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第6章総括

第6章 総括

本論文では、 まず農耕地域における地下水中主要イオンの変動特性について、 それらが農

地利用形態変化に伴って変動する現象を検討している。 福岡市西部に位置する農耕地域を調

査対象地域とし、 農地利用形態変化(水田、 畑地、 ビニールハウス)および闘場整備がもた

らす地下水中主要イオンの変動特性、 および化学平衡論的アブローチによるこの地域におけ

る本来の地下水水質について把握し、 農耕地域地下水水質の変動特性を明らかにした。 次に、

カリウム、 カルシウム、 マグネシウムなどの陽イオンは、 農作物にとって必須の栄養であり、

そのうち、 カルシウム、 マグネシウムは農作物を栽培するのに適した土壌を維持するために

も散布されている。 これら陽イオンの輸送に着目する基礎実験として、 実際の畑地から土壌

を不撹乱状態で採取し室内カラム実験を行った。 カラム実験では不撹乱土壌カラム内部にお

ける陽イオンの空間分布を把握し、 従来の研究には見られなかった陽イオン交換容量の空間

分布特性および実験で得られた選択係数の評価を行った。 次に、 これらの特性を考慮した陽

イオン輸送の数値モデルを構築しそのモデルの妥当性を確認した。 一方、 主要陰イオンの輸

送特性についても検討した。 肥料に含まれる主要な陰イオンである硫酸イオン、 塩化物イオ

ン、 硝酸イオンの3成分を混合した溶液を用い、 不撹乱土壌カラムを用いて実験を行い、 硫

酸イオンの輸送に遅れが生じることがわかった。 そこでカラム実験結果と遅れを伴う物質を

考慮した解析モデルの適合性およびその妥当性について明らかにした。 最後に、 本論文で用

いた陽・陰イオンの輸送に関する数値モデルを、 農地(ここではビニールハウス)での施肥実

態を考慮し計算した結果、 施肥により各陽イオンの流出パターンに差異が認められ、 本論文

で提案した物質輸送モデルで考慮した選択係数および陽イオン交換容量(CEC)に依存する

ことが明らかとなった。 また、 陽・陰イオンとも農地に施肥される肥料の種類や量、 およびそ

の適用時期によって変動することが確認された。

以下、 本研究で検討した結果を整理し総括とする。

第1章では、 農耕地域における地下水水質変動特性の現状、 主要イオンの地下水への輸送

に関する概要および研究の課題をまとめるとともに、 本研究の目的と意義について述べた。

第2章では、 農耕地域における農地利用形態変化(水田、 畑地、 ビニールハウス)および

闘場整備がもたらす地下水中の主要イオンの変動特性について述べた。 また、 この地域にお

ける本来の地下水水質を、 風化に関与した液相と固相との化学平衡論から解析した。 すなわ

ち、
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第6章総括

1 ) 農地利用形態変化による施肥量はビニールハウスで多く、 次いで畑、 水田の順である。

2) W2""W6におけるナトリウム濃度は、W2が深井戸のためWlのナトリウム濃度(約lOmg.

1.1 )より若干高いが、 W3""W6では同程度となっている。 従って、 調査対象とした地域

でのナトリウムはナトリウム長石の風化によって溶出されたと考えられる。 次に、 W2""

W6におけるカルシウム濃度は、 Wlのカルシウム濃度(約8mg.1・1)より高く、 しかも

W3""W6ではその変動も大きくなっている。 Wlにおけるカルシウム濃度を、 カルシウ

ム長石の風化によって溶出するこの地域における本来のカルシウム濃度と考えると、 明

らかにW3""W6では人為的影響、 すなわち施肥の影響を受けていることがわかる。

3 ) 人為的影響の小さい地下水中の主要イオン濃度の経時的変動は小さく安定している。

4) ECと主要イオン濃度聞の相関係数マトリックスの利用により、 ECと肥料成分である

N03・、 K+、 Mg2+、 Ca2+は、 施肥の多いビニールハウス近傍の地下水W3では相互に高

い相関を示す。 一方、 人為的影響の小さい地下水WlはECと肥料成分であるN03・、 K+

とも低い相関となっており、 MgとCa聞にのみ高い相関関係が認められる。

5 ) 水田・畑作期における地下水中の硝酸態窒素濃度は、 4月頃から減少し水田から畑に変

わる9月頃に極小値を示す。 次に、 農地が水田から畑に変わ ると硝酸態窒濃度は上昇に

転じ、 3月頃に濃度の極大値が出現する。

6 ) ビニールハウス近傍の井戸水中の硝酸態窒素濃度はl年を通じて高い濃度で推移し、 ビ

ニールハウスの周辺地域が水田に変わっても直接その影響を受けない。

7 ) 圃場整備に伴い農業生産活動が停止し施肥が行われなくなるが、 その期間中は地下水中

の硝酸態窒素濃度は減少する。

8) 水田・畑作期における溶存酸素量は、 井戸周辺が水田となる地下水で、は、 水田の湛水に

より減少する。 従って、 このような還元的な水が地下浸透したために、 溶存酸素量は水

田が湛水される5月頃から下降しはじめ、 8月下旬頃に極小値を示す。 水田が畑に変わ

る9月頃は、 水田の湛水状態が終了し、 徐々に地下水中の溶存酸素量は上昇する。 地下

水中の溶存酸素量は直接的には施肥などの人為的影響を受けず、 農地が水田か畑地で、あ

るかによって決定される。

9 ) ビニールハウス近傍の井戸水中の溶存酸素量は、 1年を通じて高く安定しており、 ビニ

ールハウスの周辺地域が水田に変わっても直接その影響を受けていない。

1 0) 園場整備が行われると土地表面は酸化的状態になり、 地下水中溶存酸素量の低下は小

さい。

1 1)ビニールハウス近傍の井戸水中の陽イオンでは Ca2+濃度の変動が大きく、 K+、 Mg2+
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濃度はCa2+濃度の増減に連動した傾向を示す。

第3章では、 地下水系における陽イオンおよび陰イオンの物質輸送過程を表すモデルにつ

いて説明した。 陽イオンの輸送では、 複数の化学種の化学的な相互作用を考慮した物質輸送

解析のための数値モデル、 すなわち移流分散と化学反応の2つの過程を同時に満足する数値

モデルを提案した。 移流分散方程式中の分散項は差分法により、 移流項は特性曲線法により

数値解析し、 移流分散方程式中に含まれる未定の化学反応 項の推定には、 Levenberg -

Marquardt法3 1 }を適用する計算アルゴリズムを用いた。 一方、 陰イオンの輸送では、 物質

が土壌表面に吸着し輸送距離に遅れを生じる物質を考慮した物質輸送モデルを用いた。

第4章では、 第3章で提案したモデルを検証する基礎的データを得るために、 実際の畑地

から土壌を不撹乱状態で採取し室内カラム実験を行い、 固相と液相聞の化学的作用を論ずる

際に不可欠となる陽イオン交換容量や選択係数を評価した。 ここでは特に、 カラム実験で得

られた各陽イオンの空間分布特性、 従来の研究には見られなかった陽イオン交換容量の空間

分布特性および実験で得られた選択係数の評価を行い、 これらを考慮した陽イオン輸送の数

値モデルの妥当性を確認した。 さらに主要陰イオン(硝酸イオン、 塩化物イオン、 硫酸イオ

ン)の輸送特性についても検討を行った。 陰イオンの物質輸送のモデル化において、 硫酸イ

オンの吸着の影響を明らかにした。 吸着の影響を受けにくい塩化物イオンや硝酸イオンに対

し、 吸着する物質(硫酸イオン)の輸送特性を把握するために、 肥料に含まれる主要な陰イ

オンであるこれら3成分を混合した溶液を用い、 火山灰の影響のない実際の畑地から土壌を

不撹乱状態で採取した土壌カラムを用いて実験を行った。 次に、 これら陰イオンの土壌中に

おける物質輸送モデルの解析を行い、 カラム実験結果と解析モデルの適合性について比較検

討し、 解析モデルの妥当性について確認した。 すなわち、

1) K+を含んだ溶液を土壌表面に負荷するとK+は陽イオン交換反応によって固相に保持され、

従前より固相に保持されていたNa+， Mg2+、 Ca2+が液相中に放出され溶脱する。

2 )実験に用いた畑地土壌のCECは有機物質が含まれていると考えられる表層部と、 マサ土

が主体となっている下層部とでは異なり、 表層部でのCECが下層部より大きな値を示し

た。 即ち、 CECは土壌の種類によって大きく値が変化することを示している。

2 )各陽イオンを基準にしたCa2+の選択係数とそれぞれのモル分率との関係から、 K+のカラ

ム浸透に伴い、 Ca2+、 Mg2+、 Na+のモル分率は低下し、 K+が卓越するようになる。 異な

る電価のイオン問の選択係数の値は変動が大きく、 Mg2+を基準にしたCa2+の選択係数の

みが、 概ね1--2.5と安定した値を示した。

3 )不撹乱土壌カラム中への高濃度のKCl溶液連続滴下実験に対し、 本数値モデルを適用した
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結果、 実験結果と計算結果は概ねよい一致を示した。 本研究のような多成分の陽イオン

交換反応を取り扱った物質輸送解析では、 土壌化学的パラメータ(選択係数、 陽イオン

交換容量)が重要なパラメータとなる。 なかでも本研究では、 従来のように選択係数や

陽イオン交換容量を一定 値として与えるのではなく、 実験結果から示されたように、 こ

れらのパラメータが空間分布するということを数値計算に反 映させる必要があることを

示した。

5 )硫酸イオン 吸着はバッチ式実験では測定困難であった。 それにも拘わらずカラム実験に

おいては塩化物イオンおよび硝酸イオンと比較して輸送は有意に遅れた。 この結果は

土壌中の溶質輸送がごくわずかな吸着により大きく影響されることを示している。 また、

この結果は吸着を考慮する必要があるにも拘わらず、 その吸着モデルの選択やモデルパ

ラメータの決定を独立の実験により行なうことが困難である場合があることを示してお

り、 カラム実験系を採用する必要があることを示唆している。 また、 遅れ係数を導入し

て、 実験で観測された硫酸イオンの輸送の遅れをほぼ定量的に説明することができた。

第5章では、 ビニールハウス近傍に存在する井戸の水質観測結果から、 施肥実態をもとに

した陽イオン成分について電気伝導度(EC)との相関を考慮し、 両者の変動特性について検

討した。 次に、 ビニールハウスでの施肥実態としてカリウムのみが施肥される時期、 カリウ

ム、 カルシウム、 マグネシウムの3者が同時に施肥される時期に分けて考え、 それらを多成

分陽イオン交換反応を考慮した物質輸送モデルの濃度の境界条件として計算を行った。 また、

陰イオンについては硝酸態窒素を考え、 これについても施肥時期を考慮した輸送計算を行っ

た。 最後に、 得られた計算結果と観測結果について比較検討を行い、 ビニールハウス周辺で

の陽イオンおよび陰イオン(硝酸態窒素)を中心とした地下水水質の形成機構について明ら

かにした。 すなわち、

1 )実測値ではCaとMg濃度が3月� 1 0月中旬の期間で高く、 1 0月中旬�2月の期間で

低くなる変動を示したが、 本数値モデルによってその変動傾向は概ね再現で、きる。

2 )濃度の計算値は実測値より、 K は約50倍、 Mgは約20倍、 Caは約10倍、 Nでは約2

倍程度大きな値を示している。 これは計算では、 K、 Mg、 Ca、 N が農作物に吸収される

影響や、 肥料成分の溶解性、 また地下水流動による帯水層中での濃度希釈の影響などが

考慮されていないためと考えられる。

3) 5、 9、 3月は同じ施肥濃度が注入されたにもかかわらず、 想定した地下水面における

各陽イオン濃度の変動に相違がみられた。 この相違について、 液相中および固相上陽イ

オン濃度の空間分布を詳細に観察した結果、 それ以前の固相上の各陽イオン濃度がどの
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ような空間分布を示しているかにより、 その後の濃度変動やそれぞれの空間分布に影響

を及ぼす。

4)本論文で用いた陽・陰イオンの輸送に関する数値モデルを、 農地(ここではビニールハウ

ス)での施肥実態を考慮し計算した結果、 陽イオンに関してはCaとMgはともに似た変動

パターンを示した。 これは実測値においてCaとMgの相関が高かったことと一致しており、

本数値計算モデルの適用の妥当性が確認された。 また、 肥料に含まれていないNaについ

ては、 計算値と実測値との聞の変動パターンは再現できなかったが、 両者の濃度レベル

は一致する結果が得られた。 KはCa、 Mgに比べ植物に 多量に吸収されるため、 計算値は

実測値より約50倍大きな値を示した。 また、 Kの実測値の変動は小さくなっているが、 こ

れについても植物によるKの多量吸収による影響と考えられる。 以上、 陽イオンに関する

地下水水質の形成機構は、 施肥により各陽イオンの流出パターンに差異が認められ、 本

論文で提案した物質輸送モデルで詳細に 考慮した選択係数および 陽イオン交換容量

(CEC)に依存することがわかる。 また、 農地に施肥される肥料の種類や量、 およびその

適用時期によって変動することがわかる。 一方、 陰イオンに関しては、 ビニールハウス

の施肥に含まれる硝酸態窒素について、 計算値は実測値の変動パターンを再現したもの

となっており、 ビニールハウスや畑などの酸化的土壌環境中では、 比較的容易にその濃

度の予測を行うことができる。 従って、 陰イオンに関する地下水水質の形成機構は、 農

地に施肥される肥料の種類や量、 およびその適用時期によって変動することがわかる。
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付録

A. 1 不飽和浸透流の基礎式

不飽和土壌中での鉛直l次元による水分移動の基礎式は、 土壌中の水が非圧縮性で密度が

一定の流体と仮定し、 土壌中の溶質の密度効果を無視すれば、 次式で表される。

件=三H引 ) (A. 1) 

ここに、 Cw 比水分容量(Cw=d8/dh) [cm-1J、 h :圧力水頭[cmJ、 k :透水係数[cm' S-I] 

土壌の不飽和浸透特性に関しては、 van Genuchtenが提案した次式3 6)を用いることができ

る。
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{1+ (αIhl)" r" 
(A. 3) 

Cw=αm.n(久一伐 )(α|hlrn

{1+ (αIhl)γ l (A.4) 

ここに、 8 :体積含水率、 。， 残留含水率、 。s 飽和合水率、 k， 相対透水係数、 k刷:飽

和透水係数、 α，m，n 土壌ごとに決まる定数。

A. 2 物質輸送の基礎式の解法

物質輸送の基礎式で、ある移流分散方程式の計算に際しては、 粒子移動法3 0)、3 7) (特性曲

線法)を用いる。 粒子移動法を説明するにあたって、 簡単のため鉛直1次元の液相中の物質

輸送に関する移流分散方程式を考える。
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三千2+言学=判。D三l (A. 5) 

ここに、 () :体積含水率[一]、 C:液相中の物質の濃度[kg. m-3J、 v:実流速[m.s-1J、 Rd: 

液相中の物質の遅れ係数[一]、 D:液相中の物質の分散係数[m2・S'lJである。

式(A.5)の左辺は流体力学的微分を用いると次式で表される:

dやc) B(θc) . v B(θC) 
一一一一一一一ー = 一一一一一一一一 ・← 一一一- 一一一一一一一ー

d t Bt Rd Bz 

dz v 

dt Rd 

従って、 式(A.5)は式(A.6)を用いて次式のように書き換えられる:

zp=判明

(A.6) 

(A.7) 

この式の左辺は、 伝播速度vl貨dで移動する流体粒子に付属している濃度の時間的変化を意味し

ており、 見かけ上移流項がない形になっている。 従って、 粒子移動法では式(A.6)と式(A.7)

を解くことになる。

以下に粒子移動法による数値計算の概略を述べる。

1 )ある濃度を持つ流体粒子を全領域に配置し、 その位置の伝播速度で移動させ、 f1t時間後

の移動位置を求める:

z(t +似)zZ(tH tAt

2 )各節点jの支配領域内に存在する粒子(N個)の算術平均値をその節点での仮濃度C}と

する:

1 N 

Clzf7 2CJK) 
lV k 

ここで、 Cpn向:粒子濃度、 k:粒子番号である。
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3 )仮濃度C}を用いて、 式(Ao 7)から分散項による濃度増分.1 C}を求める。 なお、 。に場

所的時間的変化がない場合には:

Dj+1/2 (Cj+1 - Cj ) - Dj-1/2 (Cj - Cj_1) ，1Cj一 内 ・ ，1t
Rd j o ，1z L. 

4) .1 t時間後の節点濃度CjE4lを求める:

cjn+l=Cj+ACj 

5)各節点での濃度増分を1次補間により、 節点近傍の粒子濃度の増分.1Cp仰として与え、

.1t時間後の粒子濃度Cpn勺勾を求める。

Cpn+1(k) = Cpn(k)+ .1Cp(k) 

実際の計算では、 節点の支配領域内に配置する粒子の個数が問題となってくる。 粒子の個

数は1次元では2�3個が最適とされている。 しかし、 初期に各節点に2個の粒子を配置し

でも、 局所的な流速の変化のために粒子の個数が減少あるいは増加する節点が現れ、 算術平

均値として求める仮濃度の精度が悪くなる節点もでてくる。 この場合には、 粒子数が最適数

よりも少なければ濃度が既知な節点上に新しい粒子を配置し、 多ければ余分な粒子を取り除

くことによって、 粒子の個数を調整することが必要となる。 なお、 取り除かれた粒子や計算

領域から流出する粒子は余分な粒子を貯蔵する仮想、タンクを作り、 そこに一旦戻し再利用す

ることによって、 プログラムにおける粒子の配列領域が小さくなり、 また粒子追跡の計算時

間の短縮にもなる。

移流分散方程式を計算する場合、 移流項が分散項に比べて卓越する状況では移流項の離散

化誤差が問題となり、 この誤差を発生させないことが重要である。 これまで、 神野ら30)や

籾井37)によって粒子移動法を用いると移流項の離散化誤差が発生しないことが確認されて

いる。
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A. 3 陽イオン交換反応を考慮した物質輸送解析プログラムリスト

第3章で記述した陽イオン交換反応を考慮した物質輸送解析のプログラムリストを以下に

示す。

本十十十十ttt十tttt十十+十十+十ttttttttttttt十十tttt十十十ttt十十tt十 字

本舵THOD OF CHARACTERISTICS WITH CHEMICAL REACTION 字

本CHEMIC札REACTION-BASED SOLUTE TRANSPORT MODEL ヰ

ヰ 十十十十十十十十tt十tt十+十十+十+十十+tt十+十+十tttt十tttt十tttt十十tt十 本

PROGRAM MOC CHEMI 

IMPLlCIT REAL本8(A-H， O-Z) 

肥ALバKCAMG，KCANA，KCAK 

DIMENSION S(500，4) 

DIMENSION XMODEL(4)，FMODEL(5) 

COMMON /NOl/ CONCEN(500， 5)，XA(500，4)，XAOLD(500，4) 

COMMON /N02/ KCAMG，KCANA，KCAK，CEC(500)，B汎K(500) ， POROS 1， 

& CAKl，CAK2，XKlK，XK2K 

COMMON /N03/ JPOINT 

COMMON /N04/ CAVE(500， 5)， YP(1000)，DELC(500，5)， 

品 KGRID(l 000)， JGRID (500)， CP (l 000，5) 

COMMON /N05/ CBACK(5)，CINJ(5) 

COMMON /N06/ JDIM， JMIN， JMAX， DY，DT， JSPEC， KOSU， YU， YL，KDIM 

COMMON /N07/ DC， VK 

COMMON /N08/ SOLD(4) 

CHARACTER本20 DSN 

Cttttttttttttttttttttt 

EXTERN札MODEL

C十十ttt十十tttt十十十+十十+十十十

本NUMERICAL CONSTANTS 

JDIM=500 

JSPEC=5 

KDIM=lOOO 

NMODEL=4 

ヰNumber of Objective Functions 

MMODEL=5 

ITEND=500 

ITENDO=ITEND 
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DO 1 0 11 J = J M 1 N， J MAX， 3 

YDEP= (J -1)本DY

WR 1 TE (本， 1 1 2) J， YDEP， BULK (1)， CEC (1) 
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WR ITE (本，本) I 1 NPUT 1 TO CONT 1 NUE 

悶AD(本I 22) ABCDE 

C 

ISTEP=O 

TIME1=0.0 

キBACKGROUND CONCENTRATIONS 

キCA+t (mrno 1/1) 

CBACK(l) =2.89 

本MGtt

CBACK (2) =0.913 

ヰNA+

CBACK(3) =0. 969 

本K+

CBACK(4) =0. 442 

キCL- TOTAL ANION (rneq/1)=(rnrno1/1) 

CBACK(5)=2.0本CBACK(l)t2.0本CBACK(2)+CBACK(3)tCBACK(4)

打田INPUT OF THE HIGH k CONCENTRATION WATER TO THE FLOW 

本 CA十十 (rnrno 1/ 1 )  

C 1 N J (l) =CBACK (1) 
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本AVERAGE:KCAMG，KCANA

KCAMG= 1. 556 

KCANA=0.3525本1000.0

本K-CaK depends on Xk 

CAK1=0.0000208 

CAK2=20. 6963 

XKIK=0.3 

XK2K=0.7 

ADKO=ADK 

IF(ADKO.LE.XKIK) ADKO=XKIK 

IF(ADKO.GE.XK2K) ADKO=XK2K 

AK=CAK1*DEXP(CAKμADKO) 

本++ttt+十十tttttttttt十tttt十ttt

KCAK=AK本1000.0

WRITE (本，キ) ，村本 INITIAL K_CAK = ' ，KCAK 

DO 364 J = 1， J MAX 

本CA十+

XA (J， 1) =ADCA 

ヰMG十+

XA (J， 2) =ADMG 

キNAt

XA (J ， 3) =ADNA 

本K十

XA (J ， 4) =ADK 

364 CONTINUE 

TOTALX=XA (1， 1)十XA(l， 2)tXA(l， 3)tXA(l， 4) 

WR 1 TE (本，本) ， TOTAL XA=' ， TOTALX，' ..... OK ?' 

キSTEPく2) INITIAL CONDITION 本

DO 12 N=I， JSPEC 

DO 12 J=JMIN， JMAX 

CONCEN(J，N)=CBACK(N) 

12 CONTINUE 

本STEPく3) BOUNDARY CONDITION ON TOP 

DO 14 N= 1， J SPEC 

14 CONCEN(JMIN，N)=CINJ(N) 

叫NITIAL CHEMICAL EQUIBRIUM CONDITIONS 

DO 256 J =JMI N， JMAX 

JPOINT=J 
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CALL 10 

256 CONT INUE 

川N 1 T 1 AL ABSORPT 1 ON CONCENTRA T I  0 

XA 1 =XA (JMAX， 1) 

XA2=XA (JMAX， 2) 

XA3=XA (JMAX， 3) 

XA4=XA(JMAX， 4) 

キSTEPく4> STAB IL IT Y COND IT IO 

本く T IME INC悶MENT DT > 

DTNEW=TETA本(D Y村2) /DC 

OTM IN=TETA本D Y/VK

IF(DTM IN.GT.DTNEW) THEN 

OT=DTNEW 

ELSE 

OT=OTM I 

ENO IF 

WR ITE (キ，本) '#### T IME INC阻MENT 村川 OT=' ，OT，' sec' 

WR ITE (本，本) ， You should give OT less than above OT...' 

wr i t e (ヰ，ヰ) ， Input NEW OT in sec 

read (本，ヰ) DT 

IDT=DT 

OT= IDT 

OTSTART=DT 

WR ITE (ヰ，911) DT 

911 FORMAT(lX，'井村 T IME INCREMENT #### OT='， FIO. l，' sec') 

判N IT IAL ASSUMPT ION OF S(J， 

00 412 N=I，NMODEL 

00 4 1 2 J = J M 1 N， J MAX 

S(J，N) =O.O 

412 CONT INUE 

キMOC

キNUMBER OF PART ICLES IN ONE CELL 

NGR=4 

YU= (JMAX -1) 本D Y十D Y/FLOAT(NGR) 

YL=O.O 

*MOC STEP(O) ARRANGEMENT OF PART ICLE 

CALL 1 N 1 (NGR) 

CALL GR ID 
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00 111 N= 1， J SPEC 

00 111 K=I，KOSU 

1 F (K. EQ. 1) T田

CP (K， N) =CINJ (N) 

ELSE 

CP (K， N) =CBACK (N) 

ENO IF 

111 CONTINUE 

OPEN (9，FILE=OSN) 

OPEN (8，FILE=' A:干ERROR8.OAr' ) 

WRITE(8，本) ， +十十+十 CHECK ACCURACY +++++ ' 

00 1637 J=JMIN， JMAX 

本FRACTION

本CONCENTRATION IN MMOL/L 

本TRANSFORMATION PARAMETER TR州S

TRANS= (CEC (1)本BULK (J) /POROS 1)本1000.0

XAJ1=XA(J，I)ヰTRANS/2.0

XAJ 2=XA (J， 2)ヰTRANS/2.0

XAJ 3=XA (J， 3)ヰTRANS

XAJ 4=XA (J ， 4)本TRANS

SUMXA=XAJ1+XAJ2+XAJ3十XAJ4

1637 CONTINUE 

本//// NEXT TIME STEP /////宇

5555 TIME1=TIMEl+OT 

ISTEP=ISTEP+l 

キ/////////////////////////本

HR=TIMEl/3600.0 

}制IN=TIME1/60.0

HDAY=HR/24.0 

WRITE (キ，60) ISTEP， f剖IN

60 FORMAT(lX，' ///// Time Step'， 15，' :'， Fll. 1，' min /////1') 

WR 1 TE (本，63) OT 

63 FORMAT(lOX，' OT=' ，F9. 1，' sec') 

キ (#) BOUNOARY CONOITION 

XA (JMIN， 1) =XAl 

XA (JMI N， 2) =XA2 

XA(JMIN， 3) =XA3 

XA(JMIN， 4) =XA4 
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C WRITE (本，ヰ) ' CHECK C(JMIN，4)=' ，CONCEN(JMIN，4) 

州OC : STEP(l) MOVEMENT OF PARTICLE WITH ACTUAL VELOCITY VK 

CALL MOVE 

州OC STEP(2) GRID POINT FOR INDIVIDU札 PARTICLE

CALL GRID 

州OC STEP(3) CALCULATION OF AVERAGE CONCENTRATION 

C札L MEAN 

州OC NON REACTIVE SPECIES OF CL-:TOTAL ANIO 

DO 252 J=JMINtl， JMAX 

JPOINT=J 

本Subroutine DISP2 not included Chemical Reaction Term S 

CALL DISP2 

252 CONTINUE 

本CALCULATION OF S(J，N) 

DO 2 1 2 J = J M 1 N t 1， J MAX 

DO 223 N=l，NMODEL 

XMODEL (N) =S (J， N) 

SOLD (N) =S (J， N) 

223 XAOLD(J，N)=XA(J，N) 

JPOINT=J 

ITRY=O 

258 CONTINUE 

IF(ITRY.GT.IO) STOP 

C札L NLS(XMODEL，NMODEL，MODEL，MMODEL， TOL，FMODEL， 

a 即S，ITEND， INF) 
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WR 1 TE (本，本)

WR 1 TE (本，本)

WR 1 TE (本，本)

ITEND=ITENDO 

GO TO 258 

ENO IF 

ヰヰヰ Negative Concentration Appeared!' 

村本 ReTry No. = ' ， ITRY， ' ヰヰ本ヰヰヰヰ'

00 224 N=I，NMOOEL 

S(J，N)=XMODEL(N) 

224 CONTINUE 

ー+'iT
 

I+'
 

sT
 

t十'lT
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l十'i?'
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I+E
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tT
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pu
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HU
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金?

ψ-T

キAccuracy of chernical analysis 

本什十十十++++++十ttttttttttttttttt

EMAX = 0.0 

ENMAX= 0.0 

JEN=99 

JERROR=999 

DO 605 1 J = J M 1 N t 1， J MAX -1 

SUMXA= XA (J， 1)t XA (J ， 2) tXA (J ， 3)十XA(J， 4) 

WRITE (本，875) SUMXA， J 

875 FORMAT(5X，' Total Fraction=' ，F9.4，' at J='， 14) 

671 FORMAT(2X，'('，I3，') '，4FI0.5，' SUM='，FI0.4) 

CHANGE=O.OOl 

VIS1=2.0本(CONCEN(J， 1) tCONCEN (J， 2))本CHANGE

VIS2=0.5本(CONCEN(J，3)tCONCEN(J，4)tCONCEN(J，5))ヰCHANGE

VIS=VISltVIS2 

本ACTIVITY COEFFICIENTS 

G1L=-(0.511キ(DSQRT(V 1 S) / (l. 0十DSQRT(V 1 S)) -0. 3キVIS))

G2L=ー(0.511本4.0ヰ(DSQRT(VIS)/(1.0tDSQRT(VIS))ー0.3本VIS)) 

G1=10.0**G1L 

G2=10.0キヰG2L

C WRITE (ヰ，ヰ) 'ACTIVITY COEFF. Gl='， GJ，' G2=' ，G2 

本ACTIVITY=(CONCENTRATION)本(ACTIVITY COEFFICIENT) 

A 1 =CONCEN (1， 1)本G2

A2=CONCEN (J， 2)本G2
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A3=CONCEN (J， 3)刈l

A4=CONCEN (J， 4)刈l

TEST1=SUMXA 

TEST2= (XA (J， 1)本A2)/ (XA (J ， 2)州1) 

CALC2=TEST2 

TEST2=TEST2/KCAMG 
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TEST4=(XA(J，I)キ(A4**2))/ ((XA (J， 4)料2)本A1) 

CALC4=TEST4 

ADKO=XA (J， 4) 

IF(ADKO.LE.XK1K) ADKO=XK1K 

IF(ADKO.GE.XK2K) ADKO=XK2K 

DEX=CAK1ヰDEXP(CAK2本ADKO)

KCAK=DEX本1000.0

TEST4=TEST4/KCAK 

T51=2.0キCONCEN(J， 1)+2.0ヰCONCEN(J ， 2) 

T52=CONCEN(J，3)tCONCEN(J，4) 

TEST5=T51tT52 

CALC5=TEST5 

TEST5=TEST5/CONCEN(J，5) 

ENEUTRAL=(CALC5-CONCEN(J， 5))/(CALC5tCONCEN(J， 5)) 

ENEUTR札=ENEUTRAL本100.。

ERR1=(1. 0-TEST1)料2

ERR2=(1.0-TEST2)料2

ERR3= (1. 0-TEST3)料2

ERR4=(1.0-TEST4)料2

ERR5= (1. 0-TEST5)料2

ERROR=ERRltERR2tERR3tERR4十ERR5

IF(ERROR.GT.EMAX) THE 

EMAX=ERROR 
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JERROR=J 

VALUEK=KCAK 

CALC=C札C4

C2=C札口

C3=CALC3 

CALc a = XA (J ERROR， 1) 

CALmg=XA(JERROR，2) 

CALna=XA(JERROR，3) 

CALk =XA(JERROR，4) 

TFC=CALCA十CALMG+CALNA十CALK

RATI02=TEST2 

RATI03=TEST3 

RATI04=TEST4 

END IF 

IF (E阻むTRAL. GT. ENMAX) THEN 

ENMAX=EN印TR札

JEN=J 

END IF 

6051 CONTI NUE 

WRITE (本，キ) ， 1) Error Max J=' ，JERROR，' Error村2='，EMAX 

WRITE (キ，本)' 2) Neutrality: J='，JEN，' Error='，ENMAX，'(%)' 

WRI TE (ヰ，本)
， 

3) Given K_ca/k ='， VALUEK 

WRITE (本，ヰ)' Calculated K_ca/k =' ，CALC 

WRITE (本，ヰ) ， 4) Given K_ca/mg =' ，KCAMG 

WRITE (本，本)' Calculated K_ca/mg =' ，C2 

WRITE (本，キ)' 5) Given K_ca/na ='，KCANA 

WRITE (ヰ，本)' Calculated K_ca/na =' ，C3 

WRITE (ヰ，ヰ) ， Ratio of K_ca/k =' ，RATI04 

WRITE (本，本) ， 

WRITE (キ，キ)

WRITE (宇，キ)
， 

WRITE (ヰ，866)CALca 

WRI TE (本，867)CALmg 

WRITE (本，868)CALna 

WRITE (本，869)C札k

WRITE (キ，871)TFC 

Ratio of K_ca/mg =' ，RATI02 

Ratio of K_ca/na =' ，RATI03 
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WR1TE (本，本) ， 

WR1TE(8，888) HMIN， JERROR，E似X，JEN，ENMAX 

C J=JMAX 

C XA J 1 = XA (1， 1)本CEC(1)キ100.0

C XAJ2=XA(J，2)本CEC(1)ヰ100.0

C XAJ3=XA(J，3)本CEC(1)本100.0

C XAJ4=XA(J，4)本CEC(1)本100.0

C WR1TE(本，886) XAJ1，XAJ2，XAJ3，XAJ3 

C 886 FORMAT (3X， ' Absorbed meq/l00g ， ，4Fl 0.3) 

866 FORMAT(27X，' X_ca =' ，FI0.4) 

867 FORMAT(27X， 'X_mg =' ，FI0.4) 

868 FORMAT(27X， 'X_na =' ，FI0.4) 

869印刷AT(27X，'X_k =' ，FI0.4) 

871 FORMAT(l6X，' Tota! Fraction =' ，FI0.4) 

888 FORMAT(3X，FI0.2，' J='，14，' Error2='，EI3.4，3X， 

& J='， 14，' E.N.=' ，FI3. 7，' %') 

WR1TE (本，本) ， OK.... CONVERGED! 

WR1 TE (本，本)

本STEP(5) CALCULAT10N OF PART1CLE CONCENTRAT10N 

C札L CONP 

1F(KOSU.GE.KDIM) THEN 

WRITE (宇，ヰ) ， STOP DUE TO EXCESS PART1CLE NUMBER:' ，KOSU 

STOP 

END IF 

DT=DTSTART 

1F(T1ME1.LT. TEND) THEN 

DELT=TEND-TIMEl 

IF(T1ME1+DT.GT. TEND) DT=DELT 

GO TO 5555 

END IF 

CLOSE (8) 

*//////////////////////////////////キ
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キWRITE ON FLOPPY THROUGH UNIT 9 

WRITE(9，本) '+++++ FIN札RESULTS

WRITE (9，989) HR 

WR ITE (9， 988) OY 

WRITE(9，987) OTSTART 

WRITE(9，986) YMAX 

WRI TE (9，ヰ) '++++十 SOLUTE CONCENTRATION IN meq/l ++十++++'

WRITE(9，ヰ) '+++十十 Ca Mg Na K Cl SumCations +++++++' 

00 967 J = J M 1 N， J MAX 

CON 1 =CONCEN (J， 1)本2.0

CON2=CONCEN (J， 2)本2.0

CON3=CONCEN (1， 3) 

CON4=CONCEN (1， 4) 

CON5=CONCEN (1， 5) 

CONALL=CONl十CON2十CON3+CON4

WRITE(9，958) J，CON1，CON2，CON3，CON4，CON5，CONALL 

967 CONTINUE 

WR ITE (9，ヰ) '+++++ ABSORBED CONCENTRATION IN meq/l00g ++++++' 

00 637 J=JMIN， JMAX 

本UNIT IN rneq/l00g 

XA J 1 = XA (1 ， 1)本CEC(1)本100.0

XAJ 2=XA (1， 2)ヰCEC(1)本100.0

XAJ 3=XA (1，3)ヰCEC(J)本100.0

XAJ 4=XA (1，4)本CEC(1)本100.0

SUMXA=XAJl+XAJ2+XAJ3+XAJ4 

WRITE(9，638) J，XAJl，XAJ2，XAJ3，XAJ4，SUMXA 

637 CONTINUE 

WRITE (9，本) '+十+十++++ SCa SMg SNa SK ++++++十十+'

00 977 J=JMIN， JMAX 

WR IT E (9， 9 5 9) J， S (J ， 1) ， S (J ， 2) ， S (J ， 3) ， S (J ， 4) 

977 CONTINUE 

989 FORMAT(2X，' TIME=' ，FI0. 3，' hours') 

988 FORMAT(2X，' OY ='， FI0. 1，' cm') 

987 FORMAT(2X， ， OT ='，FI0.l，' sec') 

986 FORMAT(2X，' YMAX=' ，FI0.l，' cm') 

638 FORMAT(2X， 13， 2X， 4F12. 5，' CEC='， FI0. 4) 
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958 FORMAT(2X， 13， 2X， 6Fll. 4) 

959 FORMAT (2X， 13， 2X， 4F11. 4) 

CLOSE (9) 

本//////////////////////////////////ヰ

STOP 

END 

SUBROUTINE MODEL(XM，NM，FM，MM) 

IMPLICIT REAL本8(A-H， O-Z) 

DlMENSION XM(4)，FM(5) 

阻札本8 KCAMG，KCANA，KCAK 

COMMON /NOl/ CONCEN(500， 5)，XA(500，4)，XAOLD(500，4) 

COMMON /N02/ KCAMG，KCANA，KCAK，CEC(500)，BULK(500)，POROSI， 

& CAKl，CAK2，XKlK，XK2K 

COMMON /N03/ JPOINT 

COMMON /N04/ CAVE(500， 5)， YP(1000)，DELC(500， 5)， 

& KGRID(lOOO)， JGRID(500)，CP(1000， 5) 

COMMON /N05/ CBACK(5)，CINJ(5) 

COMMON /N06/ JDIM， JMIN， JMAX， DY，DT， JSPEC， KOSU， YU， YL，KDIM 

COMMON /N07/ DC， VK 

COMMON /N08/ SOLD(4) 

J=JPOINT 

CALL D I SP (XM) 

TRANS= (CEC (J)本BULK(J) /POROS I)キ1000.。

DO 300 N=l， NM 

BAI=0.5 

IF(N.GT.2) BAI=l.O 

ヰ十十+十十十十tt十十tttt十十十++tttt+十十十十十+

SHALF=0.5キ(XM(N) +SOLD (N) ) 

本十+++十tt++十十+++++十十tt+tttt+十tt+十

ABSC=BAI宇TRANS*XAOLD(J，N)-SH札F*DT

XA(J，N)=ABSC/(TRANSヰBAI)

IF(XA(J，N).LT.O.O) THEN 

WRITE (ヰ，本) ' FRACTION OF XA('，J，N，') IS NEGATIVE STOP' 

STOP 

END IF 

円，t円《u-EEEa・



本

300 CONTINUE 

CALL CATION(FM，MM) 

悶TU悶

END 

SUBROUTINE CATION(FM，NM) 

IMPLICIT REALバ(A-H，O-Z)

DlMENSION FM(5)，A(4) 

間札ヰ8 KCAMG，KCANA，KCAK 

RE札ヰ8 IS 

COMMON /N01/ CN(500， 5)，XA(500，4)，XAOLD(500，4) 

COMMON /N02/ KCAMG，KCANA，KCAK，CEC(500)，BULK(500)，POROSI， 

& CAK1，CAK2，XKIK，XK2K 

COMMON /N03/ lPOINT 

本十十十十十十十++++++++十++十+++++++t+t+十++++t十+十+十十十十字

CATION EXCHANGE ROUTlNE 本

SoIution Concentration [mmoI/I] 本

CN(1) CN(2) CN(3) CN(4) CN(5) 本

Ca+十 Mg+t Na十 K+ 

Equivalent Fraction of Ions [-] 

XA ( 1 ) XA (2) XA (3) XA ( 4 ) 

X-Ca X-Mg X-Na X-K 

CI- 本

キ

ヰ

本十十十十十十+++十十十十+t十十十十+t+十十十十+十十十十十十+++十十+十十++十本

川ONIC ST阻NGTH

l=lPOINT 

CHANGE=O.OOI 

YIS1=2.0本(CN(1，I)十CN(1， 2) )本CHANGE

YIS2=0.5本(CN(1，3) +CN (J， 4) +CN (1，5))本CHANGE

IS=YIS1+YIS2 

C WRITE (ヰ，ヰ) ， IONIC ST肥NGTH IS='， IS 

本ACTIYITY COEFFICIENTS 

GIL=ー(0.511本(DSQRT(IS)/(1.0+DSQRT(IS))-0.3本1 S) ) 

G2L=-(0. 511本4.0キ(DSQRT(IS)/(1.0+DSQRT(IS))ー0.3本1 S) ) 

C WRI TE (本，キ) ， GIL=' ，GIL，' G2L=' ，G2L 

Gl =1 0.0キキGIL

G2=10.0料G2L

IF (G 1. GT. 1. 0) THEN 
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WRITE (ヰ，本) '(?) ACTIVITY COEFF. Gl='， Gl， ， G2=' ， G2 

GI=l. O 

END IF 

IF (G2. GT. 1. 0) G2=1. 0 

C WRI TE (ヰ，本) 'ACTIVITY COEFF. Gl='， Gl， ， G2=' ， G2 

本ACTIVITY= (CONCENTRATION) 本 (ACTIVITY COEFFICIENT) 

A (l) =DABS (CN (J， 1) ) 刈2

A (2) =DABS (CN (J，2) ) 本G2

A (3) =DABS (CN (J， 3) ) 刈l

A(4) =DABS (CN (1，4) ) 本Gl

本 (1) Objective Function FM (I) ，FM (2) ，FM (3) ，FM(4) ，FM (5) 

キWeight Coefficient: Wl， W2， W3， W4， W5 

Wl = 1. 0 

FM (1) = 1. 0- (XA (J， 1) + XA (1， 2) + XA (1 ， 3) + XA (1 ， 4) ) 

FM (I) =WI本FM (1) 

ヰ (2)

XXl=DLOGI0 (XA (J，I) ) 

XX2=DLOG 10 (XA (1， 2) ) 

XX3=DLOGI0 (XA (J，3) ) 

XX4=DLOGI0 (XA (J，4) )  

AAl=DLOGI0 (A (I) ) 

AA2=DLOGIO (A (2) ) 

AA3=DLOGI0 (A (3) ) 

AA4=DLOGIO (A (4) ) 

W2= 1. 0 

FM (2) =XXl十AA2-XX2-AAl一DLOG10 (KCAMG) 

FM (2) =W2本FM (2) 

、、，，Jn《u''l、4ZT
 

W3= 1. 0 

FM (3) =XXl+2.0本AA3-2.0本XX3-AA卜DLOG10 (KCANA) 

FM (3) =W3*FM (3) 

本 (4)

ADKO=XA (J， 4) 

IF (ADKO.LE. XKIK) ADKO=XKIK 

IF (ADKO. GE.XK2K) ADKO=XK2K 

DEX=CAKlヰDEXP (CAK2本ADKO)

KCAK=DEμ1000.0 

W4= 1. 0 
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FM (4) =XX 1 +2.0宇M4-2.0本XX4-Ml一DLOG1 0 (KCAK) 

FM(4)=W4将M(4) 
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問TURN

END 

本 CALCULATION OF CHEMICAL REACTION 

本山CATION EXCHANGE routine 

SUBROUTINE 10 

IMPLICIT REALヰ8 (A-H，O-Z) 

阻札本8 KCAMG， KCANA，KCAK 

肥ALキ8 IS 

COMMON /NO 1/ CN (500， 5) ， XA (500，4) ， XAOLD (500， 4) 

COMMON /N02/ KCAMG，KCANA， KCAK，CEC(500)，BULK(500)，POROSI， 

& CAKl，CAK2，XKlK，XK2K 

COMMON /N03/ JPOINT 

COMMON /N06/ JDIM， JMIN， JMAX， DY，DT， JSPEC， KOSU， YU， YL，KDIM 

DIMENSION A(4) 

J=JPOINT 

CHANGE=0.001 

IS=2. O*(CN(J， 1)+CN(J， 2))キC臥NGE+0.5本(CN(J， 3) tCN (J， 4) +CN (J， 5) )キCHANGE

本ACTIVITY COEFFICIENTS 

Gl=lO料(一(0.511ヰ(DSQRT(IS)/(1.O+DSQRT(IS))-O.3本1 S) ) ) 

G2=10村(一(0.511叫.0本(DSQRT(IS)/(1.0+DSQRT(IS))-0.3ヰ1S) ) ) 

IF(Gl.GT.l.O) Gl=l.O 

IF(G2. GT. 1. 0) G2=1. 0 

C WRITE (ヰ，本) 'ACTIVITY COEFF. Gl='， Gl，' G2=' ，G2 

キACTIVITY=(CONCENTRATION)キ(ACTIVITY COEFFICIENT) 

A(1)=CN(J，1)本G2

A (2) =CN (J ， 2)キG2

A (3) =CN (J ， 3)刈l

A(4)=CN(J，4)キGl

P = A (2) / (A (1 )ヰKCAMG)

Q= (A (3)村2)/ (A (1)本KCANA)
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R= (A (4)キキ2)/ (A (1)キKCAK)

AC=Q/2.0+SQRT(Q本R)+R/2. O+P+ 1. 0 

BC= 1. 0/ ( (1. O+P)料2)

C WRITE (本，本) 'A， B，C，AC，BC =' ，P，Q，R，AC，BC 

本New equivalent fraction of ions 

ROOT1=(AC本BC)村2-BC

IF(ROOT1.LT.0.0) THEN 

WR 1 TE (本，本) ROOTl， ， . . ..... . NEGATIVE VALUE IN SQRT?!' 

ROOTl =0.0 

END IF 

XA (1，1) =AC本BC-(ROOT 1)村0.5

XA(J，2)=P本XA(J，1)

XA (J， 3) =SQRT (QヰXA(J， 1)) 

XA (J， 4) =SQRT (RヰXA(J， 1)) 

1212 CONTINUE 

阻TUR

END 

キSUBROUTINE FOR MOC 

キSTEP(O) ARRANGEMENT OF PARTICLE 

SUBROUTINE INI (NO) 

IMPLICIT REALキ8(A-H， O-Z) 

COMMON /N04/ CAVE(500， 5)， YP(1000)，DELC(500， 5)， 

品 KGRID (l 000)， JGRID (500)， CP (1000，5) 

COMMON /N06/ JDIM， JMIN， JMAX， DY，DT， JSPEC， KOSU， YU， YL，KDIM 

C WRITE (ヰ，ヰ) '(#) NO='， NO，' JMAX='， JMAX， ， KOSU='， KOSU 

DELY=DY/NO 

KOSU=NO本(JMAX-1)t1 

YP(I)=O.O 

DO 10 K=2，KOSU 

YP(K)=YP(K-l)+DELY 

C WRITE (キ，本) '('， K， ' )' ， YP (K) 
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10 CONTINUE 

WR ITE (本，本) '(1) TOTAL NUMBER OF PARTICLES=' ，KOSU 

悶TUR

END 

本 STEP(1) 

SUBROUTINE MOYE 

IMPLICIT REALキ8(A-H， O-Z) 

COMMON /N04/ CAYE(500. 5). YP(1000)，DELC(500.5)， 

& KGRID(1000). 1GRID(500). CP (1000.5) 

COMMON /N05/ CBACK(5)，CIN1(5) 

COMMON /N06/ 1DIM. 1MIN. 1MAX.DY.DT， 1SPEC.KOSU. YU， YL.KDIM 

COMMON /N07/ DC. YK 

C 

00 1 0 K = 1， K 0 S U 

本 NEW POSITION OF PARTICLE AFTER TIME DT 

ヰ///////////////////////本

YP (K) =YP (K) +YKヰDT

本///////////////////////キ

IF(YP(K).GT. YU) THEN 

YP (K) =YL 

KGRID(K) =1 

DO 111 N= 1， 1 SPEC 

CP (K. N) =CIN1 (N) 

111 CONTINUE 

END IF 

10 CONTINUE 

C WRITE (本，本) . 材料料 PARTICLE CONCENTRATION . 

C 00 22 K=I.KOSU 

C 22 WRITE (本，ヰ) ， CP (' ， K. ' ) =' . CP (K， 1) ， CP (K. 2)， CP (K， 3) . CP (K. 4) ， 

C & CP(K，5) 

肥TURN

END 

キSTEP(2) GRID POINT OF PARTICLE K 

SUBROUTINE GRID 

IMPLICIT肥AL同(A-H，O-Z)

COMMON /N01/ C(500. 5).XA(500.4).XAOLO(500，4) 

COMMON /N04/ CAYE(500. 5). YP(1000).DELC(500.5). 
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色 KGRID (1 000) ， 1GRID (500) ， CP (1000，5) 
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臥RA=O

DO 33 1=1MIN， JMAX 

IF(JGRID(1) .EQ.0) THEN 

KARA = KARA t 1 

JEMP (臥RA) =1 

END IF 

33 CONTINUE 

KALL=KARA 

IF(KALL.EQ.O) GO TO 66 

IF(K札L. GE. 1) THEN 

WRITE (本，本) ， 材料材料材料 SUB. GRID材料材料村本'

WRITE (本，本) ' STOP DUE TO MANY EMPTY GRIDS=' ，臥LL

WRITE (キ，キ) ， 材料材料材料 STOP STOP **材料材料本'

STOP 

ELSE 

END IF 

KARA=1 

67 KOSU=KOSUtl 
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11K=JEMP (KARA) 

J G R 1 0 (11 K) = 1 G R 1 0 (J 1 K) + 1 

KGR10 (KOSU) =J JK 

00 112 N= 1， 1 SPEC 

CP(KOSU，N)=C(J1K， 

112 CONTINUE 

YP(KOSU)=(1JK-l)本OY

KARA=KARA十l

1F(KARA.LE.KιυGO TO 67 

66阻TUR:

ENO 

本STEP (3) C札CULAT10N OF AVERAGE CONCENTRATIO 

SUBROUT1NE MEAN 

1MPL1C1T RE札バ(A-H，O-Z)

COMMON /N04/ CAVE(500， 5)， YP(1000)，OELC(500， 5)， 

色 KGR10(lOOO)， 1GR10(500)，CP(1000， 5) 

COMMON /N05/ CBACK(5)，C1N1(5) 

COMMON /N06/ 101M， JMIN， 1MAX，OY，OT， 1SPEC， KOSU. YU， YしKD1M

00 20 N=I， 1SPEC 

00 20 l=lM1N+l，lMAX 

20 CAVE(l，N)=O. 00 

00 11 N=l， JSPEC 

00 10 K=l， KOSU 

1K=KGR10(K) 

1F (JK. EQ. lMIN) GO TO 10 

P=1GRID (JK) 

CAVE(1K，N)=CAVE(JK，N)+CP(K，N)/NP 

10 CONT1NUE 

11 CONT1NUE 
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SUBROUTINE OISP(XM) 

IMPLI C IT阻ALバ(A-H，O-Z)

OJMENSION XM(4) 

COMMON /NOl/ CONCEN(500， 5)，XA(500，4)，XAOLO(500，4) 

COMMON /N03/ 1POJNT 

COMMON /N04/ CAYE(500， 5)， YP(1000)，OELC(500， 5)， 

色 KGRlD (1 000)， 1GRIO (500)， CP (1000，5) 

COMMON /N06/ 101M， 1MJN， JMAX，OY，OT， JSPEC， KOSU， YU， YL，KOIM 

COMMON /N07/ OC， YK 

COMMON /N08/ SOLO(4) 

J=JPOINT 

00 111 N=l， 4 

IF(1.EQ. JMAX) CAYE(1tl，N)=CAYE(1-l，N) 

即時=CAYE(1 t 1， N) -2. 0本CAYE(J， N) tCAYE (ト1，N) 

本//////////////////////////////////////

OELC1=即時本OC本OT/(OY料2)

OELC2=XM (N)キOT

OELC(J，N)=OELCltOELC2 

キ//////////////////////////////////////

CONCEN(J，N)=CAVE(1，N)tOELC(1，N) 

JF(CONCEN(1，N).LT. O. 0) THEN 

CONCEN(J，N)=1.00-16 

ENO IF 

111 CONTINUE 

問TUR

ENO 

ヰSTEP(5) C札CULATION OF PARTICLE CONCENTRATION 

SUBROUTI NE CONP 

8 

J MP L J C IT REALヰ8(A-H， O-Z) 

COMMON /N01/ CONCEN(500， 5)，XA(500，4)，XAOLO(500，4) 

COMMON /N04/ CAVE(500， 5)， Y(1000)，OELC(500， 5)， 

KGRIO(lOOO)， JGRIO(500)， CP (1000，5) 

COMMON /N06/ JOIM， JMIN， JMAX，OY，OT， JSPEC， KOSU， YU， YL，KOIM 

00 111 N=l， JSPEC 

00 10 K= 1， KOSU 

IF(Y(K).LT.YL) GO TO 15 

IF(Y(K).GT. YU) GO TO 15 
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JK=KGRID(K) 

YJ=(JK-l)キDY

YMAX = (J MAX - 1 )本DY

IF(DELC(JK，N).LT.O.O) THEN 

CP(K，N)=CONCEN(JK， 

GO TO 24 

END IF 

IF(Y(K).GT. YMAX) T田

DCP=DELC (JK， N) 

GO TO 23 

END IF 

IF(Y(K).GT. YJ) THEN 

IF(DELC(JKtl，N).LT.O.O) THE 

CP(K，N)=CONCEN(JK， 

GO TO 24 

END IF 

A=(DELC(JKtl，N)-DELC(JK，N))!DY 

ELSE 

IF(DELC(JK-l，N).LT.O.O) THE 

CP(K，N)=CONCEN(JK， 

GO TO 24 

END IF 

A=(DELC(JK，N)-DELC(JK-l，N))!DY 

END IF 

B=DELC (JK， N)-A叫J

DCP=A灯(K)tB 

23 CONTINUE 

CPOLD=CP (K， N) 

CP(K，N)=CP(K，N)tDCP 

24 CONTINUE 

IF(CP(K，N).LT.O.O) THEN 

WRITE (本，本) 'tttttt十十t NEGATIVE CP(K) in CONP 十十tttttt ' 

WRITE (キ，本) ， CP(K=' ，K，' JSPEC=' ，N， ')= '，CP(K，N)， ' DCP=' ，DCP， 

品
， 

CP _01 d=' ， CPOLD 
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WR 1 TE (本，本)
， 

Yp='， Y (K) 

CP(K，N)=CONCEN(JK， 

END IF 

15 CONTINUE 

10 CONTINUE 

111 CONTINUE 

阻TUR

END 

本STEP(6) CALCULATION OF DISPERSION TERM WITHOUT SINK TERM OF S(J，N) 

SUBROUTINE DISP2 

IMPLICIT REAL本8(A-H， O-Z) 

COMMON /N01/ CONCEN(500， 5)，XA(500，4)，XAOLD(500.4) 

COMMON /N03/ JPOINT 

COMMON /N04/ CAVE(500， 5)， YP(1000)，DELC(500， 5)， 

& KGRID (1 000)， JGRID (500)， CP (1000，5) 

COMMON /N06/ JOIM， JMIN， JMAX，DY，DT， JSPEC，KOSU， YU， YL，KDIM 

COMMON /N07/ OC. VK 

J=JPOINT 

=5 

IF(J.EQ. JMAX) CAVE(Jt1，N)=CAVE(J-l，N) 

時{S=CAVE(Jt1，N)-2.0本CAVE(J， N) tCAVE (ト1，N) 

ヰ//////////////////////////////////

DELC (J， N) =即時本DCゆT/(DYヰキ2)

本//////////////////////////////////

CONCEN(J，N)=CAVE(J，N)tDELC(J，N) 

C WRITE (本，本)
， 

C (J =' ， J， N， ， ) =' ， CONCEN (J ， N) 

悶TU附

END 

C キヰキヰヰキ本ヰヰ本ヰヰヰキキ本本字本本字本本キ本キキヰヰヰキキヰヰ字本本字本本字本字本本本キヰヰヰ C 

c 

c 

NONLINEAR LEAST SQUARES SOLUTIONS BY 

LEVENBERG-MARQUARDT METHOD 

c 

c 

C キヰキヰキキキヰキキヰヰヰキヰヰヰヰ本ヰヰキキ本キヰヰヰキヰキキヰヰ本ヰヰヰヰキキ本ヰキキヰヰヰヰキ C 

SUBROUTlNE NLS(X，N，MODEL，M， TOL，F，肥S，IT， 1 NF) 

PARAMETER (M田=100，NUP=50) 

IMPLICIT REAL本8(A-H， O-Z) 

COMMON /N03/ JPOINT 

OIMENSION X(4)，F(5)， WK1(MUP十NUP，NUPt1)，WK2(MUP，NUP)，WK(2州UP)，

& IWK(NUP) 
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IF(N.LT. O.OR.N.GT.NUP.OR.M.LT. O.OR.M.GT.MUP.OR. 

& TOL. LT. O. 000. OR. IT. LE. 0) THEN 

INF=40 

ELSE 

INF=20 

EPS=16.000村(-18) 

H=OSQRT(EPS) 

PMARUP=1.000/EPS 

LOOP=O 

IF (IT. LT. 1) RETURN 

ITMAX=IT 

IT=l 

C十十十+++十十+++++十十++++++++十+++

CALL MOOEL(X，N，F，M) 

C+++十十十+++++++十+++++十++++++十

1000 CONTlNUE 

LOOP=LOOP+1 

肥Sl=O.OOO

XNR1=0.OOO 

00 10 1 = 1， N 

RES1=RESl十F(1)本F(1) 

XNR 1 =XNRl+ X (I)本X(1) 

10 CONTlNUE 

XNR1=OSQRT(XNR1) 

IF (IT+N. GT. ITMAX)悶TURN

IT=IT+ 

00 30 J = 1， 

SAVE=X (1) 

X(J)=SAVE十日

キ十+十++十++++++++++十十++++++++++++++++

CALL MOOEL(X，N， WK2(1， J)，M) 

キ十十十+++++十十++十+++++++++++++++++++十十

00 20 1 = 1， M 

WK2(I， J)=(WK2(I， J)-F(I))/H 

20 CONTINUE 

X (1) =SAVE 

30 CONTINUE 

1 F (LOOP. EQ. 1) THEN 

PMARO=O.OOO 
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C 

00 50 J = 1， N 

SUM=O.OOO 

00 40 1 = 1， M 

SUM=SUMtWK2(1， 1)州K2(I， 1) 

40 CONTINUE 

IF(PMARO.LT. SUM) PMARO=SUM 

50 CONT1NUE 

OFLAT=FLOAT (M) 

PMARO=OSQRT(PMARO/OFLAT) 

PMAR=PMARO 

ENOIF 

2000 CONTINUE 

00 80 J = 1， N 

00 60 1=1， M 

WKl (1， J) =WK2 (1，1) 

60 CONTINUE 

00 70 1 = 1， N 

WK 1 (l tM， 1) =0. 000 

70 CONTINUE 

WKl (JtM， J) =PMAR 

WKl (J十M，Ntl) =0.000 

80 CONTINUE 

00 90 1 = 1， M 

WKl (I， Ntl) =-F (1) 

90 CONT1NUE 

CALL LLS何Kl，MUPtNUP， MtN， N， WKl (1， Nt 1) ， WK， 1 WK， 1 NFO) 

IF(INFO.NE.O) THEN 

INF=30 

ELSE 

XNR2=0.000 

00 110 1 =1， N 

WK (1) = X (1) t WK 1 (1 ， N t 1 ) 

XNR2=XNR2tWK1 C1，N十1)本WK1(1， Nt 1) 

110 CONTI NUE 

XNR2=OSQRT(XNR2) 

1 F (I Tt 1. GT. ITMAX)悶TURN

1T=ITtI 

WR1TE (ヰ，本) 1T=' ， 1T 

キ+十+十十tt十ttttt十ttttt十十十十十tt十ttttttt十ttt
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C THIS SUBROUTINE COMPUTES LINEAR LEAST SQUARES SOLUTIONS BY USING 

C HOUSHOLDERIS ORTHOGON札TRANSFORMAT 1 ON. 

SUBROUTINE LLS (A， IA， M， N， B， W， IW， IRC) 

IMPLICIT REALヰ8 (A-H，O-Z) 

DIMENSION A(IA，N)，B(N)， W(2州) ， 1 W (N) 

C MACHINE EPSILON 

EPS=16.0DO料(-18) 

VA
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C 

IRC=O 

SIG=-l. 0 

00 20 J = 1， 

SUM=O.OOO 

00 10 1 = 1， M 

10 SUM=SUMtA(I， J)ヰA(I，J)

W(J)=SUM 

I W (1)ニj

IFCSIG.LT.SUM) SIG=SUM 

20 CONTINUE 

EPS=SIGキEPS本EPS

C 

C HOUSHOLOER TRANSFORMATION 

C 

00 100 K= 1， N 

C 

C SEARCH PIVOT COLUMN柄引CH HAS THE BIGGEST NORM 

C 

SIG=-l. 0 

00 30 J=K.N 

IFCSIG.GT. W(J)) GOTO 30 

SIG=W(1) 

IP=J 

30 CONTINUE 

C 

C PIVOTING (COLUMN INTERCHANGE) 

C 
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C 

C 

IF (IP. NE. K) THEN 

IW (K) = IP 

W(IP)=W(K) 

DO 40 1 = 1， M 

TEMP=A (I， K) 

A (I， K) = A (I， 1 P) 

A(I， IP)=TEMP 

40 CONTINUE 

ENDIF 

SUM=O.ODO 

DO 50 I=K，M 

50 SUM=SUMtA(I，K)本A(I， K) 

C SET UP ORTHOGON札MATRIX OF K-TH STAGE 

C 

C 

IF(SUM.GT.EPS) THEN 

DK=-SIGN(SQRT(SUM)，A(K，K)) 

BK=l.ODO/(SUM-A(K，K)本DK)

A(K，K)=A(K，K)-DK 

W (K) =DK 

DO 70 J =Kt 1， 

SUM=O.ODO 

DO 60 I=K，M 

60 SUM=SUM十A(I， 1)宇A(1， K) 

W (Nt 1) =SUM本BK

70 CONTINUE 

DO 90 J=K十l，N

DO 80 I=K，M 

A (1， 1) =A (l， J) -A (l， K)キW(Nt 1) 

80 CONTlNUE 

W(J)=W(J)-A(K， J)本A(K， 1) 

90 CONTINUE 

ELSE 

ICR=10 

阻TURN

ENDIF 

100 CONTINUE 

付録
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DO 130 J = 1， N 

SUM=O.ODO 

DO 110 1 =J， M 

SUM=SUM十A(I，1)柑(1)

110 CONTINUE 

SUM=SUM/ (W (1)本A(J，1))

DO 120 1 =J， M 

120 B(I)=B(I)tSUM本A(I，1)

130 CONTINUE 

C 

C COMPUTE SOLUTION BY BACKWARD SUBSTITUTIONS 

C 

B (N) =B (N) /W (N) 

DO 160 1 =N-1， 1， -1 

SUM=O.ODO 

DO 150 1=1十l，N

150 SUM=SUM+A (I， 1)本B(1) 

B ( 1) = (B ( 1) -S UM) /W ( 1 ) 

160 CONTINUE 

C 

C REORDER THE SOLUTION ACCORDING TO PIVOTING HISTORY 

C 

DO 170 1 = 1， N 

I=N-J+1 

TEMP=B 0) 

B(I)=B(IW(I)) 

B (I W 0) ) =TEMP 

170 CONTIN回

RETURN 

END 

SUBROUTINE CECDATA 

IMPLI C IT REALヰ8(A-H， O-Z) 

RE札本8 KCAMG， KCANA，KCAK 

COMMON /N02/ KCAMG，KCANA，KCAK，CEC(500)，BULK(500)，POROSI， 

8 CAK1，CAK2，XK1K，XK2K 
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COMMON /N06/ JDIM， JMIN， JMAX， DY，DT， JSPEC， KOSU， YU， YL，KDIM 

C uni t meq/g 

C Measured Data Input 

C Profile of CEC 

C CEC=0.2429 EXP(-O. 06703 Depth) 

C 7.5 cmくDepthく22.5 cm 

JS=9 

JE=23 

Al=0.2429 

A2=-0.06703 

DO 1 0 J = J M 1 N， J S -1 

CEC (1) =0. 147 

10 CONTINUE 

DO 1 1 J = J S， J E 

DEPTH= (1 -1)本DY

CEC (1) =A 1本DEXP(A2本DEPTH)

11 CONTINUE 

DO 1 2 J = J E +l， J MAX 

CEC (1) =0.0538 

12 CONTINUE 

RETU悶

END 

SUBROUTINE BULKDATA 

IMPLICIT REALヰ8 (A-H， O-Z) 

RE札本8 KCAMG， KCANA， KCAK 

COMMON /N02/ KCAMG，KCANA，KCAK，CEC(500)，BULK(500)，POROSI， 

品 CAK1，CAK2，XKIK，XK2K 

COMMON /N06/ JDIM， JMIN， JMAX， DY，DT， JSPEC， KOSU， YU， YL，KDIM 

C TWO-LAYER MODEL 

C Bulk Density Top So i 1 = 1. 108 

C Lower Soil = 1.294 

YBULKl=10.。

YBULK2=25.。

BULKl =1. 108 

BULK2 = 1. 294 

C 

Al=(BULK2-BULK1)/(YBULK2-YBULK1) 

Bl=BULKI-AlヰYBULKl
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C 

JB1=YBULK1/DY+1 

JB2=YBULK2/DY+l 

DO 1 0 J = J M 1 N， J B 1 

BULK (1) =BULKl 

10 CONTINUE 

C 

DO 1 5 J = J B 1 + 1， J B 2 

DEPTH= (1-1)宇DY

BULK (J) =Al本DEPTH+Bl

15 CONTINUE 

C 

DO 1 1 J = J B 2 + 1， J MAX 

BULK (1) =BULK2 

11 CONTINUE 

阻TUR

END 
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