koefficientmatrisen A variera med tiden:

(11 y' = A(t)y + g

Specifikationen av A(t) kan gdras pa olika sé&tt

- A(t) kan sdttas som en summa av tva givna, konstanta
matriser (AI1 och AI2) gdnger viktsfaktorer (FA1

och FA2) vilka beror av tiden:

(12) A(t) = FA1(t) - AI1 + FA2(t) -+ AI2

AI1 och AI2 kan vara antingen nagondera av moder-
eller dotternuklidens koefficientmatriser, eller
speciellt inldsta matriser eller modifieringar av
dessa. (De modifieringar som asyftas &r antingen
borttagande av diagonalelement eller borttagande av
spridningstal). FA1(t) kan varieras godtyckligt med
hjédlp av en anvdndarprogrammerad subrutin FA1F (META,T)
eller pa ett antal foérutbestdmda sdtt, styrda av in-
data (se exemplet i1 figur 11 och indatabeskrivningen
/15/) FA2(t) &r antingen lika med en konstant > 0
eller lika med 1-FA1(t).

- Enskilda matriselement kan ddrefter, utdver det som
enligt formel (12) anvédnds f£Or huvuddelen av matris-

elementen ges ett individuellt tidsberoende:

(13) aij(t) = fa1ij(t)a1ij + fa?ij(t) . aZij

Talen a1ij och azij ldses in fOr vart och ett av
de a,. som skall ges individuell wvariation. Faktorer-

na f (t) och faZij(t) kan ges individuellt tids-

alij
beroende pa motsvarande sdtt som FA1(t) och FA2(t).

AB
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5. PROGRAMBESKRIVNING

Nedan f&ljer en beskrivning av de rutiner som ingar

i BIOPATH-1 och =-2. Blockscheman visas i figur 1 och
2.

Beskrivningen &r indelad i 4 avsnitt

- Styrande rutiner (avsnitt 5.1)

- Gemensamma rutiner (5.2)

~ Rutiner, specifika f&r BIOPATH-1 (5.3)

- Rutiner, specifika fOr BIOPATH-2 (5.4)

Ddrefter foljer ett avsnitt (5.5) som behandlar fil-

hanteringen i programmen.

I sista avsnittet (5.6) ges en redogdrelse Over hur

programdelarna dr lagrade.

5.1 Styrande rutiner

De rutiner som beskrivs under denna rubrik &r

- USERP, huvudprogrammet som bestdmmer maximala
dimensioner pé& vissa arrayer

- USER, som styr anropet av Ovriga rutiner

- MLF, som styr anropet av SOLV

- S80LV, som styr anropet av integrationsrutinerna.
Rutiner med dessa namn anvidnds 1 bdgge versionerna,

men uppvisar stdrre (SOLV,MLF) eller mindre olikheter

(USERP,USER) mellan de olika programversionerna.

De versioner som anvidnds i BIOPATH-1 ges ndr sa behdvs

suffixet "-1" och de versioner som anvidnds i BIOPATH-2

suffixet "-=-2".
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Huvudprogrammet USERP definerar storleken hos ett an-

tal av de stdrsta vektorerna och matriserna.

USERP-1 kan genereras av ett speciellt hjdlpprogram,
REDIG. F.n. dr dimensionerna satta sa att BIOPATH-1
klarar problem med max 17 "kompartments", max

600 tidssteg och max 300 utskriftsstegq.

BIOPATH-2 klarar f.n. endast max 200 tidssteg (och
ddrmed dven max 200 utskriftssteg) men 17 "kompart-
ments". Om maxgrédnserna skall dndras rédcker det med
dndring i USERP-2, utom betr&dffande antal "kompartments"
ddr &ndring f&r BIOPATH-2 méste gdras for commonblocken
Cv2, Cv4, CV5, CV6 dven i FAIN(CV2), MLF(CV5),

PRINT (CV4,CV5,CV6), SOURCE(CV4,CV5) och VARA(CV6).
(Dessutom finns CV5 definierad i F och CV6 i USERP,

DFDY och F, men utan att anvadndas).

Fran subroutine USER-1 anropas fdljande rutiner

USER

(TIDER endast i BIOPATH-1)

|cITo
I
ACTVUT

|DOSE

I "INDATA" lises alla indatavidrden fra&n TAPE1 = INPUT

I "TIDER" skapas den tidsserie som ger utskriftstider.
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I "MLF" ldses ekvationssystemen och 138sningen
lagras i YSPM(i,j) {(moder) och YSPD(i,3])
(dotter). Index i betecknar tid och j kom~-
partmentnr. Observera att l1ldsningen dr
lagrad i ett t&tare gitter, TSP, &n ut-
skriftstiderna, TUT (ges av "NDEL").

I "CITo" berdknas utsldppta aktiviteten genom inte-
gration av k&dllan, lagras 1 TSP.

I 'ACTVUT" skrives kompartment-aktiviteterna ut med

anvdndande av gittret TUT.

I "DOSE" slutligen berdknas doser. H8r utfdres &ven
utskrifter av doser samt plottinformation.
(pa TAPE 20)

I USER-2 har f6ljande dndringar gjorts i fdrhallande
till USER-1

- Anropet till TIDER har tagits bort

- USER-2 anropar EXIT (stoppar) sedan den genomlipts
en gang (I BIOPATH-1 genoml&pes USER-1 ett antal
ganger tills slutkort inl&dsts av INDATA). Denna

dndring kan komma att tas bort.

- Ett par mindre &dndringar for att battre definiera

starttillstdnd m.m.

I MLF-1 sker fdrst en berdkning av utskriftstidpunkter
(NUT) och berdkningstidssteg (NSP) genom anrop av
TIDIND. Ddrefter beridknas kdllstyrkan genom anrop av
SOURCM. Dessa berdkningar gdres ej pa motsvarande sé&tt
i MLF-2, dir tiderna bestidmmes av integrationen och

kdllstyrkan berdknas av rutinen VARA.
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Startvidrden pa y for modernukliden lagras i dummy-
vektorn TG(i), varefter integration sker genom anrop

av SOLV.

Om berdkningar skall gdras f&r dotternuklid, sd be-
rédknas k&dllstyrkan i BIOPATH-1 genom anrop av SOURCD
fran MLF-1, varefter integration sker genom anrop av
SOLV-1. I BIOPATH-2 berdknas kdllstyrkan i stdllet

genom anrop av VARA under integrationens gang.

Denna rutin styr integrationens forlopp. Tva helt
olika rutiner anvidnds fOr BIOPATH-1 resp BIOPATH-2.

A. SOLV-1

Integrationen sker genom anrop av LDS, dels ett start-
anrop och ett slutanrop, samt ett anrop fdr varje

tidsteg (NSP).

B. SOLV-2 (jfr fig 3)

SOLV-2 anropar fdrst rutinen INIT, som l&dser indata
normalt fradn TAPE7. Direfter sker integration med
endera IMPEX (anropas via IMPLIC och FIMPX3) eller
EULER varefter Aaterhopp sker till INIT £&r nya direk-
tiv. P& s& sdtt kan man blanda IMPEX och EULER-integre-

ring om si skulle vara Onskvirt.
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5.2

13

Gemensamma rutiner

De rutiner som dr gemensamma fOr BIOPATH-1 och

BIOPATH-2 &r

10.
11.

12.

INDATA

CITO

FUNKG

ACTVUT

DOSE

DOSBER

IABCD

PLOT

DOSOUT

WRTE

DOSSUM

GROWTH

ldser indata frén fil 1 och INPUT

ber&dknar utsldppt aktivitet. Sparas i
TOT (1)

interpolationsrutin
skriver ut aktiviteter

styrande rutin fOr DOSBER, PLOT och
DOSOoUT .

beriknar dosen (matriserna D(6,13) och
DCOM(6,13))

hj&lprutin till DOSBER
berdknar plotstorheter
skriver ut dosresultat
skriver ut dosresultat

berdknar dosdata

: berdknar och skriver ut befolkningstal
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5.3

Speciella rutiner fO6r BIOPATH-1

STUDSVIK ENERGITEKNIK AB

De rutiner som &r speciella f&r BIOPATH-1 ir

W ~ O W N

24.
25.
26.
27.

TIDER
INCRMT
TIDIND
SOURCM
SOURCD
LDS
LDSOLV
QRFAKT
CMATS
CCABS
JORDAN
SOLVEY
MULTIP
LINVEC
EIGSOR
ERRC
INVG
INVC
SOLVG
SOLVC
MINV
BALANC
BALBAK
ELMHES
ELTRAN
HQR2
SKITPGM
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5.4 Speciella rutiner f&r BIOPATH-2

De rutiner som dr speciella f&r BIOPATH-2 &r

1. BLOCK DATA definierar vissa storheter

2. AIJIN indata-rutin fo&r tidsberoende aij

3. CHECK kontrollerar min och max—-grénser for
index

4. DFDY berdknar jacobianen {(hdr = A)

5. DIA modifierar AI1 och AI2

6. EULER integration enligt Eulers metod

7. F berdknar y'=Ay+g

8. FA berdknar FA1 och FA2 (konstanter for
tidsberoende A)

9. FA1F berdknar FA1 (dummy-rutin)

10. FAIN ldser indata fOr tidsberoende hos A

11. FIMPX3 styrande rutin f£&r IMPEX

12. FVAL f.n. endast testutskrift

13. IMPLIC styrande rutin fO0r FIMPX3

14, INIT indata~rutin

15. PRINT utskriftsrutin

16. READIR ldser indata-direktiv

17. RECOMP berdknar och integrerar I-0.5J

18. SEARCH hj&lprutin till SOURCE

19. SOURCE berdknar bidrag till F fran k&ll-
termen g

20. SOURIN ldser indata fO6r kdllterm

21. TESIN input £o6r TEST (f.n. dummy)

22. TEST test-rutin (f.n. dummy)

23. UDFDY alternativ ber&dkning f&r DFDY
(f.n. dummy)

24, UF alternativ berdkning fér F (f.n. dummy)

25. VARA berdkning av A som funktion av t

26. VARIN inldsning av data fOr tidsberoende A

Dessutom ingér ytterligare ett antal rutiner som an-

védnds framfdr allt vid integration med IMPEX.
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5.5 Filhantering

BIOPATH anvidnder foljande filer:

Filnamn Ordning i parameterlistan
i_USERP

BIOPATH- BIOPATH-2

INPUT 1 1

ouTpPUT 2 2

TAPE1=INPUT 3 3

TAPE2=0UTPUT 4 4

" 3 5 5

" 4 6 6

" 6 - 7

" 7 - 8

" 8 - 9

" 9 - 10

" 10 - 11

R - 12

19 - 13

" 20 7 14

Filerna anvdnds p& fdljande sd&tt

STUDSVIK ENERGITEKNIK AB

Buffert-

lingd ~
BIOPATH-2

131
195
131
195

67
131
195
131
131
131
515
515
515
515

Inl&sning, se indatabeskrivningen /15/, kap 4.1

(INDATA,SOLV-2)

5.5.2_ _0OUTPUT

Utskrifter (ett stort antal rutiner).

Inldsning, se indatabeskrivningen /15/, kap 4.1

(INDATA)



STUDSVIK ENERGITEKNIK AB 17

Utskrifter (INDATA,CITO,ACTVUT,DOSOUT,WRTE,GROWTH,
SOURIN,TIDIND,SOURCM,CMATS,LDS)

s — i e S 2

Inldsning av kdllterm fOr moder i SOURCM (endast
BIOPATH-1) och CITO (bdgge versionerna)

Diverse testutskrifter (COPRIN,DFDY,FIMPX3,LONG,
RECOMP ,SMOTEX,TRAC ev S0OLV-2)

5.5.8 TAPE7Y

Inldsning av speciella data f6r BIOPATH-2 (INIT,
READIR,AIJIN,FAIN,SOURIN,TESIN,VARIN)

Anvidnds 1 regel ej (ev FAIN,SOURIN)

5.5.10_ _TAPE9

Anvdnds i regel ej (ev FAIN,SOURIN)

5.5.11__TAPE10

Fbrberett fOr ldsning av aterstartsfiler (COGET,
ej fullt korrekt f.n.)
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5.5.12 TAPET1]

Forberett f&r skrivning av &terstartsfiler (COGET,
COPUT, ej fullt korrekt f.n.)

5.5.13__TAPEI19

Anvdnds av den s.k. "inkastaren", som tar hand om
aterstart vid fel. (FIMPX3,IMPEX3,INIT,PRINT,RESCUE,
ej fullt korrekt f.n.)

5.5.14 TAPE20

Skrivning av plotinformation (USER)
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5.6 Programbibliotek

De rutiner som ingar i BIOPATH finns lagrade bade i
kdllform och i kompilerad form. K&lldecken &r upplagda
pd ett antal MODIFY-bibliotek. Dessutom finns ett an-
tal styrkortsdeck och andra textfiler sparade. Det
vdsentligaste materialet finns f.n. upplagt pd& ARCHIVE-
filen OABIO4, som innehdller bl.a. f&ljande filer:

1. A1TBIO4 Innehdllsfdrteckning

Styrkort for exekvering av BIOPATH

2. BIOPATH

Alternativa styrkort f&r exekvering av

3. BIOPATB

BIOPATH

4, CI1BIO = Andringar infdrda i USERP-1 senast
jan 80

5. C2BIO = Andringar infdrda i BIOPATH-2, Jjan 80
(BLOCK,EULER,FIMPX3,IMPLIC,RECOMP,USERP,
USER)

6. C3BIO = Andringar infdrda i gemensamma rutiner,
jan 80 (INDATA,ACTVUT,DOSBER)

7. C4BIO = Andringar infdrda i BIOPATH-2, feb 80

8. CBBIO = Andring infdrd i ACTVUT, feb 80

9. DIMP = Indata fO6r TAPE7 (Fall 4A och 4B)

10. DD235 = Indata for TAPE1 (Fall 4,
LAMBDA~9.8E=-6)

11. DU235 = Indata f&r TAPE1 (Fall 4,
LAMBDA~9.8E-10)

12. DOST = Indata f&r TAPE1 (Fall 3)

13. EISP = Kompilerad version av rutinerna 22-26
i avsnitt 5.3

14. M1BIO1) = BIOPATH-1 rutiner i avsnitt 5.1 och 1-21
i 5.3

15. M2BIO1) = BIOPATH-2 rutiner i avsnitt 5.2 och 5.4

samt ytterligare ndgra rutiner som ej
anvidnds f.n. (LIPEST,RESCUE,STIFF1)
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16.

17.
18.
19.
20.

21,

22.
23.
24.
25.
26.

27.

Anm

1)

M3BIO1)

M1MAT1)

R1BIO
R1BIO
R3BI1O

R4BIO

RPLOT
SDU235
SUBIO
SUORD
SUPLOT

TEST

]

STUDSVIK ENERGITEKNIK AB

De gemensamma rutinerna enligt
avsnitt 5.2 (C5BIO ej infdrd)

Bl.a. samtliga IMPEX-rutiner
Kompilerad version av M1BIO
- " - M2BIO
- " - M3BIO. C3BIO infoérd

Kompilerad version av n&dvédndiga rutiner
ur M1MAT

Kompilerad version av plotprogrammet
Indata for TAPE4 (k&dllterm)

Submitfil som anv&nder BIOPATH

Litet program som kontrollerar bandvidd
Submitfil f&r plottning av TAPE20

Submitfil £6r analytisk berdkning av
summachecken.

MODIFY-bibliotek
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6. TESTER

I detta kapitel redovisas utfallet av ett antal

tester som gjorts som kontroll.

6.1 Val av integrationsmetod fOr tidsberoende

matriser

Ett par smd testfall (testfall 1 och 2, se tabell 1)
anvidndes fOr att beddma vilka metoder som kunde vara
ldmpliga vid tidsberoende koefficientmatriser. De

integrationsmetoder som prdvades var

1. Successiva anvédndningar av EISPAC med aij givna
i steg /2,3/

2. EULER /13,14/
3. IMPEX /4,5,6,7,8/

4. GEAR's integrationsrutin, STIFF1 /10/.

(Dessutom kunde den explicita flerstegsmetoden DIFSYS
/9/ ha testats, men detta utesldts pad grundval av

tidigare erfarenheter).

P4 grundval av dessa kOrningar valdes EULER och IMPEX
som ldmpliga f&r ber&kningar med tidsberoende matris-

element.

6.2 Noggrahnhet

I detta avsnitt behandlas nagra aspekter av berdknings-
noggrannheten f6r EISPAC, IMPEX och EULER. Testkor-
ningar har visat att de har olika och i stor utstrdck-
ning kompletterande egenskaper. Kontroll mot analytiskt

beriknade vidrden (se tabell 6) visar att noggrannheten
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i regel dr fullt tillrdcklig bade f£O0r BIOPATH-1 och

BICPATH-~2. Ddremot kan BIOPATH-1 ge stora fel for en-
skilda noder vid mycket styva problem. Vid anvdndning
av BIOPATH-2 maste man ge akt p& val av integrations-

parametrar.

6.2.1 EISPAC

I en datamaskin med odndlig ordldngd och med en steg-

vis varierande k&dllterm skulle EISPAC rikna exakt.

Eftersom k&dlltermen, Atminstone for dotternuklider,
inte varierar stegvis (utan kontinuerligt) erhdlles
h8r ett fel. Dessutom kan man, trots den stora ord-
ldngden pa Studsviks dator (CYBER 172), ibland réka

ut f£or icke-f8rsumbara berdkningsfel vid berdkning av
egenvdrden och egenvektorer. Detta gdller speciellt
for s.k. "styva" fall n8r halveringstiden &dr stor

{sdg > 106 ar) i jémfdrelse med de minsta tidskonstan-

terna (t.ex. storleksordning < 1 &r).

Exempeé

I tabell 7 och 8 jamfdrs resultaten vid 104 dr fran kor-
ningar med BIOPATH-1 (=EISPACK) och BIOPATH-2 (=IMPEX)
dels £ér A~10"2 och dels £6r A~107>.
stdmmer resultaten rdtt bra, speciellt f&r modernukliden,
ddr samtliga siffror &dr lika £0r alla noder (Skillnaden
fér bl.a. dotternukliden i nod 1 diskuteras i 6.3.1).
Ddremot fodrekommer stora olikheter for A~1O_9, speciellt

For A~10_5 dverens-

f6r noderna 15 och 16. Som framgdr av figurerna 7 och
8 samt tabell 9, beror detta tydligen pa& att de resul-
tat som berdknas med BIOPATH-1 fo&r A~10_9 dr helt fel
f6r bl.a. noderna 15 och 16. Trots det blir inte felet
i1 summachecken (tabell 6} gspeciellt stor, eftersom de

noder som &dr fel har mycket liten del av totalméngden.
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Korning med testfall 3 (se 6.3) och A=1O_4 har givit

felet fOr summachecken.

(14)  Brror(t,at) = G[0.5+(t=1)] » 10734t
for
0.002 < At £ 0.1 (G= totala k&llstyrkan)

(At=1 leder till stopp)

Det innebdr att man mycket vdl kan té&nka sig att an-
vanda EULER for t.ex. sdsongvarierande aij upp till

storleksordningen 10-100 &r, om man anvdnder l&mpligt
vdrde pa At. Noggrannheten kan kontrolleras genom en

kOrning med dubbla vidrdet pé& At.

I IMPEX finns en indataprameter ¢ som bestdmmer maxi-
malt tilldtet relativfel. I COPTA1)
normalt ¢=0.01 p.g.a. att inbyggda diskontinuiteter

-kdrningar anvidnds

om8jliggdr anvdndande av mindre ¢ &dn 0.01 - 0.001.
Nagon sadan begrdnsning finns ej for BIOPATH. I de
flesta testkdrningarna har anvédnts €=0.001. Detta har
visat sig fullt tillré&ckligt med h&nsyn till osédker-

heten i1 indata.

Parametern e dr avsedd att motsvara maximala relativ-
felet. P.g.a. att IMPEX arbetar med variabel steglidngd
kan det verkliga felet dock variera betydligt fran

punkt till punkt. Ett niagot stdrre fel genereras varje

gdng IMPEX Okar stegldngden.

h IMPEX anvdnds i Studsvik ocksd i inneslutnings-

programmet COPTA
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IMPEX har inte samma problem med de styva fallen som
EISPACK. Daremot far man se upp med val av integra-
tionsintervall i sadana fall ddr det fdrekommer
diskontinuiteter i k&lltermen, vilka ger skarpa

"knyckar" i resultatkurvorna.

Exempel
Fig 4 visar absolutfelet i ber#kningar p& testfall 3

. - , " -2
med tidsberoende koefficientmatris f&r e=10 resp
e=10~4= Som synes Okar felet med 1-2 tiopotenser vid
steglidngsdkningar. Efter ca 10-15 halveringstider bilir
felet av samma storleksordning som y. Man kan t.o.m.,

ndr y(i) g&r mot noll erhdlla negativa y(i).

Som framgdr av figur 7 och figur 8 samt tabell 6 verkar

IMPEX ge korrekta resultat &dven for mycket styva pro-

? och

blem: Skillnaden mellan resultatet for Am ~ 10"
Am ~/1O—5 dr ungefdr vad som kan f3rvidntas och summa-
checken dr mycket bra uppfylld (For >v~410—9 t.o.m.
bdttre &n man teoretiskt skulle ha vintat sig med hidn-
syn till avrundningen av diagonalelement i koefficient-

matrisen.)

I figurerna 9 och 10 visas madngden dotternuklid i

nod 8 (=0stersijdn). Eftersom nod 8 &r en genomstrdm-
ningsnod f&r man en kraftig fdré&ndring i derivatan nér
kdlltermen f£6r modern minskar fran 10“4 till 0 vid
t=10 000 &r. I datorkdrningen har integration med
IMPEX forst skett i intervallet 0-10 000 &r. I IMPEX
sker en utjdmning, som dr nédvdndig fOr att ta bort en
oscillerande felterm som eljest skulle upptrdda. Det
innebdr att vid berdkningen f&r dotternukliden vid
t=10 000 &r har anvints vdrden p& modernukliden fOr

t > 10 000, vilket i sin tur "pressat ner" vdrdet pa
dotternukliden f&r ndgra av noderna vid t=10 000 &r.

Detta dr forklaringen till de kraftiga avvikelserna
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mellan BIOPATH-1 och BIOPATH-2 fOr dotternukliden

i "genomstrémningsnoderna" 1,6,7 och 8 (se tabell 8)
vid t=10 000 &r. Detta fel for IMPEX upptrdder endast
i samband med integration Over en skarp "knyck".
Felet kan undvikas t.ex. genom successiv avtrappning
av stegldngden f8r IMPEX vid anlopp mot skarpa
"knyckar" eller genom modifiering (successiv, t.ex.
linedr avtrappning av k&llterm) av indata. F&r moder-
nukliden ordnas det enklast genom att integration
fram till den kritiska punkten sker med en kdllstyrke-
tabell som fortsdtter bortom denna punkt, varefter
integration efter den kritiska punkten sker med en

ny kdllstyrketabell i analogi med de indata som visas

i tabell 12.
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6.3 Testfall 3

Fdljande diff. ekvation har 18sts (17 dimensioner).

(15) y' = A -y + g 0 <t < ca 105
y(0) =0
(16) g, =1 +1-c 0 <t <1
g; =0 t > 1
och antingen c¢=0 eller c=1.
Hdr 8r A = (aij) d&r
(17) aj4 = (1+f'l-t)bij i#3
a.. = —Am~ z ai.
33 iy 13

Koefficienterna bij framgar av tabell 3. I regel &r

A=10 och vdrdet pa f antingen £=0,1,100 eller 10000
6vriga indata framgdr av tabell 2. Losningskurvor for
Y4 med £=0 och £=10000 visas i figur 5. (y1 har multi-

A(t=-1)

plicerats med e for att fortydliga férloppet).

Summering av ekvationerna i (15) ger

(18) Tyl =% (roa..y. + g.)
it 1

eller med beaktande av (17):

v~
By T g Tyy Y L9y
i i i
Summan S§ = I ' 18ser alltsa diff.ekvationen
i
(19) S = ~XmS + G, déar
G = I g,
o 71
i
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(20

6.4

) S

Testfall 4

Tes

tfall 4 liknar testfall 3, men har nagra viktiga

skillnader:

Kdllstyrka = 10_4 for kompartment 1 i tidsinter-
vallet 0-10% ar, i 8vrigt k&llstyrka O.

Berdkning &dven for dotternuklid

Andra halveringstider och annan koefficientmatris

f6r modernukliden.

Ekvationerna for testfall 4 kan skrivas

(21

(22

1

By + g ; y(0)=0

) |y

) | z Cz + x» ; z(0)=0

Matriserna B och C framgdr av tabell 5 och tabell 3,
Oovriga indata av tabell 4. Figur 6 visar anknytningen

mellan spridningsmatriserna och geografiska begrepp.

Noderna 3 och 14 anvdnds ej av matriserna B och C.
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6.5 Test av tidsberoende matriselement

Tva fall baserade pa testfall 4 har kérts for att
kontrollera att de rutiner som berdknar tidsberoendet

hos aij fungerar som avsett.

6.5.1 Testfall 4 A

Figur 11 visar det avsedda tidsberoendet pé& variabler-
na FA1 och FA2 (se indatabeskrivningen /15/). De in-
data som anvénts visas i tabell 10 och vdrdena pa
nagra utvalda matriselement i tabell 11. Tidsberoendet-

dr tydligen korrekt berdknat.

Kdrningen dr gjord med EULER och uppdelad i 2 avsnitt,
0-1 tidsenheter och d&drefter 1-3. Vid tiden t=1 har
modell 5 &dndrats och modell 6 lagts till. FA2 har
satts = 1-FA1 utom £0or a6'7, ddr FA2 satts =0 i hela
intervallet 0-3 tidsenheter och for a11’17, dir FA2
satts till 3 £&6r intervallet 1-3 tidsenheter.

I testfallet har "stupkanterna" vid metoderna 1 och 4
"dragits tillbaka" ett halvt tidssteg fOr att sdker-
stdlla att ratt vdrde anvédnds. Detta &dr nu inte n&d-
vandigt eftersom rutinen FA jadmfor tiden i metoderna

1 och 4 med T-¢, ddr ¢ f.n. = 10—6, d.v.s. "stupkanter-

na" dras automatiskt tillbaka 10~ ° tidsenheter.

For att kontrollera att halveringstiden inte paverkades
kdrdes ett par varianter pé& testfall 4, ddr samtliga
matriselement utom X multiplicerades med en tidsbe-

roende faktor. I figur 12 visas resultatet f&r moder-

nuliden i nod 17.
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De varianter som k&rts 3&r

A. BIOPATH~1 med konstant matris

BIOPATH-2 med konstant matris

C. BIOPATH-2 med multiplikation av en faktor FA 1
som dr FAl1=1 f6r t < 5000 &r, FA1=10, for
t > 6000 &r och linedrt vixande fr&n 1 till 10
for 5000 < t < 6000,

(v}

D. BIOPATH-2 med FA1=1 £8r t < 6000 och FA1=10 f&r
t > 6000.

Motsvarande indata wvisas i tabell 12.

Figur 12 visar att k&rningarna verkar ha fungerat

som avsetts.
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8.

TABELLER

Ftljande tabeller fdljer

1.

10.

11.

12.

Testfall 1 och 2
Indata for testfall 3,exkl koefficientmatris

Koefficientmatris C (testfall 4, dotter och
testfall 3)

Indata fOr testfall 4, exkl koefficientmatriser
Koefficientmatris B (testfall 4, moder)
Summacheck f&r testfall 4
Resultat vid 10 000 &r for testfall 4, moder

- " - , dotter
Kontroll av Y%G for testfall 4 vid ca 4 500 ar
Extra indata f6r testfall 4 A

Tidsberoende vdrden p& matriselement for test-

fall 4 A

Extra indata for testfall 4 B
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Testfall 1

e
.
i

= =(5.32+\)y, + g,

ﬁy2 = 1.4y1 - Ayz

[T}
-

l

—Am
O =
t o
v IA

Egenvdrden: =X, =i, =(5.32+})

4

Berdknas £6r A=10"% och 1=10"° och 0 < t < 10.

Utskriftssteg 0.2

Testfall 2
|72

94

-(1+x+0.05t) Y+ 9,

-(1+1x+0.05t) Yo *t 9,

i

r.—_h_ﬁ
o

t o

v IA

Egenvdrden: = (1+1+0.05t) (2 st)

® och 0 <t <2

Berdknas f8r A=10" <
2

Utskriftssteg = 2-10"



Indata for testfall 3, exkl. koefficientmatris

osT ALT.1 TEST 17/10
19 21 1.0E006
TEST
9438, ,436.,0.,438.,183.,0.,131.,52.5,0.,45.0,061.1,0.,118.,83.2,0.,82.,121.,
0.,118.,50.,20.,22.,52.0,0.0004,0.,9.
30.,37.,0.03,1.5,220.,259.,30.,90.,50.,37060.,0.07,0.18
2.5E=0,b E=4, T E=3,1.8E=2,2.5,3.5,3.,1.5=6,1.E=2,1.E~6
9.5€8,1.5755,0.,0.,0.,0.
3.16-9,3. 16-4,3.16%,3.16-4,50.,53.,50.,8.6~3,9.E~4,1.E-6,
3.76€E7,5.7557,1.59E1,5.5% ,4.4,5.535=2
1.866,1.E7,1.E7,1.E3,1. 23,
6E4,2.E67,2.5E4,14,1.,1.
5240667 4,52 463094,
514.9 310.1 280.8 405.5 3735.
1481 1.€7 100000 1 1 1 1
6E9,1.E1D
1 2 300.0
d. 1.91783=2
240 1 300.0
2,10,2
1 2 3 4 5 6 7 8
9 10 11 12 13 14 15 16
17
TEST EKVATIONER
OSDATA
17 1.E-6 1.E=6
FT
1.E=6

12 10 15 1o 11 17 15,2 7 0 0 00 O
S ?79.7 6964.8 1524.5 1097.3 4888.46

d¥ AINMILIDYINA MIASAOLS

¢ TT®9EL
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Indata for testfall 4, exkl. koefficientmatriser

31 ALT A VAR ANAL £711
P9 200 CLe

9436..%38.,u.,»sa.,185.,3.,131.,SL.-,0.,43 0,01.1,0.,113,,83.2,0.,82.,121.,
O..118..>).,23.,22..30..'.» e,

30..30.,0.03,1.5 2230 259.,30.,90.,100). ,8760.,0.07 20.18
_2.5E-3,2.5E~3,2.58-3,2. 56=3 JA0.,10.0,10,,5,E-4,5,.6-3,1,E~¢

2. 7ro, J1E5 C..;.,O.,;.

2.5E- 3.;.; —s.c.SF 342.5E=3,11.,11.,10.,5.0%5-6,5.0E~3,1.05-4
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STUDSVIK ENERGITEKNIK AB

Summacheck

for testfall 4

Tabell 6

T 4
Zyi(O) Zyi(7825) Zyi(10 )
Moder
-10
Am ~ 9.846°10
A. BIOPATH-1 6.8-10° -~ 1.000022
B. BIOPATH-2 0.782496986 0.9999950770 915
C. Analytiskt 0.7824969856 0.9999950770 957
Skillnad
A-C 6.8-107° - 2.7-107°
-9 -12
B-C 0 < 10 -4.2-10
Am ~ 9.846:10°
A. BIOPATH-1 4.2.1073 - 0.952348
B. BIOPATH-2 0 0.753116 136 0.952347 548
C. Analytiskt 0 0.753116 085 0.952347 473
Skillnad
A-C 4.2.10713 - < 107°
Dotter
~10
Am ~ 9.846-10
A. BIOPATH-1 -- 0.0994392
B. BIOPATH-2 0.0618092402 0.0994441141
C. Analytiskt 0 0.0618092468 0.0994441290
skillnad
A-C -- -5.0-107°
-9 -8
B-C 0 -6.6-10 -1.5+10
Am ~ 9.846-10°
A. BIOPATH-1 1.6-1071° - 0.0961939
B. BIOPATH-2 0 0.0602212 0.0961886
C. Analytiskt 0 0.0602310 0.0962045
Skillnad
A-C 1.6-1071° - ~1.0-107>
B-C 0 ~107° ~1.6-107°
Anm "Mellanslag" i ett antal vdrden anger att de analytiska 1lds-

-10 -10

ningarna f&r 1=9.846-10 och 1=9.845841-10
efter mellanslaget. Den analytiska 18sning som redovisats gédller
for A_=9.845841.107 '°

skiljer sig



STUDSVIK ENERGITEKNIK AR

Tabell 7

Resultat vid 10 000 &r for testfall 4, moder

woq!) | A, ~o9.845841.10710 A, ~ 9.845841-107° | Tio-
B1oPATH-1 | BTOPATH-2 [BIOPATH-1 och BIOPATH-2|POtens

1 »2) 5.000 + -5
2 > 4.310 4.249 -4
4 > 4.741 4.716 -4
5 1.455 1.538 1.529 -13
6 > 5.000 4.998 -5
7 > 2.333 - -3
8 > 2.326 2.321 -3
9 > 1.244 1.242 - 2
10 5.5761 2.913 2.834 12
11 > 5.649 5.418 -3
12 > 6.525 6.209 -1
13 > 3.229 3.071 -1
15 10.61 11 | 4.539 4.343 -7
16 15.35 11 | 2.472 2.321 - 6
17 > 8.674 8.319 -4

Summa 1.000020 | 0.999995 0.952348

Analy=

tiskt3) | 0.999995 0.999995 0.952348

Fel 2.5-107° | < 107° < 1078

Anm

1)

Noderna 3 och

14

= 0

2) + och <« betyder alla 4 siffrorna lika med BIOPATH-2

3)

=10

resp

»1O~6 p.g.a.

De analytiska resultaten dr ndgot osdkra p.g.a. att Am e’

dr exakt = (0,845841-10 avrundningsfel.




STUDSVIK ENERGITEKNIK AB

Tabell 8

Resultat vid 10 000 ar for testfall 4, dotter
-10 -6 .
m ~ 9,845841-10 m ~ 9.845841-10 Tio-
Nod potens
BIOPATH-1 BIOPATH-2 BIOPATH=-2 BIOPATH=-1
1 5.3321) 3.1191) 3.1191) 5.3321) -10
2 7.197 7.193 7.102 7.105 -5
4 8.914 8.947 8.903 8.869 -5
5 2.888 2.897 2.882 2.872 -14
6 2.526 2.468 2.467 2.525 - 8
7 4,946 4,906 4.904 4.945 - 4
8 5.491 5.473 5.465 5.483 - 6
9 1.637 1.647 1.644 1.635 - 3
10 1.636 1.318 1.290 + -12
11 - 5.319 5.148 5.149 - 4
12 7.294 7.393 7.057 7.058 -2
13 - 2.378 2.292 < - 2
15 3.819! 2.951 2.876 2.878 - 7
16 14.46 1! 1.844 1.760 1.756 - 7
17 3.373 3.372 3.284 3.285 - 4
Summa 0.994392 0.994441 0.961886 0.961939 -1
Analy- 0.994441 0.994441 0.962045 0.962045 -1
tiskt
Fel 6.107° <1070 1.6-107° 1 1.0-107° | = 1
Anm
1) De stora skillnaderna mellan BRIOPATH-1 och BIOPATH-2

forklaras i avsnitt 6.2.3

I ovrigt:

Se anmdrkningarna for tabell 7




STUDSVIK ENERGITEKNIK AR Tabell 9

Kontroll av y%6 f6r testfall 4 vid ca 4500 &r

Derivatan av y?6 fOr testfall vid tiden ca 4500 &r kan

approximeras pa tva sidtt:

A: ylo o~ 1077 Vis = Y1 2%107°49.845841%107'0  (jer tabell 5)
. 1 } e .
B: Yig y16(t+At) y16(t3 /At
Storhet BIOPATH-1 BIOPATH-2
t 4000 3825
A -7 -7
Yqs (t) 8.156-10 2.057-10
¥, (t) 5.490-107° 4.520-10""
Lt 5000 5425
-7 -7
v,5 (£) 8.566-10 2.700-10
vy (t) 7.040-107° 8.306-1077
v (t+48/2) 8.361-10"" 2.379-1077
Vg (E+AE/2) 6.265-107° 6.413-10"7
y!, enl A 8.236-10" 19 2.366-10 19
y!  enl B 15.50-10" 19 2.366-10"10
Berdkning enl A
BIOPATH-T: yi. = 8.361-10" 19 ~ 6.265 - 2.0009845841-107 2 =
w70
- 8.236-10" 10
L ~10 -13
BIOPATH-2: ! = 2.379-107'° = 6.413 - 2.0009845841-107 ' =
= 2.366-10" 19

(FJamtor aven figur 7 och 8)



STUDSVIK ENERGITEKNIK AB Tabell 10

Extra indata for testfall 4 A ]

TITLE
TESYT OF MATRIX VARIATIONS,CASE 4A
PARAMETERS
0 00009
SCQURLE
1
3
2
0. 1. 1.89 1,
MATY
=1 =1 1 =1
VARIATION
56
12 =1, 0.3 1. Q
23 -1 1.0 2. 2
33 0o G.C 4, 0
b 4 =-1. 0 N 5
-1.00 1.9
<G5 0.5
025 0.0
«55 1.9
a5 n.s
55 -1, O 0 2
0. 1.
1e 0.
AlJ
5
1 & 2 3 i
2 & 1 3.E-4 4, E-&
7 & 3 3 4
13 12 4 .03 « D
17 11 8 B H,E=b
INTEGRATIOUN
1 Ta Jel
START
YARIATION
2 6
5 & 3. Ve N. 2
D 1.9
1.95 0.5
61 =1, Q.45 1. O
INTEGRATION
i Ze Je2
STARY

STOP



Tidsberoende vérden pd matriselement f&r testfall 4 A

T

O'
1.CCO0E=-D1
2.0G0CE-01

D856 E-C1

4.00005-01
5.000CE-01
0. 00GLE-Q1
70000 E~Q1
B.0000E-D

9.0C00E-01
1.0000E+(D

1.2C00E+00
1.4300E+30
1.6000E+US
1.8000E+0¢
2.000CE*0V
. 2.2000E+UC
2.4 URNLE+D]
2.6U0CE+DGD
2. 3CD0UE+Q )

*)

A(6,1)

4. 0000E+00
3.9755E+00
3.9365E+00
Ia79395+00

L 3.65=3E+00

S.50LCED0
3.3455E+Q0
3.2061E+00
3.0955E+00

302458407

3.0 3008+00
Z.095%E+Q0
2.34555+00
3 63545E+00
390455400

.« 0DDCE+QQ

~ 39045 E+CY

3.652E+09
3.3455E+0¢C
3.0955E+00

A(4,2)

3.60008-0%
3.4000E-04
3200 GE~-DL
3.2000E8-0w
S.LCCLE=DQ

3.6V00E-DO4

Z.8000€E~04
L, 0N00E-D4%
2.8LOUE-D4
I.6000GE-04
2.2000E~D4
3.2LG0E=00
3.6000E~04
“ . 0000E-04
3.6000E-0L
J.20uE-D4
3.200CE-04
3.6000E-04
4. 000VE-G4

*
A(6,2)

1.0J0(E-03
1.0000€E~-03
1.60GLE~US
1.0GCUE~-03
1.000CE~-G3
1.0009E-C3
1.0000E-03
1.0000€-03
1.03008-03
1.JC0LE-CS
O.

0.

0.

1.0000E-03
1.0000£-03
S.

G.
0.

1.300CE-03
1.06CLE-C3

A(6,7)

5.G000E+C0
2.9815e+00
2.9266E+00
2.8365E+00
2.7135E+00
2.560TE+(YH
2.3817E+0Q0
2.1810£&+00
1963 5E+00
1.7247E+§Gh
1.5000E+00
1.0365£+0C
6.1832E-(1
2.86LT7E-01
7.3615E-02
{;.

7.34158=02
2.8047E-(1
6.1832€-01
103658408

A(12,13)

3.G600F8~-02
3.5000e=-02
3.5000E-D2
4.0000€E-9H2
4. 00060E=-02
4. 0000E=-02
3.0000E-0Q2
2.0000-02
3.0000E=02
3.0000€-02
3.0000€-02
3.0000€~02
3.0000E-02
3.0000E-Q2
3.0000E-02
3.0000E-02
3.0000E-02
3.0080E~02
3.5009E-02
3.5003E=-02

Illustrerar tidsberoendet hos matriselement som ej Hr specificerade
under AIJ

A(11,17)

3.0000E~-0¢
3.1000E-05
X.2R00E-06
3.30300E-06
X.4000E-06
3.5000€~-06
3.6000€-06
2.7000E-0s
3.8000E=06
3.9GCLE-26
1.5000€E~¢5
1.5000E~35
1.50460E=-05
1.5000€-05
1.5000E~-0GS
1.35605-0%
1.35GCE-QS
1.3500€E~-05%
1.3500E~05
1.3580£E-25

g¥¢ MINMALIDYEEINA MIASANLS

Ll TT®9BL



STUDSVIK ENERGITEKNIK AR Tabell 12

Extra indata f0r testfall 4 B

TITLE
CASE 48; MITHER=SLOPE 5UJ0=06l00,0AUGHTEE=STEP AT 3000
PARAMETERS
00 00 20 00 0
SOURCE
1
1
2
0. 1.8=4 1,E9 1.E=¢
MATRICES
-1 -1 1 -1
VARIATION
11
1 S 1- ‘3; Oc ‘P
-10 1.
Q.bg‘f 10-
3.0E4 10,
MATRICES
-1 =100
VARIATION
-1 ¢
INTEGRATION
3 10 1.00E+ 2.50¢1 1.0E=3
START
SOURCE
1
1
2
0. 0. 1.E9 9.
INTEGRATION
3 1¢ 2.00E4 2.50E1 1,.0£-3
PARAMETERS
00 00 2 0 0 0 0
START
END
MATRICES
-2 =200
PARAMETERS
00 39 08 SHELL 0
MATRICES
-2 =2 1 =1
VARIATION
12
2 & 1. G. 9D 4
-1. 1e
0e2E4% 1e
0.34 10.
3.0E4 10,
INTEGRATION
3 10 1.0086 2.50E1 1.0E=3
START
INTEGRATION
L V) 23054 2.5081 1.05-3
STAKT
END
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9. FIGURER

1. Blockschema f£6r BIOPATH-1
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3. Blockschema fO6r SOLV-2

4, Exakt 1l&sning och absolutfel f6r tva vérden

pé& ¢ vid anvdndning av IMPEX pa testfall 3

5. y, som funktion av tiden f6r olika matriser i
testfall 3
6. Spridningsvédgar, nodnumrering och nodnamn for

matriserna B och C
7. Mdngd av modernuklid i nod 15 f&6r testfall 4
8. - " - 16 - -
9. Mdngd av dotternuklid i nod 8 for testfall 4

10. Mdngd av dotternuklid i nod 8 for testfall 4,
detalj

11. Tidsberoende hos matriselement i testfall 4 A

12. Resultat fra&n testfall 4 B
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|
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|
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|
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INDATA* * TIDER MLE* || CITO ACTVUT ** |DOSE 4
| DOSBER
| PLOT
DOSOUT
| IABCD
| DOSSUM
WRTE
INCRMT | FUNKG GROWTH
| anropas
p.s.s. som
== ——7 i fig 2
l | B |
|
TIDIND SOURCM SOURCD soLv¥* |
|
I
|
|
FUNKG LDS |
|
i
I
LDSOLV |
m.fl. {

% Ej identiska med rutiner med samma namn i BIOPATH-2

% % Nagot modifierade

Figur 1

Blockschema f£&6r BIOPATH-1




BLOCKDATA
USERP*
i USER*
|

i

| | .

| | | ]
| |

INDATA** | | MLE* ' CITO AcTvuT** DOSE
| i
] ’
|
|
INIT - soLv¥ i FUNKG
m.fl. |
|
|
|
|
|
EULER IMPLIC i DOSOUT PLOT DOSBER**
m.fl.
i
S |
[
WRTE DOSSUM DOSSUM IABCD
GROWTH

% Ej identiska med rutiner med samma namn | BIOPATH-1

* % Nagot modifierade

Figur 2

Blockschema fdr BIOPATH~2




Nolistatining

INIT

Ja

Nej

CHECK

Metod ?

EULER

IMPLIC

ev
PRINT
COPUT

Figur 3

Blockschema f£6r SOLV-2

. Nolistélining av t samt

stilining av felvikter

. Inlaésning av extra data

. Uthopp om END-direktiv

inlast

. Kontroll av problemstorlek

. Val av integrationsmetod

. Integration enligt EULER

eller IMPEX

. Ev. ytterligare utskrifter
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7 6 o 8 [P <] 17
2 4 &P 12
10 4 13
Nodnummer
Grund-
vatten 1
. . , 2 A Ostersjo- i
Sediment Insjo L} Ostersjon 4| sodiment Sediment 1
Grund- Jord req. Well D
vatten 2 ora reg mixed eep see
4 - Jord Grundvatten .
Atmosfaren |«@—p globalt - globalt Sediment 2
Nodnamn
Figur 6 Spridningsvédgar, nodnumrering och nodnamn

£f8r matriserna B och C




Aktivitetsmangd, y{15), moder

-7
10 CY/// Teckenforklaring
10 L
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Ar
Figur 7

Mdngd av modernuklid i nod 15 f£6r testfall 4



Aktivitetsmangd, y(16), moder

106 A
18 /<>
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Figur 8 Midngd av modernuklid i nod 16 f0r testfall 4



Aktivitetsméngd, y(8), dotter
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Figur 9 Mingd av dotternuklid i nod 8 for testfall 4



Aktivitetsmangd for y(8), dotter (\~9,846 -10'6)

)

. 4 .
6 Kéliterm = 10 Ingen kilite
10 for modernuklid for modernuklid
55
5,4
53
5,2 ‘\
@]
Teckenforklaring ‘:
® = BIOPATH-1 S
51 ™ 0= Beriiknade och anvinda™ punkter } ]
X = Berdknade men ej anvdnda punkter BIOPATH-2 ‘
b ¢
.
9000 9500 10000

% Endast de punkter sparas och anviands som sammanfaller (ev. efter interpolation)
med tidpunkter vid berdkning for modernukliden

Figur 10 M&ngd av dotternuklid i nod 8 fdr testfall 4, detalj
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element
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Figur 11
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OO0-mg

MM
OE
DT
Fa1 b Tidsberoende EO
LD
L
(t<1) 1 {t21)
00 0 6 1
23 0 L__/ 23
1 - /\/l/\/
12 /\/
0 12
1 —\
FA2=0% 0 (FA2=0)
1
4 4 Fl——l 4 4
0
1
5 4
55 0 FA2=3%
0 1

* Nér inget annat anges anvinds FA2 = 1 - FA1

Tidsberoende hos matriselement i testfall 4 A



Aktivitetsmidngd, y(17), moder

104 A

10
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8 .

4 e O Leo0 & e O6
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® DA
6
s A
1] A
— B © 0
A (1%
4 A Teckenforklaring
® ® = BIOPATH-1 (Konstant koefficientmatris)
- BIOPATH-2:
+ O = Konstant koefficientmatris
2 . O A = Linedr interpolation mellan 5000 och 6000
O = Stegfunktion vid t = 6000

-G? (Faktor 1 for t<5000, faktor 10 fér t>6000)

3 j {
0o P 1 | 1 | L 1 i -

0 2 4 6 8 10 12 14 16

103 Ar

Figur 12 Resultat fran testfall 4 B
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