
�������� �� ����������

	
��
����

����������
�����
�	
��
����

����������
�����
�



�
��
���������
�����
��
��
���������
�����
�

�� ������
��
���������
����������������
��
���������
���������� �� � �� � !	�"!	�" #�$���#�$��� %%

�� ���
�����
����
����� �	�	�	�� ������� ��
��	���
� �&�
�'� � ���	
������
�����
����
����� �	�	�	�� ������� ��
��	���
� �&�
�'� � ���	
���

&�
� ���� ������'� ������ � �	(&�
� ���� ������'� ������ � �	( �� ���	�� ��)�
� ��
�����
�"����
� &�
����	�� ��)�
� ��
�����
�"����
� &�
�

�
����
�&	
����
%�
����
�&	
����
%

�� ��
��
��
��
����
���)�����&�
��
��
�
���&��	�	�	����� ����	��
����
��
��
��
����
���)�����&�
��
��
�
���&��	�	�	����� ����	��
��

�����
��
&�����
��	�������
��
&�����
��	��

�� �	
(	��
�����������(������
���)��
*������
)���	
(	��
�����������(������
���)��
*������
)�� +����+���� %%

�� ,
�,
� �� �
������
�&�
�
����
������(����������
���
������
�&�
�
����
������(����������
��

�� ��	���
��'�����,��-��������
)���	���
��'�����,��-��������
)� ���.�����.��

�� /������
��
�� ���� ����	�����
� �&� ������)���� 
����� �
/������
��
�� ���� ����	�����
� �&� ������)���� 
����� �
 �� ��
� ���
� �

�
��	��
����
������
�����	���&&�����
��	��
����
������
�����	���&&����

�� �����
�� ���� 
��	����
� �&� ���� ��������� �����
���� �(���
�� ������
�� ���� 
��	����
� �&� ���� ��������� �����
���� �(���
�� �

(��'��
� ���	
��)� �
�� ����	��
� ����� 
�0	�
��� &�
� ���
� ���
���(��'��
� ���	
��)� �
�� ����	��
� ����� 
�0	�
��� &�
� ���
� ���
���

�	
�����%��	
�����%�



,
�,
� �� �
������
�&�
�
����
������(����������
��
������
�&�
�
����
������(����������
�

1 �
��
�����
��2� 345��� 6777#�� �898� ���
��%� �
�� �3��:�
�7;<=7;<%� ���
����� '���� �;� ���
���� ������������
�
��
��
�����/�/���3����
�>���%

1 �����
����������
���&
����35�?�?��� ���
��������
� �%
1 #�
�� �������
�2� �#3�:� 	��
�� �@A����:4/�� �
�� B#�

�����&�
����
��	��
1 ������	��

1 B������
�
��������)��������
���������������������� �
��



��'�
������������'�
���������� �� ������'�����������
)������'�����������
)

Preprocessor for Atmospheric Chemical Kinetics
SPACK

CEREA - France

Physics and Chemistry Lab. of Environment - Orleans
M. Pirre, V. Marecal, N. Huret, E. Riviere



File for chemical species RACM (name and molar mass)
# gaseous species # aqueous species
77      0
---Gas-phase----
O3            48.
H2O2          34.
NO            30.
NO2           46.
NO3           62.
N2O5         108.
HONO          47.
HNO3          63.
HNO4          79.
SO2           64.
SULF          98.
CO            28.
CO2           44.
N2            28.
O2            32.
H2O           18.
H2             2.
O3P           16.
O1D           16.
HO            17.
HO2           33.
CH4           16.
ETH           30.
HC3           44.
HC5           72.
.
.
.

!%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%%
%
!% File for gas-phase mechanism RACM
!%
SET TABULATION 11 DEGREES 0. 10. 20. 30. 40. 50. 60. 70. 
78. 86. 90.
! R1
NO2 -> O3P + NO
KINETIC PHOTOLYSIS 0.931026E-02  0.921901E-02  
0.890995E-02  0.837928E-02  0.760031E-02  0.652988E-02  
0.510803E-02  0.329332E-02 0.174121E-02  0.511393E-03  
0.163208E-03
! R2
O3 -> O1D + O2
KINETIC PHOTOLYSIS 0.352348E-04  0.339820E-04  
0.301078E-04  0.242445E-04  0.172587E-04  0.102977E-04  
0.463950E-05  0.128749E-05  0.290804E-06  0.487557E-07  
0.185350E-07
! R3
O3 -> O3P + O2
KINETIC PHOTOLYSIS 0.492758E-03  0.489069E-03  
0.476368E-03  0.454585E-03  0.423344E-03  0.381150E-03  
0.324899E-03  0.247082E-03  0.160308E-03  0.397670E-04  
0.557331E-05
! R4
HONO            ->      HO   +       NO
KINETIC PHOTOLYSIS 0.204671E-02  0.202572E-02  
0.195491E-02  0.183337E-02  0.165516E-02  0.141113E-02  
0.109002E-02  0.689444E-03  0.361035E-03  0.108950E-03  
0.346516E-04
! R5
.
.
.
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Original code:

kinetic.f => calcula as taxas cinéticas
rates.f => calcula as taxas das reações químicas
dratedc.f => calcula as derivadas das taxas das reações químicas
fexprod.f => calcula o termo de produção química
fexloss.f => calcula o termo de perda química

Converted to only one module (chemical.f90):
•interface to convert data structure  (k,i,j) to format block of column (ij,k) in 
order to improve the vectorization.
•compatibility with data structure of fast-JX UV radiation photolysis rate 
calculation scheme
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• new module (chemistry.f90)
• new type var: chem_g(n,ng)

chem_g(n,ng)%

dd(i,j)     
wd(i,j)
tend(ijk)
src(k,i,j)
scp(k,i,j)n = specie index

ng = grid index

dry deposition 
wet
tendency
source (3d)
mixing ratio
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���

1. automatic arrays and memory allocation
2. automatic transport (adv, diff, conv) and source operators are applied
3. explicit name of specie is available within each subroutine 
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1. learn about OLAM – grid, data structure, dynamic core, physics

2. implement CATT-BRAMS features …


