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RESUMEN

Frente a la contaminacién de otros medios (aguas, suelos), en la era preindustrial se habia
considerado a la atmésfera como un medio de depuracion de contaminantes suficientemente
eficaz como para que, salvo en contadas excepciones, las emisiones de contaminantes a la
atmosfera resultasen inocuas para el medio y las personas; reduciéndose a un problema de
molestias (olores, visibilidad), sin mayores consecuencias. Esta consideracion errénea agudizé el
problema de la contaminacion atmosférica con la introduccién de la maquina de vapor, origen de
la revolucién industrial, para cuyo funcionamiento comenzaron a quemarse grandes cantidades de
carbon; a lo que hay que sumar el uso de otros combustibles fésiles en la industria y transporte, el
manejo y emisién de sustancias procedentes de la industria quimica, y de otras actividades
humanas. A partir de ese momento, la preocupacién por la calidad del aire que respiramos ha ido
pareja al reconocimiento de las incertidumbres en los procesos atmosféricos que afectan a los
contaminantes, de caracter altamente no lineal y que experimentan grandes variaciones en
funciéon de la dinamica meteorolégica, ya de por si compleja. Estos procesos complejos, sin
embargo, son los que permiten la depuracién de los contaminantes en la atmésfera y, en
consecuencia, la minoracién de su impacto; por lo que se ha reconocido la necesidad de

conocerlos y, cuando era posible, cuantificarlos.

Asi que, el conocimiento de los procesos atmosféricos relacionados con la contaminacion
atmosférica parti6 inicialmente del analisis de datos experimentales de campo, de una parte, y de
modelos tedricos de los procesos atmosféricos y su posible relacion con la dispersion fisica de los
contaminantes. La simplicidad de las soluciones analiticas de dichos modelos tebricos, sin

embargo, dificultaba su aplicacion a problemas reales.

Con el desarrollo de las tecnologias de la informacion y las comunicaciones (TIC) y la
generalizacién de la computacion avanzada, muchos de estos modelos tedricos atmosféricos
pudieron ser resueltos con mucha mayor precision mediante técnicas numéricas, lo que junto con
el acceso y manejo de grandes bases de datos ambientales ha posibilitado su aplicacion a
problemas reales. Al mismo tiempo, las técnicas de medida en la atmdsfera han ido mejorando y
automatizandose, favoreciendo su implantacién sistematica, en especial, en los paises
desarrollados. Como consecuencia, el seguimiento y control de la contaminacion atmosférica ha
experimentado una considerable evolucién en los ultimos 40 afios, tanto en lo que se refiere a las
politicas de control como en las tecnologias desarrolladas y aplicadas en el mismo. En particular,
los modelos atmosféricos han alcanzado un nivel de desarrollo que, adn con las incertidumbres
asociadas al sistema altamente no lineal que es la atmésfera, son actualmente herramientas
fundamentales en el estudio, cuantificacion e, incluso, resolucién de problemas de contaminacion

atmosférica.



Dentro de los modelos atmosféricos, los modelos de calidad del aire tratan de cuantificar los
procesos que afectan a los contaminantes en la atmdésfera y, en consecuencia, pretenden
relacionar las emisiones de estos contaminantes con sus concentraciones en la atmosfera, y en
las superficies en que se depositan. Al mismo tiempo, estos procesos estan altamente
condicionados por la dinamica atmosférica, lo que obliga a determinar también con la mayor
precision posible las condiciones meteoroldgicas y su evolucidbn temporal; los modelos
meteorologicos basados en las ecuaciones de conservacion de las propiedades fisicas de la
atmosfera se han mostrado altamente capaces de proporcionar esa informacion. Hasta el punto
de que, si bien ambos tipos de modelos, meteorolégicos y de calidad del aire, precisan de algunos
datos experimentales para su aplicacién (especialmente, en cuanto a la dependencia de la
atmasfera respecto de sus condiciones iniciales), la robustez fisica de sus ecuaciones dinamicas y
su aplicacibn amplia y sistematica en muchos entornos los ha convertido en soluciones

matematicas altamente generalizadas en el calculo de los procesos atmosféricos.

Al respecto de su resolucion matematica, es importante resefiar que muchos de estos modelos
requieren su formulacién en forma diferencial, dada la alta variabilidad espacial y temporal de la
atmasfera terrestre. A fin de obtener una representacion matematica realista de los procesos
atmosféricos. La resolucion matematica de sus ecuaciones diferenciales se ha visto altamente

favorecida por el gran desarrollo de los sistemas de computacion.

Alun a pesar del gran desarrollo que han experimentado los modelos atmosféricos, la gran
variabilidad de la atmdsfera terrestre y de los distintos entornos del planeta hace necesaria la
validacién de cualquier modelo atmosférico, antes de su aplicacion al estudio de un problema de
contaminacion atmosférica. Lo que requiere la disponibilidad de datos atmosféricos
representativos del problema a estudiar en cada entorno concreto. Asi, los modelos
meteoroldgicos requieren ser contrastados frente a medidas meteoroldgicas, habitualmente
disponibles en superficie; pero, teniendo en cuenta que la dispersion de los contaminantes
atmosféricos se produce sobre todo a cierta altura, también es necesario comparar los resultados
de los modelos meteorolégicos con medidas en altura. En cuanto a los modelos de calidad del aire
también precisan, en udltimo término, contrastar sus resultados con las concentraciones de

contaminantes medidas en el aire que respiramos, es decir, a nivel del suelo: la inmision.

De entre los modelos de calidad del aire, aquellos que centran sus mayores esfuerzos (en cuanto
a sus soluciones matematicas) en la mezcla o dilucién de los contaminantes en la atmdésfera, son
los modelos de dispersibn atmosférica. Si bien estos modelos pueden considerar las
transformaciones quimicas que experimentan los contaminantes en la atmdsfera, sus soluciones
estan mas enfocadas al ya complejo problema de la dispersion fisica, dependiente de la
turbulencia atmosférica; por lo que resultan especialmente adecuados cuando el contaminante

estudiado puede considerarse practicamente inerte a la escala espacial/temporal de interés en el



entorno de estudio. Para la resolucién matematica de los modelos de calidad del aire, dos son las
aproximaciones habitualmente consideradas: los modelos Eulerianos, basados en la resolucion de
sus ecuaciones diferenciales sobre una malla espacial fija mediante técnicas de diferencias finitas;
y los modelos Lagrangianos, que representan la dispersion de los contaminantes mediante una
funcibn matemética del proceso de desplazamiento y mezcla de los mismos, por lo que su

resolucion no esta ligada a una malla espacial concreta.

Si bien los modelos Eulerianos son los Unicos capaces de resolver también complejos
mecanismos de transformacion quimica de los contaminantes atmosféricos, los modelos
Lagrangianos alcanzan mejores resultados en el calculo de la dispersion fisica de los
contaminantes, especialmente cuando el nimero de focos emisores es muy reducido, de tal forma
gue los gradientes de concentraciones de contaminantes son grandes y altamente variables. Esto
hace a los modelos Lagrangianos especialmente adecuados para el estudio de la dispersiéon de
contaminantes desde un foco emisor singular, especialmente si pueden considerarse inertes en la

escala espacial considerada.

Como se ha indicado previamente, todo modelo de calidad del aire requiere de su validacion
frente a datos experimentales en el entorno a estudiar o, cuando menos, en entornos similares. Se
han llevado a cabo multitud de experimentos de validacion de modelos de calidad del aire,
muchos de ellos basados en la realizacion de campafias de medida especificas con gran
profusiébn de sensores meteorolégicos y de contaminacion atmosférica; y partiendo de focos
emisores controlados, que introducen artificialmente un trazador pasivo (inerte) durante el
experimento. Si bien estos experimentos tienen un gran valor para la validacion y generalizacion
de los modelos atmosféricos, presentan limitaciones en cuanto a las condiciones de emisién, en
particular, su altura y el volumen de gases emitidos. Estas limitaciones pueden condicionar la
validez de sus resultados cuando se pretenden aplicar los modelos a focos emisores reales, con
una altura y caudal de emision mucho mayores. Asi, también se han llevado a cabo en ocasiones
experimentos de validacion de modelos de calidad del aire basados en datos experimentales de
focos emisores singulares, habitualmente industriales, que pudiesen considerarse como Unicos en
el entorno dado que su aportacién de algin contaminante atmosférico es mucho mayor que la de
cualquier otro foco emisor que lo rodease. Lo que facilita establecer una relacién directa en la
emisién de ese contaminante y su inmisibn medida. Por el contrario, estos experimentos

presentan la limitacion del numero y variedad de medidas experimentales disponibles.

Precisamente, este trabajo de investigacion se ha enfocado a la validacion de modelos
atmosféricos frente a medidas experimentales sobre dos entornos distintos con focos emisores
reales (en Galicia y en la Isla de Cuba), en uno de los cuales se disponia de las condiciones
adecuadas para establecer una relacion directa entre las emisiones de un foco industrial y la

inmisibn medida en su entorno. Como modelos atmosféricos se han elegido el modelo de



prondstico meteorolégico WRF-ARW, y el modelo meteorologico de diagnéstico CALMET, en
ocasiones aplicado al primero; validdndose ambos modelos frente a las medidas meteorologicas
experimentales disponibles, en superficie y en altura. Los resultados del modelo CALMET han
proporcionado las condiciones meteoroldgicas al modelo Lagrangiano de dispersion atmosférica
regulatorio CALPUFF, que también ha sido validado frente a medidas de inmisiébn de un

contaminante singular, considerado a efectos practicos como un trazador pasivo.

La importancia de los resultados que se pretende alcanzar en este trabajo se centra en la
extensién de este tipo de modelos a distintos entornos y condiciones reales de dispersion
atmosférica, sobre focos emisores reales, lo que demostrara la validez general de este tipo de
modelos, siempre que se apliquen de la manera adecuada a cada entorno. Teniendo en cuenta
gue los modelos de calidad del aire constituyen ya hoy en dia herramientas de caracter regulatorio
tan validas como las medidas experimentales que, de manera sistematica, también se llevan a

cabo para el seguimiento y control de la contaminacion atmosférica.



SUMMARY

Air has been considered in preindustrial times a sink for pollutants emitted both from the soil and
water sources and was regarded as an effective means of transformation of pollutants so that, with
few exceptions, emissions of pollutants into the atmosphere were considered harmless for the
environment and people; reduced to a local problem of inconvenience ocasionally (odour,
visibility), without any other consequence. This erroneous consideration exacerbated the problem
of air pollution with the introduction of the steam engine, the origin of the industrial revolution, that
initially operated burning large quantities of coal; with eventually the addition of other fossil fuels in
industry, transport, and domestic use, handling and releasing pollutants from industry in general,
and the power industry in particular, and other human activities. Since that moment, concerns
about the quality of air we breathe has gone hand in hand with the recognition of the uncertainties
associated with the atmospheric processes involving air pollution, with a highly nonlinear character
and extremely variable depending on the meteorological dynamics, already complex. These
complex processes, however, are those that enable the removal of pollutants in the atmosphere
and, therefore, the reduction of the impact caused; so it becomes obvious the need to analyze and
quantify.

So, knowledge of atmospheric processes related to air pollution initially came from the analysis of
experimental data field on the one hand, and theoretical models of atmospheric processes and
their possible relationship to the physical dispersion of pollutants. The simplicity of the analytical

solutions of these theoretical models, however, hindered its application to real problems.

With the development of information technology and communications (ICT) and generalization of
advanced computing, many of these atmospheric theoretical models could be solved with much
greater accuracy using numerical techniques, which together with the access and management of
large environmental databases has enabled its application to real problems. At the same time,
measurement techniques in the atmosphere have been improved and automated, promoting their
systematic implementation, especially in developed countries. As a result, monitoring and control
of air pollution has evolved considerably in the last 40 years, both regarding control policies and
technologies developed. In particular, atmospheric models have achieved a level of development
that, even with the uncertainties associated with a highly nonlinear system as the atmosphere, are

now essential tools in the study, quantification and even the solution of air pollution problems.

Within atmospheric models, air quality models try to quantify processes that affect pollutants in the
atmosphere and therefore intended to relate these polluting emissions with concentrations in the
atmosphere and on surfaces where they are deposited. At the same time, these processes are
highly conditioned by atmospheric dynamics, which generates the need to determinate as
accurately as possible the weather and its evolution; meteorological models based on the

equations of conservation of the physical properties of the atmosphere have proven highly capable



of providing that information. To the extent that, although both types of models, weather and air
quality, require some experimental data for application (especially in terms of the atmosphere
dependence on initial conditions), physical robustness of its dynamic equations and extensive and
systematic application in many environments, has developed highly generalized mathematical
solutions in the calculation of atmospheric processes.

Concerning its mathematical resolution, it is important to note that many of these models require
their formulation in differential form, given the high spatial and temporal variability of the
atmosphere, in order to obtain a realistic mathematical representation of atmospheric processes.
The mathematical resolution of the differential equations has been highly favoured by more

powerful computer systems.

In spite of the great development experienced for atmospheric models, the great variability of the
atmosphere and the different environments on the planet requires the validation of any
atmospheric model before its application to the study of air pollution problem. This requires the
availability of atmospheric data representative of the problem to be studied in each particular
environment. Thus, the meteorological models need to be validated against meteorological
measurements, usually available in surface; but, given the dispersion of air pollutants produced at
singular point, it is also needed to compare the results of meteorological models with aloft
measurements. As for air quality models it is also required, ultimately, to compare results with

measures of pollutant concentrations in the air we breathe: ground level concentration (glc).

From the air quality models, those that focus their greatest efforts (in terms of their mathematical
solutions) in the mixing or dilution of pollutants in the atmosphere are the atmospheric dispersion
models. While these models may consider chemical transformations of pollutants in the
atmosphere, their solutions are more focused to the already complex problem of physical
dispersion, under atmospheric turbulence; making them particularly suitable when the pollutant
studied can be considered practically inert to the spatial/temporal scales of interest in the
environment studio. For solving mathematical models of air quality, there are two approaches
usually considered: the Eulerian models, based on the resolution of their differential equations on a
spatial mesh fixed by finite difference techniques; and the Lagrangian models, representing the
dispersion of pollutants by a mathematical function of the displacement process and mixing

thereof, so their resolution is not tied to a particular spatial grid.

While Eulerian models are also the only ones capable of solving complex mechanisms of chemical
transformation of air pollutants, the Lagrangian models achieve better results in the calculation of
physical dispersion of pollutants, especially when the number of emission sources is very small,
such that gradients of contaminant concentrations are large and highly variable. This makes
Lagrangian models particularly suitable for studying the dispersion of pollutants from a single

emission source, especially if they can be considered inert in the spatial scale considered.



As previously indicated, all air quality models require validation against experimental data to study
the environment, or at least, in similar environments. They have been conducted in many ocasions
to validate air quality models, many of them based on specific campaigns measured with great
profusion of meteorological sensors and air pollution; and based on controlled emission sources,
which artificially introduced a passive tracer (inert) during the experiment. While these experiments
are valuable for validation and generalization of atmospheric models, they have limitations as to
the terms of emission, in particular, its height and volume of gases emitted. These limitations may
determinate the validity of their results when they intend to apply the models to actual emission
sources, with a height and flow much larger issue. So, it have also been carried out occasionally
validation experiments modeling air quality based on experimental data of unique, usually industrial
emission sources, which could be considered as unique in the environment as its contribution of
any air pollutant is much higher than any other sources; making it easy to establish a direct
relationship in the pollutant emission and glc. On the contrary, these experiments have the

limitation of the number and variety of experimental measurements available.

Indeed, this research has focused on validation of atmospheric models against experimental
measurements on two different environments with real emission sources (in Galicia and Cuba),
one of which had about the right conditions for establishing a direct link between emissions from an
industrial source and the glc in its environment. As atmospheric models have been selected a
weather forecast model WRF-ARW, and a diagnostic meteorological model CALMET sometimes
applied to WRF; validating both models against experimental meteorological measurements
available at surface level and height. The CALMET model results have provided the weather
conditions to the Lagrangian atmospheric regulatory dispersion model CALPUFF, which has also
been validated against measurements of glc for a single pollutant considered, for practical

purposes, as a passive tracer.

The importance of the results achieved in this work confirms the extension of this type of models
for different environments and real conditions of atmospheric dispersion on actual emission
sources, and demonstrates the general validity of these models, always when they are applied
taking in consideration the singularities of each environment. Considering that air quality models
are already today a regulatory tool as valid as experimental measurements that, in a systematic

way, are also carried out to monitor and control air pollution.






1 Introduccion

En los ultimos 100 afios ha crecido la preocupacion por el cuidado medioambiental; y dentro de
sus multiples topicos se destaca el de la calidad del aire. Para esta Ultima, la modelizacion del
comportamiento de la contaminacion atmosférica constituye una de las herramientas mas

importantes para analizar y prevenir su deterioro.

En la actualidad, la modelizaciébn de la contaminacion atmosférica es imprescindible para
desarrollar diferentes tareas que tienen como objetivo garantizar la buena calidad del aire, y asi
impedir que alguna alteracion pueda dafiar a las personas o al medio ambiente (Zannetti, 1990).

La modelizacion de la calidad del aire juega un papel importante en el establecimiento de
legislaciones para el control de las emisiones de contaminantes atmosféricos, determinando los
valores maximos permitidos para los caudales y concentraciones de emision; asi como en la
evaluacion de estrategias de control de emisiones; en la seleccién de localizaciones de futuros
focos emisores, con el fin de minimizar el impacto sobre el entorno; en el establecimiento de
planes de intervencién inmediata en el control de episodios de elevada contaminacion en
determinadas regiones: sistemas de alerta y reducciébn de emisiones en tiempo real; la
identificacion de responsabilidades en los niveles de contaminacion existentes en cada momento,

mediante la evaluacion de la interrelacion directa entre el emisor y el receptor, entre otros.

Aunque, a pesar de su utilidad, los modelos de calidad de aire no son la solucion final al problema
de la contaminacion atmosférica, si permiten suplir las carencias que tienen las medidas de
campo en cuanto a resolucién espacial y temporal, puesto que una red permanente de sensores
automaticos, con la resolucion espacial que pueden proporcionar algunos modelos, resultaria
extremadamente costosa de instalar y mantener de forma permanente en correcto
funcionamiento. Igualmente viabilizan la identificacion de errores en la medicion de la
contaminacion, ya sea por fallos en el sistema de medida o por una localizacién incorrecta del
instrumento; esto Ultimo implica que los modelos de calidad del aire son una herramienta muy Uutil

en la definicion de redes 6ptimas de seguimiento de la contaminacion atmosférica.

En el caso de focos de emisién industriales, los modelos de calidad de aire posibilitan la definicion
de la altura de emision necesaria para garantizar que sus emisiones no afecten a la region

circundante.

Estos modelos también brindan capacidad de prediccion del comportamiento de contaminantes
atmosféricos, para la prevencion de alarmas de contaminacion, dado que un modelo bien
calibrado y suficientemente validado puede representar adecuadamente la realidad, su dinamica y

sus respuestas a diferentes perturbaciones en el futuro.



En definitiva, una parte importante del estudio de la contaminacion atmosférica requiere el
desarrollo y aplicacién de modelos capaces de describir y predecir el comportamiento de los

contaminantes atmosféricos.

Si bien existen modelos basados en experimentos de laboratorio que han permitido identificar
algunos mecanismos del transporte de contaminantes atmosféricos, el problema global solo ha
sido abordado por los modelos matematicos, con una mayor o0 menor dosis de empirismo. El
objetivo de los modelos de calidad del aire es encontrar una relacion entre las sustancias que son
emitidas a la atmésfera, ya sea por causas naturales o debidas a la actividad humana, y las

concentraciones de estas sustancias, u otras que se originan a partir de ellas, en la atmosfera.

Esta relacion, aclara Zannetti (1990), se ha tratado de determinar por dos vias:

o Modelos fisicos, son aquellos que a partir de experimentos de laboratorio a pequefa escala,
tratan de obtener representaciones globales o parciales del fenémeno. Como ejemplo podemos
indicar los trabajos en tuneles de viento (Willis y Deardorff, 1981; Ohba y col., 1990; Snyder,
1990; White y Kavanagh, 1991) o en tanques de agua (Ohba y col., 1991; Bara y col., 1992).
Su principal aportacion practica se ha limitado, por el momento, a la obtencién de una mejor
comprension de algunos fendmenos que caracterizan el flujo de un penacho en la atmdsfera,
como son la sobreelevacion inicial o la difusion interna; de hecho, sus resultados se aplican a
menudo en los modelos mateméticos.

e Modelos mateméticos, estdn constituidos por un conjunto de ecuaciones algebraicas y/o
diferenciales, que describen los aspectos fisicos y quimicos del problema. En este campo ya se
han obtenido un gran nimero de modelos aplicables a experimentos reales, aunque con
limitaciones en sus resultados, que con frecuencia requieren una calibracion especifica sobre

cada problema considerado.

1.1 Modelos mateméaticos de calidad de aire

Los modelos matematicos Zannetti (1990) los clasifica, dependiendo de la naturaleza de su

planteamiento basico, en:

o Deterministicos, estos tratan de establecer alguna formulacién matematica que describa la
influencia de los procesos atmosféricos en el transporte de contaminantes; por ejemplo, una
relaciéon entre la causa (emisiones) y su consecuencia directa (niveles de concentracién de
contaminantes en la atmdésfera y en el suelo).

o Estadisticos, son los basados en las relaciones estadisticas entre los datos de emision,
meteorologia y concentracion de contaminantes medidas en diferentes localizaciones del

entorno considerado.

Hay otras clasificaciones que tienen en cuenta otros criterios; y es posible que un mismo modelo

pueda estar incluido en varias de las categorias.
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Si se considera el modo de enfocar el problema:

Orientados al receptor, son los que tratan de reconstruir la contribucion de cada foco emisor a
cada foco receptor considerado, generalmente sin tener en cuenta los patrones de dispersion
gue siguen los contaminantes.

Orientados al foco emisor, o modelos de difusiobn atmosférica, estos tratan de definir la
distribucion de una sustancia extrafia que se emite a la atmésfera basadndose en la
representacion matematica de los diferentes fenébmenos de transporte y transformacion que

puede experimentar dicha sustancia.

Teniendo en cuenta el alcance espacial, se pueden clasificar los modelos en:

Regionales o nacionales, son utlizados para el estudio de transporte y difusion de
contaminantes a grandes distancias (de 100 a 1500 km). Habitualmente, utilizan datos
meteoroldgicos historicos.

Locales, evalian la conveccion y difusion de los contaminantes emitidos en distancias

relativamente pequefias (de 1 a 100 km). Por su alcance, estos fenédmenos se circunscriben

casi exclusivamente a la capa limite atmosférica. Dentro de estos se distinguen:

- De corto alcance, de 1 a 15 km, suelen resultar mas sencillos puesto que permiten un
tratamiento cuasi-mecanicista del problema. La difusibn no es muy acusada,
fundamentalmente porque para que exista inmisién apreciable el foco emisor ha de estar
situado casi a nivel del suelo.

- De medio alcance, tratan de realizar una estimacion de la inmisién a distancias entre 15y
100 km del foco emisor. Por su alcance medio requieren una descripcion meteoroldgica lo
mas aproximada posible de la zona de aplicacion e incluso, para una respuesta con la

suficiente anticipacion, una prediccion meteorolégica local a corto plazo.

Segun la resolucion temporal; es decir, el ambito temporal de aplicacion:

Climatoldgicos, utilizan patrones meteoroldgicos histéricos para obtener medias de inmision
estacionales o anuales.

A mediano plazo, se establecen para periodos de tiempo de unos dias a unas semanas.
Pueden combinar datos histéricos con predicciones meteorolégicas con el fin de obtener una
descripcion aproximada de la atmdésfera en ese periodo. Se obtienen medias diarias.
Episddicos, se utilizan para el estudio de la dispersion en condiciones andmalas de unas horas
a unos dias. Requieren una descripcion exhaustiva del episodio meteorolégico para obtener
valores de inmisién, generalmente horarios.

Simulacion en tiempo real, intenta aplicar un modelo de tipo episddico alimentado con
predicciones meteoroldgicas a corto plazo, o con medidas recibidas en tiempo real. Requiere
un compromiso entre la complejidad del modelo y su tiempo de respuesta, por lo que su

descripcion es ligeramente diferente de los anteriores. Generalmente, son modelos locales.
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Segun el método de simulacién:

Modelos probabilisticos, de correlaciébn o estadisticos, se basan en la utilizacibn de datos

historicos de meteorologia, emisién e inmision para establecer, mediante técnicas estadisticas

diversas, la inmisiébn probablemente alcanzable con unas condiciones meteoroldgicas y de

emision. Solo sus aplicaciones como modelos de largo alcance o como modelos climatolégicos

estan extendidas, porque para alcanzar resultados vélidos requieren un tiempo de calculo

prohibitivo para predicciones a corto plazo. Ademés, se requieren habitualmente grandes

ordenadores dedicados a esta tarea.

Modelos de difusion atmosférica, propiamente dichos, se trata, de una manera aproximada, de

resolver las ecuaciones de difusién que gobiernan el movimiento de los contaminantes en el

flujo turbulento atmosférico. Y segun el método de solucién se subdividen en:

Modelos de caja, son los mas sencillos, tratan la zona en estudio como un sistema cerrado
en el que se mueven los contaminantes por impulso del viento medio. Son modelos
puramente mecanicos, que suelen incorporar un moddulo quimico para simular la
transformacion de los contaminantes.

Modelos gaussianos, son los mas utilizados. Consideran que el penacho emitido sigue una

distribucién gaussiana perpendicular al movimiento convectivo principal. De este modo se

pretende simular la difusion de contaminantes en la direccibn no dominante. Sin embargo,
no han conseguido una descripcion real del fenémeno de difusion, aunque permiten obtener
resultados aproximados muy rapidamente.

Modelos de diferencias finitas, tratan de resolver la ecuacion de difusién atmosférica

utilizando diferentes planteamientos fisicos:

»= Eulerianos, utilizan un sistema de referencia absoluto y tratan de calcular la difusién
referida a este sistema mediante distintas soluciones de integracion numeérica.

» Lagrangianos, distinguen dos sistemas de coordenadas para el célculo del
desplazamiento de los contaminantes: uno absoluto, referido a las coordenadas del foco
emisor, en el que se calcula la traslacion media de los elementos de contaminante
considera dos; otro relativo, referido a un punto representativo de la traslacion media del

penacho, para obtener una mejor dispersién del penacho debida a la turbulencia.

De Castro (2001) destaca que existe un gran nimero y variedad de alternativas aplicadas en la

representacion del flujo de contaminantes en la atmdésfera, lo que nos lleva a pensar que no nos

encontramos ante un anico problema, sino ante una combinacion de fendmenos, y que la eleccion

de una u otra soluciéon depende fundamentalmente de las escalas de espacio y tiempo exigidas,

que condicionan la consideracion de estos fendémenos. Por ejemplo, las aproximaciones

habitualmente consideradas para el tratamiento de la turbulencia implican distintos grados de

isotropia del medio. Estas aproximaciones no representan exactamente el comportamiento de la

atmosfera real, y su desviacion depende de las condiciones meteorolégicas (estabilidad

12



atmosférica), del tamafio de la region considerada y de la escala de tiempo de predicciéon y de

resolucion temporal exigidas.

1.2 Modelos de dispersion atmosférica. Planteamiento general

Los modelos de dispersién atmosférica son una de las soluciones mas extendidas al problema del
comportamiento de los contaminantes en la atmésfera. Su planteamiento general sigue el
esquema de un modelo de procesos o fendbmenos, es decir, consisten en aplicar un modelo
matematico a cada fenébmeno que experimentan los contaminantes en la atmoésfera, y sumar las
contribuciones de todos los modelos de proceso en una ecuacion de balance o conservacion para

cada propiedad considerada.

El balance de contaminante en la atmdsfera aplicable de forma general es:
& 0 o, .
—+—1u.c )= D, ~+R(c,....Cy, T )+ S(X,t , i=12,..,N Ec1.1
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donde el primer término representa la variacion de concentracion de contaminante i con el tiempo;

el segundo, la entrada neta de contaminante asociada al flujo atmosférico (adveccién y
turbulencia); el tercero, la variacion de la concentraciébn de contaminante debido a la difusion
molecular; el cuarto, la velocidad de desaparicién del contaminante por reaccion quimica; y el
quinto, la aparicion de contaminante en el entorno considerado, proveniente de focos emisores en

el propio entorno.

Sin embargo, la resolucién analitica de estas ecuaciones no es posible, puesto que no se conoce
la forma de la funcion ui; ni de la difusion turbulenta asociada. Ademas, hay que tener en cuenta
gue es necesario resolver las N ecuaciones diferenciales simultaneamente, para tener en cuenta
la influencia de la concentracién de un contaminante c; en la velocidad de reaccion R; de los otros
contaminantes y, por tanto, en su balance. Por ello existen dos aproximaciones generales a la
resolucién de este problema, la via euleriana y la via lagrangiana; y muchas soluciones

particulares, especialmente para la via lagrangiana.
1.2.1 Soluciones eulerianay lagrangiana; la aproximacién gaussiana.

Para poder resolver cualquier problema de transporte de contaminantes en la atmdsfera hemos de
establecer las correspondientes ecuaciones de balance de materia. La forma en que esta
resolucion se lleve a cabo puede ser bastante diferente; y asi, clasicamente, se han planteado dos

soluciones genéricas al problema.

Una de ellas es la solucién euleriana, segun la cual se establece un sistema de referencia fijo
(habitualmente, centrado en el foco emisor), y se tratan de resolver las ecuaciones de balance de
materia, para cada contaminante, con diferentes grados de aproximacion. La otra es la solucion

lagrangiana, que utiliza dos sistemas de coordenadas, uno fijo (el foco emisor) para el movimiento
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general de los contaminantes (adveccion) y otro mévil, que se desplaza con el penacho, para la

descripcion de la difusion turbulenta en el seno del penacho.

En ambas soluciones, se asume el conocimiento de las variables que definen el flujo atmosférico y

condicionan la dispersion de los contaminantes.

Las dos soluciones son alternativas validas al mismo problema y, ademas, se puede demostrar
(Seinfeld, 2012) que aplicando las mismas aproximaciones en las dos vias se obtiene la misma
solucion analitica: la ecuacion de difusibn gaussiana. Sin embargo, al margen de estas

aproximaciones, sus resultados y sus posibilidades de aplicacién son muy diferentes.

1.3 Lasoluciéon euleriana.

Si tenemos N componentes inertes de un fluido, la concentracién de cada uno de ellos, que debe
verificar el balance de materia sobre un elemento de volumen, se expresa segun la ecuacion de
difusién atmosférica:
ac oc 0’c
ot i e ox2 ¢
donde V. es la difusividad molecular del componente en el aire, S. es el término de la entrada del

(Ec 1.2)

contaminante desde los focos emisores, ¢ es la concentracion de contaminante en el instante ty la

posicion x;; cuya dispersion esta afectada por el flujo u;.

Para la solucién completa del problema, en el medio atmosférico, ademas han de verificarse las
ecuaciones de Navier-Stokes, de conservacion de la energia, la ecuacion de continuidad (balance
de materia global) y la ecuacién de estado de los gases ideales (Seinfeld, 2012). Esto supone que,
para resolver el problema seria preciso que se cumplieran simultaneamente los balances de
materia, energia y cantidad de movimiento. Sin embargo, y situando el problema al fenémeno que
nos ocupa, dado que las especies contaminantes siempre se encuentran en la atmdsfera en
concentraciones muy pequefias (del orden de ppm), se asume que su presencia no afecta al flujo
atmosférico ni a los balances de materia global o de energia. De acuerdo con esto, velocidad y
temperatura del aire se consideran independientes de las concentraciones de las diferentes

especies, y la ecuacion de difusion atmosférica puede resolverse independientemente.

La resolucion de esta ecuacion para cada contaminante, sobre un sistema de referencia fijo, es la
base de los modelos eulerianos. Los modelos lagrangianos consideran un sistema de referencia

movil y obtienen soluciones propias bajo esa premisa.

De la aplicacion de un balance de componente a cada especie contaminante, en un volumen

infinitesimal, se desarrolla la ecuacion de difusion atmosférica (Ec 1.1).

14



En régimen turbulento, las velocidades son funciones aleatorias del espacio y el tiempo;
habitualmente, esto se expresa desglosando cada variable en una componente media u; y su
fluctuacion u’j; la ecuacion que define la distribucion de cada contaminante sera, por tanto,

oc, o - o%c, -
EJFE[(Uj +uj)ci]: D, o ox +R(cyy. 0y )+ S (%) (Ec 1.3)

Esta expresion proviene de la aplicacion de la teoria de la perturbacién turbulenta, segun la cual

T =0.

Dado que ujj son variables aleatorias, c¢; también sera una variable aleatoria y, por tanto, no es
posible la determinacion biunivoca de c; en funcion del espacio y el tiempo. El planteamiento del
problema cambia radicalmente, puesto que hemos de definir un nuevo objetivo: ahora, trataremos
de definir la probabilidad de que la concentracion de una especie i se encuentre dentro de un
intervalo, para un lugar y un momento determinados; pero esta funcion de densidad de
probabilidad no puede ser definida facilmente para un proceso de alto grado de aleatoriedad como
es la difusion atmosférica, por lo que hemos de limitarnos a estimar algunas propiedades
estadisticas de c;. Se define asi la media <c> como el promedio de las concentraciones
resultantes de infinitos experimentos realizados en las mismas condiciones medias. Si
expresamos ¢; = <¢;> + c',, con la condicion de que <c'> = 0, la ecuacion resultante que engloba el

conjunto infinito de experimentos sera:

o(c;) 2
T*%(‘JK

dado que U =0 y <c'> =0.

c.>)+§(ugci,): D. 62<ci>_|_<Ri(<(;1>+Clr,...,<CN>+C;q )>+Si()?,t) (Ec 1.4)

Si los contaminantes son inertes (Ri=0) tendremos cuatro variables independientes para cada
especie, <c>, <u'ic’™>, j=1, 2, 3, y solo tres ecuaciones (j=1, 2, 3): no es posible entonces resolver
el sistema. Para resolverlo, ser4d necesario plantear hipotesis adicionales que permitan el
establecimiento de alguna nueva relacion entre las variables independientes, antes indicadas: un

modelo de difusion turbulenta.

1.4 Las aproximaciones lagrangianas

Zannetti (1990) distingue dos variantes en lo que refiere a los modelos lagrangianos numéricos:
¢ Modelos de estructuras (puffs).
¢ Modelos de particulas.

Los modelos de puffs permiten definir la distribucion de contaminante en el interior de la estructura
de muy diferentes formas, segun convenga; tradicionalmente, se han tomado como base las
funciones de distribucion gaussianas para este propésito puesto que, como hemos visto, la
solucién gaussiana se obtiene analiticamente de la ecuacion de difusion mediante la aplicacion de

algunas hipotesis.
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Los modelos de particulas utilizan como representaciones matematicas de los contaminantes
particulas matematicas que, se considera, contienen una cantidad de contaminante dada; no se
plantea, por tanto, la distribucion de contaminante alrededor de cada particula, dado que la
cantidad de contaminante en un volumen considerado vendrd dada por el nimero de particulas
contenidas en ese volumen. Esto permite que la distribucion de contaminante en el entorno pueda
adoptar cualquier forma, siempre que se utilicen el suficiente nUmero de particulas para alcanzar
una representacion estadisticamente proxima a la aleatoriedad. Esto implica que el tiempo de
calculo que requieren estos modelos es muy alto, y solo en los Ultimos afios estan resultando de

aplicacion practicamente.
Los modelos lagrangianos mas extendidos son los modelos de estructuras (puffs).

La aproximacion lagrangiana tiene la principal ventaja, sobre la euleriana, de necesitar
requerimientos de tiempo de célculo y memoria de maquina mucho menores, por lo que resulta
muy adecuada cuando se desea determinar la influencia de un Unico foco emisor sobre el entorno
en tiempo real con una buena resolucion en la distribucion de inmisiones obtenida. De ahi que sea
la alternativa elegida cuando se pretende simular la influencia de un nimero reducido de focos
emisores sobre el entorno, con un cierto detalle espacial (resolucion de 1 km o menor) y en el

caso de que el comportamiento quimico del contaminante considerado sea sencillo.
1.4.1 Modelo de puff

Los modelos de puff han sido desarrollados para estudiar emisiones no estacionarias en
condiciones de dispersidon no homogéneas. Tienen ademas, la ventaja de ser capaces, al menos

tedricamente, de simular las calmas.

Estos modelos consideran que de cada emisién de contaminante, de duracién At, penetra en la
atmosfera una masa AM=Qt, donde Q es la velocidad de emision variable en el tiempo. El centro
del puff de masa AM es arrastrado segun el vector de viento local variable en el tiempo. Si en el
tiempo t, el centro del puff se localiza en p(t)=(Xp.Y,,Zp), €ntonces la concentracion del puff en el

receptor r=(x,y:,z,) se calcula como:

A A
2 2 2
Ac =————¢ et et (Ec 1.5)
(Zﬂt) 0,0,
la cual a veces incluye los términos de deposicion/decaimiento y reflexion. La integracion analitica
de esta ecuacion en condiciones de transporte homogéneas y estacionarias da como resultado la

ecuacion del penacho gaussiano (Ec 3.13).

La ecuacion Ec 1.5 requiere una evaluacion adecuada de los coeficientes, horizontal (o) y vertical
(0,), de cada crecimiento del puff. La concentracién total en un receptor, al tiempo t se calcula

adicionando la contribucién AC de todos los puff existentes generados por todas las fuentes. La
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ecuacion Ec 1.5 difiere de Ec 3.13 fundamentalmente porque un término de difusién horizontal
extra ha sido sustituido por el término de transporte, con la consiguiente desaparicion de la
velocidad del viento U . En otras palabras, en los modelos de puff, la velocidad del viento afecta
solo el calculo de la concentracion por el control de la densidad del puff en la region (o sea,
mientras mas débil sea el viento, mas cerca estara el puff del proximo puff generado por el mismo
foco). Por lo tanto, al menos en teoria, el modelo de puff puede tratar las calmas, y esta

aproximacion representa su mayor ventaja.

Para la difusion relativa, Hanna et al. (1982) recomiendan la formula de Batchelor:
o; =&’ (Ec 1.6)
para tiempos de transito del puff, menores que 10* s, donde ¢ es la velocidad de disipacion

L o Z
turbulenta. También recomendaron calcular € localmente al principio, y luego a la altura z =E'
como g, se aproxima a 0,3z;.

Para tiempos de transito superiores a 10* s, Hanna et al. (1982) sugieren:
o} =const-t (Ec 1.7)
donde const puede ser determinada ajustando 7-52 para satisfacer 7-47 para t=10" s, por lo tanto:

const =100/« (Ec 1.8)

Para g, se propone un procedimiento similar, excepto que o, se mantendria constante e igual a

0,3z, después de alcanzar este valor.
1.4.2 Modelos de particulas

La modelacién de particulas es una poderosa herramienta de calculo para la discretizacién de un
sistema fisico. La cual ha sido particularmente exitosa en un amplio espectro de aplicaciones
(Hockney y Eastwood, 1981), en un rango desde la escala atomica (flujo de electrones en
semiconductores, dindmica molecular) hasta la escala astronomica (dindmica de galaxias), con
otras importantes aplicaciones al plasma y la dindmica de fluidos turbulentos. Los modelos de
particulas operan los términos de transporte de manera sencilla, cuyo tratamiento numérico
correcto es muy dificil con modelos eulerianos. Las particulas, de hecho, tienen naturaleza
lagrangiana, ya que se mueven siguiendo el flujo principal. Por ello, estas son llamadas

frecuentemente particulas lagrangianas.

Los modelos de particulas usan cierto nimero de particulas computacionales (ficticias) para
simular la dinamica de un parametro seleccionado (masa, calor, densidad de carga eléctrica, etc).
El movimiento de las particulas puede ser producido tanto por las velocidades deterministas como
por seudovelocidades semialeatorias generadas por las técnicas de Monte-Carlo. En este ultimo
caso, la trayectoria de una particula sencilla representa simplemente una discretizacion de un

conjunto infinito de posibles soluciones. Sin embargo, se pueden inferir importantes caracteristicas
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del proceso de difusion a través del calculo de las propiedades medias del conjunto de particulas,
las cuales no son afectadas por la aleatoriedad de las seudovelocidades si se utilizan suficientes

particulas.

Se pueden definir tres tipos principales de modelos de particulas:
e Modelos particula-particula (PP), en los cuales todas las fuerzas de interaccion

(gravitacionales o eléctricas) entre particulas son calculadas al mismo tiempo.

e Modelos particula-malla (PM), en los cuales las fuerzas se calculan a través de una
ecuacion de campo (en la malla) para el potencial.

e Modelos PP-PM (P3*M), es una aproximacion hibrida, en la cual las fuerzas de interaccion
entre particulas se dividen en componentes de corto alcance (calculadas usando el método

PP) y una variacion lenta (representada en una malla por el método PM).

Las escalas de longitud y tiempo (como en todos los sistemas de discretizacion) juegan un
importante papel en los modelos de particulas. En particular, la relacion entre las particulas fisicas
reales (o elementos) y las modeladas es un factor importante para la interpretacién de los
resultados de la simulacién. En general, se pueden encontrar tres posibles casos (Hockney y
Eastwood, 1981):

e Correspondencia uno a uno entre las particulas reales y simuladas, como por ejemplo las
simulaciones de dinamica molecular.

e Descripcion de elementos de fluido (posicion, vorticidad) como particulas, como por
ejemplo en las simulaciones de la vorticidad de fluidos, donde se pierde totalmente la
correspondencia con las particulas fisicas (moléculas).

e Uso de superpatrticulas, por ejemplo la simulacién de particulas que representan una nube

de particulas fisicas de similares caracteristicas.

Los modelos de particulas son aplicados fundamentalmente para simular (y entender) la
estructura espiral de las galaxias, para simular la dindmica del plasma y el flujo de electrones en

semiconductores, y para obtener representaciones realistas de la turbulencia en fluidos.

En aplicaciones de la contaminacion del aire producida por la emisibn de material gaseoso,
usando el método de particulas lagrangianas, se caracterizan por un conjunto de particulas
calculadas y cada una de ellas se mueve al mismo tiempo a seudovelocidades, los cuales tienen
en cuenta los tres componentes bésicos de dispersion:

1. Eltransporte debido la velocidad del fluido principal;

2. Fluctuaciones (aparentes) de la turbulencia aleatoria de las componentes del viento
(ambos, horizontal y vertical);

3. La difusion molecular (si no es despreciable).
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Después de los trabajos precedentes de Smith (1968) y Hall (1975), Lamb (1978) simul6 la

turbulencia vertical asigndndole a cada particula una velocidad:

W=W, +W, (Ec 1.9)
donde wy fue determinado por el modelo euleriano de Deardorff (1974), vy,
W es un término estocastico que describe el efecto de las fluctuaciones submalla no

incluidas en el modelo numérico.

Posteriormente, Zannetti (1981a, 1984) introdujo un esquema para la inclusion de la correlacion
cruzada entre las fluctuaciones de la velocidad. Baerentsen y Berkowicz (1984) emplearon dos
ecuaciones separadas para describir el ascenso y descenso de las particulas, asumiendo que la

fisica de los dos fendmenos es diferente.

Como mostré6 de Baas et al. (1986) la mayoria de los estudios de modelacion de particulas
vinculados con la calidad del aire son soluciones numéricas de la ecuacién diferencial estocastica
de Langevin (Reid, 1979; Gifford, 1982; Sawford, 1984):

w
dw=—-—dt+du (Ec 1.10)
TL
donde w es cualquier componente de la velocidad de la particula lagrangiana,
T, es la escala de tiempo lagrangiano, v,
du es el incremento de la velocidad aleatoria.

1.5 Aplicaciones de modelos atmosféricos

Se han reportado buenos resultados para los modelos lagrangianos, tanto para llanuras con
condiciones homogéneas y estacionarias (Oettl et al., 2001; Raza et al., 2001; Venkatesan et al.,
2002; Tsuang, 2003) como para condiciones no homogéneas e inestables en terreno complejo
(Du, 2001; Hurley et al., 2003; Jung et al., 2003).

Holmes (2006) describe a los modelos GRAL (Oettl et al., 2005), TAPM (Hurley et al., 2003), ARIA

Regional (Aria Technologies, 2007) y comenta algunas de sus aplicaciones.

Para el modelo GRAL (euleriano-lagrangiano), que esta disefiado para modelar la dispersiéon de
compuestos inertes dentro de campos de viento no homogéneos, aclara que esta limitado por no
poder tener en cuenta toda la formacion quimica de las particulas. Sin embargo, Oettl et al. (2005)
y Oettl et al. (2003) reportan buena precisién al simular las concentraciones de SF¢ durante

diferentes estudios en terrenos, tanto llanos como complejos.

Por otro lado, TAPM, modelo regional de dispersion euleriano que incluye un modulo lagrangiano
para particulas en las cercanias de los focos emisores, mostr6 buena concordancia en la
comparacion de la concentracion de las particulas con medidas, en un estudio en Melbourne
(Hurley et al., 2003). TAPM se evalu6, igualmente, frente a dos de los estudios de validacién de

Indianapolis y Kincaid (Luhar y Hurley, 2003), que simulan las concentraciones urbanas y rurales
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tipicas en terreno plano. En este estudio se comparé con CALPUFF (Scire et al., 2000b) y
AERMOD (Perry et al., 1994), y TAPM mostré buenos resultados. Los autores concluyeron que
esto demostraba que TAPM proporciona una prediccién precisa de la meteorologia local.

El Modelo ARIA Regional, se desarrollé con el fin de analizar la dispersion de gases y particulas,
procedentes de focos emisores industriales, de transporte, en dominios de hasta 1000 km, con
una resoluciéon entre el 1 km y 10 km. Este, utiliza dos enfoques tedricos diferentes que permiten
al usuario elegir el modelo de dispersion mas adecuado: el Modelo FARM, que se basa en la
aproximacion de Euler y el SPRAY basado en el enfoque de Lagrange.

El modelo SPRAY ha sido utilizado para estudiar la dispersion de contaminantes pasivos en
terreno complejo (Nanni et al., 1996; Anfossi et al., 1998; Carvalho et al., 2002a; Gariazzo et al.,
2004). ElI mas reciente (Gariazzo et al., 2004) mostré que a pesar de calcular con precisiéon la
velocidad del viento, se observaron algunas discrepancias en la velocidad de friccidn; el ajuste en

general, fue muy bueno.
1.5.1 Aplicaciones de modelos eulerianos

Varias son las experiencias de aplicaciones de modelos eulerianos (Huijnen et al., 2010;
Langmann et al., 2012).

En una de ellas, Méndez et al. (2003) aplicaron el modelo STEM-II (Carmichael et al., 1986) para
entender la influencia de la reduccién de las emisiones de SO, de un foco emisor en la deposicion
en sus cercanias. Analizaron ademas, los principales procesos que intervienen en la deposiciéon

de contaminantes patrones.

En otro estudio, Folch et al. (2012) utilizan el modelo de dispersion de cenizas FALL3D (Costa et
al., 2006) y validan, comparando los resultados con medidas terrestres y obtenidas desde
aeroplanos, durante las emisiones del volcan Eyjafjallajokull en el 2010.

Por su parte, Pan et al. (2010) obtuvieron simulaciones anuales de mercurio atmosférico en Asia
oriental mediante STEM-Hg (mddulo de mercurio de STEM-IIl, Carmichael et al., 1991) para

estudiar la acumulacién de mercurio en la region.

Otro, es el trabajo de Pisoni et al. (2010) quienes analizaron la sensibilidad a la resolucion
espacial de un modelo de calidad del aire, considerando un enfoque multi-objetivo. EI dominio
seleccionado fue el norte de ltalia, un &rea a menudo afectada por la alta exposicion a las PMyo y
utilizando el sistema GAMES, (Volta y Finzi, 2006) que contiene tres modulos principales: el
modelo fotoquimico TCAM (Carnevale et al., 2008), el preprocesador meteorolégico PROMETEO

y el procesador de emisiones POEMPM (Carnevale et al., 2006).
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Por otro lado, Sofiev et al. (2010) desarrollaron un esquema no iterativo para diagnosticar las
caracteristicas de la capa superficial de viento, los perfiles de temperatura y humedad, como parte
de una interfaz general para el acoplamiento HIRLAM/SILAM (Sofiev et al., 2006). La verificacion
del esquema incluyo la comparacion a largo plazo con medidas de estaciones meteoroldgicas en

los Paises Bajos, y Finlandia.

Mientras que, Renner y Wolke (2010) realizaron simulaciones regionales de aerosoles de sulfato,
nitrato y amonio con el modelo COSMO-MUSCAT (Wolke et al., 2004).

El modelo WRF/Chem (Grell et al., 2005) fue utilizado por Misenis et al. (2010) para examinar la
sensibilidad de las predicciones de calidad del aire para dos esquemas de capa limite planetaria y

tres modelos de la superficie terrestre.

Por otro lado, Zeng et al. (2010) desarrollaron el sistema METEX para el calculo de trayectorias

gue se destaca por su flexibilidad y facilidad de uso.

Mientras que van Velzen et al. (2010) emplearon el modelo LOTOS-EUROS (Schaap et al., 2008)
para predecir el smog y la dispersion de los aerosoles en los Paises Bajos.

Por su parte Gmez et al. (2010) aplicaron el modelo FEOM (Shorter et al., 1999) a la solucién del
sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias que describe los mecanismos de las reacciones

guimicas en un modelo ideal de transporte de contaminantes.

Otro es el estudio de Monteiro et al. (2012) quienes aplicaron un analisis estadistico y modelizaron
un episodio de inmision de ozono producido en una zona montafiosa en el norte de Portugal, con
el objetivo de identificar su origen y formacién. Con este fin utilizaron un acoplamiento
MMS5/EURAD -IM (Elbern et al., 2007).

Cohan et al. (2010) aplicaron una técnica de analisis de sensibilidad de orden superior para
cuantificar el grado en que la incertidumbre de la velocidad de reaccién influye en las estimaciones
de las concentraciones de ozono y su sensibilidad a las emisiones de precursores, durante un
episodio de contaminacion del aire en Houston, Texas, utilizando el modelo CAMx (Tesche et al.,
2001). Otro reporte de este modelo fue el de Song et al. (2010) quienes investigaron la
sensibilidad de la produccién de ozono a las emisiones de precursores en cinco condiciones
meteorologicas diferentes en la Zona Metropolitana del Valle de México utilizando un
acoplamiento con WRF (Skamarock y Klemp, 2008). Mientras que Borrego et al. (2010) evaluaron
la contaminacion fotoquimica en el Area Metropolitana de Porto Alegre, Brasil, durante un periodo
de verano, acoplandolo con MM5 (Grell et al., 1994) y comparandolo con un acoplamiento de
MM5 y CALGRID (Yamartino et al., 1992). Por su parte, Astitha et al. (2010) exploraron el origen y
destino de los aerosoles continentales, en el océano Atlantico central, en términos de composicion

quimica, nimero y distribucion de tamano, utilizando la combinacion de las Gltimas versiones del
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modelo de polvos SKIRON (Kallos et al., 1997) y CAMX, datos satelitales y medidas. Ferreira et al.
(2012) aplicaron el acoplamiento MM5/CAMx en Norteamérica para todo un afio, en el marco de la
Iniciativa Internacional de Evaluacién de Modelos de Calidad del Aire (AQMEII, Rao et al., 2011).
El trabajo se centré en ozono, dioxido de nitrégeno, didxido de azufre y mondxido de carbono, que
son los contaminantes regulados para la proteccién de la salud humana, e incluyeron andlisis
cualitativos y cuantitativos de la distribucion temporal y espacial de las concentraciones
modeladas.

Uno de los modelos eulerianos méas usados es CMAQ (Byun y Ching, 1999). Kim et al. (2010)
llevaron a cabo una serie de andlisis de sensibilidad con cinco esquemas de capa limite
diferentes, asociados con tres modelos diferentes de superficie terrestre, para examinar el impacto
de las variables meteoroldgicas en las concentraciones de ozono predichas usando CMAQ con
perspectiva local. Por su parte, Chemel et al. (2010) llevaron a cabo una evaluacién integral del
modelo CMAQ, como parte de la estimacion de la contaminacion en el Reino Unido. El
rendimiento del modelo fue evaluado para los valores limites normativos de los contaminantes y
de las especies que contribuyen a la deposicién acida y nitrogenacea con medidas de las redes
nacionales de vigilancia. Mientras que Borge et al. (2010) investigaron la influencia de las
condiciones quimicas de contorno sobre la respuesta del modelo CMAQ sobre la Peninsula

Ibérica.

Por un lado, Im et al. (2010) investigaron los altos niveles invernales de PM,,, sulfato, y nitrato de
amonio en Estambul, utilizando un acoplamiento de alta resolucion WRF/CMAQ. Mientras que
Mao et al. (2010) llevaron a cabo varias simulaciones regionales de calidad del aire, enfocada en
el transporte del este de los EE.UU., y las sometieron a una evaluacion exhaustiva utilizando
medidas en superficie y en altura. Al mismo tiempo, Lim et al. (2010) estudiaron las salidas de
CMAQ en dos resoluciones, para evaluar la discrepancia debido a la discretizacion del espacio,
variando el tamafio de la celda. Wang et al. (2010), identificaron las rutas regionales de transporte
atmosférico de PMy, a través de una modelizaciéon integrada, utilizando el modelo lagrangiano
HYSPLIT (Draxler y Hess, 1998) y un acoplamiento MM5/CMAQ; y analisis de patrones de presion
sindptica, con un estudio de caso en Beijing, al norte de China. Y posteriormente, San José et al.
(2013) estimaron las concentraciones de benzo(a)pireno en la atmdsfera, mediante el uso de

CMAQ, con la inclusién de los procesos de transporte, barrido y deposicién.

Un reporte novedoso fue el de Djalalova et al. (2010) quienes crearon un conjunto multimodelo de
prediccion de la calidad del aire, a partir de siete modelos (dos de ellos eulerianos MAQSIP-RT
(McHenry et al., 2004) y CMAQ), ejecutados en tiempo real durante el experimento TEXAQS-II

(Parrish, 2009). La evaluacion, de ozono superficial y material particulado se realizé con medidas.

Los resultados de los modelos de varias instituciones que siguieron la erupcion del volcan

Eyjafjallajokull fueron compilados por Langmann et al. (2012). Ellos indicaron que el responsable
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de Toulouse de la vigilancia sobre los volcanes emple6 MOCAGE (Peuch et al., 1999).
Simultdneamente, se aplicaron otros modelos de dispersion durante la erupcion para contribuir al
pronéstico del transporte de las cenizas volcdnicas en la atmosfera, o para reconstruir su
distribucion y estimar sus concentraciones. Entre ellas se encuentran los modelos EURAD
(Ackermann et al., 1998), FALL3D, REMOTE (Langmann et al., 2008;) y CMAQ.

El modelo CHIMERE (Vautard et al., 2001) ha sido utilizado por varios grupos de investigacion
para estimar las concentraciones de contaminantes en el aire en diferentes paises europeos.
Vivanco et al. (2009) realizaron una evaluacion del rendimiento del modelo, en los periodos de
primavera y verano en Espafia, ingestando con emisiones EMEP. En otra aplicacion de
CHIMERE, Valari et al. (2010) propusieron una metodologia general, aplicable a cualquier otro
modelo de calidad del aire, que combina la informacion, a escala submalla, de emision y uso del
suelo, con el fin de desagregar el flujo de emision promedio de la malla en un conjunto de focos
emisores especificos. Mientras que Szopa et al. (2009) acoplaron CHIMERE con el modulo LMDz-
INCA (Hauglustaine et al. 2004), e investigaron el beneficio para la simulacion Europea de ozono,
de utilizar variaciones diarias de las condiciones de contorno quimicos, producidas por una
plataforma global de pronéstico del tiempo y quimico; en lugar de medida mensuales en las
fronteras de un modelo regional. En otra aplicacion, Borrego et al. (2012) investigaron el origen de
altas concentraciones de ozono aplicando un acoplamiento WRF/CHIMERE en el noroeste de la
Peninsula Ibérica. La configuracion se aplicé con alta resolucion con el fin de estudiar tanto la
contribucion de los focos emisores locales asi como la influencia de la contaminacion

transfronteriza.

Kukkonen et al. (2009) recopilaron informacion sobre los modelos de prediccion de la calidad del
aire de 10 modelos regionales (BOLCHEM, CAC, CHIMERE, EMEP, EURAD, MATCH, MOCAGE,
MM5-UAMV (SAI, 1995), NAME (Ryall y Maryon, 1998) y SILAM). Intercompararon ademas, y

evaluaron su estructura fisica y quimica, en el marco del programa COST ES0602.

Una extensa comparacion de NO, troposférico, sobre Europa, fue presentada por Huijnen et al.
(2010) a partir de medidas con la mediana de un conjunto de ocho modelos eulerianos, regionales
de calidad del aire (BOLCHEM (Mircea et al., 2008), CAC (Gross et al., 2007), CAMx, CHIMERE,
EMEP (Simpson et al.,, 2003), EURAD-IM, MATCH (Andersson et al., 2007) y SILAM); y una
intercomparacion de estos con dos modelos globales, uno de ellos euleriano: TM5 (Krol et al.,
2005).

1.5.2 Aplicaciones de modelos lagrangianos

Kovalets et al. (2013) investigaron el impacto de los campos de viento de diagnéstico, en los
resultados del célculo, a microescala, de la dispersién atmosférica en condiciones de terreno

moderadamente complejos. Compararon los resultados de un amplio conjunto de datos
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radioldgicos y meteoroldgicos, recogidos en el sitio del reactor de investigacion de Chalk River
Laboratories (CRL) en Canada, con JRODOS (levdin et al., 2010), sistema de respuesta de
emergencia nuclear de los Estados Unidos, utilizando SFs como trazador. JRODOS se compone
por un preprocesador meteorologico (que incorpora el procedimiento de minimizacion de la
divergencia) y de los modelos de dispersion, a elegir por el usuario, ATSTEP (Pasler-Sauer,
2004), RIMPUFF (Thykier Nielsen et al., 1998) y DIPCOT (Andronopoulos et al., 2010). En sus
resultados, DIPCOT RIMPUFF mostraron aproximadamente la misma exactitud, superaron a
ATSTEP. Finalmente recomiendan utilizar RIMPUFF ya que es computacionalmente mas eficiente
qgue DIPCOT, a pesar de que los resultados del primero en condiciones de terreno llano podrian

ser no plenamente representativos de las condiciones del terreno moderadamente complejo.

En otro trabajo, Wen et al. (2012) propusieron un modelo de calidad del aire lagrangiano, de
retrotrayectorias, sobre la base de la inversiobn del tiempo de trayectorias de particulas
estocasticas. El modelo simula el transporte de paquetes de aire, que se mueven hacia atras en el
tiempo utilizando conjuntos de particulas ficticias generados a partir del modelo lagrangiano STILT
(Lin et al., 2003). El modelo fue utilizado para simular concentraciones de O; y NO4 en ocho
estaciones de la provincia canadiense de Ontario. Las concentraciones pronosticadas fueron
comparadas con medidas y mostraron buena correspondencia con el O;. Ademas, de mostrar un
rendimiento mejor. Sin embargo, el modelo subestimd al NO, en sitios alejados de las grandes
ciudades, posiblemente debido a la incapacidad de las grandes celdas de emisiones de resolver

los focos puntuales.

El entorno de la Planta térmica As Pontes, al noroeste de la peninsula ibérica ha sido ampliamente
estudiado. Souto et al. (1998) desarrollaron un modelo de difusiébn atmosférica no reactivo, y lo
emplearon para la simulacién de la concentracién de SO, en su entorno. Luego compararon la
forma de los penachos. En un trabajo posterior (Souto et al., 2000) probaron la nueva version
APM2 (Ludwig et al., 1989), utilizando un foco Unico, muy elevado, sobre terreno complejo,
durante cuatro periodos representativos. Mas tarde, (Souto et al., 2001) predijeron el transporte y
la dispersién de contaminantes en la capa inferior atmosférica utilizando los acoplamientos entre
el modelo de desarrollo propio PMETEO (Souto et al., 1999) con LPM (Pielke, 1984), y con APM2,
de la concentracién a nivel del suelo de SO,, en condiciones inestables. Compararon ademas, los
resultados con medidas. A continuacion (Souto et al., 2009), justificaron el uso del sistema experto
SAGA. En el mismo, los prondsticos meteorolédgicos, se obtienen mediante el uso de un modelo
meteoroldgico no hidrostatico, nombrado Advanced Regional Prediction System, ARPS, (Xue et
al., 1995), ajustado especificamente a la regién de la planta. Sus resultados pueden ser utilizados

como ingesta de los modelos APM2 y LPM.

Un modelo lagrangiano de amplio uso es FLEXPART (Stohl et al., 1998). Uno de los primeros

reportes fue el de Stohl et al. (1998) quienes publicaron una validacion completa de FLEXPART.
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Utilizaron para ello, medidas de tres experimentos, con trazadores, de gran escala, el Cross-
AppalachianTracer Experiment (CAPTEX), el Across North America Tracer Experiment (ANATEX)
y el Experimento Europeo de Trazadores (ETEX). Por su parte, Wei et al. (2011) utilizaron un
acoplamiento (WRF-FLEXPART) para describir el impacto de un anticiclon sobre la calidad del
aire en el norte de china. Ilgualmente, Bei et al. (2013) presentaron los resultados de un analisis,
de las condiciones meteoroldgicas y los patrones de transporte del penacho durante el estudio
Cal-Mex2010, llevado a cabo en Tijuana, México, utilizando el mismo acoplamiento. Mientras que,
Halse et al. (2013) desarrollaron, basado en FLEXPART un sistema de prondstico para predecir y
evaluar, a largo plazo, el transporte atmosférico de episodios de compuestos bifenilospoliclorados,

en sitios remotos en el sur de Noruega.

Los resultados de los modelos de varias instituciones que siguieron la erupcion del volcan
Eyjafjallajokull fueron compilados por Langmann et al. (2012). Ellos indicaron que el responsable
londines, de la vigilancia sobre los volcanes de lIslandia, utiliz6 el modelo lagrangiano NAME.
Mientras que los de Montreal emplearon MLDPO (D'Amours et al., 2010). Simultdneamente, se
aplicaron otros modelos de dispersion durante la erupcion del Eyjafjallajokull para contribuir al
pronéstico del transporte de las cenizas volcdnicas en la atmdsfera, o para reconstruir su

distribucién y estimar sus concentraciones; entre ellos se encuentra FLEXPART.

Son numerosos los reportes de utilizacion de HYSPLIT. Davis et al. (2010) compararon y
combinaron, mediante dos enfoques diferentes, la evaluacién diaria de las concentraciones
vespertinas de ozono a nivel de suelo, en los alrededores del Valle de Shenandoah, en Virginia.
Otro estudio es el de Wang et al. (2010) quienes identificaron, en Beijing al norte de China, las
rutas regionales de transporte atmosférico de PM;, a través de una modelizacién integrada,
utilizando, entre otros, HYSPLIT. Carvalho et al. (2010) caracterizaron las condiciones
atmosféricas que conducen a episodios de inmision de ozono en el noreste de Portugal y
analizaron las anomalias de los patrones sinopticos y las retrotrayectorias. Mientras que Adame et
al. (2012) calcularon retrotrayectorias con este modelo para tratar de comprender el origen de un
evento raro de inmisién de ozono, mondxido de carbono y PM;g, en el sudeste de la peninsula

ibérica.
Otro modelo de dispersion lagrangiano de amplio uso es CALPUFF cuyas experiencias se
describiran en epigrafe aparte.

1.5.3 Aplicaciones del modelo CALPUFF

El modelo de dispersion lagrangiano de puffs, CALPUFF, ha sido recomendado por el Grupo
Interinstitucional sobre Modelos de Calidad del Aire (IWAQM) para la caracterizacion del
transporte y dispersion de contaminantes (EPA, 1998). En ese mismo afio, un panel de tres

revisores, concluy6 que el sistema de modelacion CALMET/CALPUFF es cientificamente sélido y
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representa un importante avance en la modelizacion regulatoria de la calidad del aire (Allwine et
al., 1998).

Diversas son las configuraciones implementadas en CALPUFF en varios estudios, en los cuales
se evidencian su versatilidad. Villasenor et al. (2003) estudiaron la dispersién del polvo procedente
de Ciudad México; Cohen et al. (2005), describieron las emisiones provenientes de vehiculos
automotores en Portland, Oregdn; Taseko (2008) lo emplearon en una zona minera en Canadj;
Song et al. (2008) evaluaron un complejo industrial que incluye produccién quimica, textil, cuero,
alimentos, papel y pulpa; Lonati et al. (2010) analizaron las emisiones de buques en un puerto
italiano de la costa del mar Jénico; Maclintosh et al. (2010) lo utilizaron en la industria metallrgica;
Poplawski et al. (2011) investigaron cruceros en West Virginia; Fishwick y Scorgie (2011),
caracterizaron una region minera en Queensland; Ranzato et al. (2012) examinaron compuestos
olorosos en los alrededores de una planta de tratamiento mientras que Curci et al. (2012)
estimaron las emanaciones de una planta térmica de biomasa, estas dos Ultimas en ltalia.
Posteriormente Tartakovsky et al. (2013) estudiaron canteras y minas a cielo abierto. No obstante,
la mayoria de las experiencias van dirigidas a la industria de los hidrocarburos, donde se destacan
las plantas térmicas y las refinerias, las cuales han recibido especial atencion debido a la
existencia en estas, de numerosos focos con altos indices de emisién (Ames et al., 2002; Levy et
al., 2002; Levy et al., 2003; Zhou et al., 2003; Lopez et al., 2005; Yau et al., 2010; Abdul-Wahab y
Sappurd, 2011; Dresser y Huizer, 2011; Valdenebro et al., 2013).

Muchas son las especies posibles a modelizar con CALPUFF. La literatura recoge experiencias
sobre SO, (NDDH, 2003; Yim et al., 2010; Dresser y Huizer, 2011; Abdul-Wahab y Sappurd,
2011); material particulado (PM), (Villasenor et al., 2003; Fishwick y Scorgie, 2011; Tartakovsky et
al., 2013); SFs como trazador (Chang et al., 2003; Yau et al., 2010; Cui et al., 2011), NO (O’Neill
et al., 2001) y compuestos olorosos (Ranzato et al., 2012). Otros, en dependencia del tipo de foco
emisor utilizan diferentes mezclas y combinaciones. Ejemplos son los reportes de SENES (2009),
gue emplea PM, dibenzodioxinas y dibenzofuranos policlorados (PCDD/PCDF), HCN vy difenilos
policlorados (PCB); Taseko (2008), SO,, SO4, NO, NO,, NO,, HNO;, NO;, CO y compuestos
organicos volatiles (COV); Fonseca (2013), SO,, SO4, NO,, HNO3, NO3, CO, PMyo y PM,5; Lonati
et al. (2010) NOy, SOy, PM, CO y COV; Levy et al. (2002), Levy et al. (2003), Protonotariou et al.
(2004), Lopez et al. (2005) y Poplawski et al. (2011), SO,, NO, y PM; Curci et al. (2012), SO,, NO,,
PM10, SO, y NOgs; Ghannam y El-Fadel (2013), CO, NO,, y PM; Valdenebro et al. (2013),
benceno; Cohen et al. (2005), benceno, 1,3-butadieno y PM de diesel; Rincon de Hoyos (2012),
CO, NO,, PM, SO, y COV; Collazo (2011), SO, y NO,; Song et al. (2008), compuestos sulfurados
(H2S, sulfuro de dimetilo, CS,, disulfuro de dimetilo, y CHsSH) y Macintosh et al. (2010), cadmio,

plomo, y zinc.
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La eleccion del tipo de fuente depende del objeto de estudio y determina los mecanismos de
dispersion. CALPUFF permite combinar, en nimero y tipo, diversas fuentes. O’Neill et al. (2001),
Villasenor et al. (2003), Taseko (2008), Lonati et al. (2010), Rincén de Hoyos (2012), Ranzato et
al. (2012) y Tartakovsky et al. (2013) optaron por fuentes de area, esta Ultima con emision variable
en el tiempo. Mientras que Song et al. (2008), (30 m); Curci et al. (2012), (40 m); Abdul-Wahab y
Sappurd (2011), (60 m); Cui et al. (2011), (70 m); Levy et al. (2002), (168 m); Dresser y Huizer
(2011), (183 m); Yau et al. (2010), (187 m); NDDH (2003) y Zhou et al. (2003), (210 m); y Collazo
(2011), (267 m); eligieron fuentes puntuales (entre paréntesis la altura de la mayor de las fuentes).

Por otra parte, Chang et al. (2003) mezclaron fuentes lineales y puntuales; Protonotariou et al.
(2004) y Fishwick y Scorgie (2011), puntuales y de area; Cohen et al. (2005), lineales y de area; y
Ghannam y El-Fadel (2013), puntuales, de area y lineales.

En las aplicaciones regionales es obvio que se incluyan &areas urbanas, zonas y parques
industriales, con distintos tipos de industrias y diversas fuentes, incluidas las emisiones urbanas;
(NDDH, 2003; SENES, 2009; Whitford, 2009; Protonotariou et al., 2004; Yim et al., 2010; Collazo,
2011; Rincén de Hoyos, 2012; Ghannam y El-Fadel, 2013).

1.6 Modelos meteorolégicos

Las diferentes fuerzas que actian sobre el aire atmosférico conforman un equilibrio o balance de
energia mecanica que puede ser formulado matematicamente a fin de calcular las propiedades de
flujo atmosférico. Dado que en la atmésfera también se producen intercambios de energia térmica
(tanto calor sensible como latente), para el calculo del flujo atmosférico es necesario resolver un
balance de energia térmica. Y finalmente, a fin de facilitar la resolucién matematica del sistema de
ecuaciones resultante, es de aplicacion el balance global de materia (aire), que da lugar a la

ecuacion de continuidad (Ec 1.12 y Ec 1.13).

Sin embargo, la principal caracteristica del sistema de ecuaciones resultante de esta combinacién
de balances (mecénico, térmico y de masa) se deriva del hecho de que el flujo atmosférico es
altamente variable en el espacio y en el tiempo y, en consecuencia, sus soluciones solo resultan
tiles en la medida en que permitan conocer sus propiedades en cada punto del espacio y en
cada instante de tiempo. Esto requiere la formulacion diferencial de los balances que, tipicamente,
ha llevado a la aplicacion de las denominadas “ecuaciones de Navier-Stokes” al flujo atmosférico.
Asi, los balances diferenciales configuran un sistema de ecuaciones diferenciales en derivadas
parciales cuya resolucion en la atmosfera exige la aplicacién de técnicas de resolucién numérica.
Tipicamente, en el caso de la atmoésfera estas ecuaciones se resuelven mediante las

denominadas técnicas de “diferencias finitas”.
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La base fundamental de la descripcion del flujo turbulento atmosférico estd compuesta por cinco
ecuaciones: la ecuacién de estado, las ecuaciones de conservacion de materia global, de
humedad, de energia calorifica y de cantidad de movimiento. Este fundamento tedrico es
imprescindible para comprender las distintas soluciones desarrolladas para la descripcion del flujo
de contaminantes en la atmésfera, aunque su resolucion genérica, tanto analitica como numérica,
esta muy limitada, y habitualmente se utilizan soluciones originadas por la aplicacion de diversas

aproximaciones.

Se considera que se cumplen las leyes de los gases ideales, puesto que las condiciones
termodinamicas de la atmosfera y su composicion lo permiten si se plantea la ecuacion

ligeramente modificada:

p=poRT, (Ec 1.11)
donde p es la presion,
Jo; es la densidad del aire con su contenido de humedad,
T, es la temperatura virtual absoluta, vy,
R es la constante de los gases para el aire seco.
El balance global de materia, o ecuacion de continuidad, puede presentarse en dos formas:
o(ou.
a—p-FM:O (Ec 1.12)
ot OX;
op oM
—+p—=0 Ec 1.13
ot Coax. ( )

J

Si V y L son las escalas tipicas de longitud y velocidad en la capa limite atmosférica, puede

simplificarse considerablemente la ecuacion de continuidad si se cumplen las siguientes

condiciones:
c? C
V <<100m/s L<<12km L<<—=, L <<T5,
g
donde s es la velocidad del sonido, v,
f es la frecuencia las ondas de presion.

Bajo estas condiciones, que generalmente se verifican para todos los fenémenos turbulentos

) ou; >
dentro de la mesoescala, se ha demostrado que Ef <<6_J; por tanto, la segunda expresion de
X .
J
la ecuacién de continuidad se reduce a:
au,
—=0 (Ec 1.14)
OX;

gue es equivalente a la que resulta de aplicar la aproximacion de incompresibilidad.

El balance de cantidad de movimiento o0 momento, 22 Ley de Newton, puede expresarse en la

notacion de suma de Einstein, tal como:
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%ﬁLUJ%:—%Q—ZEqujUk—lsx—p+1% (Ec 1.15)
j pOx  p OX

I Il 1] \Y, Y, VI
donde el término |  eslaacumulacién (inercia),

Il eslaadveccion: entrada - salida,

[l esla generacion en la direccion vertical debida a la fuerza gravitatoria,
IV es la generacién debida a la rotacion de la Tierra (efecto Coriolis),

V  es la generacién debida a las fuerzas de presion, vy,

VI es la generacion debida al rozamiento: esfuerzos viscosos.

Las componentes del vector velocidad angular ; son (0,wcosg,wseng), donde ¢ es la latitud y
w=27zrad/24 h=7.27-10°s™ es la velocidad angular de la Tierra. Este término suele escribirse como

+fceij3uj, donde f.=2wseng=1.45-10"s"seng es el parametro de Coriolis.

Se asume habitualmente que el aire en la atmésfera se comporta como un fluido newtoniano, de

modo que la expresion para los esfuerzos viscosos es:

0T . OU;
i_'lzii U %_F_J _Eﬂ % 5ij (Ec 1.16)
poX;  poX ox; 0% ) 30X
Derivando y considerando viscosidad homogénea:
ot 2u. ou.
li:ﬂ a_l'il_,_i 1 _gi % (Ec 1.17)
pOX; p|ox; ox|\oX | 30X\ X
y si, ademas, se tiene en cuenta la aproximacion de incompresibilidad, la ecuacién se reduce a:
or: 2u.
SN, (Ec 1.18)
P OX; OX;

La ecuacion de balance final resulta ser:

au, au, 10p 04,
— U =00 — fgpU————+v—;
ot OX £ OX OX;

i i i

(Ec 1.19)

Por otra parte, el balance de humedad (g;), tanto agua liquida como vapor de agua, es

relativamente sencillo si se asume ya la condicién de incompresibilidad:

2
Gy, Sy, 06 Se (Ec 1.20
at aXj axj paire
donde vy es la difusividad molecular del vapor de agua en el aire, y,
Sqr es el término de entrada neta de humedad para los procesos no incluidos en la

ecuacion.

Si distinguimos el vapor (q) del agua liquida (q.), gr=0+q., Sqr=Sq+Sq., podemos escribir dos
ecuaciones como:

a9, aq o’q S, E

+u — =y + + Ec 1.21
81: ! 5XJ a aXJZ paire paire ( )
S
%Jruj%: Lo B (Ec 1.22)
61: an paire paire
| Il VI VI VIII
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donde E representa la cantidad neta de vapor de agua por unidad de volumen y unidad de tiempo
gue se genera debido al cambio de fase desde liquido o sélido. Las precipitaciones en forma de
lluvia, nieve, etc, que disminuyen la humedad atmosférica se incluyen en el término VII. Por otra
parte, en la ecuaciéon del agua liquida no aparece el término VI de difusiébn molecular, dado que
parece obvio que este tipo de transporte tiene una influencia muy pequefia sobre el movimiento de
liquido o sélido. Los términos I, Il y VI son analogos a los términos correspondientes en el balance
de cantidad de movimiento.

Por otro lado, el balance de energia calorifica, o 12 Ley de la Termodinamica, representa la
conservacion de entalpia. En la atmésfera existe el cambio de fase asociado a la humedad, por lo
gue en el cambio de entalpia se deben tener en cuenta las contribuciones del transporte de calor
sensible y de calor latente. Habitualmente, en el estudio de la atmoésfera se utiliza la magnitud E
contenida en los balances de agua liquida y vapor de agua; de este modo, puede escribirse el

balance como:

00,00 _ 00 1 Q; L,E

E-FUJ-GT—V axz_pc x pC (Ec 1.23)
J J p ] p
I Il VI Vi VI
donde v es la difusividad térmica,

L, es el calor latente asociado al cambio de fase neto E, para cuyo célculo hay que
tener en cuenta los cambios de fase gas-liquido, liquido-sdlido y gas-sélido para
el agua,

Qj es la componente de la radiacion en la direccion j-ésima, v,

C, es la capacidad calorifica del aire humedo.

Los términos 1, Il y VI corresponden a los términos de acumulacion, adveccion y difusion

molecular. El término VII es un término de generacion asociado a la pérdida de calor por radiacién
y el término VIII est4 asociado a la generacion o absorciéon del calor latente en los cambios de

fase.

La resolucion conjunta de estas ecuaciones de balance, sobre un sistema de referencia fijo como

es el caso de la mayoria de los modelos meteoroldgicos, es a base de los modelos eulerianos.

Las ecuaciones de la atmdsfera antes expuestas son la base de los modelos atmosféricos, cuyo
objetivo es su resolucibn matematica, mediante métodos numéricos. Asi, los modelos
meteoroldgicos tienen como objetivo determinar el estado fisico de la atmdsfera. Este estado
fisico incluye el viento y otras propiedades del flujo atmosférico (turbulencia), la temperatura, el
contenido en humedad, agua liquida y hielo. Ademas de considerar la aportacién esencial de la
radiacion solar, como motor del flujo atmosférico; y la influencia de la superficie terrestre sobre
dicho flujo. Estos parametros deben ser determinados en todos los puntos del espacio, siendo

ademas de interés su evolucion en el tiempo.
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Figura 1.1 Celda de una malla euleriana sobre la que se resuelven los modelos atmosféricos.

La resolucién de estas ecuaciones se lleva a cabo mediante la aplicacion de métodos numéricos
de integracidon sobre una malla de celdas (Figura 1.1) que abarca todo el dominio o espacio
atmosférico que se pretende conocer: es la solucidon euleriana. Esta integracion mediante
diferencias finitas calcula el cambio de cada parAmetro atmosférico de una celda a otra de la

malla, mediante la aplicacion de las ecuaciones atmosféricas.
1.6.1 Modelos de diagnéstico meteoroldgico

El transporte de los contaminantes en la atmosfera esta condicionado, en primer lugar, por el flujo
atmosférico medio de aire: el viento. Por tratarse de una magnitud vectorial, la definicién de esta
variable en el entorno tridimensional considerado requiere algun procedimiento de célculo de sus
tres componentes en cada punto de la malla. Habitualmente, los modelos de prediccién
meteoroldgica proporcionan esta informacion directamente para diferentes instantes a lo largo del
tiempo de prediccion, aunque su resolucion horizontal suele ser muy pobre para su aplicacion en
un modelo de difusion a distancia de mesoescala. Por ello, es preciso obtener una descripcion
mas detallada del campo de vientos existente en un entorno reducido mediante la instalacién de
sistemas de medicion en continuo distribuidos dentro del entorno de modo que sea posible
apreciar los factores que afecten en mayor medida a la variabilidad del flujo de aire, a saber:

topografia de la zona (valles y montafas), brisas costeras, etc.

Sin embargo, la recopilacién de un conjunto de valores de velocidad y direccion del viento en
superficie y en altura para un periodo considerado y en localizaciones fijas no es suficiente para
obtener un campo de vientos utilizable por un modelo, puesto que las medidas pueden resultar
incorrectas y no ser representativas en todo momento del valor medio de la magnitud en la
localizacion considerada. Por ello, es preciso comprobar la validez de estas medidas, y corregirlas
si es preciso, aplicando alguna condicién fisica que se derive directamente de las ecuaciones de
balance para el flujo atmosférico. Este procedimiento, denominado generacion de campos de
vientos, ha sido estudiado desde distintos puntos de vista, buscando soluciones rapidas y que

obtengan resultados aceptables; sin embargo, la mayoria de los autores coinciden hoy en dia en
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imponer como condicion fisica del campo de vientos la ecuacién de continuidad para un fluido
incompresible, lo que lleva a la formulacion de esta condicién como la exigencia de que el campo
de vientos tenga divergencia nula:

V=0 (Ec 1.24)

Para alcanzar este objetivo existen diferentes métodos, pero todos ellos utilizan diferentes
procedimientos de interpolacion para obtener un campo de vientos inicial que, posteriormente, es

ajustado mediante una serie de restricciones.

La definicién de las restricciones que permitan ajustar el campo de vientos a fin de obtener un
conjunto coherente de datos susceptible de ser utilizado por un modelo de difusion atmosférica en
tiempo real es otro problema afiadido, que ha sido resuelto con diversas aproximaciones. Si bien
todos los autores coinciden en exigir la condicién de divergencia nula derivada de la ecuacién de
continuidad con la condicion de incompresibilidad, difieren en el método de célculo numérico de la

divergencia y en el modo de garantizar su valor nulo.

Existen multitud de modelos de diagnéstico meteorolégico, casi tantos como autores han
trabajado en este campo. La gran mayoria se limitan a aplicar diferentes métodos para alcanzar la
condicion de divergencia nula. Solo algunos aportan soluciones singulares, como el modelo
WOCCS (Ludwig y Endlich, 1988) desarrollado en la Stanford University, que incorpora el uso de
los gradientes de temperatura para el calculo de las componentes verticales del viento, o el
modelo CALMET, recomendado por la EPA para su uso en modelos de dispersién atmosférica,

gue incorpora soluciones especificas para la estimacién de parametros de turbulencia.
1.6.2 Modelos de prediccion meteorolégica

Asi como en el caso de los modelos meteoroldgicos de diagnostico existen multitud de soluciones
desarrolladas por distintos autores, los modelos de prediccion meteorolégica exigen la resolucion
simultdnea de un conjunto de ecuaciones que, junto con las exigencias derivadas del gran nimero
de datos que precisan, ha llevado a la necesidad de desarrollar estos modelos en equipo, como
paquetes de software elaborados por instituciones de investigacién u otras. En consecuencia, el

namero y variedad de modelos de prediccion meteoroldgica es mas reducido.

De entre los modelos disponibles para la comunidad cientifica internacional, destacan actualmente
el modelo ARPS (desarrollado por el Centro de Andlisis y Prediccién de Tormentas, CAPS, de la
Universidad de Oklahoma, EEUU), y uno de los primeros modelos de uso publico), el modelo MM5
(modelo comunitario soportado por el Centro Nacional de Investigacion de la Atmdésfera, NCAR,
EEUU) y el modelo WRF (como desarrollo actualizado del modelo MM5 y continuaciéon de éste).
Estos modelos son cddigos Fortran que pueden ser descargados a través de Internet e instalados

en equipos con sistema operativo UNIX; sin embargo, estas tareas requieren un profundo
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conocimiento tanto de los sistemas informaticos como de los modelos para alcanzar los mejores

resultados.
1.6.3 Aplicaciones del modelo CALMET

Existe multitud de posibilidades de acoplamiento y configuracion del modelo CALMET, lo que ha
dado lugar a multitud de aplicaciones del mismo, no solo en el ambito de la contaminacion

atmosférica sino de la modelizacion meteoroldgica en general.

En lo que respecta a su aplicacion en la modelizacion de la calidad del aire como parte del
sistema CALMET/CALPUFF, pueden encontrarse multitud de ejemplos de su aplicacién usando
medidas meteoroldgicas como datos de entrada (Villasenor et al., 2003; Protonotariou et al., 2004;
Dresser y Huizer, 2011; Fishwick y Scorgie, 2011). Sin embargo, con la mejora de los modelos de
pronéstico meteoroldégico también numerosos autores han aplicado el modelo CALMET
alimentado con dichos modelos: acoplamientos MM5/CALMET (Chandrasekar et al., 2003; Lee et
al., 2003; EnviroModeling, 2005; Truhetz et al., 2007; SENES, 2009) o MM5/CALMET/CALPUFF
(NDDH, 2003; Lopez et al., 2005; Taseko, 2008; Yim et al., 2009; Cui et al., 2011; Curci et al.,
2012; Ghannam y El-Fadel, 2013; Fonseca, 2013); en trabajos mas recientes con WRF/CALMET
(Whitford, 2009; Radonjic et al., 2010; BSU, 2010), WRF/CALMET/CALPUFF (Abdul-Wahab vy
Sappurd, 2011) y WRF/CALMET/CALGRID (Gualtieri et al., 2010). En algunos se experimentan
diferentes variantes de acoplamiento o aplicacién, como MM5/FDDA/CALMET (Wang et al., 2008),
PSU/NCAR-MM5/FDDA/CALMET/CALPUFF (Song et al., 2008), WRF-NMM/CALMET/CALPUFF
(Radonijic, 2005; Radonijic et al., 2011), MM5/CALMET/CAMx (Jackson et al., 2006; SDC, 2007),
BOLAM21/CALMET/CALPUFF (Lonati et al., 2010), Eta/CALMET/CALPUFF (Poplawski et al.,
2011) y RAMS-CALMET-CALPUFF (Valdenebro et al., 2013).

En particular, el tamafio de la regién a estudiar determina el modelo a elegir. CALMET ha sido
recomendado para estudios locales de corto y medio alcance. Ranzato et al. (2012) eligieron un
dominio de 5x5 km?, pero otros autores trabajan en dominios de diferente extensién: BSU (2010),
6x6 km?, SENES (2009), 10x10 km?; Cui et al. (2011), 20x20 km?; Radonjic (2005), 27x16 km?;
Macintosh et al. (2010), 26x26 km?; RB (2005), 30x30 km?; Abdul-Wahab y Sappurd (2011), 32x32
km?; Radonijic et al. (2011), 30x45 km?; Dresser y Huizer (2011), 37,8x40 km? Curci et al. (2012),
40x40 km?; EnviroModeling (2005), 55x35 km? Ghannam y El-Fadel (2013), 50x50 km?; Taseko
(2008) y Fonseca (2013), 60x60 km? mientras que, Fishwick y Scorgie (2011) y Rincon de hoyos
(2012), 70x70 km?.

Sin embargo, otros autores han aplicado el modelo CALMET en sus limites espaciales, como: Yim
et al. (2009) y Wang et al. (2008), 100x100 km?; Lopez et al. (2005), 120x120 km? Truhetz et al.
(2007), 140x70 km?; Villasenor et al. (2003), 140x160 km?; Gualtieri et al. (2010), 184x224 km?;
Poplawski et al. (2011), 200x200 km?; Chandrasekar et al. (2003), 300x300 km? Nufiez (2004),
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320x325 km? Radonjic et al. (2011), 400x400 km?; Lee et al (2003), 560x570 km?% NDDH (2003)
640x460 km? y Jackson et al. (2006), 756x756 km?® Deben considerarse de igual modo las
experiencias en estudios regionales de Collazo (2011), 2780x2157 km? y Zhou et al. (2003),
3360x3360 km?. Esto demuestra la capacidad del modelo para abordar problemas mas alla de la
escala espacial para la cual fue disefiado, gracias a su configuracion flexible.

La resolucién espacial de la malla aplicada en el modelo es un aspecto clave en la configuracion
del mismo, que depende de la resolucion de las medidas o del modelo de prondstico elegido, la
topografia, las dimensiones del dominio de simulacién y, por supuesto, las capacidades de calculo
disponibles. Existe por tanto una gran variedad de resoluciones aplicadas: En los ensayos de alta
resolucion de Poplawski et al. (2011), Radonjic et al. (2010), Yim et al. (2009), SENES (2009) y
Ranzato et al. (2012) se escogieron celdas de 0,1 km; y en los de Dresser y Huizer (2011),
Fishwick y Scorgie (2011), MacIntosh et al. (2010), Truhetz et al. (2007) y Cui et al. (2011), 0,2 km;
Radonijic et al. (2011), 0,2 y 0.25 km; RB (2005), BSU (2010), Curci et al. (2012) y Valdenebro et
al. (2013), 0,25 km; Ghannam y El-Fadel (2013) y EnviroModeling (2005), 0,5 km y, Song et al.
(2008), Abdul-Wahab y Sappurd (2011) y Fonseca (2013), 1 km. Ya de resolucion media, Lopez et
al. (2005) y Protonotariou et al. (2004), 2 km; Lee et al. (2003), 3 km; NDDH (2003), 3, 5y 10 km;
Bellasio et al. (2005), Chandrasekar et al. (2003), Gualtieri et al. (2010), Jackson et al. (2006) y
Wang et al. (2008), 4 km vy, Villasenor et al. (2003) y Nufiez (2004), 5 km. Los valores mas altos
gue se han publicado corresponden a Levy et al. (2002), 15 km y Zhou et al. (2003), 28 km.

Los periodos de simulacion varian dependiendo del objetivo del estudio y también de la
disponibilidad de medidas o pronésticos meteoroldgicos empleados como datos de entrada. Se
distinguen los de corta duracion, Bellasio et al. (2005), Song et al. (2008), Fishwick y Scorgie
(2011) y Fonseca (2013), 24 h; Villasenor et al. (2003), 48 h; Wang et al. (2008), 60 h; Nufiez
(2004), Radonjic (2005) y Jackson et al. (2006), 72 h; de media duracion, Ghannam y El-Fadel
(2013), de 7 a 46 d; Zhou et al. (2003) y Valdenebro et al. (2013), 10 d; Abdul-Wahab y Sappurd
(2011), 21 d; Protonotariou et al. (2004), 25 d; Levy et al. (2002), 25 d; Radonjic et al. (2005), 1
mes; Gualtieri et al. (2010), 5 meses; Poplawski et al. (2011) y Ranzato et al. (2012), 6 meses;
Dresser y Huizer (2011), 10 meses; y los de larga duracién, que buscan una representatividad
anual, como SENES (2009), RB (2005), Fishwick y Scorgie (2011), Lopez et al. (2005), Radonjic
et al. (2010), Radonjic et al. (2011) y Curci et al. (2012), 1 afio; Yim et al. (2009), 3 afios y NDDH
(2003), 1y 4 afos.

La mayoria de las experiencias mantienen el numero de 10 niveles en altura recomendado en
CALMET, (Zhou et al., 2003; Wang et al., 2008; Yim et al., 2009; SENES, 2009; Cui et al., 2011;
Abdul-Wahab y Sappurd, 2011; Fonseca, 2013). Sin embargo, y dependiendo del objetivo del
estudio, algunos lo disminuyen (Nufiez, 2004, 5; Lee et al., 2003, 6; NDDH, 2003, RB, 2005 y

Curci et al., 2012, 8; Villasenor et al., 2003, 9) al no requerir un elevado detalle en la estructura
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vertical, lo que permite alargar las simulaciones; otros lo aumentan (NDDH, 2003, Gualtieri et al.,
2010 y Poplawski et al., 2011, 12; Jackson et al., 2006, 16) con el objetivo de asegurar una mejor
descripcion de la capa limite, especialmente en lo que afecta a la estabilidad atmosférica.

Debido a que CALMET tiene en cuenta los efectos del terreno ha sido ampliamente utilizado en
zonas de terreno complejo (Ghannam y El-Fadel, 2013; Dresser y Huizer, 2011; Radonjic et al.,
2010; Radonijic et al., 2011; Valdenebro et al., 2013), en este aspecto destaca el trabajo de
Truhetz et al. (2007) sobre regiones alpinas. También diversos autores aprovechan la capacidad
del modelo para estudiar los flujos atmosféricos en zonas costeras (Ghannam y El-Fadel, 2013).
Asi, Lonati et al. (2010) emplea CALMET para el estudio de la navegacion de buques carboneros;
mientras que Poplawski et al. (2011) estudia la navegacion de cruceros, ambos en zonas
portuarias. Por su parte, Indumati et al. (2009) estima las brisas marinas.

Por supuesto, por su gran extension espacial, los estudios regionales (Zhou et al., 2003; Collazo,
2011) incluyen zonas de terreno complejo, industriales, costeras y urbanas, lo que afiade
complejidad a la configuracion del modelo CALMET para alcanzar la mejor representacion del flujo
atmosférico sobre zonas tan diversas. El trabajo de Zhou sobre el sudeste de China es un ejemplo
perfecto de ello.
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2 Modelo meteorologico CALMET

CALMET (Scire et al., 2000a) es un modelo meteorol6gico que incluye un moédulo de diagnéstico
de campos de viento, que realiza un andlisis objetivo y parametrizado de flujos en pendiente,
efectos cinematicos del terreno, efectos de bloqueo del terreno, mediante un procedimiento de

minimizacion por divergencia; e incluye un modulo micrometeoroldgico de capa limite.

Acompafian a CALMET un conjunto de preprocesadores (Figura 2.1) que permiten dar el formato
requerido a los ficheros y datos con que se ingesta el modelo.

El médulo de diagnéstico se ejecuta en dos etapas (Douglas y Kessler, 1988). En el primer paso,
un campo de vientos inicial se ajusta por los efectos cinematicos del terreno, los flujos en
pendiente, y efectos de bloqueo del terreno. El segundo paso consiste en un procedimiento de
andlisis objetivo que introduce las medidas en el campo de vientos obtenido en el primer paso,

para asi obtener un campo de viento final.

El campo de vientos inicial se puede obtener por varias vias: interpolando los vientos de las
estaciones de medida en superficie para los valores de la capa inferior, y los de radiosondeos para
los valores en altura; o por la combinaciéon de una extrapolacién de ambos métodos de medida. En
este Ultimo caso es posible darle diferente importancia relativa a las medidas en superficie segun
la altura de la capa. Otras alternativas son: utilizar campos de viento de modelos de pronéstico

meteoroldgico o definirlos constantes en todo el dominio.

Originalmente, CALMET est& disefado para trabajar sélo con medidas de superficie y en altura. El
modelo puede ser ingestado con medidas de velocidad del viento, direccién del viento,
temperatura, cobertura nubosa, altura del cielo, presion superficial, humedad relativa y
precipitacion, para el caso de medidas en superficie; y perfiles de velocidad del viento, direccion

del viento, temperatura, presion para el caso de medidas en altura.
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Figura 2.1 Diagrama de flujo de CALMET. Preprocesadores y ficheros (Scire et al., 2000a).
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Los preprocesadores estan disefiados para utilizar los datos en formatos estandar de diferentes
servicios meteoroldgicos; sin embargo, también se pueden introducir en formato libre. Los datos
inexistentes se generan mediante interpolacion. Para algunos estudios especificos CALMET
requiere la ingesta de medidas de precipitacion o datos de estaciones marinas en boyas, con un

tratamiento similar a los datos de estaciones en superficie.

Otro de los requisitos del modelo CALMET es contar con datos geofisicos de elevaciones del
terreno y de las categorias de uso del suelo. Opcionalmente se pueden incluir la rugosidad de la
superficie, el albedo, la relacion de Bowen (Ec 2.37), el flujo de calor del suelo, el flujo de calor
antropogénico, y el indice de vegetacion de area foliar. Algunos de los preprocesadores del
modelo estan disefiados para convertir imagenes satelitales en ficheros con la informacién

necesaria. El modelo CALMET también genera campos de precipitaciones, si son de interés.

2.1 Primer paso
2.1.1 Efectos cinematicos del terreno

El ajuste de los efectos cineméaticos del terreno se realiza a través de la aproximacion de Liu y
Yocke (1980) que representa las modificaciones que sufre el campo de vientos inicial como
consecuencia de las caracteristicas propias de la topografia del terreno. Por una parte, calcula la
componente vertical del viento producida por las elevaciones del terreno, mientras que las
componentes horizontales de viento se evalian mediante la aplicacion de un esquema de
minimizacion de la divergencia con el campo de vientos inicial. Este esquema se aplica
iterativamente hasta que la divergencia tridimensional sea menor que un valor umbral.
w=(V-Vh)e™ (Ec 2.1)

donde V  es elviento promedio del dominio,

h; es la altura del terreno,

k es un coeficiente dependiente de la estabilidad, vy,

z es la coordenada vertical.

El coeficiente k aumenta con el incremento de la estabilidad atmosférica.

k (Ec 2.2)

_N
d

N = ng dHT (Ec 2.3)
0 ) dz

donde N es la frecuencia de Brunt-Vaisala (1/s) en una capa, desde el suelo hasta una altura
determinada,
o es la temperatura potencial (K), v,
g es la aceleracion de la gravedad.
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2.1.2 Flujos en pendiente

La evaluacion de los flujos en pendiente se basa en la formulacion de Mahrt (1982) que tiene en

cuenta el rozamiento con la superficie y el arrastre en la parte superior de la capa de flujo. Esta

ecuacion depende de la pendiente del terreno, la distancia a la cima y el flujo local de calor

sensible. El espesor de la capa de flujo en pendiente varia con la elevacion de la base a la cima.

Para el célculo se asume un esquema empirico para determinar la magnitud de los flujos en

pendiente en terrenos complejos. Se considera ademas que la direccion del flujo esta orientada en

la direccion de drenaje. Luego, se suma el vector de flujo resultante para lograr el ajuste.

U, = U, +U, (Ec 2.4)

vV, =V, +V (Ec 2.5)

donde (ug,vy) son las componentes del viento antes del ajuste,
(Us,vs)  son las componentes del flujo en pendiente, y,
(ug,v1) son las componentes del viento después del ajuste.

La parametrizacién de Mahr asume que el flujo es estacionario, de profundidad y pendiente del

terreno constantes; no se tienen en cuenta ademas, los efectos de Coriolis ni las componentes

transversales. La velocidad de flujo en pendientes puede expresarse entonces como:

donde S.

_X |2
S=S,|1-¢e" (Ec 2.6)
1
AO 2
hg —sena
- 0 (Ec 2.7)
C,+k
L, = 1 (Ec 2.8)
C,+k

es la velocidad de equilibrio del flujo en pendiente,

es la escala de longitud en equilibrio,

es la distancia a la cima,

es el déficit de temperatura potencial con respecto al ambiente,

es la temperatura potencial del ambiente,

es el coeficiente de arrastre del terreno,

es la profundidad del flujo,

es el angulo de inclinacién del terreno con respecto a la horizontal, vy,
es el coeficiente de arrastre en la cara superior de la capa de flujo.

La velocidad S, representa el limite superior de la velocidad del flujo que se alcanza

asintéticamente a grandes distancias de la cima. La escala de longitud de equilibrio, L., es la

distancia a la que la velocidad del flujo en pendiente alcanza el 80% de la solucion de equilibrio. A

pequefias distancias x, el flujo estd en régimen de gravedad-advectiva descrito por Mahrt (1982)

donde el flujo se acelera por flotabilidad sin oposicion significativa.
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A medida que el flujo desciende por la pendiente se enfria por el flujo local de calor sensible. El
déficit de temperatura potencial, A6, es funcién de la magnitud del flujo local de calor sensible en
la superficie, Qp, y la distancia a la cima, x. Teniendo en cuenta que h y Q, se consideran

contantes (Briggs, 1979), el balance de calor requiere que:

d(hA®) _ Q0 (Ec 2.9)
dt pc, T
) d Sd . . )
Considerando entonces que a = d_ e integrando a lo largo de la pendiente se obtiene:
X
12/
ShAQ = Qn (Ec 2.10)

pCc, T
Sustituyendo Ec 2.10 en Ec 2.7, y luego en Ec 2.6, se obtiene la siguiente ecuacién para la

velocidad de flujo en pendiente:

] L
| Quox-sena [° B -+ |°
S{(pcpT)(cDJrk)} {1 e } (Ec 2.11)

Para flujos descendientes, se encuentran valores de Co=k=4-10? en zonas cubiertas por
vegetacién (Briggs, 1981, Mahrt, 1982, Horst y Doran, 1986).

Por otra parte, el espesor de la capa de flujo en pendiente se observa que es aproximadamente el
5 % de la caida de la elevacién de la cima (AZ) (Horst y Doran, 1986).
h =0,05AZ (Ec 2.12)

Este valor le permite a CALMET determinar cuales seran las capas afectadas por flujos en
pendientes. Los vientos de ladera no se restringen a la primera capa, pueden afectar a las capas

superiores dependiendo de la profundidad del flujo.

Finalmente, con el fin de evitar velocidades en pendiente demasiado grandes lejos de la cima, el

angulo de inclinacion esta limitado por el Angulo medio de inclinacién de la cima.

Los flujos ascendentes han sido poco estudiados. Dependen mas de la estratificacion de la capa
superficial y no se aceleran tan rapido como los descendentes. Para los flujos ascendentes, se
seleccionan grandes valores de (Cp+k) ~ 1 para tener en cuenta la resistencia debido a la
estratificacion. Estos valores de Cp se observan en zonas cubiertas (Briggs, 1981). Quedaria

entonces la velocidad:

1 1
sena | AZ P
S = Q,9x- sena = QugAZ (Ec 2.13)
(o, TIC, +K) pc,T
donde 4Z es elincremento de la elevacion desde el fondo del valle, vy,
X es la distancia desde el fondo del valle.
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2.1.3 Efectos de bloqueo

Los efectos termodinamicos de bloqueo del terreno se evalian en términos del nimero de Froude
local (Allwine y Whiteman, 1985).

\
Fr=—— (Ec 2.14)
NAh,
A = (hg )y = (2)ye (Ec 2.15)
donde Fr es el nimero de Froude local,

\/ es la velocidad en el centro de la celda,
N es la frecuencia de Brunt-Vaisala (Ec 2.3),
Ah, es la altura efectiva del obstaculo,

(hmax); €S la maxima altura del terreno en la celda, dentro del area de influencia desde el
centro de la celda, vy,
(2)ijk en la altura sobre el terreno del centro de la celda del nivel k.

El nimero de Froude se calcula para cada celda. Si el numero de Froude de una celda especifica
es menor que el valor critico y el viento tiene una componente dirigida hacia arriba, la direccién del
viento se ajusta para que sea tangente al terreno. Si es mayor, entonces no se realiza ningin

ajuste; mientras que la velocidad del viento se mantiene invariable.

2.2 Segundo paso

El segundo paso del procedimiento consiste en la introduccion de medidas en el campo de vientos
del primer paso, a través de un procedimiento de analisis objetivo que interpola las medidas por el
método de la inversa del cuadrado de la distancia en los alrededores de las estaciones. En
regiones del dominio sin ninguna medida predominara el campo de viento del paso 1. El resultado
de este paso puede, opcionalmente, suavizarse por el método de O'Brien (1970), y por

minimizacion de la divergencia.
2.2.1 Interpolacidn

Las medidas introducidas en los campos de vientos resultantes del primer paso se interpolan por

el inverso de la distancia:

uv (uo s Vo s)
(03) 5 o)

. R?2
(u,v), = k (Ec 2.16)
N D 1
R? R}
donde (Ugs;Vobs)k  SON las componentes del viento observadas en la estacion k,
(u,v), son las componentes del viento resultante del primer paso para una celda
especifica,
(u,Vv)> son las componentes iniciales del segundo paso,
Ry es la distancia de la estacion k al centro de la celda, y,
R es el pardmetro de peso para el viento del primer paso.
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Este esquema permite dar mayor peso a las medidas en el entorno de la estacion
correspondiente, mientras que para el primer paso predomina el viento del campo sobre las
regiones que carecen de medidas. Este procedimiento se aplica sobre cada capa vertical de

manera independiente; pueden seleccionarse incluso, solo las capas mas bajas.

El parametro R determina la ponderacion relativa al campo de vientos del primer paso. Sus

diferentes valores se utilizan en la capa superficial (R1), y en las capas superiores (R2).

Si la distancia de la estacion a la celda, excede el valor de alguno de los radios méaximos de
influencia previamente seleccionados, entonces se excluye la interpolacion para esa celda.

CALMET permite definir tres radios maximos de influencia:

e Radio de influencia sobre la capa superficial (RMAX1)

e Radio de influencia en altura sobre celdas terrestres (RMAX2)
¢ Radio de influencia sobre el agua (RMAX3)

Como solucién mas simple, el modelo permite seleccionar a RMAX1 para todas las celdas del

dominio e ignorar los otros dos parametros.

CALMET también permite trabajar con un radio variable de influencia, de manera que se utiliza la
estacién con medidas validas mas cercana a una celda que esté fuera del radio de influencia
especificado para cualquiera de las estaciones. Debe prestarse especial atencion a la hora de
seleccionarse el radio de influencia, de manera que cada celda del dominio se encuentre, al

menos, dentro del radio de influencia de una estacion.

Se puede ademas limitar el nimero de estaciones que se incluirdn en la interpolacion, mediante la
definicion de una matriz de "NZ" elementos, uno para cada capa vertical, que especifican el
namero maximo de estaciones que pueden ser utilizadas en la interpolacién en una celda dada. Si
el nimero de estaciones dentro del radio de influencia es mayor que el limite fijado en la matriz,

entonces solo se utilizaran las estaciones mas cercanas, hasta dicho limite.

Finalmente, la region de influencia de una estacién de medida se puede limitar también con el uso
de "barreras". Estas consisten en segmentos que definen los limites de la regién que puede ser
influida por una estacion de medida particular. Por ejemplo, se puede definir una barrera para
evitar que los datos procedentes de una estacion en un valle bien delimitado influyan fuera de la

region de dicho valle.
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2.2.1.1 Extrapolacion vertical

Antes de realizar la interpolacion horizontal de los vientos, las medidas en superficie en cada
estacion pueden ser extrapoladas a las capas superiores, de tres modos diferentes: utilizando una
ecuacion potencial, factores de escala definidos por el usuario o la teoria de similitud. El tipo de
extrapolacion se define en el modelo mediante un parametro que es también un indicador de la

influencia de los datos en altura sobre la superficie.

La extrapolacion vertical de las medidas en superficie se omite si la estacion de superficie esta
cerca de una localizacion con datos validos en altura. CALMET incluye una variable que define la

distancia minima necesaria para que la extrapolacion tenga lugar.

La siguiente ecuacién potencial se utiliza para extrapolar los vientos de la capa superficial a las

capas superiores, para cada componente horizontal, u, v:

u =u,-(z/z,) (Ec 2.17)
donde z es la altura del punto medio de la celda,
Zm es la altura de la estacion de superficie,
Um es la componente u de la medida de velocidad de viento,
u, es la componente u de la velocidad de viento extrapolada a la altura z, y,

P es el exponente.

Para la componente v se utiliza una ecuacién analoga.

En esta ecuacion potencial, CALMET utiliza los exponentes del modelo DWM de Douglas y
Kessler (1988) donde P es igual a 0,143 sobre la tierra, y a 0,286 sobre el agua donde la

elevacion del terreno se considera cero.

Cuando se utilizan factores de escala definidos por el usuario, la extrapolacion se realiza mediante

la expresion:
U, =u, - FEXTRP, (Ec 2.18)
donde i es el numero de la capa,
up es la componente u de la velocidad de viento de la capa 1,
Ui es la componente u de la velocidad de viento de la capaiy,

FEXTRP; es el factor de escala especificado por el usuario para la capa i.

Para la componente v se utiliza una ecuacion similar.

El tercer método de extrapolacion se basa en los resultados de van Ulden y Holtslag (1985). Ellos
utilizaron la teoria de la similitud con medidas para extender la influencia de la velocidad y la
direccién del viento en la superficie sobre las capas de aire superiores. La velocidad y la direccién
del viento son alteradas en cada capa hasta 200 metros sobre el nivel del suelo, o hasta la altura

de la capa de mezcla si esta es mayor. El cambio del viento con la altura viene dado por:
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_dyz

D(z)/D(h)=d,|1-¢e " (Ec 2.19)

donde D(z) eseléangulo de giro, a la altura z del centro de la celda,
D(h) es el &angulo de giro, a la altura de referencia h,
d; es una constante empirica de valor 1,58, v,
d, es una constante empirica de valor 1,0.

2.2.2 Brisas costeras o de aguas interiores

Por las singularidades que presentan las interacciones agua-aire y su influencia sobre el flujo
atmosférico, el modelo CALMET permite definir una regién de brisas costeras o cercanas a lagos
en el que los vientos en la superficie se calculan por separado y reemplazan a los originales. Para
obtener buenos resultados con esta opcién se requiere de una red de observacién completa
dentro de la region definida. Sélo se consideran las estaciones dentro de la region. Los vientos en
cada celda dentro de la region se calculan mediante interpolacién por el inverso del cuadrado de
la distancia. Esta distancia se define como la diferencia entre la distancia de la celda a la linea de
costa y la de la estacion meteoroldgica a la linea de costa. De esta forma, la distancia real entre la
celda y la estacién no es importante, s6lo sus distancias relativas a la masa de agual/linea de
costa.

2.2.3 Suavizamiento

Después de la adicion de medidas al resultado del primer paso, el nuevo resultado se debe
suavizar con el objetivo de reducir las discontinuidades producidas. La férmula de suavizamiento
aplicada es, para la componente horizontal u:

(U, ), =050, + 025U,y + Uy, Uy 5 +U, ) (Ec 2.20)

donde (uy) es la componente u del viento después del suavizado, en la celda (i,j), y,
(ui)) eslacomponente u del viento antes del suavizado, en la celda (i,j) (Ec 2.16).

i+1,

Para la componente v se utiliza una ecuacion analoga.

El modelo CALMET permite definir el nimero maximo de etapas de suavizado que se utilizan en
cada capa. Para los vientos de la capa superficial, se recomienda, un maximo predeterminado de
dos etapas, pero se pueden especificar mas. El suavizado puede ser obviado en todas las capas;
asi, si se selecciona la opcion brisa de lago, los vientos dentro de las regiones especificadas no se

suavizan.
2.2.3.1 Calculo de las velocidades verticales

CALMET dispone de dos opciones para el calculo de las velocidades verticales. El primer método
las calcula directamente a partir del balance global de materia incompresible, utilizando las

componentes horizontales del viento suavizadas. El segundo ajusta el perfil de velocidad vertical,
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de manera que los valores en la parte superior del dominio del modelo sean cero. Las
componentes horizontales del viento seran entonces reajustadas de modo que sean coherentes

con el nuevo perfil.

La velocidad vertical inicial se determina a partir de la ecuacion de conservacion de la masa
incompresible, o condicion de divergencia nula:
du” dv' dw,
— +—+—1=0 (Ec 2.21)
dx. dy dz
donde w; eslavelocidad vertical en la superficie, v,
u,v son las componentes horizontales de la velocidad después del suavizado.

Con este método no se modifican las componentes horizontales del viento.

Godden y Lurmann (1983) aclaran que este procedimiento puede conducir a velocidades
verticales demasiado grandes en las capas superiores del dominio. A fin de evitar este problema,
O'Brien (1970) sugiere:

W, (2) = w, (2) =(2/ 25, (2 = 2,,p) (Ec 2.22)

donde w; es lavelocidad vertical en la superficie, v,
u,v son las componentes horizontales de la velocidad después del suavizado.

El procedimiento de O'Brien establece que la velocidad vertical en la capa superior del dominio
debe ser cero. Debido a que los vientos harizontales no cumplen el balance de material global con
estas velocidades verticales ajustadas, las componentes horizontales tienen que ser reajustadas
mediante la minimizacién de la divergencia descrita en la seccién 2.3. Este nuevo procedimiento
de minimizacién reajusta los componentes u y v dentro de un umbral especificado por el usuario,

mientras se mantiene el campo de velocidad vertical (w = ws,) constante.

Hay situaciones en las que el uso del procedimiento de O'Brien no se justifica. Por ejemplo, si la
parte superior del dominio esta dentro de una zona de convergencia de brisas marinas, las

grandes velocidades verticales resultantes de la Ec 2.21 pueden ser realistas.

2.3 Minimizacidn tridimensional de la divergencia

La divergencia tridimensional del campo de viento se reduce al minimo por el procedimiento
descrito por Goodin et al. (1980). Este procedimiento ajusta iterativamente las componentes
horizontales del viento (u,v) para un campo de velocidad vertical fijo de manera que en cada punto
del dominio, la divergencia sea menor que un valor maximo especificado.
du dv dw
—+—+—=¢
dx dy dz
donde u,v son las componentes horizontales del viento,

es la velocidad vertical en la superficie, vy,
es la divergencia maxima permitida.

(Ec 2.23)

o 5

46



En CALMET, se definen las componentes horizontales del viento en el centro de la celda mientras
gue las velocidades verticales se definen en las caras. Por lo tanto, la divergencia D en punto de
la malla (i, j, k) es:
W, . —-W U, — U Vi —W .
_ i,j,k+1/2 i,j,k-1/2 i+1,j,k i-1,j,k i,j+1k i,j-1,k
Dy = + oA + oA (Ec 2.24)
L2 ~ ez X y
donde 4x, 4y  son las dimensiones de la celda en la direccion x y y respectivamente.

La divergencia se calcula para cada punto del dominio. Las componentes del viento u y v en las
celdas cercanas se ajustan de modo que la divergencia en la celda sea cero. Los ajustes se

aplican como sigue:

(unueva)i+1,j,k = ui+l,j,k + uadj (EC 225)
(unueva)ifl,j,k = Uiy ik —Uagj (Ec 2.26)
(Vnueva)i,j+l,k = Vi,j+1,k + Vadj (EC 227)
(Vnueva)i,j_l,k =Vi jak — Vagj (Ec 2.28)
donde las velocidades de ajuste Uagj, Vag; SON:
- D, Ax
Uagj = T (Ec 2.29)
-D. A
Vag = z'ky (Ec 2.30)

Cada vez que se elimina la divergencia en una celda particular se genera divergencia en los
puntos circundantes. Sin embargo, aplicando el procedimiento de manera iterativa la divergencia

se reduce gradualmente por debajo del valor umbral, &, en todo el dominio.

2.4 Acoplamiento de modelos de prondstico

CALMET tiene una opcién para permitir la ingesta de campos de viento generados por los
modelos de pronéstico MM4 (Anthes, et al., 1987), MM5, CSUMM (Pielke, R., 1974) o WRF. Esta
opcion permite que CALMET se ejecute con una mayor resolucién que la usada en el modelo de
pronéstico, ademas de contemplar la influencia de fenémenos locales sobre el viento, tales como
la circulacion de brisas marinas o la topografia compleja que no siempre pueden ser medidas en

las estaciones de superficie.

Si se utilizan los datos de MM4/MM5/WRF como campo de vientos inicial, estos se interpolan a la
resolucion de CALMET, que debe ser igual o menor. El médulo de diagnéstico de CALMET hara
entonces los ajustes antes mencionados. También pudieran utilizarse los datos de
MM4/MM5/WRF directamente como campos de viento resultantes de la etapa 1. De esta manera,

solo se ajustarian a partir de medidas, no se tendrian en cuenta los ajustes debidos a la influencia
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del terreno. Una tercera opcidn seria considerar los resultados de MM4/MM5/WRF en las celdas

de la malla como medidas en el procedimiento de andlisis objetivo de CALMET.

Siguiendo la primera alternativa, el primer paso es interpolar los vientos del modelo de pronéstico
a las celdas de la malla de CALMET. Para la componente vertical se realiza una interpolacion
lineal en tanto que para las componentes horizontales se sigue el inverso de la distancia al
cuadrado (1/R?).

En el segundo paso se incorporan las observaciones, lo que permite recalcular las componentes

u, v sobre la malla CALMET mediante la siguiente expresion:

(U, V)prog + Z (uobs’ Vobs)k

. R? R}
(uv),=——rreof ‘ (Ec 2.31)
1 +z 1
2 D2
Rprog Rk
donde  (U,V)prog son las componentes del viento generadas por el modelo de prondstico, vy,
Rprog es el parametro de peso para el viento del modelo de prondstico.

El campo de vientos resultante se somete al procedimiento de andlisis objetivo considerando las
medidas disponibles. De este modo, los vientos del modelo de pronéstico quedan reajustados por

los efectos de la mayor resolucion del terreno ahora considerado y por las medidas disponibles.

En la segunda opcion, los vientos de prondstico se interpolan al dominio CALMET y luego se
utilizan directamente en el segundo paso, sin reajustes por el terreno, por lo que se supone que
los valores procedentes del modelo de pronéstico ya incorporan los efectos del terreno mas
significativos. Estos vientos interpolados se combinan con las medidas usando el procedimiento

de andlisis objetivo.

En la tercera opcion, los vientos del modelo de prondstico son tratados exactamente de la misma
manera que las observaciones reales, a modo de pseudomedidas. Si se selecciona la opcion de
diagnostico, se realiza entonces el reajuste por los efectos del terreno. Los resultados se someten
al andlisis objetivo, empleando tanto las medidas reales como las pseudomedidas. También se
puede obviar el reajuste por el terreno y realizar solamente el andlisis objetivo, en cuyo caso tanto
las medidas como las pseudomedidas tendran un peso elevado en el resultado final. Esta opcién
de calculo tiene el inconveniente de que no se distingue la incertidumbre relativa de los resultados

del modelo de prondstico respecto de las medidas.

Asi, la representatividad de las medidas para una celda de una malla de alta resolucion, en
comparacion con los campos de vientos de un modelo de prondstico de baja resoluciéon, dependen
de factores tales como la altura sobre la superficie del terreno, las variaciones internas dentro de

la malla y la relacion entre las diferentes resoluciones de los modelos. Por otro lado, una medida
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puntual, instantanea, en una celda de gran tamafio, no representa necesariamente el flujo de
viento para esa resolucién tan baja asi como tampoco el del modelo de prondstico. Por lo tanto, es
necesario un factor de ponderacion que tenga en cuenta las variaciones del terreno dentro de

cada celda del dominio, como se expone en el siguiente apartado.
2.4.1 Factor de ponderacion del terreno

Aunque se espera que el uso de modelos de prondstico pueda mejorar los resultados del modelo
de diagnostico, en realidad esto tiene sus limitaciones. Los primeros no pueden producir vientos
representativos cerca de la superficie debido a la baja resolucién de los datos del terreno y a las
grandes escalas que habitualmente se utilizan en sus simulaciones. Para estos casos, las
medidas tienen mas peso que los modelos de pronéstico en la interpolacién de los vientos
realizada por los modelos de diagnéstico. El método empleado para la ponderacién implica:

1. calcular la desviacién estandar del promedio de las elevaciones del terreno, oy,

2. definir un factor W, en funcién de o,

3. ponderar las medidas mediante W,, y los campos de vientos del modelo de prondstico
mediante (1-W,), en el proceso de interpolacion.

Para obtener los factores de ponderacion, primero se deben cuantificar las diferencias del terreno
gue existen entre las dos resoluciones utilizadas. Después, se calcula la raiz cuadratica media
(RMS) de la diferencia entre el terreno original y el representado por el modelo de prondstico de
baja resolucion. La diferencia, (hoi—hes), debe ser calculada con una resolucién igual a la de los
datos de terreno originales, donde h,; es la elevacion de un punto contenida en el archivo original
de terreno y hgs el resultado obtenido por interpolacién bilineal en la misma ubicacion. Se debe
utilizar un procedimiento similar para calcular el RMS(hs,-h.s), donde hg, son las elevaciones del
terreno empleadas en los modelos de diagnéstico de alta resolucion. La diferencia (hg,- hegs) se
puede obtener en los mismos lugares utilizados para (hyi—hes), usando igualmente interpolacion
bilineal para ambas resoluciones. Si se utiliza la misma celda para ambos modelos, RMS(h¢,-hers)

seria cero.

La Ec 2.32 permite ajustar los vientos del modelo de prondstico cerca de la superficie:

W, =W,W, (Ec 2.32)

donde W, es el factor de peso cerca de la superficie, vy,
W, es un modificador dependiente de la altura.

W, tiende a cero a grandes alturas, o si no hay variaciones del terreno dentro de la celda (si el
terreno es plano). Para una capa especifica debe usarse la elevacion media de la capa sobre la
superficie, z;, y el RMS(hsn-hgs), denotada como RMSy,,

W, = [MIN(RMS , /22,1,0)F (Ec 2.33)
donde MIN es lafuncion que devuelve el minimo de los valores indicados.

49



Cuando el terreno generado por el modelo de diagndstico de alta resolucion, en una celda
determinada, tiene un RMS;, menor que la altura de la capa, W, serd menor que 1, lo que
reducira la magnitud de W,; esto significa que para esa celda, el terreno es menos importante que
para cualquier otra mas cercana a la superficie. En las capas superiores, W,; se aproxima a cero,
lo que da mas peso a los campos de vientos del modelo de pronéstico sobre el modelo de
diagnostico. Si la resolucion es la misma para ambos modelos, RMSg,= 0 y W,=0, por lo que los

vientos del modelo de pronostico se utilizan con preferencia a las medidas en todos los niveles.

Cerca de la superficie, Ws, hace uso de RMS;, y RMS,;;, donde:
RMS,_; =RMS(h,, -h,) (Ec 2.34)

La resolucién del dominio de baja resolucion, RMS,;, se utiliza para generar el terreno de alta
resolucion. La relacion RMS;;,/RMS,,; tiene un rango entre 0 y 1, siempre que RMS;; no sea cero.
En el caso que RMSy;, sea cero, o cuando RMS;;/RMS,;; es casi cero, entonces W; debe ser casi
cero, lo que indica que los valores del modelo de pronédstico se utilizan con preferencia a las
medidas (es decir, las medidas ya han sido tenidas en cuenta dentro del modelo de pronostico).
Por el contrario, cuando RMSy;,,/ RMS,,; se aproxima a 1, las variaciones locales del terreno dentro
de la celda podrian ser importantes, y las medidas tendrian en ese caso mas significacién. Por lo

tanto, W, sera:

RMS g,
W, = (Ec 2.35)
RMS,,, + RMS,

Para valores de n mayores que 1, se obtienen W mas pequefios, lo que favorece a los vientos del

modelo de prondstico frente a las medidas. Para n menor que 1, ocurre lo contrario.

El RMS, se afiade a RMS,; en el denominador para evitar un problema que surge con variaciones
pequefias del terreno. W puede ser casi 1 (énfasis en las medidas) en algunos casos en los que
las variaciones del terreno son lo suficientemente pequefias, lo que favorece a los vientos del
modelo de prondstico en la capa superficial, a pesar de W,. En este caso se considera que las
variaciones del terreno son significativas. Es decir, el denominador nunca serd menor que el valor
especificado, RMS,. Debido a que el centro de la capa superficial tiene una altura de 10 m, se
considera esta como significativa. En este caso, siempre que el modelo de diagndstico tenga
mayor resolucion que el de prondéstico se favorecera a los vientos de este dltimo frente a las

medidas.

Los tres métodos de asimilacion del campo de vientos de prondstico en CALMET fueron
examinados en el analisis de sensibilidad publicado por Scire et al. (1996) empleando el método
MM4-FDDA (Mesoscale Meteorological Model, Version 4 with Four Dimensional Data Assimilation)

de la siguiente manera:
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Opcién 1: MM4-FDDA como viento inicial

- Sin ponderacion por W,
Opcion 2: MM4-FDDA como resultado del primer paso

- W, se utiliza para ponderar medidas

- Los vientos del primer paso son ponderados con el factor (1-W,)
Opcién 3: MM4-FDDA como medidas

- W, se utiliza para ponderar las medidas

- Los vientos del MM4-FDDA son ponderados con el factor (1-W,)

En el primer caso no se utiliza el factor de ponderacién del terreno debido a que los vientos del
MM4-FDDA son reajustados a la resolucién del terreno del modelo de diagnéstico; mientras que

en los otros dos casos, los vientos del MM4-FDDA no se ajustan por los efectos del terreno.

2.5 Modelo micrometeoroldgico. Flujos superficiales de calor y de cantidad de

movimiento

El uso de valores adecuados para los parametros que definen la capa limite atmosférica
(Planetary Boundary Layer, PBL) suele mejorar la calidad de las simulaciones de dispersion
(Briggs,1985; van Ulden y Holtslag, 1985; Weil, 1985). Los principales parametros que describen
la estructura de la capa limite son el flujo de calor superficial (Qy), flujo superficial de cantidad de
movimiento (o0 u?), y la altura de la capa limite (h). De estos se derivan otros parametros
importantes como la velocidad de friccién (u.), la escala de velocidad convectiva (w-) y la longitud
de Monin-Obukhov (L).

Los estudios de Hanna et al. (1986) probaron que los métodos del balance de energia son
superiores a los métodos basados en perfiles, debido a la sensibilidad de estos a pequefios
errores en la medicidn de la temperatura. Sin embargo, esto no se aplica a la capa limite sobre
superficies marinas, donde se recomienda un método de perfil en funcion de la diferencia de

temperatura aire-mar.

Por ello, el modelo CALMET tiene dos esquemas para calcular la altura de la capa limite, que
diferencian las celdas segun estén sobre tierra o sobre agua. Sobre superficies terrestres se utiliza
el método de balance de energia de Holtslag y van Ulden (1983) donde la altura de la capa de

mezcla se determina a partir de los flujos calculados y la temperatura medida por radiosondeos,
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utilizando una modificacion de Maul (1980) al método de Carson (1973). Por el contrario, sobre

superficies marinas se utiliza la técnica de los perfiles (seccién 2.5.2).
2.5.1 Capa limite atmosférica sobre tierra

El modelo micrometeorolégico de CALMET utiliza sobre superficies terrestres un método de
balance de energia (Holtslag y van Ulden, 1983) que puede ser formulado como:

Q. +Q; =Q, +Q, +Q, (Ec 2.36)
donde Q. es laradiacion neta (W/m?),
Q; es el flujo de calor antropogénico (W/m?),
Qn es el flujo de calor sensible (W/m?),
Q. es el flujo de calor latente (W/m?), y,
Q, es el término asociado al flujo de calor acumulado en el suelo (W/m?).

La relacion entre el flujo de calor sensible y flujo de calor latente se define como la relacién de

Bowen.

B = n (Ec 2.37)

El modelo calcula la relacibn de Bowen en cada celda. Esta relacion es importante para
determinar el grado de turbulencia convectiva, debido a que representa la distribucion de la
energia disponible en flujo de calor sensible y latente. Los valores de B van desde 0,1 en los

cuerpos de agua, a 10 para desiertos.

El flujo de calor en el suelo natural o sobre materiales de construccion, Q, se determina durante
el dia y es funcién de la radiacion neta, Q- (Oke, 1978; Holtslag y van Ulden, 1983):

Q, =¢,Q. (Ec 2.38)
donde cy esuna constante que depende de las propiedades del terreno.
Oke (1982) sugiere valores de cy de 0,05-0,25, para las zonas rurales y 0,25-0,30 para las
urbanas. Los valores mas grandes para las zonas urbanas reflejan las mayores conductividad
térmica y capacidad calorifica de los materiales de construccion. Holtslag y van Ulden (1983)

utilizan un valor de 0,1 para una superficie cubierta de pastos.

El flujo de calor antropogénico, Qy, es una funcion de la densidad de poblacién y el consumo de
energia por habitante. Oke (1978) tambien resume los valores promedio anuales y estacionales de
varias zonas urbanas. Por lo general Q; es pequefio en comparaciéon con los otros términos.

Independientemente de ello debe ser considerado.

La radiacién neta, Q-, es el resultado de la radiacién entrante (de onda corta y larga) y la radiacién
saliente (onda larga). Segun Holtslag y van Ulden (1983) y Lansberg (1981) puede expresarse

como:
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Q. =Q,,(1-A)+Q,, , —Qu., (Ec 2.39)
donde Qs es la radiacion de onda corta incidente, formada por la suma de la radiacién solar
directa, Qqu.s, Y la radiacion difusa, Qew.q (W/m?),
A es el albedo de la superficie,
Quwq €s la radiacion de onda larga incidente de la atmdsfera (W/mz), Y,
Quw.u ©s la radiacién de onda larga emitida por la superficie (W/m?).

Se pueden definir asi los diferentes términos de la Ec 2.39, dando lugar a:

0. - Q,, (- A)+c,T® —oT* +¢,N
1+c,

Q.. =(a,senp+a, f1+b,N™) (Ec 2.41)

(Ec 2.40)

T  eslatemperatura del aire (K),

o es la constante de Stefan-Boltzmann,
N es la fraccion de cielo cubierto, y,

@  es angulo de elevacion solar.

donde

En estas expresiones también se incluye la reduccion de la radiacion solar incidente debido a la
presencia de nubes, mediante la fraccion de cielo cubierto, N. Por su parte, los valores para las
constantes empiricas c;, C,, C3, &1, @, b1, b, se muestran en la Tabla 2.1. El &ngulo de elevacion

solar, ¢, se calcula usando las ecuaciones descritas por Scire et al., 1984a.

Tabla 2.1 Constantes empiricas para el calculo de la radiacién neta (Holtslag y van Ulden, 1983)

Constante Valor
cf 5,31-10™° W/m?/K®
C, 60 W/m?
Cs 0,12
a, 990 W/m?
a, 30 W/m?
b, 0,75
b, 3,4

Combinando de la Ec 2.36 a la Ec 2.41, se obtiene que el flujo de calor sensible durante el dia,

gue puede ser expresado como:

Q, = l+BB[Q*(1—Cg )+ Qq ] (Ec 2.42)
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Una vez conocido el flujo de calor sensible, se calcula iterativamente la longitud de Monin-
Obukhov y la velocidad de friccién con el terreno segun:
ku

oo e ()

donde 2z, eslalongitud de la superficie rugosa,
¥  eslauna funcion de correccion de estabilidad (Dyer y Hicks, 1970),
k es la constante de von Karman, 0,4, v,
u es la velocidad del viento a la altura z.

U, = (Ec 2.43)

La longitud de Monin-Obukhov se define entonces como:

Q.. =(a,senp+a, f1+b,N™) (Ec 2.44)

donde 7T eslatemperatura del aire ("K),
Cp, es el calor especifico del aire a presion constante, 996 m?/(s*K),

p  esladensidad del aire (kg/m°), y,
g es la aceleracion de la gravedad.

Para la iteracion, con la Ec 2.43 se obtiene un valor inicial de u- suponiendo condiciones neutras
(L==). Este valor se usa en la Ec 2.44 para estimar L. Con este entonces, se calcula un nuevo
valor para u., nuevamente con la Ec 2.43 y luego otra L. El procedimiento se repite hasta que
converja. Segun Holtslag y van Ulden (1983) tres iteraciones son suficientes.

En condiciones estables, Weil y Brower (1983) calculan u- con el método de Venkatram (1980):

1
u, — CDZN“[1+ c 2} (Ec 2.45)
2
C =1—C4u°2 (Ec 2.46)
u
DN
uz=" nge* (Ec 2.47)

donde Cpy es el coeficiente de arrastre neutral,

k
Z )
|n(m}
ZO
14 es una constante, ~4,7, y,
zn ellaaltura en la que se ha tomado la medida de la velocidad del viento u.

La temperatura de escala, 6:, se calcula como el minimo de dos estimaciones de la misma:

6. =MIN(6.,,6.,) (Ec 2.48)
Estas estimaciones de 6: se basan en los resultados de Holtslag y van Ulden (1982):
6., =0.09(1-0.5N?) (Ec 2.49)
TCyU?
42,9

El flujo de calor sensible queda entonces determinada por u-y 6- mediante:
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Qn =—pC u.b. (Ec 2.51)

La altura de la capa mezcla diurna o convectiva se calcula utilizando la modificacion Carson
(1973) al método de Maul (1980). Conociendo la variacién por hora del flujo de calor sensible (Ec
2.51) y el perfil vertical de temperaturas a partir de radiosondeos, la altura de la capa de mezcla

convectiva, en un tiempo t+dt, puede ser estimada a partir de su valor en el tiempo t mediante:

1
2
S P 2Q,(1+E)dt _2doh |?  do,., (Ec 252)
\I}lpcp Y, Y
1
2
dO.q = ZHEQydt (Ec 2.53)
PCy

donde ¥ es el gradiente de temperatura potencial en la capa superior a hy,
dé es ladiferencia de temperatura en la cima de la capa de mezcla (K), vy,
E es una constante, ~0,15.

En condiciones de turbulencia mecanica la altura de la capa limite se calcula segin Venkatram
(1981) como:
Bu.

1

(fN, )2

donde f es el parametro de Coriolis ~10™s™,
B  esunaconstante, ~2'2,y,
Ng es la frecuencia de Brunt-Vaisala en la capa superior estable.

h:

(Ec 2.54)

La altura de la capa de mezcla diurna podria ser tomada como el maximo de los valores
calculados anteriormente; sin embargo, tal procedimiento podria causar grandes diferencias entre
celdas cercanas si estos son calculados de forma diferente para cada celda. Tal independencia
puede obviar importantes efectos advectivos, tales como la reduccién significativa de la altura de

mezcla en condiciones de brisas marinas o sobre lagos.

Varios investigadores (Wheeler, 1990; Tesche et al., 1988; Steyn y Oke, 1982) han sugerido
diversos esquemas que incluyen el calculo de retrotrayectorias o de flujos advectivos-laterales de
calor. CALMET lo incorpora mediante un sistema simplificado. Para una celda dada (i, j), la celda
gue mas podria influir directamente sobre ella durante el tiempo, dt, se calcula como (i,=i-udt,j,=j-
vdt), donde (u,v) son las componentes del viento en la celda (i,j). Considerando un cono
imaginario que se origina en (i,j), tiene un angulo de apertura determinado, y se genera de tal
manera que las celdas (iy,j,) se ubican en el medio de la base del cono. Para cada celda de la
cuadricula (ix,jx), situada dentro de la regioén triangular, el modelo calcula las distancias d, en la
direccién del viento y d. en direccion perpendicular al mismo, en unidades de namero de celdas y

obtiene el factor de ponderacion siguiente:
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T (Ec 2.55)
d; +(@+d,)

Y normalizados por las n celdas incluidas en la region:

(Ec 2.56)

Ademas, los factores se calculan también para una caja cuadrada, de ancho definido y centrada
en (i,j) con el propésito de favorecer el promedio entre las celdas cuando el viento medio advectivo
disminuya hasta valores préximos al cero. Un valor adecuado de las dimensiones de la caja podria
ser o,dt/dx, que suele ser del orden de la unidad para la mayoria de las aplicaciones
mesoescalares. Para aquellas celdas en la direccion del viento, d.<0, du se sustituye por d,=&du,
donde ¢ es el numero de Courant o la altura del tridngulo desde su base hasta el vértice. Esto
asegura que las celdas en la direccién del viento, sufran una ponderacién bastante pequefia, y

gue la simetria azimutal, la velocidad del viento (y &) tiendan a cero.

Los factores debidamente normalizados se aplican entonces a los campos de altura de capa de
mezcla (h, y h) para suavizarlos. Ademas, este h, permite obtener el valor de la altura de capa de
mezcla de la siguiente hora, con un efecto acumulativo comparable con el que se produce en el

calculo de retrotrayectorias.

En la capa limite estable, la produccion de turbulencia mecanica determina la extension vertical de
la dispersion. Venkatram (1980) ofrece la siguiente relacion empirica para estimar la altura de

capa de mezcla estable:

h, = B,u? (Ec 2.57)
donde B, es una constante, ~2400.
Por su parte, la altura de la capa limite estable estimada por Zilitinkevich (1972) como:

u.L

h, =04
2 f

(Ec 2.58)

CALMET define la altura de la capa limite estable sobre tierra como el minimo entre h; y h,.

El factor de ponderacioén para la velocidad vertical de friccion, w-, se puede calcular a partir de:

3

2

W, = 9Quhe (Ec 2.59)
T,ocp

donde h; es la altura de la capa de mezcla convectiva.
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2.5.2 Capalimite atmosférica sobre el agua

Sobre el agua las propiedades aerodinamicas y térmicas se calculan de modo diferente debido a
la ausencia de un flujo de calor sensible apreciable sobre su superficie. CALMET utiliza la técnica
de los perfiles, que utiliza la diferencia de temperatura aire-agua y la velocidad del viento sobre el
agua. Sin embargo, este método es sensible a la precision de los sensores de medida de
diferencias de temperatura. Por lo tanto, debe usarse con precaucion en areas donde no se

dispone de datos fiables de temperatura.

Los valores del coeficiente de arrastre sobre el agua, Cyy, se expresan en funcién de la velocidad

del viento superficial, medida a 10 m sobre el suelo (Garratt, 1977):

C,, =(0,75+0,067u)l0® (Ec 2.60)

La velocidad de friccién se determina entonces a partir de dicho coeficiente de arrastre:

1
u. =uCp (Ec 2.61)
Debido a la importancia del flujo de calor latente sobre el agua, la temperatura potencial virtual es

la utilizada en la definicion de la longitud de Monin-Obukhov (Hanna et al., 1985):

3

20
L= & (Ec 2.62)
E2 (9\/ - evs )
donde &, G son las temperaturas potenciales virtuales en al aire y en el agua (K),
u es la velocidad del viento, y,
E, es una constante ~5,096-10°.

Sobre el agua, debido al efecto del viento sobre la altura de las olas, la escala de rugosidad de la
superficie varia. CALMET emplea una relacion obtenida por Hosker (1975) para expresarla en
términos de la velocidad del viento:

L=2.0-10"°u®* (Ec 2.63)
El modelo CALMET permite especificar la altura de la capa limite sobre el agua o calcularla
internamente utilizando la relacién de escala barotropica neutra (Blackadar y Tennekes, 1968):

C,U.

hagua = WT (EC 264)

donde ¢, esuna constante ~0,16, Yy,

f es el parametro de Coriolis.

2.6 Campo tridimensional de temperaturas

CALMET incluye un moédulo que simula un campo de temperatura de tres dimensiones a partir de

medidas en altura, temperatura superficial y los datos de altura de capa de mezcla determinados
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anteriormente. Las temperaturas sobre el agua, se calculan por separado. Las principales etapas

involucradas en la generacion del campo de temperatura son:

1)
2)
3)

4)

5)

6)

interpolacion lineal espacial de las medidas de temperatura en alturas de cada radiosondeo;
interpolacion lineal temporal entre radiosondeos consecutivos;

célculo del peso relativo (1/r%) de cada medida en altura para la celda (i, j) de la malla de
temperaturas. La distancia r se formula en unidades adimensionales de celdas, con un peso
méximo de 1,0 equivalente a la celda adyacente a la de la estacion;

uso de estos pesos relativos para calcular el campo espacial de temperaturas promedio en
cada columna sobre cada celda (i, j) y en todos los niveles verticales, k. Esta temperatura 3-D,
Tix, Se basa Gnicamente en los datos en altura;

sustitucion de las temperaturas, Ty, de la capa superficial, por el promedio ponderado
espacialmente de las medidas de la temperatura superficial, para cada hora. Nuevamente, los
factores de ponderacion adimensionales se basan en la distancia, r, de la celda (i,j) a las
estaciones meteoroldgicas de superficie, y puede ser definido como 1/r o 1/r%; su valor
maximo es de 1,0; y

recélculo de todas las temperaturas asumiendo un gradiente adiabético, de -0,0098 °C/m
entre la superficie y la altura de la capa convectiva. Debe tenerse en cuenta que las
temperaturas en el nivel que contiene la capa de mezcla convectiva se calculan como una

capa de espesor ponderado.

2.6.1 Temperaturas sobre el agua

Debido al importante efecto de la temperatura sobre las masas de agua y los fuertes gradientes de

temperatura que pueden existir en los limites costeros, CALMET puede calcularlas mediante el

uso de medidas sobre el agua (datos de boyas). Estas estaciones sobre el agua no se incluyen en

la interpolacién terrestre.

Para las capas verticales sobre el agua el usuario puede elegir entre dos alternativas de

gradientes térmicos, variables en el tiempo o constantes. También se pueden especificar

gradientes por separado para las capas por encima o por debajo de la altura de la capa de

mezcla. Finalmente, estas medidas se promedian espacialmente, ya sea mediante 1/r o 1/r°.
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3 Modelo de dispersion atmosférica

Los modelos de calidad del aire basados en balances de materia constituyen los denominados
modelos de dispersion atmosférica. Estos modelos se basan en la ecuaciéon de difusion
atmosférica, como balance de contaminante, previamente descrita. La solucion numérica de dicha

ecuacion ha dado lugar a distintos tipos de modelos de dispersién atmosférica.

La solucion numérica natural a la ecuacion de difusion atmosférica es la aproximacién euleriana,
ya descrita. Sin embargo, en el caso de que interese una simulacién detallada y precisa de la
dispersién de uno o muy pocos focos emisores puntuales se ha demostrado que la mejor solucion

numeérica es la aproximacion lagrangiana, que se expone a continuacion.

3.1 Lasolucién lagrangiana

En la aproximacién lagrangiana (Seinfeld, 2012), el estudio se centra en el comportamiento de
particulas o elementos discretos de contaminante representativos de este. Consideremos un

vid

elemento de contaminante, sometido a un régimen turbulento en una posiciéon X' y en un tiempo t'

su movimiento vendra descrito por su trayectoria, X (¥,t',t), que esta definida por su posicién de

ivii

origen %' y su posicion final X(x',t’,t) en el instante t.

Como hemos visto previamente en la definicién de la solucién euleriana, la concentracion de las
diferentes especies en la atmésfera es una variable aleatoria que no puede ser determinada, por
lo que hemos de limitarnos a tratar de conocer algunas propiedades estadisticas de ella.
Definimos asi  y(X1,X2,X3,t) dxidx,dxs=y( X ,t)d X como la probabilidad de que un elemento de
contaminante se encuentre en un tiempo t dentro de un elemento de volumen
(Xq+ - X +dXg, X2 - - Xo+dXo, X3 - - X3 +dX3). Por tanto, y(X,t) es la funcion de densidad de probabilidad,

gue por definicion debe verificar,
H Iw(i,t)di =1 (Ec 3.1)

Por otro lado, la probabilidad de que un elemento de contaminante se encuentre en una posicion
X en un tiempo t puede expresarse como el producto de dos densidades de probabilidad:

!

e La densidad de probabilidad de que, si el elemento de contaminante esta en X' en un tiempo t',
se desplace hasta x en el instante t: es la densidad de probabilidad de transicion, y se expresa
como Q(%,tfx",t').

¢ La densidad de probabilidad de que un elemento de contaminante se encuentre en X' en el

instante t, para todas las posiciones iniciales x’,
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T T TQ (%, t%", t (", t )ik (Ec 3.2)

Para un numero n de elementos de contaminante, la suma de todas las densidades de
probabilidad de todos los elementos de una misma especie representara el nimero (probable) de
elementos encerrados en el volumen considerado, es decir, la concentracion media:
n
c(X,t)>=> () (Ec 3.3)
i=1
Ademas, habra que tener en cuenta tanto la distribucién inicial de contaminante como el aporte de
los focos emisores, S(X,t), de modo que la expresion lagrangiana general para la concentracion

media es,

>

8'—-8

0 ®© w0 o ot
ij %, 4%, t ) < (%, t) > A%, + j j ”Q X, X, )8 (X, t )ty (Ec 3.4)
—00—00 —00—00—ooty
Segun esta expresion, el conocimiento de la forma de la funcion Q permitiria la determinacién de
<c( x ,t)>; sin embargo, esta funcion depende de propiedades de la turbulencia que no son
conocidas, por lo que de nuevo sera preciso asumir algunas aproximaciones para obtener un

resultado.

3.2 Laaproximacion gaussiana

Como se ha mostrado previamente, ni la solucién euleriana ni la lagrangiana aportan un resultado
aplicable al problema de la distribucion de contaminantes en la atmosfera, debido al problema de
cierre o resolucion conjunta de las ecuaciones que se derivan de ellas. Por lo que habitualmente
es preciso asumir algunas aproximaciones para obtener una solucién aplicable, bien sea una
solucion analitica o bien una solucién numérica abordable por los medios computacionales de que
se disponga. La solucién analitica mas ampliamente utilizada, y que ha tenido mayor difusion, es
la ecuacién gaussiana, y ha sido también el origen de diversas formulaciones numéricas. Esta
ecuacion se obtiene a partir de la solucion euleriana o de la solucion lagrangiana, asumiendo las

mismas aproximaciones.

En primer lugar, se considera que las especies contaminantes son inertes (R; = 0). Por tanto, a
partir de la solucion euleriana el problema se reduce a definir una expresion para <u'c'>, es decir,
un modelo de turbulencia. El habitualmente utilizado para determinar una expresion es el de

“Longitud de Mezcla” (extension de la Iey de Fick para la difusion molecular) segun el cual,

<ulc’>= ZK k=1,2,3 (Ec 3.5)
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donde Ky es la difusividad turbulenta o de remolino para la direccion j provocada, segun la
hipétesis del modelo, por un gradiente de concentracion en la direccidén k. Podrian plantearse asi 9
expresiones, 3 para cada direccion de transporte; pero, considerando que los gradientes de
concentracion en otras direcciones distintas a la del transporte no afectan a este, el problema se

reduce a 3 expresiones, con 3 incognitas Kj;:

d
ek 9 i1 03 (Ec 3.6)
J 1]
dx;

La segunda hipotesis, de aplicacion practicamente general en la atmosfera, estima que la difusion

molecular es mucho menor que la difusion turbulenta en la misma direccién, de modo que resulta

despreciable,

2 dlu'c’
p, 2 (uic) (Ec 3.7)
dxjdxj dxj

Por otra parte, la hipotesis de atmésfera incompresible conlleva que la ecuacién de continuidad se
reduce a la condicién de un campo de vientos con divergencia nula, debido a que la densidad del
aire se considera practicamente constante; como consecuencia,
du
=0

1 Ec 3.8
% (Ec 3.8)

Esta condicion es de especial importancia en la aplicacion de los modelos de difusion atmosférica.
De la aplicacidon de estas hipotesis a la ecuacion de difusion atmosférica, Ec 1.4, se obtiene:
d(c d(c
de) g HO_d [ o gz (Ec 3.9)
dt dx;  dx; dx;
Si se considera que las difusividades turbulentas Kj son constantes en cada direccion, esta

ecuacion se transforma en:

2 2 2
de g9 _y 9O, 4Oy 9O (Ec 3.10)
dt dx dx? Y dy? dz?

para las condiciones iniciales y de contorno:
(c(x,y,2,0)) =S8(x)5(y)s(z)

(Ec 3.11)
(c(x,y,z,t))=0cuando X, y,z — oo
La solucién analitica a esta ecuacion diferencial, o solucién gaussiana, es:
S (x-ut)® y? 22
(c(x,y,z,t)) = g Momt Mot A (Ec 3.12)

8Y(nt) KK, K,

Como se puede observar, el nombre de la solucién (gaussiana) se debe a la forma de la funcién
resultante de la integracion (Figura 3.1).
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Figura 3.1 Esquema de un penacho gaussiano. H, Altura media de transporte del penacho, hg, altura de
emision, U velocidad del viento (Zannetti, 1990).

Llevadas a la realidad, las aproximaciones que se han considerado suponen que esta ecuacion

solo sera valida cuando,

¢ Las reacciones quimicas son lentas comparadas con el transporte turbulento.

e Las escalas de longitud y tiempo caracteristicas de los cambios de concentraciéon son grandes
comparadas con las correspondientes escalas de transporte turbulento.

Estas condiciones no se cumplen para focos muy localizados en zonas muy proximas a ellos. El
modelo solo es valido, por tanto, en situaciones con reacciones quimicas relativamente lentas
(contaminantes inertes) y focos dispersos (zonas urbanas). Sin embargo, esta solucién ha sido
ampliamente utilizada para la estimacion de la influencia que un futuro foco emisor puede tener
sobre una zona determinada, mediante la utilizacion de datos meteorologicos histéricos medios
sobre largos periodos de tiempo: mensuales, estacionales y anuales. La consideracion de estos
largos periodos elimina la influencia de las distintas escalas de turbulencia sobre la variabilidad del
fenbmeno, en tanto que la transformacién de los contaminantes se considera, por simplicidad,
mediante un factor de decaimiento que asume una cinética de pseudoprimer orden aplicable al
resultado final de la ecuacién gaussiana. Un ejemplo tipico de esta aplicaciéon es la versién
CALPUFF-LITE del modelo CALPUFF, en la que se alimenta este con condiciones atmosféricas
homogéneas, sobre largos periodos de tiempo divididos en intervalos en los que la meteorologia

se adopta como estacionaria.

La soluciéon lagrangiana permite obtener la misma expresién de distribucién gaussiana que la
solucion euleriana, bajo las hipotesis en que dicha distribucion es aplicable. A mayores, los
modelos lagrangianos tienen una mayor flexibilidad en la utilizacion de esta aproximacion
gaussiana, puesto que pueden limitar la aplicacion de dicha solucién al sistema de coordenadas
movil que sigue el penacho. De este modo, puede dividirse el entorno de simulacién en regiones

moviles cuasiestacionarias mucho mas pequefias que si pueden cumplir las hipotesis para las que
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se obtiene condiciones de la ecuacién gaussiana. Esta es una de las razones por las que la
solucion gaussiana se emplea actualmente en la modelizaciéon y simulacién no estacionaria del
flujo y dispersion de contaminantes en la atmésfera, mediante los modelos lagrangianos basados

en distribuciones gaussianas.

Sin embargo, considerando que:

do? 2
Ky >0, K, =29% y g =1do
2 dt 2 dt

la solucion analitica a la Ec 3.10, o solucion gaussiana, entonces es:

1y _1f z-h : _1f z+h :
— Q 2 Oy E 0, E Oy
c(x,y,z)=————e e +e (Ec 3.13)
270 ,o,U
es la concentracion de contaminante en x,y,z (g/m°), o inmisién
es el caudal masico de contaminante (g/s) en el puff,

es la velocidad del viento a la altura de emisiéon (m/s),

donde c
Q
u
X es la coordenada horizontal (m),
y
z
o]

es la coordenada horizontal transversal (m),
es la coordenada vertical (m),
y  esla desviacion estandar de la distribucion de concentracion horizontal transversal,
consecuencia de la turbulencia horizontal (m),
0, es la desviacion estandar de la distribucion de concentracion vertical, consecuencia
de la turbulencia vertical (m), y,
h es la altura efectiva de emision (m).

3.3 Modelo de dispersion atmosférica CALPUFF

CALPUFF (Scire et al., 2000b) es un modelo no estacionario, multicapas y multiespecies, de
dispersion de puffs, que puede simular los efectos, temporales y espaciales, de las condiciones
meteorologicas en el transporte, la transformacion y la deposicion de contaminantes en la
atmosfera. ElI modelo CALPUFF puede utilizar los campos meteorolégicos generados por el
modelo CALMET o, en su defecto, medidas de estaciones meteorolégicas en formatos

convencionales.

El modelo CALPUFF contiene algoritmos que consideran diversos fendmenos: efectos en la
cercania de los focos emisores, como el flujo descendente tras obstaculos, la elevacién del
penacho en zonas de transicibn meteorolégica, la penetracion parcial del penacho sobre la capa
de mezcla, las interacciones del terreno a escala submalla, asi como efectos a largo plazo, como
la deposicién de contaminantes (lavado humedo y deposicion seca), transformacion quimica;
también, la cizalladura vertical del viento, las interacciones costeras y las singularidades del
transporte sobre masas de agua. CALPUFF también puede simular variaciones arbitrarias de las
emisiones, y contiene diferentes opciones para el tratamiento de los procesos fisicos de los
contaminantes en la atmdsfera, en diferente nivel de detalle en funcion de la aplicacién del

modelo.
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CALPUFF puede continuar una simulacion anterior, utilizando un archivo opcional de reinicio. Este
archivo contiene todas las variables finales de una ejecucién previa, lo que permite al modelo
continuar la simulacion. El archivo de reinicio debe ser generado previamente como fichero de

salida o a intervalos regulares de la simulacion, para prevenir alguna interrupcion.

3.4 Dispersion en modelos de puffs

Los modelos de puffs representan, un penacho continuo, como un conjunto de paquetes discretos
de contaminantes. La mayoria de los modelos de puffs (Ludwig et al., 1977; van Egmond y
Kesseboom, 1983; Peterson, 1986) evalian la contribucién de un puff a la concentracién en un
receptor con un enfoque instantaneo. Cada puff esta congelado en el tiempo, se determina la
distribucién de concentracion de contaminante en su interior, y luego se deja mover, modificando
su tamafio, masa de contaminante, etc; hasta el intervalo de tiempo siguiente. La concentracion

total en un receptor se calcula como la suma total de las contribuciones de todos los puff
cercanos, en un intervalo de tiempo elegido.

1.1

i0 e PUFF SEPARATION = ﬂ_Sov, 1.00,',

k

PUFF SEPARATION = 20,
09

08 - . PUFF SEPARATION = 4¢ u

u.-?l—

NORMALIZED CONCENTRATION

PUFF PUFF
CENTER CENTER
0.4l | 1 | 1 1 1 | 1 | 1

o 0.2 0.4 08 08 10
FRACTION OF DISTANCE BETWEEN PUFF CENTERS

Figura 3.2 Concentracién normalizada entre dos puffs gaussianos de igual tamafio, con distintos espaciados
entre ellos. (Ludwig et al., 1977).
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El enfoque de puff tiene como inconveniente la necesidad de la liberacion de un nimero elevado
de puffs para representar adecuadamente un penacho continuo en las cercanias de un foco
emisor. Ludwig et al. (1977) demostraron que si la distancia entre puffs excede de un maximo de
aproximadamente 20,, pueden obtenerse resultados inexactos en el calculo de las
concentraciones en el interior del penacho que se desea representar (Figura 3.2). Asi, se
obtendrian mejores resultados si la separacion entre puff se reduce a no mas de o, ya que si los
puffs no se superponen suficientemente, se subestiman las concentraciones en los receptores
situados en el espacio entre puffs en el momento en que se calculan dichas concentraciones,
mientras que en aquellos receptores préximos a los centros de los puffs las concentraciones seran

sobreestimadas.

y
4

(Y5

- X

Figura 3.3 Esquema de generacién de puffs. Los puffs arrastrados (A A ', B B') en la vecindad del receptor 1
no son suficientes para representar el penacho. La masa de los puffs originales se redistribuye en los ngxng
nuevos puff artificiales (asteriscos) para mejorar el calculo de la concentracion de contaminante entre puffs.
(Zannetti, 1981b).

Ludwig et al., 1977, recomiendan utilizar puffs separados uniformemente en el espacio en lugar de
en el tiempo, con un esquema de fusion/purga de puffs para reducir su nimero total. Zannetti
(1981b) sugiere el uso inicial de un menor nimero de puffs que el necesario para poder lograr una
estimacion adecuada de la concentracion, para luego saturar las cercanias de un receptor con

puffs artificiales, y asi lograr la superposicién de puffs requerida (Figura 3.3). Aunque ambos
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esquemas reducen el niumero de puffs, cualquier enfoque basado en el calculo instantaneo de la
concentracion requiere de un nimero excesivamente grande de puffs en las cercanias del foco
emisor. Por ejemplo, para un receptor ubicado a 100 metros de un foco emisor, considerando las
categorias de dispersion de Pasquill se requiere una tasa de liberacién de mas de 1300 puffs/hora
para cumplir con el criterio de 20, (estabilidad F, velocidad de viento de 3 m/s). Para altas
velocidades de viento, condiciones neutras (10 m/s, estabilidad D), se necesitan cerca de 2200
puffs/hora. Si se considera entonces, oy, se duplicaria el nimero de puffs necesarios.

Con todo, CALPUFF incorpora dos alternativas para mejorar el célculo instantaneo de
concentraciones en los receptores. Ambas se basan en el esquema bésico incluido en el modelo
MESOPUFF Il (Scire et al.,, 1984a,b), con modificaciones en las cercanias del foco emisor. La
primera alternativa utiliza puffs gaussianos radialmente simétricos o circulares, mientras que la
segunda emplea puffs no simétricos (puffs deformados), alargados en la direccién del viento
durante la emision, para eliminar la necesidad de liberaciones de puffs con mayor frecuencia.
CALPUFF permite seleccionar cualquiera de los dos esquemas, e incluye la opcion de
simulaciones hibridas, que considera los mejores resultados de cada algoritmo (puffs deformados

en las cercanias y puffs circulares simétricos en zonas distantes).

Este problema resulta sensiblemente menor en el caso de emisiones a gran altura, en las que las
concentraciones de interés se calculan a varios kildmetros lejos del foco emisor, es decir, cuando
la inmision puede ser apreciable. En estos casos, la soluciobn de puffs simétricos resulta

igualmente valida.

3.4.1 Calculo de la contribucion de un puff circular simétrico a la concentracion en un

receptor

En el modelo CALPUFF, la ecuacién basica para la contribucién de un puff en un receptor es:
d2 d?

c= @ e (Ec 3.14)
270, o,

(H +2nh)

g= Ze 207 (Ec 3.15)
\/70-2 n=—o
donde C es laconcentracion a nivel del suelo (g/m?), o inmisién
Q eslamasa de contaminante (g) en el puff,
ox  es la desviacion estandar (m) de la distribucion gaussiana, a lo largo de la direccion
de desplazamiento del viento,
o, es la desviacion estandar (m) de la distribucién gaussiana en la direccion
transversal horizontal al viento,
0, es ladesviacion estandar (m) de la distribucion gaussiana en la direccion vertical,
d. es la distancia (m) desde el centro del puff al receptor, a lo largo de la direccion de
desplazamiento del viento,
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d. es la distancia (m) desde el centro del puff al receptor, en la direccion transversal
del viento,

g es el término vertical (m) de la ecuacidn gaussiana,

He es la altura efectiva (m) sobre el suelo del centro del puff, y,

h es la altura de capa de mezcla (m).

El sumatorio g representa la contribucién de las multiples reflexiones del penacho entre la altura
de la capa de mezcla y el suelo; y reduce el limite de la mezcla uniforme de 1/h a 0,>1,6 h. En
general, los puffs dentro de la capa limite convectiva cumplen ya con este criterio poco tiempo
después de su liberacion.

Para un puff horizontalmente simétrico, con o,=0y, la Ec 3.14 se reduce a:

R?(s)
202(s)

Q(s)
C=
()g()e

donde R  es ladistancia (m) desde el centro del puff al receptor, v,
S es la distancia (m) recorrida por el puff desde su liberacion.

(Ec 3.16)

La integracion de la Ec 3.16 a través de la distancia recorrida por el puff, ds, durante la etapa de
muestreo, dt, permite obtener la concentracion media en el tiempo, C .

1 So+ds s R?(s)
Q( ) g (S) e 2G"y(s) dS
T ds

donde sy, eselvalorinicial de s.

(Ec 3.17)

Se puede obtener una solucion analitica a esta integral, considerando que R(s) y Q(s) son los
términos mas significativos. La Figura 3.4 muestra el movimiento de un puff desde las
coordenadas (X1, Y1) a (X2, Y2). Suponiendo que la trayectoria es un segmento recto, y

transformando s a la variable adimensional, p, la distancia radial al receptor en (x;, y,) es:

1
R(s) = [(xl — X, + pdx)* +(y, =y, + pdy)’ ]5 (Ec 3.18)
donde p es 0 en el comienzo del segmento, en (X3, Y1),
p es 1 en el extremo del segmento, en (Xz, ), V,
dy, d, son las distancias X y Y, recorridas por el puff (dy=xXz-X1, ¥ dy=Y2-Yy1).
La variacion exponencial de Q debida a procesos de eliminacién y transformacion quimica se

expresa como una funcién lineal en el intervalo:

Q(S) = Q(s,) + P[Q(S, + ds) —Q(sy)] (Ec 3.19)
Usando la Ec 3.19, y transformando a coordenadas p, la Ec 3.17 se convierte en:
_R%(p) RZ(;;)
C= Q(s,) j e > dp+[Q(s, +ds) - Q(so)]j > dp (Ec 3.20)
27r0'y )
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La solucién de las integrales de la Ec 3.20 se puede expresar en términos de funciones de error y
exponenciales, como sigue:

C =2 Qs+ +d9) - Qs (Ec 321)
y
b? ¢
T 52> a+b b
I, =.|—e? 25erf| —— |—erf| — Ec 3.22
b ol2a { [\/ﬁ} {\Za}} ( )
_ f_g _f L a+2b+E
|2 — 2'1 _'_;"eZa 2 e 2a —e { aj (EC 323)
df+d’
= , (Ec 3.24)
o
y
b— dx(Xl—Xr)+2dy(y1—yr) (Ec 3.25)
Oy
2 2
cC= (Xl B Xr) +2(y1 B yr) (EC 326)
o

y

., 2 Z 42
donde erf es la funcién de error erf z:/,joe “dt (Olver et al., 2010). CALPUFF usa la
AT

aproximacion de Hastings, que considera el error absoluto como 3.10” (Hastings et al., 1955).

AT
J)r.- \"\
. (x ¥ \
| .ll |
| XKH»' \ ;\ !
N Mo
I. (%, ) -'\ .'I
Ry \I{x, ¥

Figura 3.4 llustracion del movimiento de un puff durante la etapa de muestreo/célculo en el receptor, y los
cambios asociados a la distancia del receptor (Scire et al., 2000b).
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El coeficiente de dispersion horizontal, oy, y el término vertical, g, se evalian y se mantienen
constantes durante todo el intervalo. En MESOPUFF I, o, y g se calculan en el punto medio del
intervalo (p=0,5) debido a que en distancias mesoescalares el cambio relativo del tamafio del puff
en el tiempo es generalmente pequefio. Esta suposicion reduce el nUmero de veces necesarias
para calcular los coeficientes de dispersidn y los términos verticales de reflexion, limitAndose a
una vez por cada etapa de muestreo/calculo en receptores (independientemente del nimero de
receptores). Sin embargo, esta optimizacion puede resultar no ser apropiada en las cercanias del
foco emisor, donde la tasa relativa de crecimiento del puff puede ser elevada y la altura del
penacho puede variar. Por esta razon, en CALPUFF la funcidn integrada se ha implementado con
valores especificos de gy, y g para cada receptor evaluadas en el punto de maxima aproximacion

del puff a cada receptor.
3.4.2 Calculo de la contribuciéon de un puff deformado a la concentracién en un receptor

En la alternativa de puffs deformados, estos consisten en paquetes gaussianos de materia
contaminante alargados en la direccion del viento. Un puff deformado también puede ser
visualizado como un grupo de puff circulares superpuestos y con muy poca separacion entre ellos.
De hecho, el puff deformado reproduce una emisién continua de puffs de masa infinitesimal qdt.
La longitud del cuerpo principal del puff deformado es uAt,, donde u es la velocidad del viento y At
es el intervalo de tiempo de emisién de la masa de contaminante. La concentracion en un receptor
debida a la presencia de un puff deformado se puede escribir como:

2 2
d; u

Ct)= 7Fq, g-e 3" (Ec 3.27)
~J27u o,
F = l erf o —erf ~da (Ec 3.28)

\/70-3,2 \/70-},1

donde u es el vector velocidad media del viento (m/s),
u’ es la velocidad del viento escalar, definida como u=(u’+cd%)”; siendo o, la varianza
de velocidad del viento,
q es la tasa de emisién (g/s),
F es una funcién de causalidad, y,
g es el factor de acoplamiento vertical descrito en la Ec 3.15.

Las cantidades d. y d, son las distancias desde el puff al receptor, transversal y a lo largo de la
direccién del viento, respectivamente. En particular, d,, es la distancia desde el extremo final del
puff deformado 2 (con d,»>0 en la direccion del extremo 1), mientras que la distancia desde el
extremo del puff deformado 1 se define como -d,;=d.,-fy, donde £, es la longitud de la proyeccion
del puff deformado en el plano x-y. Los subindices 1 y 2 de los coeficientes de dispersion se
refieren a sus valores en los extremos anterior y posterior del puff deformado, respectivamente. La

ausencia de un subindice numérico indica que el valor ha sido definido en el receptor.
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En la Ec 3.27 se considera que la masa se conserva. Pero, de la misma manera que los puffs
circulares, cada puff deformado evoluciona independientemente bajo los efectos locales de la
dispersion, la transformacién quimica, la eliminacién del contaminante, etc. Por lo demas, esta
formulacion del puff deformado conserva muchas de las propiedades importantes del esquema
circular simétrico, mientras reduce significativamente los problemas asociados a la superposicion
de puffs durante el muestreo instantaneo de puffs circulares. La distribucion de la concentracion
dentro del cuerpo principal del puff deformado, lejos de los extremos, se asemeja a un penacho
gaussiano bajo las condiciones de estado estacionario. Por su parte, las concentraciones cerca de
los extremos (tanto dentro como fuera del cuerpo principal del puff deformado) tienen que
considerar también la contribucion de los puffs deformados adyacentes, si bien se puede
considerar su contribucion en condiciones estacionarias. Esta contribucién se corrige mediante

una funcién de causalidad.

La funcién de causalidad, F, tiene en cuenta los fendmenos en las cercanias de los extremos del
puff deformado. Para intervalos largos de emision entre puffs, tal que u4te»dy, y receptores en el
interior del puff deformado, la evaluacion de las funciones de error por la Ec 3.28 produce F=0,5(1-
(-1))=1, es decir, sin efectos adicionales de borde del puff. Para receptores fuera del puff
deformado, F es igual a cero, indicando que la sustancia contaminante no ha alcanzado todavia el
receptor o ya lo ha pasado de largo. Pero, en los extremos del puff deformado, dentro de este, la
funcién de causalidad produce una “cola” anterior/posterior en la distribucién gaussiana, como
alteracion de esta. Este fendmeno es especialmente relevante con bajas velocidades de viento, ya

gue en estos casos los puffs tienen mas tiempo para deformarse mientras se desplazan.

Para el célculo de esta alteracion en funcion de la velocidad del viento, el factor (u/u’) permite su
célculo adecuado en funcién de la velocidad de viento. Cuando u se aproxima a cero (velocidades

bajas y calmas), el término exponencial de viento cruzado es igual a 1, y F se aproxima a

F =—erf a . En estas condiciones, la dependencia de la concentracion radial de la
y

distribucion esta determinada por la funcién de causalidad. Para u mayores que unos pocos
metros por segundo, (u/u’) tiende a 1, por lo que esta relacién deja de tener importancia. El factor
(u/u) vy la funcion F hacen que el modelo del puff deformado sea mas similar al de puff circular
simétrico, que a los modelos de penachos segmentados (Hales et al., 1977; Benkley y Bass,
1979). Y es que, a diferencia del modelo de puff deformado, los modelos de penacho
segmentados no pueden representar adecuadamente la dispersion en condiciones de baja

velocidad de viento, y otros efectos en los bordes del dominio de simulacion.
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Figura 3.5 Isolineas de dos instantes del puff deformado. El puff deformado instantaneo de la izquierda
representa el puff deformado en el comienzo del intervalo de muestreo, mientras que el de la derecha
muestra el del final del intervalo. Durante el intervalo de muestreo, el puff deformado experimenta adveccion
hacia la derecha; y, difusion y estiramiento a lo largo, debido a la cizalladura del viento (hacia arriba) (Scire
et al., 2000b).

La Ec 3.27 permite calcular la distribucion instantdnea en un tiempo t de concentracion de
contaminante dentro de un puff deformado. Para considerar la concentracion en un receptor es
necesario tener en cuenta la contribucion de uno o varios puffs a lo largo de un intervalo de tiempo
o intervalo de muestreo. En la Figura 3.5 se representan las isolineas de concentracion de un puff
deformado en dos instantes distintos, que pueden corresponder al intervalo de muestreo. Para
obtener la contribucién del puff deformado a un receptor la Ec 3.27 debe integrarse durante la
etapa de muestreo, como intervalo de tiempo para el calculo de la concentracién media en el
tiempo, a fin de considerar las dos formas diferentes del puff deformado. En el caso en que la tasa
de emision y las condiciones meteoroldgicas puedan considerarse constantes durante la etapa de
muestreo se puede obtener una solucién analitica a la integral para el puff deformado situado en
la propia emision, es decir, cuando al menos un extremo del puff deformado esta situado en el
foco emisor:
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d? u?

Fq 20207

C=—-9-e7" Ec 3.29
s, ( )
1 1,20 1] =
F="erf(p)+- 1 YJ[cerf(&)-Eerf(&)]+ 2 |e* —e Ec 3.30
et O et -sert @l B et eeano
donde & = da, —UAL, (Ec 3.31)
J20,
representa el momento final del intervalo de tiempo Ats.
d,
=__3 Ec 3.32
Sh J2o, ( )
representa el momento inicial de dicho intervalo de tiempo, v,
d,
=2 Ec 3.33
(02 \/iO'yz ( )

representa las condiciones del foco emisor en estado estacionario y Ats es la duracién de la etapa
de muestreo.

Para la Ec 3.29, el intervalo de muestreo debe corresponder con el intervalo de emisién, como
ocurre normalmente en el caso de una emision nueva de contaminante. El valor de oy, utilizado es

la propagacion lateral inicial (si la hay) de las emisiones en el foco.
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Figura 3.6 Concentraciones en el receptor, promediadas en el tiempo, resultantes del transporte y
crecimiento del puff deformado de la Figura 3.5 desde el estado inicial (izquierda) al final (derecha) (Scire et
al., 2000b).




Para puffs deformados antiguos, es decir, que ya se han desplazado mas de una vez desde su
emision, el extremo final no estard ubicado en el foco emisor, y es poco probable que el eje
longitudinal del puff deformado este orientado a lo largo de la direccién advectiva del viento. Por
tanto, no es posible la integracion analitica de la Ec 3.27 para estos puffs deformados, a menos
gue se impongan condiciones seriamente restrictivas a las ecuaciones de crecimiento del puff, que
limitan la capacidad de aplicacion del modelo. Es por eso que las concentraciones medidas
debidas a puffs deformados antiguos se determinan mediante métodos numéricos. En la Figura
3.6 se muestra el resultado de la solucion numérica para la concentracion promediada resultante

de los estados inicial y final del puff mostrados en la Figura 3.5.

El planteamiento expuesto hasta este momento no tiene en cuenta los efectos de eliminacién o
generacién de contaminante, por reaccion quimica. CALPUFF permite considerar estos efectos de
manera anéloga a como los considera el modelo MESOPUFF Il, mediante una tasa de emision

efectiva, g, que varia linealmente en el tiempo:

t
qt) =g, + (9, - qb)[Atsj (Ec 3.34)

donde q, es latasa de emision efectiva para el puff deformado al comienzo del intervalo de
muestreo ((,=q para emisiones nuevas),
ge es la tasa de emisién efectiva, que incluye la eliminacibn o generacién de
contaminante que se produce durante el intervalo de muestreo, v,
At es el intervalo de tiempo de muestreo.

La variable ¢ se define como:

d,, — UAt, ~
E = 7 (Ec 3.35)
) \/an '

Esta variable es también funcién de la variable adimensional de tiempo t/4s, donde 0<t/A<1, tal
que

&=&+(& éb)( j (Ec 3.36)
At
Empleando esta nueva variable, la funcién de la causalidad se convierte entonces en:
F(&)= [erf (¢,) —erf (£)] (Ec 3.37)

Como resultado, la concentracion promedio temporal resulta ser:

d? u?

g 25242
=——= e F -a.)F Ec 3.38
\/Eu'ay [qb o +(0. — ) 1] (Ec )
donde F, es F,derivado de la Ec 3.30, Yy,
at, dt $-4
= =—1d F Ec 3.39
f[}()Agég(é) (Ec 3.39)
UAL
siendo Aé=¢& & =—3,
é é:e éb \/EO'y
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Sustituyendo en la Ec 3.37 la se obtiene'

1
R= e 0) =5 U dé-&-erf () -4,[de- erf(f)} (Ec 3.40)
donde j dx x - erf (x) = x-erf (X) + (Ec 3.41)
f
expresion que ya ha sido utilizada para obtener la Ec 3.30 y donde
Idx X-erf (x)_ x? -erf (x)+ e —Eerf (X) (Ec 3.42)
Nl

es un caso especial de la expre3|on mas general desarrollado por Geller y Ng (1971) en términos

de la funcién hipergeométrica generalizada, ,F».

El tratamiento de puffs deformados mayores resulta sencillo aplicando una integracion numérica
de la Ec 3.27. Se sustituye g, en la expresion q(t) dada por la Ec 3.34 y se resuelve la integral

numéricamente.

Este proceso de integracién numérica se ha optimizado, puesto que requiere un tiempo de calculo
elevado, para un modelo lagrangiano. En primer lugar, todos los receptores que se encuentran
fuera de la envoltura del puff deformado, es decir, mas alla de +30y, durante el intervalo de tiempo
de muestreo en el que se realiza la integracion, son eliminados. En segundo lugar, para los
receptores restantes los limites de tiempo de integraciébn se calculan de tal manera que el
muestreo no se realice cuando el receptor se vaya a situar al final fuera de la envolvente del puff,

definida de nuevo mediante la distancia +3o,.

El uso de la metodologia denominada "o congelada”, es decir, o, y 0, se mantienen constantes
para cada receptor durante todo el periodo de muestreo, facilita la integracion analitica en otras
situaciones. Sin embargo, el caso mas general implica el calculo de una integral indefinida de la

forma:
_[dt e erf (a+bt), (Ec 3.43)

que no tiene solucién analitica salvo en algunos casos sencillos (a=0 y b=p).

En cualquier caso, las limitaciones de la integracion para el célculo de la concentracion en los
receptores no es la Unica fuente de error: por ejemplo, el hecho de que los procesos de
eliminacion y generacion por transformacion quimica se consideren lineales supone en ocasion
una excesiva simplificacion; y, aunque seria posible incorporar funciones exponenciales para
dichos procesos, la aplicacion de estas suele requerir la resta de cantidades elevadas para
obtener pequefias diferencias, lo que implica resultados numéricamente inestables v,

habitualmente, con errores significativos.
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Un caso sencillo estd constituido por un puff deformado que pasa rapidamente a través de un
receptor, y con sus extremos lo suficientemente alejados como para que la funcién de causalidad
a lo largo del puff deformado, F(t), sea independiente del tiempo. En este caso la funcion de

causalidad toma un valor constante y puede extraerse de la integral, con un valor aproximado de:
1
I—':E(Fb—Fe) (Ec 3.44)

Es decir, el promedio de los valores al inicio y al final de la funcién en el intervalo de muestreo. Sin
embargo, esta aproximacién solo es valida si F, y Fe presentan una diferencia dentro de un valor

de tolerancia previamente especificado, que determina el error asociado al calculo.

Un procedimiento similar permite extraer fuera de la integral el factor de acoplamiento vertical, g, y
reemplazarlo por su valor medio, g . También en este caso la tolerancia debe ser especificada.

En ambos casos, el valor de tolerancia recomendado para obtener soluciones cuantitativamente

significativas es de 0,02, es decir, un 2%.

Finalmente, es necesario calcular la variabilidad del término de acoplamiento lateral,

Y({t)=e" (Ec 3.45)
d.(t) u : . : .
donde 7(t) = — es la distancia transversal. La integral evaluada para m=0y a 1 tiene la
\/Edy u
forma,

jm dt( j Y (t) (Ec 3.46)

Este tipo de integral se puede resolver analiticamente, para dar

_ 7z erf(n,)—erf ()

I (Ec 3.47)
2 e =1y

e_”g _e_]7ez I
|, =7 __Thlo (Ec 3.48)

2
2 (n.-m) 7m-m
Aplicando estas soluciones, la concentracién promedio final en el receptor se puede escribir como:

d? u?

g 202y
— e F — F Ec 3.49
\/727Z'U'Gy [a,F, + (0, — 0, R ] (Ec )

Esta es una alternativa a la integracién numérica de los puff deformados, cuya precision depende
de la tolerancia adoptada.

Analogamente a la contribucion horizontal, también es necesario calcular la contribucion vertical a

la concentracion media en el receptor en las Ec 3.38 y Ec 3.49; mas aun teniendo en cuenta que a
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nivel del suelo se producirdn fendémenos de deposicion seca y humeda que eliminan el
contaminante. Sin embargo, la solucién gaussiana facilita el célculo de esta contribucién sin mas

gue sustituir g por el valor 1 en dichas ecuaciones.

3.4.3 Comparacién de los modelos de puff deformado y puff circular simétrico: Modelo
hibrido

Ademés de los dos modelos descritos para el calculo de la concentracion promedio en los
receptores es posible aplicar el modelo de puff circular simétrico partiendo de propiedades
diferentes:

e Propiedades del puff: altura y sigmas.
e Propiedades de las condiciones atmosféricas en los receptores.

Esta segunda opcién es la empleada en CALPUFF, puesto que la basada en las propiedades del
puff requiere un mayor nimero de puffs/muestreos para representar adecuadamente el penacho,

especialmente en receptores proximos al foco emisor (Scire et al., 2000b).

Asi, el modelo CALPUFF reproduce la solucion del penacho con un coste computacional inferior al
1% del requerido por el otro modelo basado en las propiedades del puff, siendo incluso
comparable (aunque, obviamente, mayor) al requerido para resolver la ecuacion del penacho

gaussiano en estado estacionario.

Scire et al. (2000b) también ensayaron ambos modelos (de puff deformado, y de puff simétrico
basado en el receptor) con emisiones no estacionarias, obteniéndose resultados similares. De
hecho, los resultados son muy parecidos cuando el receptor esta situado en la zona central del
penacho, en tanto que en los limites del penacho y del dominio de simulacion las diferencias
resultan ser mayores. Ademas, para simulaciones no estacionarias el modelo de puff deformado
resulta ser mas eficiente que el de puff simétrico circular. Probablemente, porque el puff
deformado permite adaptarse mejor a condiciones cambiantes en la dispersion del penacho
(especialmente, meteoroldgicas), que pueden provocar elongamientos o acortamientos del

penacho al variar la velocidad del viento.

Ambos modelos de calculo, puff simétrico y puff deformado, resultan mas ventajosos dependiendo

la distancia al foco emisor y las condiciones meteoroldgicas existentes en cada receptor. Por eso

CALPUFF ha adoptado un enfoque hibrido puff circular/puff deformado, dependiendo de una

relacion que cuantifica la propagacion del penacho de contaminantes en cada extremo del puff

deformado, en toda su longitud:

e Cuando esta relacion o,/(udt,) es pequefia, inicialmente CALPUFF almacena informacion del
extremo anterior del puff (que requiere el modelo de puff deformado) ademas de los datos que

describen el borde de ataque (utilizado por ambos modelos de calculo). Este caso se puede
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dar en receptores proximos al foco emisor, cuando la emision cambia significativamente o
cuando se produce un cambio brusco de la direccién del viento, lo que provoca la adveccion de
un segmento grande de puff deformado en una direccién distinta a la de su eje longitudinal. Es
por eso que estos casos el puff deformado ofrece mejores resultados.

e Por otra parte, cuando dicha relacion es grande, habitualmente en puffs mas alejados del foco,
el alargamiento inicial del puff deformado puede ser relativamente poco importante para el
crecimiento o, del penacho, debido a la mayor difusion del contaminante que se ha producido
desde la emision. En tal caso, el uso de un puff circular simétrico es valido y no es necesario

conservar la informacién de la zona anterior del puff.

3.5 Coeficientes de dispersion gaussiana, o,y 0,

Como en todo modelo de dispersion basado en la soluciéon gaussiana, un aspecto clave en la
modelizacién con CALPUFF es el calculo e los coeficientes de dispersion gaussiana horizontales y
verticales, o, y 0,, En el caso de CALPUFF este calculo se realiza para cada puff al inicio y al final
del intervalo de muestreo; y, en el caso de un puff deformado, requiere el calculo en ambos
extremos del mismo. Estos coeficientes también se calculan para cada receptor sobre el cual el

penacho contribuye a su concentracion en el intervalo de muestreo (seccién 3.3).

Los coeficientes de un puff al inicio de un intervalo de muestreo son iguales a los obtenidos al final
de la etapa de muestreo anterior, debido a que la forma del penacho es continua entre dos
intervalos de muestreo sucesivos. Los coeficientes al final del intervalo de muestreo, o en los
receptores cercanos al penacho durante el intervalo de muestreo, se calculan de acuerdo a una
relacion de crecimiento del puff debido a la turbulencia atmosférica (en las condiciones de

dispersién de ese momento), considerando una varianza constante sobre el foco emisor.

El crecimiento del puff debido a la turbulencia atmosférica puede ser formulado ya sea como una
funcién del tiempo (Zannetti, 1990), o como una funcion de la distancia (Ludwig, 1982), por lo que

en la siguiente formulacion se empleara un parametro genérico ¢ para cualquiera de los dos.

Los coeficientes de dispersion oy y 0, para una posicion/tiempo incrementado A¢ en relacion con
el comienzo del intervalo de muestreo n, son:
2 2 2 2
o, (AE) =0, (AL FAE ) +o +oy, (Ec 3.50)

y
ol (AE) = 0L (AEFAE ) + o), (Ec 3.51)

donde &, y &n son los parametros del foco virtual (el tiempo y la distancia), que se definen
implicitamente por el requisito de que los coeficientes iniciales (A¢ = 0) coincidan con los del final

del intervalo anterior; ademas:
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0.n,02,n SON l0S coeficientes totales de dispersion horizontal y vertical (m) en determinada
posicion durante el paso de muestreo n,

Oy, Oz son las formas funcionales de los coeficientes de dispersion (m) de o, y o,
debidas a la turbulencia atmosférica,

Oyp, Oz, SON las componentes (m) de oy y 0, debidas a la flotabilidad del penacho en el
momento de su emision, y

Oys es la componente del coeficiente de dispersiéon horizontal (m), debida a la
dimensidn lateral (transversal al viento) de una emision de area.

El incremento A¢ es siempre positivo cuando se describe el crecimiento del puff durante el
intervalo de muestreo, pero para los coeficientes en receptores puede ser tanto positivo como
negativo. Por ejemplo, A¢ seria negativo para un receptor situado justo a barlovento del puff en el
inicio de un intervalo de muestreo. Esto permite a CALPUFF reproducir el penacho durante
condiciones meteoroldgicas estables con muy pocos puffs. Sin embargo, un valor de A¢ negativo
podria aproximar a cero los valores de o0y y 04 Si no se aplica un limite inferior para dichos
coeficientes en el foco emisor. En consecuencia, se impone una &, inicial, definida implicitamente
por las relaciones:
o (&) =0y (Ec 3.52)

Y,
o5 (Eo)) =00 (Ec 3.53)

donde 0y0,0, Son los valores iniciales (m) de oy y 0, debidos a la naturaleza del foco emisor o a
la dilucién inicial rapida de una emision asociada a un flujo descendente tras un
obstaculo, en el caso de focos puntuales, vy,

o es la dimensién del foco emisor inicial virtual y se define, implicitamente y por
separado, paray y para z.

A mayores, se asume la adicion cuadréatica de las componentes iniciales de dispersion debidas a
los efectos de sobreelevacion por flotacion de la emision y, en el caso de un foco de area, a la

dimension lateral del mismo.

Finalmente, las otras dimensiones iniciales del penacho, asi que el posterior crecimiento de los
puffs emitidos, se obtienen aplicando la aproximacion de tiempo virtual (Zannetti, 1990) o distancia
virtual (Ludwig, 1982).

En este enfoque de foco virtual el crecimiento del puff actual sélo depende de su tamafio actual y
no de la forma en que llegb a ese tamafio. Ademas, este concepto de foco virtual es
particularmente importante cuando un puff puede verse afectado por regimenes de dispersion
sustancialmente diferentes en el mismo intervalo de muestreo, al inicio y al final de este. Por
ejemplo, si los usos del suelo varian entre los dos puntos, de manera que un puff puede pasar del
agua (con la dispersion débil), a la tierra, con conveccién esencialmente vertical. Otro ejemplo
significativo lo constituye un nuevo puff situado en la capa de mezcla al final de la tarde, que
puede experimentar una disminucién significativa de la turbulencia atmosférica. En ambos casos,

CALPUFF calcula el crecimiento subsiguiente durante el intervalo utilizando la turbulencia
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apropiada (real o parametrizada), y la tasa de crecimiento apropiada para el tamafio inicial del puff

en el intervalo de muestreo.
3.5.1 Componentes derivadas de la turbulencia atmosférica

La estrategia basica en el disefio del médulo de dispersion es permitir el uso de los datos
disponibles, mas refinados, en el calculo de o, y 0, mientras que para los algoritmos de respaldo
no se requieren de datos especializados para situaciones en las que estos datos no estan
disponibles. En el calculo de la contribucion de la turbulencia atmosférica al calculo de los
coeficientes de dispersion, CALPUFF dispone de cinco opciones distintas, que requieren tres
niveles de datos de entrada diferentes. Estas cinco opciones son:

1. los coeficientes de dispersion se calculan a partir de medidas directas de la turbulencia
atmosférica, g, y o

2. los coeficientes de dispersidon se calculan a partir de estimaciones de o, y o,, derivadas de
diversos parametros de escala micrometeoroldgicos (us, ws, L, etc)

3. se aplican los coeficientes de dispersion Pasquill-Gifford (PG, EPA, 1995) sobre zonas rurales
(calculados siguiendo la aproximacion multi-segmento del modelo ISCST (EPA, 1987) y los
coeficientes de dispersion de McElroy-Pooler (McElroy y Pooler, 1968) sobre zonas urbanas

4. como en la opcidn 3, excepto que los coeficientes PG se calculan usando las ecuaciones del
modelo MESOPUFF II.

5. Para condiciones estables y neutras se utilizan los coeficientes de dispersion del modelo
CTDM (Strimaitis, 1988) (disponiendo de valores de o, y 0,). Para condiciones inestables, los

coeficientes se calculan segun la opcién 3.

Los tres conjuntos de datos de entrada empleados en estas cinco opciones de calculo son:
e Medidas directas de o, y g, Opciones 1y 5-neutro/estable)

¢ Parametros de escala micrometeorolégicos, us, Ws, L, y h, calculados por el modelo CALMET u
otro modelo meteorolégico, que generan estimaciones de las componentes verticales y
transversales del viento y, a partir de ellas, derivan los pardmetros micrometeoroldgicos a
partir de la Teoria de la Similaridad (Monin-Obukhov): Opcion2.

e Categoria Pasquill-Gifford-Turner (PGT); a este dato se afiade la eleccién que se realice de las
ecuaciones para el calculo de los coeficientes de dispersion, siguiendo las incluidas en los
modelos ISCST (opciones 3 y 5-inestable) o MESOPUFF Il (opcion 4).

Para las opciones de calculo 1, 2 y 5, las formas generales de oy y 01 (Hanna et al., 1977) son las

siguientes:

o, = avtfy(tl) (Ec 3.52)
ly
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o, = ot (ti) (Ec 3.55)
Iz

donde o, es la desviacion estandar (m/s) de la componente horizontal transversal al viento,
Ow es la desviacion estandar (m/s) de la componente vertical del viento,
t es el tiempo de viaje (s) del penacho hasta el receptor, o hasta la localizacién en

que se calculan los coeficientes de dispersion, y
ty,t,  son las escalas de tiempo lagrangianas, horizontal y vertical (s).

Las Ec 3.54 y Ec 3.55 se pueden expresar en términos de las componentes horizontal y vertical (i,

e i,) de la intensidad de la turbulencia atmosférica utilizando las relaciones siguientes:

i, =—"*=o0, (Ec 3.56)
u
. O,
,=—*=o0, (Ec 3.57)
u
donde u es la velocidad del viento (m/s),
Op es la desviacion estandar de la direccion del viento horizontal (en radianes), y
Oy es la desviacion estandar de la elevacion/descenso vertical del viento (en

radianes).

Este método de calculo es el mas realista, puesto que se basa en la medida directa de las
propiedades de la turbulencia atmosférica indicadas: variaciones de velocidad medida (o, y oy) 0
de las componentes de intensidad de la turbulencia (iy e i,). Sin embargo, la validez de este
método esta altamente condicionada por la calidad de las medidas que, ademas, no suelen estar
disponibles en estaciones meteoroldgicas estandar. Por ejemplo, medidas inexactas de i, (una
intensidad de dificil medicién) puede dar lugar a resultados menos precisos que los obtenidos
empleando medidas meteoroldgicas estandar (mas fiables) para su estimaciéon mediante la Teoria
de la Similaridad. Es por ello que para la aplicacién de las (Ec 3.53 y Ec 3.54) se recomienda
preferentemente la opcion de célculo 2, que considera también las caracteristicas del terreno,

ademas de medidas meteoroldgicas estandar disponibles.

La Teoria de la Similaridad ha sido ampliamente estudiada y verificada experimentalmente. Asi,
muchos experimentos de laboratorio, estudios de campo y simulaciones numéricas (Deardorff y
Willis, 1975; Caughey, 1982; Lamb, 1982) han demostrado la importancia y la utilidad de la escala
convectiva en la capa limite convectiva. Dicha escala convectiva ha sido aplicada con éxito a los
datos recogidos en una amplia variedad de sitios, incluyendo los océanos, las zonas rurales
(Hicks, 1985) y las areas urbanas (Ching et al., 1985). Del mismo modo, la escala convectiva ha
sido aplicada en la capa limite estable (Hunt, 1982; Nieuwstadt, 1984). EI modelo
micrometeorolégico (Seccién 2.5) relaciona de forma explicita las caracteristicas aerodindmicas y
térmicas de la superficie con el flujo de calor sensible y las tasas de transferencia de momento

que se utilizan en el célculo de los coeficientes de dispersion.
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Weil (1985) y Briggs (1985) proporcionan diversas revisiones en el uso de la Teoria de la
Similaridad en los modelos de difusion atmosférica. En la capa limite convectiva, Weil distingue las
caracteristicas de la turbulencia atmosférica en tres capas:
1. Capa superficial, z<0,1 h 0, ~ constante con la altura,

o, aumenta con la altura
2. Capade mezcla, 0,1 h<z<0,8 h o, ~ constante con la altura,

o, ~ constante con la altura
3. Capade arrastre, z>0,8 h o, disminuye con la altura,

oy disminuye con la altura.

En la capa superficial, Panofsky et al. (1977) proponen las siguientes relaciones:

o weos 1) o359

2
o, = u*\/1,6+ 2,93 (_—sz (Ec 3.59)
donde u- es la velocidad de friccion superficial (m/s),
L es la longitud de Monin-Obukhov (m).

Hicks (1985) sugiere lo siguiente para la capa de mezcla (0,1 a 0,8 h):

o, = +/3,6u7 +0,35W; (Ec 3.60)
o, =+/1,2u% + 0,350 (Ec 3.61)

En la capa limite neutra, Arya (1984) sefiala un decrecimiento monétono de los valores de o, y gy,
a lo largo de la capa de mezcla. Usando la relacion de Blackadar y Tennekes (1968) para la altura
de la capa limite neutra, los resultados de Arya se pueden expresar como:

-0,9z

o, =18 " (Ec 3.62)

v

-0,9z

c,=13 " (Ec 3.63)

w

Mientras que para la capa limite estable, Nieuwstadt (1984) encuentra que o, y 0, tienen

relaciones constantes con la velocidad de friccién local.

=C, (Ec 3.64)
u*(
w_c, (Ec 3.65)
u*/

donde, u- es la velocidad de friccion local (m/s), y C, y C,, son constantes.

Hanna et al., 1986, sugieren que C,=1,6. Mientras que Nieuwstadt (1984) sugiere que C,=1,3 vy la

velocidad de friccién local u-, se puede expresar como:
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3
U., = U.4 (1_—2) (Ec 3.66)
) h

La modelizacion requiere una formulacion que produzca los valores adecuados y las variaciones
verticales para o, y o, en los limites convectivo, neutro, y estable; y que proporcione ademas un
mecanismo para la interpolacion de los resultados para las condiciones intermedias, sin
discontinuidades poco realistas desde el punto de vista fisico. Las siguientes ecuaciones para la
capa limite neutra-convectiva se basan en los datos discutidos anteriormente y satisfacen estas
condiciones para L<0. La formulacion para la capa de arrastre se basa en los datos publicados por
Caughey (1982).

Capa superficial, z<0,1 h o — \/4u2a2 + 0.35W2 (Ec 3.67)
- (Ec 3.68)
o, =.|L6u’a’ +2,9u’s /(_—sz
0,92 (Ec 3.69)
a’=09 "
Capa de mezcla, 0,1 h<z<0,8 h o, = \/4u3a§ +0,35W2 (Ec 3.70)
o, =+/115u%a? +0,35w? (Ec3.71)
Capa de arrastre, z>0,8 h o, = \/4u3a§ +0,35W2 (Ec 3.72)
0.8 h<z<1,0h o, =+/115u%a? +a,0,35W2 (Ec3.73)
\ C (Ec 3.74)
“ 2 04h
. 1, 12h-z (Ec 3.76)
“ 3 12h

En la capa limite neutro-estable, pueden usarse las siguientes ecuaciones para interpolar los
perfiles verticales de o, y g,, como funcién de la estabilidad. Al igual que las ecuaciones neutro-

convectivas, estas proporcionan los valores adecuados para los limites de estabilidad con L>0.

16C, © +18a,
L

o, =l —L (Ec 3.77)
z
1+—
L
C, E+an
o, =13u, —L (Ec 3.78)
z
1+—
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3
C, =1 [1—5) (Ec 3.79)
h
Se supone que los valores basados en la Teoria de la Similaridad de o, y o, de la que se derivan
oy Y 07, representan valores promedios horarios. Deben aplicarse valores minimos de o, y o, con
el objetivo de proporcionar tasas de crecimiento del penacho distintas de cero por encima de la
altura de mezcla; y para evitar problemas numéricos asociados a dimensiones de penacho
cercanas a cero. Hanna et al. (1986) sugieren un valor minimo para el promedio horario, de o,
=0,5 m/s; lo que es significativamente mas alto que los o, que se derivan de las curvas de
estabilidad PGT para las categorias E y F. En CALPUFF el usuario también puede introducir sus

valores minimos apropiados y predeterminados para g, y O.

Las ecuaciones de Ec 3.67 a Ec 3.76 han sido probadas con los datos experimentales originales
gue proporcionaron la base para las formulaciones originales de Panofsky et al. (1977) y Hicks
(1985). Los resultados indicaron que estas ecuaciones modificadas son comparables con las
ecuaciones originales y con las medidas experimentales. Por otra parte, estas ecuaciones
modificadas tienen la ventaja de permitir una transicion suave y continua hacia los resultados de
estabilidad neutra de Arya (1984).

Irwin (1983) evalu6 varios esquemas para la determinacion de las funciones f, y f, y concluy6 que
la mejor solucion general es la parametrizacion sugerida por Draxler (1976).

f, = ok (Ec 3.80)
1+09,——
1000
f, = . ) h paralL<0 (Ec 3.81)
1+ 0,9‘/L
500
f, = ! s06» Paral>0 (Ec 3.82)
1+ 0,945(tj
100

Estas ecuaciones se utilizan en CALPUFF con las opciones de dispersion 1 y 2. Por otra parte,
cuando se selecciona la opcion de dispersion 5 y la longitud de Monin-Obukhov es positiva
(condicion neutra a estable), las funciones f, y f, se toman siguiendo el modelo CTDMPLUS (Perry
et al., 1989):

f = para L<0 (Ec 3.83)
1+

20000
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f = ! , para L>0 (Ec 3.84)

Z 1 N
l+o,t +
072z 0540,

donde z es la altura sobre el suelo, y N es la frecuencia de Brunt-Vaisala.

A distancias de transporte mas largas CALPUFF ofrece la opcién de usar las ecuaciones de
Heffter (1965) (0,at, 0.2t"?). La transicion dependiente de la distancia a los coeficientes de
dispersién dependientes del tiempo de Heffter se produce en CALPUFF cuando la dimension
lateral del penacho alcanza un tamafio critico predeterminado de 550 m. Asumiendo relaciones de
dispersion de PG en condiciones neutras, un penacho alcanzara un valor de 550 m para oy
después de una distancia de 10 km. El uso de la ecuacion de Heffter para o, junto con o, es
opcional.

El usuario también puede desear tener un crecimiento determinado del puff sobre la base de una
malla de datos de entrada de la categoria de estabilidad PGT. El enfoque es particularmente (til
cuando se comparan los resultados del modelo con las predicciones de un modelo regulatorio
para estado estacionario (como ISC3 o AERMOD) o cuando se pretende compatibilizar el uso de
CALPUFF con los requisitos regulatorios. En este caso, el usuario puede seleccionar alguno de
los modelos para o,y o, incluidos en el modelo ISC3 (EPA, 1995); (opcion de dispersion 3) o de
los incluidos en el modelo MESOPUFF |l (Scire et al., 1984b) (opcién de dispersion 4) para la
aplicacion de las curvas de dispersion PGT.

Tabla 3.1 Parametros para calcular o, segun la categoria de estabilidad de Pasquill sobre suelo rural, oy (m)
y x (km), (EPA, 1995).

o, =46511628xtand
60 =0,017453293(c—d Inx)
Categoria de estabilidad de Pasquill c d

A 24,1670 2,5334
B 18,3330 1,8096
C 12,5000 1,0857
D 8,3330 0,72382
E 6,2500 0,54287
F 4,1667 0,36191

La opcion de dispersion 3 también requiere la especificacion del tipo de uso de suelo, que a su
vez determina si se utilizan las curvas de dispersion ISC para condiciones "rurales" o "urbanas".
Las ecuaciones de dispersion "rural" y los valores de sus parametros empiricos para cada

categoria de estabilidad de Pasquill se presentan en la Tabla 3.1 y la Tabla 3.2 para oy y 0,
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respectivamente; estas ecuaciones son el resultado de la parametrizacién de las curvas de

dispersién PGT.

Tabla 3.2 Parametros para calcular o,, segun la categoria de estabilidad de Pasquill sobre suelo rural, o,
(m), (EPA, 1995).

Categoria de estabilidad de Pasquill o, =X

x(km) a b
AX* <0,10 122,800 0,94470
0,10 - 0,15 158,080 1,05420
0,16 - 0,20 170,220 1,09320
0,21 - 0,25 179,520 1,12620
0,26 - 0,30 217,410 1,26440
0,31 - 0,40 258,890 1,40940
0,41 - 0,50 346,750 1,72830
0,51 - 3,11 453,850 2,11660

>3,11 ** **
B** <0,20 90,673 0,93198
0,21 - 0,40 98,483 0,98332
>0,40 109,300 1,09710
C** Todo 61,141 0,91465
D <0,30 34,459 0,86974
0,31 - 1,00 32,093 0,81066
1,01 - 3,00 32,093 0,64403
3,01 - 10,00 33,504 0,60486
10,01 - 30,00 36,650 0,56589
>30,00 44,053 0,51179
E <0,10 24,260 0,83660
0,10 a 0,30 23,331 0,81956
0,31-1,00 21,628 0,75660
1,01-2,00 21,628 0,63077
2,01-4,00 22,534 0,57154
4,01-10,00 24,703 0,50527
10,01-20,00 26,970 0,46713
20,01-40,00 35,420 0,37615
>40,00 47,618 0,29592
F <0,20 15,209 0,81558
0,21-0,70 14,457 0,78407
0,70-1,00 13,953 0,68465
1,01-2,00 13,953 0,63227
2,01-3,00 14,823 0,54503
3,01-7,00 16,187 0,46490
7,01-15,00 17,836 0,41507
15,01-30,00 22,651 0,32681
30,01-60,00 27,074 0,27436
>60,00 34,219 0,21716

** Sj el valor calculado de o, excede 5000 m, se fija igual a este valor.

Por su parte, las ecuaciones de dispersién "urbanas" y sus parametros empiricos se basan en la
caracterizacion de Briggs (Gifford, 1976) de los datos de dispersion de Saint. Louis analizados por
McElroy y Pooler (1968) y se presentan en la jError! La autoreferencia al marcador no es

vélida. y la Tabla 3.4 para oy y 0, respectivamente.
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Tabla 3.3 Ecuaciones de Briggs para el calculo de o, sobre suelo urbano, segin McElroy-Pooler, x (m),

(EPA, 1995).
Categoria de estabilidad de Pasquill ay(m)
A-B
c %/0,32x(1,0+0,0004x)
D %/O,ZZX(].,O—I— 0,0004x)
E-F /]/Jo,lax(l,o +0,0004x)
%/O,llx(l,o +0,0004x)

Tabla 3.4 Ecuaciones de Briggs para el calculo de o, sobre suelo urbano, segin McElroy-Pooler, x (m),
(EPA, 1995).

Categoria de estabilidad de Pasquill ay(m)
A(-:B 1/0,24x(1,0+0,001x)
D 0,2x
E-F %/ 0,14x(1,0+0,0003x)
%/ 0,08x(1,0+0,0015x)

Si se selecciona la forma MESOPUFF Il de las curvas de dispersion dependientes de la

estabilidad PGT (opcidn de dispersion 4), las funciones de crecimiento del puff toman la forma:

(Ec 3.85)

o, =ax" (Ec 3.86)
donde a,, by, a,, b, son los coeficientes y exponentes que dependen de la estabilidad presentados
en la Tabla 3.5.

b
o, =a,X"’

Tabla 3.5 Coeficientes de la tasa de crecimiento segun MESOPUFF Il (Scire et al., 1984b).

Categoria de estabilidad de Pasquill ay by a, b,
A 0,36 0,9 0,00023 2,10
B 0,25 0,9 0,058 1,09
C 0,19 0,9 0,11 0,91
D 0,13 0,9 0,57 0,58
E 0,096 0,9 0,85 0,47
F 0,063 0,9 0,77 0,42

Las orientaciones regulatorias de la EPA de EE.UU. indican que las curvas de dispersion definidas
anteriormente, son adecuadas para predecir las concentraciones horarias promedio. Por su parte,

la EPA de Victoria (Australia) basa las curvas de dispersion en promedios 3 minutales y una
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longitud de rugosidad de la superficie (z,) de 0,03 m. Por eso, CALPUFF tiene ademas la opcién
de escalar los coeficientes de dispersion para diferentes tiempos de promedio o longitudes de

rugosidad de la superficie. El ajuste del tiempo promedio sélo se aplica a oy y tiene la forma:

0,2
o, (Tave) =0, (Tbase)( T j (EC 387)
Z-base
donde  7hase es el tiempo promedio (minutos) considerando curvas de dispersion
estandar (60 minutos en EE.UU., 3 minutos en Australia),
Tave es el tiempo promedio (minutos) de las concentraciones previstas por

CALPUFF (74<60 minutos), y
Oy(mhase): Oy(7ave) SON loOs valores de o, considerando tiempos promedio de thase Y Zave
minutos, respectivamente.

El valor de 7. Se define en CALPUFF, como 60 minutos. La variable 7. es el tiempo de
promedio especificado por el usuario. Este valor de 7. no debe superar los 60 minutos ya que las
concentraciones promedios multihorarios se calculan de forma explicita a partir de los promedios

horarios.

CALPUFF tiene ademas la opcion de ajustar las curvas de dispersion para o, mediante la longitud
de rugosidad basada en Smith (1972) tal como se aplica en el modelo AUSPLUME (Lorimer,
1986). Este ajuste es el mas apropiado para emisiones cercanas a la superficie y no se
recomienda para emisiones a alturas de chimenea convencionales (por ejemplo, con fuentes de

mas de 100 m de altura). El valor de g, con este ajuste viene dado por:

o, =ax” (Ec 3.88)
a’=a-1,585(1000)” zo*** (Ec 3.89)
b'=b—p (Ec 3.90)
S =0,0777+0,0215In(z,) (Ec 3.91)
donde z, es la longitud de rugosidad de la superficie (m),
X es la distancia en la direccion del viento (m), y
a,b  son los parametros de la ecuacion de ajuste de la curva de dispersion (véase la
Tabla 3.2).
Para oy, el ajuste es:
7 0,2
o =0 0 Ec 3.92
Y y[ z, (ref )j ( )

donde la longitud de rugosidad de referencia (zowr) €s de 0,03 metros, y el primer término

corresponde al valor de o, ajustado con la longitud de rugosidad real z.

Se recomienda que la correccién en superficie se limite a longitudes de rugosidad de superficie no
mayores de un metro. El promedio de tiempo y los ajustes de rugosidad de la superficie se pueden
aplicar de manera analoga a cualquiera de las curvas de dispersion rurales, ISC3 o MESOPUFF I

PG. Los ajustes no se aplican a las curvas urbanas de McEIroy-Pooler o a las curvas de
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dispersion basadas en la Teoria de la Similaridad, que ya tienen el efecto de la rugosidad

implicitamente incluido.
3.5.2 Flotabilidad - Dispersion inducida

El efecto de la flotabilidad del penacho en los coeficientes de dispersion se parametriza en
términos de la elevacion del penacho (Pasquill, 1976; Irwin, 1979):

AH
=— Ec 3.93
be 3'5 ( )
AH
zb 3,5 ( )

donde AH es la elevacion del penacho (m). La dispersién por flotabilidad inducida (BID) se incluye
de forma automética para todas las opciones de calculo de los coeficientes de dispersion (seccion
0). CALPUFF utiliza la metodologia empleada por el modelo ISC3. Esto incluye el uso de la
elevacién del penacho de transicién en la ecuacion, incluso si s6lo se selecciona la opcion de
sobreelevacion maxima o final para la altura del penacho en la ecuacién de la concentracion (Ec
3.14). Sin embargo, no se tiene en cuenta cuando se utiliza el algoritmo de la corriente

descendente tras obstaculos de Schulman-Scire (seccién 3.6).
3.5.3 Tamafo inicial del penacho

Las emisiones de focos puntuales sujetos a efectos del flujo descendente tras obstaculos
experimentan un rapido crecimiento inicial, debido a la intensidad de la turbulencia inducida por la
altura del obstaculo en la zona de sombra. En estos casos, el modelo de la corriente descendente
tras obstaculos (seccion 3.6) se utiliza para calcular las dimensiones iniciales del penacho
proveniente de emisiones de focos puntuales, en funcién de las dimensiones del obstaculo, la

altura de la chimenea, el flujo del impulso y las condiciones meteorolégicas.
3.5.4 Division del puff (cizalladura vertical del viento)

La cizalladura vertical del viento puede ser, a veces, un factor importante que afecte el transporte
y la dispersién del penacho. ElI cambio de la velocidad y direccién del viento con la altura provoca
una adveccion diferencial del contaminante emitido a diferentes alturas. Incluso para el material
emitido a una altura dada, cuando los penachos se vuelven lo suficientemente grandes el corte
transversal del penacho puede provocar que la porcién superior se transporte en una direccion
diferente que la de la parte inferior. Cuando la mezcla vertical lleva todo el penacho al suelo la
dispersiéon horizontal efectiva del mismo puede ser significativamente mejorada como resultado
del transporte diferencial. CALPUFF puede modelizar explicitamente efectos de la cizalla del
viento sobre diferentes puffs al permitir que cada uno sea arrastrado de forma independiente por

su velocidad local y direccion del viento promedios, y se mezcle verticalmente hasta el suelo. El
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viento promedio para cada puff se obtiene a partir de perfiles de velocidad y direccion del viento
desde la parte superior a la parte inferior del puff. Por ejemplo, emisiones provenientes de dos
focos coincidentes en la horizontal, pero con diferentes alturas de liberacion seran transportados
por CALPUFF en direcciones y velocidades diferentes si los campos de viento indican que existe
tal cizalla.

Para la cizalladura de una solo puff CALPUFF permite, en primer lugar, una mezcla correcta del
mismo, para luego dividirlo en dos o0 mas pedazos cuando la cizalladura por cada puff sea
importante. A continuacion, cada porcion del puff se transporta y se dispersa de forma
independiente (Figura 3.7). Un solo puff se puede dividir varias veces si se mantiene en el dominio
de simulacién el tiempo suficiente. El puff que adin mantenga la distribucién gaussiana en la
vertical no se dividira, debido a que los efectos de cizalla del viento no son importantes en todas
las aplicaciones del modelo, dado que la division de puffs aumenta los requisitos computacionales.
De hecho, la caracteristica de division del puff es una opcién que puede ser modificada u obviada.

Side
View
/
T H
—_— ; . ! . 3
A ]
R SRR
* ------------- 1 -
./'/ R oL 1|
Top View

Figura 3.7 llustraciéon del mecanismo de divisién del puff debido_a-la cizalla del viento y los efectos
resultantes sobre su transporte (Scire et al., 2000b).

La cizalladura del puff si es importante en puffs bien mezclados tras la aparicion de flujos
superficiales estables desarrollados durante la noche. En estos casos la altura de capa de mezcla
cambia de convectiva a mecanica, de modo que la altura resultante sea pequefia en comparaciéon

con la altura de mezcla maxima experimentada por el puff. Ademas, dicha altura de mezcla
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deberia ser significativa, ya que de serlo bastaria con considerar el flujo a través del puff para

proporcionar una caracterizacion adecuada de su transporte.

Asi, un puff se puede dividir en varias ocasiones, siempre que se cumplan las siguientes
condiciones:

1) El puff debe estar en contacto con el suelo.

2) La altura de la capa de mezcla anterior debe superar un valor minimo permitido.

3) Larelacién de la altura de la capa de mezcla resultante con la maxima anterior, para cada puff,

debe ser menor que un valor maximo permitido.
3.5.5 Enfoque P.D.F. parala capa limite convectiva

Las ecuaciones de puff y puff deformado descritas en la seccién 3.3 utilizan una distribucién
gaussiana para caracterizar la distribucion vertical del material del puff dentro de la capa limite
convectiva. Se emplean focos emisores imagen o especulares virtuales, colocadas por encima de
la capa de mezcla y por debajo de la superficie, para representar el atrapamiento de la masa
dentro de la capa y, a medida que el puff crece, la capa se llena rapidamente y la distribucién
vertical resultante se vuelve uniforme. En este marco, el principal efecto de los movimientos
convectivos en la capa de mezcla es causar un rapido crecimiento en el tamafio vertical del
penacho. Dependiendo de la opcion de dispersion seleccionada en CALPUFF, esta tasa de
crecimiento sera parametrizada en funcién de la categoria de estabilidad, la escala de la

intensidad de turbulencia medida o la calculada a partir de los parametros de la capa superficial.

Ya en los afios 90 del siglo pasado han madurado las técnicas de modelizacion que reconocen la
asimetria del proceso de dispersion vertical en la capa limite convectiva. Estas técnicas tienen en
cuenta las diferencias entre la distribuciébn y la fuerza de las corrientes ascendentes y
descendentes en la capa, que se relacionan con la distribucién de la concentracion de
contaminante. Una de las técnicas mas simples y eficaces es el enfoque PDF, o funcién de
densidad de probabilidad, que aproxima la funcién de densidad de probabilidad de la posicion
vertical de la masa del puff en la capa a la funcién de densidad de probabilidad sesgada de la
velocidad vertical. Superponiendo las dos distribuciones gaussianas, el modelo PDF produce un
"penacho dual" que describe la evoluciéon de un penacho que partié inicialmente hacia el suelo en
una corriente (media) descendente, y una segunda columna que se eleva inicialmente hacia la
parte superior de la capa de mezcla en una corriente (media) de aire ascendente. Los "reflejos"
posteriores tanto desde el suelo como desde el limite superior de la capa son simulados como

focos virtuales especulares.

Debido a que cada uno de estos penachos tiene su propia velocidad vertical media y su propia

velocidad de propagacion, la distribucion vertical resultante de la masa estara tan sesgada como
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las distribuciones observadas. Al penacho inicial de la corriente descendente se le llama fuente
directa, ya que se desplaza directamente desde una fuente elevada (considerando la velocidad de
elevacién del penacho) hasta el suelo, mientras que al penacho inicial de corriente ascendente se
le llama fuente indirecta, ya que llega al suelo s6lo después de atravesar toda la altura de la capa

de mezcla tras reflejarse en el limite superior de esta.

Weil et al., 1997, han ampliado la formulacién PDF para tener en cuenta la tendencia de penachos
con mucha sobreelevacion de alcanzar la parte superior de la capa de mezcla, permaneciendo alli
durante algun tiempo antes de que los remolinos convectivos sean capaces de superar su
flotabilidad y mezclen su masa de contaminante hasta la superficie. Esta formulacién es la base

de la empleada en el modelo AERMOD y también ha sido adaptada para su uso en CALPUFF.
3.5.5.1 Parametros del enfoque PDF parala velocidad vertical

Weil et al. (1997) aproximan la PDF de la velocidad vertical en la capa limite convectiva, p,, como
la superposicién de dos distribuciones gaussianas:
P, = A e (W_V_Vl)z + Ay e (W_V_Vz)2
" J2zo, 202, N2ro,, 20,
donde los pesos dados a las dos distribuciones, A; y A;, suman la unidad. La W; y oy (j=1, 2) son,

(Ec 3.95)

respectivamente, la velocidad vertical media y su desviacion estandar para cada distribucion, y se
asume que son proporcionales a oy. Los subindices 1 y 2 denotan las corrientes ascendente y

descendente, respectivamente.

Definiendo el parametro R=0y,/ W, =-0,,/ W, , Weil, 1990, encontré la solucion para W,y W,, siendo

esta:
W 7S 1 oega dy (Ec 3.96)
o, 2 2 V2
donde S es la asimetria, y
_ LR —1+R? (Ec 3.97)
1T 113R? & |
A=—o A= (Ec 3.98)
Wz _Wl Wz _Wl

Aunque Weil et al. (1997) encontraron que R=1 produce una buena concordancia entre los
campos de concentracibn modelados y medidos en el laboratorio, finalmente eligieron R=2 y
consideran S=0 a fin de garantizar la continuidad de esta solucién con la gaussiana en la frontera

con la capa limite neutra (w-=0).
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Por encima del 90% de la capa limite convectiva la varianza de la velocidad vertical ¢, se puede
suponer uniforme (Weil, 1988) al igual que la asimetria (Wyngaard, 1988). En ese caso, Weil et al.

(1997) utilizan la forma:
ol =1,2uf +0,31w; (Ec 3.99)

donde el valor de 1,2 corresponde al limite neutro de Hicks (1985) (w=0) y el valor de 0,31 es
consistente con el limite convectivo de Weil y Brower’s (1984) (u-=0) o o,/w-=0,56. En el limite

convectivo se toma S=0,6, que es el valor promediado verticalmente a partir de los experimentos
de Minnesota (Wyngaard, 1988), y la correspondiente W°=0,6c> =0,105W; . Para valores

arbitrarios de u- y ws, la asimetria se expresa como:

3
W*
3
w

de esta manera, cuando w-—0, S—0 y cuando w-/u=>>1, S=0,6.

$=0105 (Ec 3.100)

(o}

3.5.5.2 Tratamiento de la fuente directa

La PDF, p, a la altura de una particula matematica, z,, que representa una masa de

contaminante, se puede determinar a partir de p,, Siempre que z, sea una funcion monoétona de w:

(Ec 3.101)

p, = pW[W(Zp:X)ETW

p

Weil et al. (1997) encontraron la relacion entre z, y w mediante la superposicion de la elevacion
del penacho AH por encima de la parte superior de la chimenea, hs, y el desplazamiento vertical
debido a w:

z, =hs+Ah+% (Ec 3.102)

w=(z, -h, —Ah)% (Ec 3.103)

Con esto y pw, encontraron el campo de concentracion integrado en el viento transversal para dar

_(zp)’? (zvy)?

CJl(x,2)= Q ie w42 o (Ec 3.104)
N2rU | o, o,,
donde
W X ) i
s :hS+Ah+T conj=162, (Ec 3.105)
y la correspondiente escala g, con oy;.
Al introducir una fuente virtual en z=-hg, y otras fuentes adicionales en z=2z+h, -2z-hs, ...., €l

resultado es:
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(z-2nz-yy)* (z+2n7+y,)? (z-2nz-y,)° (z+2n7+y,)*

N 2 2 A N 2 2
C)(x,2) = —E A e ‘2 4e = +2%1e "2 4 Oz (Ec 3.106)
’ 27Z'U O-zl ; O_ZZ ;

donde N es el numero de fuentes virtuales. Debido a que los términos de fuentes se afiaden a

intervalos de 2z, con el mismo signo que la y;, (Ec 3.105) el penacho de corriente ascendente
(j=1) tendra poco impacto una vez que pasa por encima de la altura de la capa (w;>0), mientras
gue la contribucién de corriente descendente (j=2) produce repetidamente un impacto a la altura z
(w2<0). Esta es la representacion matematica de la trayectoria que refleja el penacho de la fuente

directa.
3.5.5.3 Tratamiento fuente indirecta

La fuente indirecta representa el material del penacho que escapa a través de la parte superior de
la capa delimitada en la representacion anterior, pero no penetra fisicamente en la de inversiéon
térmica. Se desarrolla entonces por separado para cada penacho emitido. Weil et al. (1997) han
desarrollado un tratamiento que proporciona una variacion continua de C’ con el flujo flotante
adimensional, f, y otras variables. Esta aproximacién simplifica la solucién computacional dada en
un modelo anterior (Hanna et al., 1986), que utiliza una fuente distribuida con x en la parte
superior de la CBL para satisfacer la condicion de flujo cero.

Ademads introducen un aumento adicional de la altura del penacho Ah; para simular la tendencia
de la flotabilidad a mantener el penacho en altura. Con este cambio, que incorpora tanto la
elevacion del penacho como la velocidad vertical a la altura de la capa, se obtiene:

WX
z, =2z,—h, —Ah—U+Ahi (Ec 3.107)
de modo que
U
w=—(z,-27,+h, +Ahr)7 (Ec 3.108)
donde
Ah, = Ah—Ah (Ec 3.109)

Incluyendo entonces las fuentes virtuales en z=-2z;+h,, 4z-hs, -4z+hs, etc. Ademas, para tener en
cuenta el flujo cero en z=0, z, i-hs, 4z-hs, -4z--h, el campo de concentracién integrado en el viento

cruzado para la fuente indirecta sera:

(z-2n2+y1)° (z+2nz—y,)” (z-2nz+y,)° (z+2nz-y,)°
N 2 2 N 2 2
Cl(x,2) = Q iz e m 4o m +iz e m 4o (Ec 3.110)
A/ 27Z'U GZl n=1 612 n=1
donde
W, X ) i
W, :hs+Ahr+T conj=162 (Ec 3.111)
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Esta vez 2nz y ¥, tendran signos opuestos, de modo que la porcion de corriente descendente de
esta expresion tendra poco impacto a una altura z en la capa, una vez que ¥, sea suficientemente

negativa, mientras que la porcion de corriente ascendente cruzara varias veces el nivel z.

Weil et al. (1997) desarrollaron un incremento eficaz Ah; del penacho, teniendo en cuenta la
energia que rige el descenso de los elementos flotantes del penacho de la parte superior de la
capa limite convectiva que llegan hasta la superficie impulsados por corrientes descendentes.
Para un elemento con una altura inicial z,=z;, arrastrado por el aire con una velocidad vertical
inicial -w, su velocidad vertical y trayectoria estaran dadas por:

w, =-w+g't

gt (Ec 3.112)
Zp = —wWt+-—
2

donde g'=g=Apl/p., Ap=pa-p y p es la densidad del penacho cuando un elemento del mismo
comienza su desplazamiento hacia abajo. Cuando se llega al suelo, w,=0 y z,=0, de modo que el
tiempo necesario para que se produzca este desplazamiento sera t=w/g.

Se usa la w correspondiente para el desplazamiento como el criterio basico que rige el inicio del
desplazamiento del elemento de penacho, desde la parte superior de la capa limite convectiva,

pero modificado mediante la constante a:
20'z.
w=|29% (Ec 3.113)
o

donde a es aproximadamente 1,4.
Para un penacho originado en la parte superior de la capa limite convectiva, la trayectoria de sus

elementos arrastrados por las corrientes descendentes sera:

WX
Z,=7+Ah —— (Ec 3.114)
U
Esta trayectoria se cruza con la altura z=z; cuando Ah=wx/U, de modo que

Ah, = ‘/%Ui (Ec 3.115)
o

Para un penacho atrapado en la capa limite convectiva, el flujo de flotabilidad local F se conserva

y viene dado por,

pa

ah = [2Rf X (Ec 3.117)
oauJrr, U

Por lo que
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Las dimensiones medias, r, y r,, de la seccion transversal del penacho se obtienen a partir de una
version modificada de un modelo de arrastre (Weil, 1991) para penachos que permanecen

demasiado tiempo en la parte superior de la capa limite convectiva:

3

a.az wix?
ry,=r+ e4y N (Ec 3.118)

donde r=B.(z-hs) es el radio del penacho cuando alcanza la cima de la capa limite convectiva,
B.=0,4, a,=2,3, y a. es un parametro adimensional de arrastre, cuyo valor empirico se estima en
0,1.

3.5.5.4 Implementacién del enfoque PDF en CALPUFF

Weil et al. (1997) describen muchos otros elementos de su modelo para penachos elevados en la
capa limite convectiva, pero los expuestos anteriormente constituyen la parte que se ha
implementado en CALPUFF, adoptando las parametrizaciones de la capa limite convectiva para la
obtencion de las propiedades medias de las corrientes ascendente y descendente, asi como la
simulacién del penachos emitidos mediante el incremento efectivo de fuentes indirectas. Sin
embargo, los algoritmos de CALPUFF para el tratamiento de la penetracién parcial y el posterior

arrastre en la capa de mezcla, asi como el crecimiento de dicha capa, permanecen sin cambios.

En CALPUFF el modelo de dos trayectorias resultante se implementa mediante el célculo explicito
de la altura de cada ruta, en cada receptor (o donde se evalle la distribucién), teniendo en cuenta
las reflexiones en el suelo y en la altura de la capa de la capa de mezcla. Las fuentes virtuales,
para la altura del puff resultante, se introducen como antes para limitar la distribucién dentro de la
capa. Luego se escalan los parametros o, (j=1, 2) en relacion con cada o,; correspondiente, ya
gue el crecimiento vertical del puff es proporcional a la velocidad de la turbulencia vertical. Es
decir, se escala o, para la posicion del receptor calculada utilizando las rutinas de CALPUFF
existentes, empleando la relacion entre las varianzas o,;° local y de referencia, y después se

agrega el componente de flotabilidad inducida:
o’
ol =0 (—3)+0o0y (Ec 3.119)
O-W

La mejora de la flotabilidad se calcula como el aumento de altura que habria experimentado el puff

en ausencia de cualquier corriente ascendente o descendente.
3.5.6 Deformacion vertical del Puff (convergencia horizontal)

Cuando se alimenta CALPUFF con un campo de vientos tridimensional los puffs pueden entrar en
regiones de convergencia horizontal (divergencia vertical). Si los algoritmos de transporte solo

reconocen los vientos horizontales, tales regiones tenderan a acumular puffs y esto puede
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conducir a concentraciones de contaminante desproporcionadas debido a que las distribuciones
de concentracién de estos puffs se solaparan y sumaran simultdneamente. Si los algoritmos de
transporte reconocen la componente vertical del viento, asi como la horizontal, los puffs se
elevaran en tales regiones, bien por la velocidad vertical en su centro, o bien por la velocidad
vertical media a través del puff. Esto reducira el grado de solapamiento artificial de puffs, asi como
compensara, en cierta medida, la convergencia de puffs en el plano horizontal. Sin embargo, este
tratamiento podria confundir el significado de las distribuciones horizontal y vertical de masa en
cada puff, y conducir a revertir el proceso de reflexibon matematica utilizado para obtener la
distribucion vertical de la masa de contaminante cerca del suelo. De este modo, las
concentraciones a nivel del suelo (inmisidn) resultantes podrian ser excesivamente sensibles a las

consideraciones adoptadas sobre el transporte vertical.

Por ello, en lugar de utilizar el campo de velocidad vertical para transportar cada puff, CALPUFF
utiliza el gradiente vertical medio de la velocidad vertical a través de cada puff (es decir, la
divergencia vertical media a través del puff) para deformar la distribucién vertical de masa en el
interior del puff.

A modo de ejemplo, consideremos un puff que esta en contacto con el suelo: la velocidad vertical
en el suelo (perpendicular al suelo por debajo del puff) es cero, pero que en la parte superior
puede ser mayor que cero. Por lo tanto, la parte inferior del puff esta limitada, mientras que la
parte superior se eleva hacia arriba, estirando asi la distribucion vertical de su masa. Obviamente,
los detalles de este proceso son mas complejos en los flujos reales, y se han simplificado en su
modelizacion. Este efecto se implementa mediante el aumento de o, proporcionalmente a la

divergencia vertical durante cada célculo de una nueva distribucion.

Para el suministro de campos de viento tridimensionales a CALPUFF se emplea el modelo
meteoroldgico CALMET. Cada cara que delimita una celda de la malla meteorolégica tiene su
velocidad vertical, w, necesaria para compensar cualquier convergencia de los vientos
horizontales. Por lo tanto, la diferencia en la velocidad vertical entre la parte superior e inferior de
cada celda, dividida por el espesor de la celda, sera la divergencia media. Para una celda n:
aw| _ w(z,,)-w(z,)
dz|, Z,,—1,

(Ec 3.120)

La divergencia media a través del puff se obtiene suponiendo que la divergencia vertical es
constante dentro de cada celda, e igual a su media y a la integracion de este perfil de divergencia
desde la parte inferior del puff, z,, hasta la parte superior, z. Estas dos alturas del puff, z; y z, se
definen como la altura central del puff #0,, sujeto a las restricciones de la superficie y de cualquier

altura de la capa de mezcla.
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=- 1Z j ?j—\;v(z)dz (Ec 3.121)
p t~ b

Zy

d_w
dz

Esta divergencia media es la tasa fraccional de deformacién vertical del puff. En consecuencia, en

un intervalo de muestreo de duracion At, o, aumenta segun:

o, =0, 1+ Atd—W
dz

J (Ec 3.122)

p

A medida que el tamafio vertical del puff crece, se extiende a lo largo del resto de las capas
verticales. Mediante el uso de la divergencia media a través del puff, cualquier cambio en la
divergencia de una capa a la siguiente se incorpora al calculo de manera que el efecto de la
divergencia vertical en una capa pueda ser compensado por la convergencia o la divergencia en

otras capas a distintas alturas.

3.6 Flujo descendente tras obstaculos

La dispersion y el efecto de sobreelevacion por densidad de penachos emitidos por chimeneas
pequefias se pueden modificar significativamente por la presencia de edificios u otros obstaculos a
la circulacion del aire. Hosker (1984) proporciona una descripcion de los patrones de flujo en tres
regiones cercanas a edificios. La Figura 3.8 muestra (1) una zona a barlovento del edificio, donde
el flujo se ve influido por la alta presién a lo largo de la cara del obstaculo opuesta al flujo, (2) una
cavidad caracterizada por el flujo de recirculacion, alta intensidad de turbulencia, y baja velocidad
media del viento, y (3) una regién turbulenta posterior donde las caracteristicas del flujo y la

intensidad de la turbulencia se aproximan poco a poco a los valores ambientales.

La parametrizacion del flujo descendente tras obstaculos en CALPUFF es apropiada para su uso

en la regién de baja turbulencia y se basa en los procedimientos del modelo ISC3 que contiene

dos algoritmos, Siendo Hy, la altura del edificio, Ly, el factor de disminuciéon lineal al cambio

inducido por obstaculos a los coeficientes de dispersion y H,, la anchura proyectada,

respectivamente:

¢ Modelo de Huber-Snyder (Huber y Snyder, 1976; Huber, 1977). Este modelo se aplica cuando
la altura de la fuente es mayor que la del edificio (Hy) mas la mitad de L,, mayor que la altura
menor del edificio o mayor que la anchura proyectada (H,). Se aplica ya sea para considerar
un efecto completo de sombra del edificio o ninguno en absoluto, dependiendo de la altura
efectiva del penacho emitido.

¢ Modelo de Schulman-Scire (Scire y Schulman, 1980; Schulman y Hanna, 1986). Este modelo

aplica un factor de disminucion lineal al cambio inducido por obstaculos a los coeficientes de
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dispersion y tiene en cuenta el efecto del descenso en la elevacion del penacho. Se utiliza

para chimeneas menores que H,+0,5L,.

La principal diferencia en el tratamiento de los flujos descendentes, entre ISC3 y CALPUFF, es
gue el umbral de altura determina qué modelo se utiliza. Esta opcion permite al usuario aplicar uno
de los modelos para todas las chimeneas, lo que provoca la eliminacién de la discontinuidad del
enfoque ISC3 para alturas de H,+0,5L,. Asi, en CALPUFF, la técnica de Huber-Snyder se utiliza
para chimeneas mayores de H,+L, Ty, donde Tyq tiene un valor predeterminado de 0,5. Un valor
negativo de Tyq indica que el método de Huber-Snyder se puede utilizar para todas las chimeneas,
y un valor de 1,5, que se utilice el método de Schulman-Scire. Si Ttz es igual al valor

predeterminado de 0,5, el enfoque de CALPUFF sera equivalente al de ISC3.

Ambos métodos usan dimensiones del edificio especificas referidas a la direccién del viento
(Hp,Hy). Cada uno utiliza 36 valores especificos, que corresponden a los vectores de viento de 10°
a 360°, en incrementos de 10°. El software (BPIP) (EPA, 1993), que permite definir perfiles de
edificios en esa forma, se puede utilizar para determinar las dimensiones del edificio en CALPUFF
y definir la altura de la chimenea asociada con uno o mas edificios.

3.6.1 Modelo de Huber-Snyder

Si la altura de la chimenea supera Hy+T,qLp, Se aplica el algoritmo de Huber-Snyder. El primer
paso consiste en calcular la altura efectiva del penacho, H., debido al impulso de elevacion a una
distancia, a sotavento, equivalente a dos alturas de edificio. Si H. supera Hy+1,5L,, el flujo
descendente tras el obstaculo se supone que serd insignificante. De lo contrario, se calcula el
cambio en los coeficientes de dispersion del penacho. Para alturas Hs menores que 1,2H,, tanto oy
y 0, se modifican. En tanto que solo se modifica o,, para alturas H, por encima de 1,2 (pero, por
debajo de H,+1,5L,).
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Figura 3.8 Flujo en los alrededores de un edificio de bordes afilados en la capa superficial (Hosker, 1984).

Un edificio se define como bajo si el ancho del edificio respecto a la direccién del viento, H,,
excede su altura (es decir, Hw>Hb); y se define como alto para H,<H,. Debido a que tanto la
altura del edificio como su anchura pueden variar segun la direccién del viento, la clasificacion de
un edificio también varia con esta.
Para edificios bajos, o, sera:

o, =0,7H, +0,067(x—3H,) (Ec 3.123)

donde x es la distancia a favor del viento (en metros).

Para edificios altos,

o, =0,7H,+0,067(x—3H,,) 3H,<x<10H, (Ec 3.124)
Como se ha indicado, si la relacion Hs/H, es menor o igual que 1,2, también se modifica el
coeficiente de dispersion horizontal, oy.
Para un edificio bajo con una relacion ancho-alto (H,/H,) menor de 5, la ecuacion para o, sera:

o), =0,35H,, +0,067(x —3H,) 3H,<x<10H, (Ec 3.125)

Para edificios con (H./H,) superior a 5, se obtienen dos opciones para oy.

o, =0,35H, +0,067(x—-3H,) 3H,<x<10H, (Ec 3.126)

o), =1,75H, +0,067(x —3H,) 3H,<x<10H, (Ec 3.127)
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La Ec 3.126 sobreestima las concentraciones con respecto a la Ec 3.127, y se considera como
una estimacion del limite superior de los impactos del foco emisor. En el manual del modelo ISC3
se sugiere que la Ec 3.127 sera la mas apropiada si la fuente se encuentra a una distancia inferior
a 2,5H, del final del edificio.

La Ec 3.126 lograra una mejor estimacion de oy si el foco emisor se encuentra cerca del centro del
edificio. En la practica, es estd solucibn la empleada en aplicaciones regulatorias,

independientemente de la posicién de la chimenea respecto del edificio.

Por ultimo, para un edificio alto, la ecuacion para oy sera:

o-; =0,35H,,+0,067(x —3Hw) 3H,<x<10H, (Ec 3.128)
3.6.2 Modelo de Schulman-Scire

Las principales caracteristicas del algoritmo de Schulman-Scire son la incorporacion de los efectos
del flujo descendente en la reduccion de la elevacion del penacho y que el cambio de o, es una
funcién gradual de la altura efectiva del penacho, en lugar de una funcién en etapas discretas.

La inclusién de los efectos de flujo descendente en las ecuaciones de elevacion del penacho es
una parte fundamental del método de Schulman-Scire. Estudios de tinel de viento de emisiones
con sobreelevacion provenientes de chimeneas (de altura inferior a la recomendada segun las
buenas practicas ingenieriles) han demostrado que la elevacion del penacho se reduce durante
las condiciones de flujo descendente (Huber y Snyder, 1976). El aumento de la turbulencia
mecanica en la sombra del edificio conduce a una mayor dispersion del penacho (que se refleja en
los coeficientes de dispersion), lo que provoca una rapida dilucion del mismo. Esta dilucién reduce
la tasa de crecimiento de la altura del penacho. La tasa inicial de dilucion se determina mediante

la asignacion de un radio de dilucion inicial del penacho.

El segundo componente del modelo de Schulman-Scire es la funcion de decaimiento lineal que se

aplica al cambio de la g,. Asi, este coeficiente de dispersion vertical se determina como:

ol =Ao! (Ec 3.129)
donde o, se determina a partir de las Ec 3.123 y Ec 3.124, y
1
aclHo=He 4 (Ec 3.130)
2L,
0

en relacion con las dimensiones del edificio indicadas.
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3.7 Sobreelevacion del penacho

Las ecuaciones para el calculo de la sobreelevacién del penacho en CALPUFF se han
generalizado para aplicar a una variedad de tipos de focos emisores y caracteristicas del penacho,
incluyendo los siguientes efectos:

Impulso mecanico y flotabilidad del penacho

Estratificacion atmosférica estable

Penetracion parcial del penacho en una capa de inversion elevada estable

Flujo descendente tras obstaculos y efectos de descenso inicial del penacho debido a su baja
velocidad de salida

Cizalladura vertical del viento

e Elevacion del penacho de emisiones de area

¢ Elevacion del penacho de emisiones lineales

3.7.1 Ecuaciones basicas de sobreelevaciéon del penacho

Las relaciones basicas de sobreelevacion del penacho proveniente de fuentes puntuales se basan
en las ecuaciones de Briggs (1975). La sobreelevacion del penacho debida a la flotabilidad y el

impulso mecanico de los gases en condiciones neutras o inestables, z,, seré:

2
JSF_L (Ec 3131
ﬂj us 2ﬂljus
donde Fy es el flujo debido a la cantidad de movimiento (m*/s?),

F es el flujo de flotabilidad (m?s?),
Us es la velocidad del viento a la altura de la chimenea (m/s),
X es la distancia en la direccion del viento a la que se calcula la elevacion (m),
B es el pardmetro de arrastre en condiciones neutras (~0,6), y
Bi es el coeficiente de arrastre de chorro (8=1/3+us/w).
w es la velocidad de salida del gas de chimenea (m/s).

La distancia x; a la que el penacho alcanza su maxima sobreelevacion o final es:
35%
X; =14D(w+3u, ) (Ec 3.132)
uw
donde D es el didmetro de chimenea (m), y x* es la distancia a partir de la cual el penacho se

encuentra lo bastante mezclado como para que su impulso vertical inicial desaparezca, calculada
como:

%
. |14F78
X = (Ec 3.133)

34F 5

En condiciones estables la sobreelevacion final del penacho, z, se determina mediante:

Z 3F, , OF
st — 3
f ﬂjzus\/g ﬂzzjus

donde gS, es el parametro de arrastre en condiciones estables (~0,36),

(Ec 3.134)
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S es una forma de la frecuencia de Brunt—Vaisala que permite cuantificar la

estabilidad atmosférica en funcion del gradiente de temperatura potencial, _I_g?j—e :

Z

a
g es la aceleracion de la gravedad (m/s?),
Ta es la temperatura ambiente (K), y
dé/dz es el gradiente de temperatura potencial (K/m).

La sobreelevacion del penacho de transicidon a una distancia x del foco emisor, en condiciones
estables, se calcula mediante la Ec 3.131 hasta el punto en que z,=z4. A partir de ahi, se calcula

empleando x=x;.

Ademas, para bajas velocidades de viento y condiciones de calma durante condiciones neutras o
inestables se impone una velocidad minima del viento de us=1 m/s.
Para calcular la sobreelevacion del penacho en condiciones estables se utiliza la siguiente

ecuacion (Briggs, 1975):
1
E 4
g =4— (Ec 3.135)
g8
El aumento del impulso ascensional en condiciones estables se calcula con una velocidad minima

del viento de us= 1 m/s, siempre que no exceda el aumento del impulso en condiciones neutras.
3.7.2 Descenso inicial del penacho debido a su baja velocidad de salida

Si la relacién de la velocidad de salida del gas de chimenea con respecto a la velocidad del aire
ambiental en la parte superior de la chimenea es menor que 1,5 el penacho puede llegar a
mezclarse a sotavento de la chimenea. Por eso, Briggs (1973) propone la modificacion de la altura

de chimenea para corregir su solucién general considerando este efecto:

h +2D(Y ~15)
s US

h

S

donde D es el diametro de la chimenea y h’ es la altura de chimenea corregida.

(Ec 3.136)

3.7.3 Penetracion parcial del penacho en unainversion térmica

Los penachos de chimeneas altas pueden interactuar con frecuencia con la capa de inversién en
la parte superior de la capa de mezcla. Una fraccion de la masa del penacho puede penetrar en la
inversion y, por lo tanto, no estara disponible para su mezcla hacia la superficie. Manins (1979)
desarrollé6 un procedimiento para estimar la penetracion parcial del penacho en una inversion
elevada usando datos experimentales en tanques de agua. Este esquema es el adoptado en el
modelo CALPUFF.
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El parametro de penetracion, P, y la fraccion correspondiente, f, del penacho que queda por

debajo de la inversion, se definen como:
I:b

P=——"+>"—+ (Ec 3.137)
ub (h-h,)
1
f= 0’—28— P +0,08 (Ec 3.138)
0
donde ug es la velocidad del viento a la altura de la chimenea (m/s),
Fy es la flotabilidad inicial de la emision en la chimenea (m4/s3),
h es la altura de inversion respecto al suelo (m),
hs es la altura de la chimenea (m),

o] es la potencia de la inversion, definida como: b=gAT/T, (m/s?)
AT, es el cambio de temperatura en la inversion (K),

T, es la temperatura del aire ambiente (K), y
g es la aceleracion de la gravedad (m/s?).

Como se puede observar, no habra penetracion si P<0,08, y la penetracién seré casi completa si
P=0,3. Manins (1979) compard este esquema con los métodos de penetracién parcial de Briggs
(1969) y Briggs (1975) utilizando datos experimentales en tanques de agua. Encontré que el
modelo de Briggs de 1969 subestima la cantidad de penacho que penetra en la capa de inversion,
mientras que el método de 1975 tiende a sobreestimarla. Los datos de campo recogidos en la
Central Térmica de Gladstone en Queensland, Australia, llevaron a las mismas conclusiones
(Manins, 1984).

Determinando f mediante la Ec 3.138, el incremento efectivo de la altura del penacho para sus
masas por debajo (z,;) y por encima (z,,) de la capa de inversion, vienen dados por (Hanna y
Chang, 1991):

Zy = (1—éj(h —h,) (Ec 3.139)
z,,=(2-f)Yh-h,) (Ec 3.140)

La sobreelevaciéon para la masa de penacho por debajo de la de la capa de inversion se estima
como el minimo de (z,,z,;) donde z, es la sobreelevacion méaxima, es decir, en x=x;. Ademas, hay
que tener en cuenta que z,, z,1 Y Z,, SON siempre sobreelevaciones, es decir, alturas medidas

desde la boca de la chimenea.

Las Ec 3.139 y Ec 3.140 se aplican sélo a los penachos que penetran parcialmente la capa de
inversion. Si todo el penacho penetra y supera la capa de inversion (f=0), primero se calcula la
sobreelevacion z,, siguiendo Briggs (1975). La sobreelevacion final es el minimo de z, y z,, donde

z, se determina mediante una ecuacion de sobreelevacion estable que depende de la altura de la
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capa de inversion por encima de la chimenea y de la estratificacién de la temperatura por encima

de la altura de la capa de inversion:

z, = 3\/1,8(h —h, )’ + 18’2:': (Ec 3.141)
uS

3.7.4 Flujo descendente tras obstaculos

Las observaciones de dispersion y elevacion de penachos en tlneles de viento, indican que la
sobreelevacion se puede reducir significativamente como consecuencia del flujo descendente tras
obstaculos. Huber y Snyder (1982) encontraron que durante las condiciones de flujo descendente,
la sobreelevacion del penacho se redujo en un tercio por debajo del valor obtenido en ausencia
del obstaculo. En otro analisis, Rittmann (1982), encontré una menor sobreelevacion del penacho
gue la prevista por la ley 2/3 (una forma de la Ec 3.131) para focos mas pequefios que son mas
propensos a ser afectados por la corriente descendente. Varios estudios (Bowers y Anderson,
1981; Scire y Schulman, 1981; Thuillier, 1982) con la version original del modelo algoritmo del ISC
de la corriente descendente tras obstaculos, que no tenia en cuenta sus efectos en la elevacion
del penacho, mostraron que no considerar estos efectos puede subestimar significativamente la
inmision maxima en condiciones de flujo descendente, como consecuencia de una

sobreestimacion de la sobreelevacion real.

El aumento de la turbulencia mecéanica en la sombra del edificio conduce a una mayor dispersion y
causa una rapida dilucién del penacho. Esta dilucién reduce la velocidad de ascenso del penacho
y lo conduce a alturas inferiores. Un método para considerar esa alta tasa de dilucién inicial
consiste en considerar un "radio de dilucién" inicial para el penacho (Scire y Schulman, 1980).
Esta técnica fue incorporada al modelo BLP (Buoyant Line and Point Source; Schulman y Scire,
1980) y a una version modificada del modelo ISC, demostrando (Schulman y Hanna, 1986) que
produce estimaciones mas realistas de la inmision en condiciones de flujo descendente tras

obstaculos.

En esta técnica, la sobreelevacion de un penacho afectado por el flujo descendente tras

obstaculos, con 0,,<0,, en condiciones neutras o inestables viene dada por:

3R,Z, +3R°2)zd _3F,x . 3Fx?
2

= +
s B pus 28]

donde R, es el radio de dilucién, R, =2*0,,, Y Oyo, Oz SON los coeficientes de dispersion horizontal

zg +(

(Ec 3.142)

y vertical, respectivamente, a una distancia de 3Hg en la direccion del viento. El factor de 2%
convierte el coeficiente de dispersion gaussiano en una distribucion efectiva “top-hat” o truncada, a
efectos del célculo de sobreelevacion del penacho.

En condiciones estables, la sobreelevacion final del penacho resulta ser:

104



3RyZ, 3RS 3F

2 __3Fs  6F
B BT pus’t BuS

zg +( (Ec 3.143)

La sobreelevacion del penacho en transicion en condiciones estables se calcula con la Ec 3.142

hasta que se alcanza la sobreelevacion maxima predicha por la ecuacion Ec 3.143.

Por otra parte, cuando la mezcla horizontal del penacho en la sombra del edificio provoca que
0y0>0,, €S necesario tener en cuenta la deformacion alargada del penacho, que se puede
representar como emisor lineal finito. En tal caso, la sobreelevacion del penacho viene dada por la

expresion para un emisor lineal de longitud L. en condiciones neutras o inestables:

2 2
2342 (Fols  ORo (TRy), STuX, SEX (Ec 3.144)
B, By o B IBJUS 231U
y, anadlogamente, en condiciones estables:
2
23 4 3Le ZC2| 4 (3Rozd n 6R0Le + 3R0 )Zd — 3Fm 6F (EC 3.145)

B, g aBE B pust BMS

La longitud efectiva de emisor lineal que sustituye al penacho deformado, L., se define como:
L, = 2772 (0,0=0) (Ec 3.146)

cuando 0,,>0,,. En caso contrario, L.=0, y las Ec 3.144 y Ec 3.145 se reducen a las Ec 3.142 y Ec

3.143, respectivamente.

Es importante sefialar que debido al flujo descendente tras obstaculos los coeficientes de
dispersion modificados, o0, Y 0Oy, varian con la altura de la chimenea, el aumento del impulso
vertical y las dimensiones del obstaculo, segun se describe en la seccion 3.6. Cuando 0y, y 0y, Se
aproximan a cero (es decir, el flujo descendente tras obstaculos es insignificante) las Ec 3.134 y
Ec 3.135 se aproximan a las ecuaciones de Briggs no modificadas. El efecto de R, y L. siempre

disminuye la altura del penacho, lo que tiende a aumentar la inmisién maxima predicha.
3.7.5 Cizalla vertical del viento

En los algoritmos de sobreelevacion del penacho generalmente se tiene en cuenta la variaciéon de
la velocidad del viento a la altura de la chimenea aplicando directamente dicha velocidad en las
ecuaciones de sobreelevacion del penacho. La mayoria de estas formulaciones suponen que la
velocidad del viento es constante por encima de la boca de la chimenea. Esta suposicion es
razonable para chimeneas de tamafio medio y alto; sin embargo, la variacién de la velocidad del
viento por encima de la chimenea puede tener un efecto significativo en la reduccién de la
sobreelevacion del penacho de emisiones procedentes de chimeneas bajas que se encuentren

incrustadas en la capa superficial (con cizalla vertical) (Scire y Schulman, 1980).
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Suponiendo que el perfil de velocidad vertical del viento por encima de la chimenea se puede
aproximar como u(z)zus(z/hs)® (donde us es la velocidad del viento a la altura de la chimenea, hg, y
u(z) es la velocidad del viento a una altura z), la sobreelevacion del penacho de una chimenea

baja puede representarse en condiciones neutras e inestables como:

2 3p %
sz(afzp;}sj X’ (Ec 3.147)
1¥'m
e=3+3p (Ec 3.148)

donde p es el exponente para el célculo de la velocidad del viento a una altura z.

En condiciones estables, la sobreelevacion final del penacho seréa:

, =[2(3+ p)znﬁFj%ﬂ’

B S (Ec 3.149)
El exponente p depende de la cizalla del viento y puede estimarse a partir de la categoria de
estabilidad atmosférica o calcularse a partir de los valores verticales de viento generados por el
modelo meteoroldgico empleado. Cabe sefialar que de las Ec 3.147 y Ec 3.149 pueden obtenerse
las ecuaciones de Briggs cuando no haya cizalla del viento por encima de la chimenea, adoptando
el exponente p=0.

La consideracién de u(z)=us(z/hs)® serd mas adecuada para chimeneas bajas, donde se espera
que el efecto de cizalla sea mayor. Sin embargo, esta relacion no es aplicable con chimeneas mas
altas. Por lo tanto, las Ec 3.147 y Ec 3.149 se utilizan para proporcionar un limite superior de la
sobreelevacion del penacho para chimeneas pequefias: en estas chimeneas, la sobreelevacion
real del penacho corresponde al valor minimo de los tres obtenidos considerando o no el efecto de

cizalla, o el efecto de corriente descendente tras obstaculos.

3.8 Dispersion costeray sobre el agua

Existen diferencias importantes en la estructura de las capas de mezcla marina y continental, que

pueden tener efectos significativos en la dispersion del penacho sobre el agua y en entornos

costeros. Estas diferencias surgen por tres razones basicas (LeMone, 1980):

e El agua tiene una alta capacidad calorifica y es parcialmente transparente a la radiacion solar,
por lo que tiene una oscilacion térmica diaria relativamente pequefia (~0,5 C°).

e La superficie del mar es generalmente mas uniforme y aerodinamicamente menos rugosa que
la superficie terrestre.

¢ En la capa limite atmosférica marina hay una aportacion constante de humedad.

Como resultado de estas diferencias, el flujo de calor sensible sobre aguas abiertas resulta ser de

un orden de magnitud (o mas) inferior al flujo sobre tierra. La ausencia de un fuerte flujo de calor
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sensible sobre el agua y la baja rugosidad de la superficie acuosa provoca una altura de la capa
de mezcla relativamente baja, lo que favorece la posible captura del penacho. LeMone (1980)
indico que la altura tipica de capa de mezcla marina es de sé6lo 500 m. Los datos de tres
experimentos marinos y costeros publicados por Hanna et al., 1985, dos de los cuales se llevaron

a cabo en California, mostraron muchas horas con alturas menores de 100 m.

A pesar de estas diferencias, las variaciones diurnas y anuales de estabilidad atmosférica sobre el
agua estan relacionadas con su comportamiento tipico sobre tierra, aunque no necesariamente
son iguales. Por ejemplo, las medidas en el mar del Norte de la temperatura del agua y del aire
publicadas por Nieuwstadt (1977) mostraron que las inversiones de temperatura suelen persistir
mas de un dia en el mes de junio, mientras que las condiciones inestables se producen todos los
dias de enero. Por otra parte, durante otras épocas del afo, el ciclo de la estabilidad diurna sobre
el agua esté fuera de fase con el ciclo de estabilidad sobre tierra, es decir, estable en el agua
durante el dia e inestable por la noche.

Las técnicas utilizadas en el modelo meteorolégico CALMET para la determinacién de la altura de
capa de mezcla sobre el agua, la estabilidad y los parametros de la capa superficial se basan en
la diferencia de temperatura aire-matr, la velocidad del viento y la humedad especifica (Scire et al.,
2000a). Estos métodos se aplican en CALMET a todas las celdas del dominio de simulacién que
estan sobre el agua. En la interfase tierra-mar pueden producirse cambios bruscos en las
propiedades de la dispersion, lo que puede afectar significativamente a la inmisiéon provocada por
fuentes costeras. La formulacion de un modelo de puffs como CALPUFF es adecuada para dar

cabida a estos cambios en la zona de transicion costera.

Una situacion tipica que parte inicialmente de condiciones estables se muestra en la Figura 3.9.
Un penacho estrecho embebido en la capa estable por encima de la capa superficial marina, es
interceptada por una creciente capa limite térmica interna (TIBL) terrestre; este crecimiento de la
TIBL terrestre es provocado por el flujo de calor sensible asociado con el calentamiento solar de la
superficie terrestre, que no tiene el mismo efecto sobre el mar. La conveccion sobre tierra puede
precipitar rdpidamente el contaminante hasta el suelo, provocando concentraciones localmente

altas en superficie.

Muchos modelos de fumigacién costera asumen la mezcla inmediata del contaminante atrapado
por la TIBL (Lyons y Cole, 1973, Misra, 1980). Pero Deardorff y Willis (1982) a partir de sus
experimentos de laboratorio, sugieren que las fluctuaciones de la turbulencia dentro de la TIBL
pueden ser importantes y, en consecuencia, el penacho no se mezcla inmediatamente. Asi, en el
modelo dispersion en alta mar y en zonas costeras (OCD, Hanna et al., 1985) se describe este
fendmeno de fumigacion costera mediante la concentracion minima de entre la predicha por una

técnica de fuente virtual o la predicha por el modelo de Willis y Deardorff.
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Figura 3.9 llustracidon esquematica de una condicién tipica de fumigacion costera (Hanna et al., 1985).

En CALPUFF la interfaz tierra-mar se resuelve normalmente a la escala de la malla de simulacion.
Es decir, el modelo calcula las caracteristicas de la turbulencia y la dispersion consistentes con las
propiedades de los usos de suelo de cada celda de la malla, clasificada como acuética o terrestre
de acuerdo con los campos meteoroldgicos proporcionados por CALMET. La transicion de la
dispersién marina a la continental se produce en la frontera costera delimitada por los usos de
suelo. Una vez que un penacho situado en la capa limite marina entra en la capa de mezcla

terrestre, el crecimiento de cada puff cambia adaptandose a las caracteristicas de cada capa.

Por otra parte, el médulo TIBL (SGTIBL) realiza los célculos a escala submalla para los casos en
los que la posicion del limite costero dentro de una celda y el crecimiento de la TIBL deba ser
modelado con una mayor resolucion espacial que la proporcionada por la malla de simulacién.
SGTIBL admite una representacion lineal por tramos de la linea de costa de manera explicita,
resolviendo el transporte del puff sobre tierra en condiciones de conveccién en las siguientes
fases:

¢ subdivide el paso de tiempo de célculo de CALPUFF en pequefias sub-etapas
e calcula el cambio de la altura de la TIBL local para cada sub-etapa
e define las propiedades de dispersion adecuadas para el puff en cada sub-etapa

Después de completar estas fases, se procede con el transporte normal del puff y el calculo de la

inmision.
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Esta secuencia conserva las relaciones espaciales entre la trayectoria del puff (determinado por la
ubicacién de su origen y el campo de vientos del modelo CALMET) y la posicién de la costa, la
velocidad de crecimiento de la altura de la TIBL y las posiciones de los receptores en los que se

calcula la inmision.

Si el paso de tiempo de calculo de CALPUFF se produce integramente dentro de una celda que
no contiene un segmento de linea de costa, la capa limite correspondiente se caracterizara por las
propiedades de las celdas locales del dominio que le afecten, de manera normal. En otro caso, se
utilizan las propiedades de las celdas mas cercanas, sean de tierra o de agua, en funcion de la
posicion relativa del puff en ese paso de tiempo respecto de la linea de costa. Por lo tanto, la linea
de costa ha de ser coherente con los usos de suelo empleados; debe haber por lo menos una
celda predominantemente de agua y una predominantemente terrestre colindantes con cualquier

celda a través del cual pasa la linea de costa.

Una vez que un puff cruza una linea de costa del agua a la tierra, durante las condiciones
propicias para la formacion de una TIBL, la altura de mezcla que afecta al puff crece con la
distancia a lo largo de su trayectoria. Este tratamiento TIBL para ese puff se mantendra hasta que
la altura de la TIBL calculada exceda la altura de la capa de mezcla de la celda local, o si
desaparecen las condiciones que provocan laTIBL: por ejemplo, el puff podria retroceder hacia el
agua, o podria llegar el ocaso y, en consecuencia, desparecer la radiacion solar. En este sentido,
es importante sefialar que para aplicar el algoritmo SGTIBL en CALPUFF se establece un valor
minimo del flujo de calor sensible de 5 W/m?, adoptado del modelo de dispersién Shoreline (SDM)
(EPA, 1988).

Para el céalculo del crecimiento de la TIBL en el algoritmo SGTIBL se emplean las ecuaciones
adaptadas del modelo de Garratt (1994). En ausencia de subsidencia, la ecuaciéon de
conservacion para este modelo de orden cero de la capa limite convectiva (CBL) resulta ser:
g _ (1+25)H, (%)
X yoc uhy

gue, cuando se integra a lo largo de una distancia s, en cada sub-etapa n, considerando
constantes Hg, 7, y U se obtiene:

h. (s) = /w +hZ, (Ec 3.151)
yee U,

(Ec 3.150)

donde hy es la altura de la TIBL resultante al final de la sub-etapa n (m),
hro es la altura de la TIBL al inicio del sub-etapa n (m),
Ho es el flujo de calor sensible superficial (W/m?) sobre tierra,
% es el gradiente de temperatura potencial (K/m) por encima de la capa de mezcla,
considerado constante,
o es la densidad del aire superficial (kg/m?3),
Cp es el calor especifico del aire a presion constante (J/kg/K),
u es la velocidad media del viento dentro de la TIBL (m/s),
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B es la relacion entre el flujo de calor por debajo de la altura de la TIBL, y el flujo de
calor por encima de la superficie, siendo ~0,2 para la CBL sobre tierra, y

n subindice que hace referencia a los valores de las condiciones consideradas
constantes en la sub-etapa n.

El parametro 8 se introduce como solucion al modelo de CBL, como fraccion constante del flujo de
arrastre en la parte superior de dicha capa respecto del flujo superficial. Un valor de §=0 indica
gue no hay arrastre en la parte superior de la capa, por lo que la altura de la capa mixta crece
exclusivamente debido a la entrada de calor desde la superficie, que calienta la capa de mezcla.
Cuando no hay ninguan arrastre en la parte superior de la capa, la temperatura potencial en la
parte superior es igual a la de la capa de mezcla. En el caso opuesto, 8=« indica que la capa
superficial crece solamente por arrastre mecanico en la parte superior de la capa, sin flujo de calor
desde la superficie, lo que produce una capa de mezcla mecanica cuya temperatura potencial es
la temperatura promedio del perfil de temperatura potencial original sobre la altura de la capa de
mezcla. El salto de temperatura potencial en la parte superior de la capa de espesor h es igual a
/h/2. La CBL real crecera debido tanto al flujo de calor superficial como al flujo de arrastre a través
de la parte superior de dicha capa, lo que provoca un salto de temperatura en la parte superior.
Garratt (1994) propone un valor de 8= 0,2, basado en la mayor parte de los datos experimentales
de la CBL diurna terrestre analizados. Esta solucion es mas completa que la adoptada por el
modelo SDM, que utiliza la ecuacion de Weisman (1976) para la altura de la TIBL, equivalente a la
Ec 3.151 con B=0.

3.9 Efectos del terreno complejo

El efecto topogréfico sobre la inmisién se considera en CALPUFF de tres formas distintas:

1. El ajuste del campo de viento a las caracteristicas del terreno a gran escala, incorporado en el
modelo meteoroldgico CALMET, ya descrito.

2. La simulacion explicita de las interacciones puff-suelo de distintos parametros que pueden
influir en el campo de viento a gran escala.

3. Un tratamiento "simplificado" de las interacciones puff-suelo de parametros a gran y pequefia
escala.

Esto permite a CALPUFF compensar la influencia del terreno sobre la inmision en dos escalas

diferentes.

En CALMET es posible emplear bien un campo de viento de diagndstico o bien uno de pronéstico
para simular la respuesta del flujo a gran escala a la influencia del terreno. El efecto del terreno
gue se extienda a una escala lo suficientemente grande para ser resuelto por las celdas que utiliza
CALMET se pondra de manifiesto en las condiciones de contorno para el campo de vientos. Y, un
puff insertado en este campo de vientos va a crecer con el mismo a medida que se desplaza
sobre el terreno, o sera solo transportado por el flujo paralelo al terreno, dependiendo del grado de

estratificacion.
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Después de este tratamiento a gran escala, los pardmetros del terreno de menor escala que
afecten al puff se calculan explicitamente mediante el algoritmo de terreno complejo para
caracteristicas de escala submalla, CTSG, que incorpora los métodos utilizados en el modelo de

dispersioén de terreno complejo CTDM.

Finalmente, las estimaciones de concentracibn de contaminante afectadas por cualquier otro
efecto del terreno no considerado en el algoritmo CTSG, como ajustes simples de la altura
efectiva del puff sobre del suelo, y/o del tamafio vertical del puff se pueden resolver de tres formas
diferentes: El tratamiento original del modelo ISC, la aplicacion de un coeficiente de trayectoria del
penacho o una solucion basada en parametros del algoritmo CTSG, pero que no requiere

ampliacién del mismo a estos efectos del terreno.
3.9.1 Algoritmo de terreno complejo para parametros de escala submalla (CTSG)

El algoritmo CTSG parte del campo meteoroldgico producido por el modelo CALMET, que incluye
tanto el viento como la estructura térmica de la atmosfera, en la vecindad de cada localizacion del
terreno; y también el flujo incidente sobre esa localizacion. A continuacion, se procede a simular
los cambios en el flujo y en la velocidad de dispersion en dicha localizacién, inducidos por las
caracteristicas del terreno en la misma. Basicamente, CTSG adopta el enfoque del modelo CTDM,
si bien se hace hincapié en los elementos del enfoque CTDM con mayor incidencia sobre la

inmision.
3.9.1.1 Modelizado por regiones

El algoritmo CTSG adopta del modelo CTDM el concepto de division del flujo. Cuando el flujo de
aire se aproxima a cualquier elevacion del terreno, se divide en dos capas: En la capa superior, el
flujo tiene la energia suficiente para transportar un paquete de fluido hacia arriba y sobre la
elevacion, superando el gradiente de densidades derivado de una condicion de estabilidad
atmosférica. En la capa inferior, el flujo no supera la elevacion y se vera obligado a viajar
alrededor de ella. Este concepto fue sugerido inicialmente por Drazin (1961) y Sheppard (1956); y
se ha demostrado en diversos experimentos de laboratorio (Riley et al., 1976; de Brighton, 1978;
Hunt y Snyder, 1980; Snyder, 1980; y Snyder y Hunt, 1984). La altura de divisién del flujo, Hg, es
decir, la altura que determina la divisiébn entre ambas capas, se obtiene a partir de los perfiles de
velocidad del viento (m/s) y de temperatura (en este caso, mediante la frecuencia de Brunt-
Vaisala, N); esta altura se calcula para cada elevacion determinando la altura mas baja a la cual la
energia cinética del flujo equilibra a la energia potencial alcanzada en la elevacion de una masa
de fluido, desde esa altura hasta la parte superior de la elevacién. Como resultado, se establece la

relacion:
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0,5u2(H,) = jNZ(z)[H — 7}z (Ec 3.152)

donde u(Hg) es la velocidad del viento en z=Hy, H es la altura de la elevacion, y N(z) es la
frecuencia de Brunt-Vaisala a la altura z. En la practica, el valor de Hq se obtiene resolviendo la
integral como la suma (RHS) del efecto de varias capas con N constante en cada una, es decir,
para una capa n,

+ [N2(H - 2)dz = NS (H - 2,,,)(2,..,-2,) (Ec 3.153)

n

RHS, = RHS

n+1

donde z,, denota la altura media de la capa n, es decir, 0,5(z.+1+2,). La capa que contiene Hy se
encuentra comparando la integral determinada por la de la Ec 3.152 (que llamaremos LHS,) para
cada altura n con su valor de RHS, correspondiente, a partir de la capa que contiene la parte
superior de la elevacién. Si LHS, excede de RHS,, entonces Hg tiene que estar por debajo de Z,,
por lo que el proceso se repite hasta que en la capa méas baja se encuentre un LHS menor que
RHS (en la capa superior, LHS serd mayor que RHS). Esta condicién es la que caracteriza la capa
gue contiene Hy. Entonces, ya se puede calcular Hq dentro de esta capa, N constante, suponiendo
gue la velocidad del viento sigue un perfil lineal. Esta sera la capa j, donde las alturas de la parte
superior e inferior de dicha capa son z,.; y z;, respectivamente.

Cell Ecundary g

é,.:-"; Temain

i — O a
— | g Maan Cell
CT5G Featura Elevation

Figura 3.10 Aplicacién del algoritmo CTSG. El panel inferior ilustra la porcion del terreno presente en el
panel superior que puede ser simulado mediante el algoritmo CTSG, y que considera la relacion entre el
terreno, los vientos modelados, y la parametrizacién del terreno seguiin CTSG (Scire et al., 2000b).

Sea u(z) en la capa como:
u(z)=a; +b;z (Ec 3.154)
entonces, la Ec 3.152 se transforma en,

%(aj +b;H, )" = sz["' -05(z;,, + Hd)](Z,-+l —H,)+RHS,, (Ec 3.155)

J
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donde el dltimo término, RHS;.4, indica el valor de RHS desde z,; hasta la cima de la elevacion.

La Ec 3.155 tiene una dependencia cuadratica de Hg, por lo que se resuelve facilmente.

Una vez calculada Hqy para una elevacién especifica, la escala de longitud de estratificacion para
el flujo por encima de Hy se calcula como u.,/N,, donde u, y N, son valores medios entre los
correspondientes a Hq y a la primera capa de la malla meteorolégica por encima de la parte
superior de la elevacién. Esta escala de longitud caracteriza el grado de estratificacion del flujo por
encima de Hy. Debe tenerse en cuenta que N, se calcula a partir de las diferencias de temperatura

a través de la capa.

Eepion 1

i - L .;'/4 _'

" “Lower Layer

¥r

Figura 3.11 llustracion de las regiones de modelado y particion del flujo por encima y por debajo de la altura
de divisién del flujo, Hy (Scire et al., 2000b).

La Figura 3.11 ilustra cémo el algoritmo CTSG distingue el efecto submalla de una elevacion
sobre un puff, del flujo a gran escala derivado de la malla meteorolégica. EI material del puff por
encima de Hy, la altura de division del flujo, experimenta una velocidad de dispersion alterada por
el campo de flujo deformado sobre la elevacion. Es este cambio en la dispersion el que conduce al
incremento de inmisién observada sobre las elevaciones cuando Hy es cero. Cuando Hy no es
cero, solo la parte del puff que se encuentra por encima de Hgy viajara por encima de la elevacion.

El puff se modeliza como si estuviera dividido a la altura Hy de manera que el material mas
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préximo al centro del puff pueda alcanzar la superficie sin dilucidon adicional. La teoria de difusiéon
a través de columnas estrechas insertadas en un campo de flujo deformado (Hunt y Mulhearn,

1973) constituye la base para la estimacion de los valores de inmisién en la capa superior.

Posteriormente, el material del puff por debajo de Hy se desvia alrededor de la elevacion,
insertandose en un flujo bidimensional horizontal. El estancamiento aerodinAmico de este flujo
conforma el limite de la elevacion vy, por lo tanto, separa las porciones del puff que viajan de un
lado o del otro. El centro del puff puede afectar a la ladera de la elevacién sélo si el puff esta
centrado de acuerdo con este estancamiento aerodinamico y dicho centro se encuentra por
debajo de Hq.

A partir de aqui, las estimaciones de la concentracion en esta capa inferior se basan en el analisis
de Hunt et al. (1979); por lo que la inmisién cerca del punto de incidencia del puff sobre la
elevacién sera igual a la que se obtenga directamente como contribucion del puff en ausencia de
la elevacién a lo largo del estancamiento aerodinAmico descrito, y teniendo en cuenta también la
altura sobre el terreno del receptor en el que se calcula dicha inmisién. A medida que el penacho
se encuentra con la elevacion la distribucién lateral de contaminante en el penacho se separa
siguiendo el estancamiento aerodinamico, y cada segmento del penacho formado podra viajar
alrededor de la elevacion de manera independiente y ser afectado por la reflexion completa sobre

el suelo en el plano z=0 y y=Y4 (estancamiento aerodinamico), es decir, sobre la ladera.

Por encima de Hy se considera que el flujo viaja paralelo al terreno en vertical, sin division
horizontal; en tanto que por debajo de Hy el flujo viaja siguiendo la horizontal, sin division vertical.
Ademas, en este caso el estancamiento aerodinamico define el limite de desplazamiento del flujo
a izquierda o derecha del flujo horizontal original. Debido a estas consideraciones, es necesario
distinguir la forma en que se pueden obtener las concentraciones de contaminante en las
cercanias de los receptores; lo que puede dar lugar a discontinuidades de la concentracion entre
los receptores situados en Hgy, a barlovento de la elevacion, cuando el puff se encuentra lejos de
experimentar el estancamiento aerodinamico del flujo por debajo de Hy, pero viaja hacia la

elevacion en la capa superior de Hg.

El algoritmo CTSG puede aplicarse siempre que se necesiten estimaciones de concentracion en
los receptores que se encuentran en elementos del terreno no representados en la malla
meteorologica empleada. Ademas, especifica la relacién entre un solo puff y todos los receptores
en un elemento Unico del terreno y para un intervalo de tiempo determinado. En consecuencia,
CTSG se aplica a cada par puff/elemento del terreno, en cada intervalo de tiempo, lo que puede
incrementar el tiempo de calculo necesario. Por ello, se obtiene alguna reduccién en el tiempo de
calculo mediante el filtrado de los pares puff/felemento del terreno, considerando las

combinaciones de tamafio y posicion del puff y su relacién con los elementos del terreno que
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menos lo afectan; identificadas esas combinaciones, se resuelven como si no hubiese elevacion

del terreno.
3.9.1.2 Representacion de la elevacion del terreno

El algoritmo CTSG utiliza obstaculos analiticos simples para representar las caracteristicas del
terreno a escala submalla. Por debajo de Hy, CTSG emplea un cilindro eliptico para representar la
elevacion. Los ejes y la orientacion de la elipse representan, respectivamente, las escalas
(tamafio) de la elevacion y la orientacion de los elementos del terreno en la elevacién minima del
puff, o en Hy. Por encima de Hy, CTSG utiliza una curva gaussiana para representar la elevacion.
El maximo de la campana de Gauss es igual a la diferencia de alturas entre la cima de la
elevacién y Hy. Las escalas de longitud horizontales y la orientacion de la elevacion se eligen de
modo que la extensién lateral de la curva gaussiana a la mitad de su altura maxima sea
representativa de la escala de la elevacion, es decir, a medio camino entre Hy y la cima de la
elevacion.

Cuando el eje mayor de la elevaciéon se sitla a lo largo del eje x del sistema de coordenadas

cartesiano empleado, estas figuras se definen como:

2 2
elipse 1= [g} + (%) (Ec 3.156)
e
gausiana h=He ‘e~ (Ec 3.157)

donde (a,b) son las longitudes de los semiejes de la seccién transversal horizontal del cilindro
eliptico, por debajo de Hg, y (LLy) son las escalas de longitud de la curva gaussiana a lo largo de

los dos ejes de la elevacion, por encima de Hg.

Para cada terna (puff, elevacion, valor de Hg) el modelo selecciona un cilindro eliptico y una curva
gaussiana diferentes. Para ello, el usuario debe describir cada elemento de terreno como una
elevaciéon en forma de curva polinomial inversa. Para cada eje, la forma en que debe ajustarse el

perfil de alturas de los elementos del terreno sigue la expresion:

|X| expo |
T R b
axmax

ht = relief | | o (Ec 3.158)
X

scale

donde ht es la altura de un punto en la elevacion sobre el plano de la celda; |x| es el modulo de la

distancia desde el centro de la elevacion hasta el perfil polinomial inverso de la altura ht; axmax es

el valor de |x| para el cual ht es igual a cero (base de la elevacion); relief es la altura maxima de la
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elevacién sobre el plano de la celda, scale es la escala de la longitud de la funcién polinébmica, que

corresponde a la mitad del maximo de la funcion, y expo es el exponente de la funcién polinémica.

A partir de esta descripcién matematica de la forma de la elevacion, CTSG resuelve para cada X,
en la elevacion especifica ht, a lo largo de cada eje de la elevacion, a fin de obtener los semiejes

del cilindro eliptico y la campana de Gauss:

ht Foo

axis(ht) = scale " relief (Ec 3.159)

expo
scale

4

relief ax max

Por debajo de Hq la altura utilizada para obtener los ejes del cilindro eliptico es la minima entre Hqy
y la altura del puff. Por encima de Hg, se determinan las escalas de longitud a medio camino entre
Hq y la cima de la elevacion, y las escalas de longitud correspondientes a la campana de Gauss
se forman al multiplicar aquellas escalas de longitud por 1,20; este factor se establece a fin de
restringir que la campana de Gauss y la funcién polinbmica de la elevacion ocupen el mismo
espacio a mitad de altura entre Hqy y la cima de la elevacion.

Fitted Inverse-Polynomual

~— Terrain Profile

Hill Base Elevation

-\‘-’
_ T AXMAX —

(
\

Base of Inverse-Polynonual

Figura 3.12 Perfil de un elemento de terreno a lo largo de uno de sus dos ejes. El ajuste inverso a la funcion
polindmica (linea roja) define la forma de la elevacién para su aplicacién en el algoritmo CTSG (Scire et al.,
2000b).

Alternativamente a esta aproximacion teérica de la forma de cada elevacién, el usuario puede
elegir utilizar un archivo descriptivo del terreno, denominado "TERRAIN". Este archivo proporciona
al modelo una serie de parametros que definen elipses y perfiles polindmicos, ajustados a los
elementos del terreno para una serie de valores de Hy. Con esta opcion, CALPUFF utiliza las
funciones de interpolacion del modelo CTDMPLUS para obtener los valores apropiados de la

elipse y la curva gaussiana para cada elevacion, y asi calcular Hg.
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3.9.1.3 Capa superior

La estimacion de la concentracion (g/m® en un receptor en la capa superior de la superficie de
una elevacion, originada por una columna cuya posicion inicial es (z,,y,), viene dada por:

sz I:y
2nuo,. o

ze™ ye

donde tr es el tiempo de viaje (s) desde el foco emisor hasta el receptor, t, es el tiempo de viaje a

C(tz, Yr,0:ty) = (Ec 3.160)

lo largo de la linea central del penacho, desde el foco emisor hasta la base de la elevacién a
barlovento de esta (si Hy es distinto de cero, t; es el momento donde el flujo se encuentra con la
elevacion a una altura igual a la menor de z, y Hg), yr €s la ubicacion del receptor transversal al
flujo (m), q es el flujo masico (g/s), F, y F, son las funciones de distribucion horizontal y vertical
respectivamente, u es la velocidad media del viento (m/s) a la altura del centro del penacho, y 0y
Yy Oye son los parametros efectivos de dispersion (m) dados por:

Z T

2 2
* G *
o’ :afo{?z J o =0'§0+( ! J (Ec 3.161)
y

El subindice 0 indica el valor obtenido en t=ty, y el subindice * denota:
ol =ci(ty)—o2(t,) (Ec 3.162)

T, y T, son factores que reflejan los efectos de la distorsion del flujo sobre la elevacion en la

dispersion vertical y transversal, respectivamente.

En el caso de un puff, la funcién de muestreo para el célculo de la inmision (GLC) se reescribe a
partir de la Ec 3.160 como:

GLc=—2 it )P () erf| 2t |_gpf| hte

(Ec 3.163)
t2 _tl 4-7ZUO'ZEO'ye \/E O-ye \/E O-ye
u u
para el periodo de t; a t,, siendo ahora Q la masa total de material (g) en el puff.
Las funciones de distribucion vienen dadas por:
7015(yRe fzyp)2
F, =e * (Ec 3.164)
,0,5(2;1:2"11)2 Hd _ Zp —O,S(Zp::d)z Hd + Zp
F,=e = erfc|l o, — [+e = erfe|l o, ——— (Ec 3.165)
Tzo-zeo-zo Tzo-zeo-zo

F, contiene informacion sobre la desviacion de la trayectoria sobre la elevacion, asi como sobre
los cambios en la dispersion. Asi, la posicion lateral efectiva del receptor con respecto a la linea
central del penacho y la tasa efectiva de crecimiento del penacho se veran alteradas por la

deformacién aerodindmica sobre la elevacion. Por lo tanto, la ubicacion efectiva del receptor (Yge)
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y el tamafo efectivo transversal del penacho (oy) son utilizados para calcular la funcion de

distribuciéon horizontal.

F, también incluye el cambio de la dispersion en el tamafo efectivo de la columna vertical del
penacho, 0., ¥ que incluye también la reflexion completa del penacho sobre la superficie de la
elevacién (en Hy) sélo para que el material que se extiende por encima de Hy en t=a, al dividirse el
puff en z=Hy. La reflexion sobre esta superficie da lugar a la combinacién de los productos de la

funcién exponencial y de error en la Ec 3.165 (Strimaitis et al., 1988).

Estas expresiones no incluyen el efecto de la inversion térmica en altura en la distribucién vertical
del puff. Cuando la altura de la capa de mezcla limita la dispersién del penacho, la funcién F,
debera contener mas términos para simular reflexiones mdaltiples. La derivacion de F, en la altura
de la capa de mezcla es una extension de la formulacion del modelo CTDMPLUS, y no es
equivalente a la dispersién en una capa limite. Como resultado, en la altura de la capa de mezcla,
z,, la funcién de distribucion vertical de contaminante en un puff a barlovento de la elevacién

vendra dada por:

(zp—z)2 (Zp+Z)Z w (2iz,_—zp—z)2 (2iz,_—zp+z)2 2 (2i2|_+zp—z)2 (2izL+zp+z)2
2 2 2 2 2 2
Fo=e > +e 0 4+>le 20 4e 20 3% le 0 je 20 |(Ec 3.166)

A su vez, sobre la elevacion la funcién de distribucion vertical (evaluada para un receptor en la
superficie de la elevacién, Hy) emitida por un foco emisor puntual situado a una altura z a
barlovento de la elevacion vendra entonces dada por:

_(z=Hg ) [2i(z —Hq)~(z-Hq )] [2i(zL—Hd)+(zz—Hd)]2

2
o v 2[%

T2 (Ec 3.167)

Por lo tanto, la contribucion total de la distribucion vertical de material en el puff, a barlovento de la
elevacién, sobre la concentracion en un receptor en la superficie de la elevacién (inmisién), se
obtiene integrando el producto de estas dos distribuciones entre z=Hy y z=z,. La F, total resultante
vendra dada por:

o0

F, = 0,5{?2 AB(E,.E;)+> > AB(E, E;) (Ec 3.168)

i=1l j=1 i=2 j=1
donde
A; =min(2, j) (Ec 3.169)
E,=2(j- 1)(z H,) (Ec 3.170)
E: = ( 1)+z, Ey =22,(i-1)-2, (Ec 3.171)
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_(E-Eg+Hy )
B(E' Eo) =€ Pt {erf [K (O-zze(ZL —H, )_ Dl)]+ erf (KDl)}
T e Jert (ko)
+e 2= lerf|K(oZ(z, —H,)-D,)|+erf (KD,
(st (Ec 3.172)
te 2 erf [K(afe(zL H, )+ D, )]-erf (KD,)}
(E-Eg—Hy)
+e o {erf [K(afe(zL —H,)+D, )]-erf (KD, }
donde
T
K=——2 Ec 3.173
\/_O-zeo-zoo-z* ( ; )
D, = ;%ﬂy;ﬁ (Ec 3.174)
D, =04 % ~oE (Ec 3.175)
D, =02 EO;ZH“ —o%E (Ec 3.176)
D, = o2 %+ GLE (Ec 3.177)

Cada término de la suma en la Ec 3.168 es un producto de las funciones exponencial y de error,
como en la Ec 3.165, y representa las multiples reflexiones del puff en Hy y z.. Si bien en la
practica los sumatorios no son calculados hasta el infinito. Asi, el sumatorio interior para el indice |
representa las reflexiones entre Hy y z, una vez que el penacho se desplaza sobre la elevacion,
mientras que el sumatorio exterior sobre i representa las reflexiones entre 0 y z;, antes de que el
puff llegue a la elevacién. El algoritmo que evalla estos sumatorios continuara incrementando los
indices hasta que el cambio fraccional en F, (entre un sumatorio y el siguiente) sea menor del 1%.
Ademas, la mezcla de contaminante resulta perfecta cuando o, alcance el valor de 1,6z,. En este
punto, F, de la Ec 3.168 se reduce a:

V2o,

Z

F =

z

(Ec 3.178)

Estas ecuaciones dan lugar a la forma basica de la contribucién vertical a la dispersién gaussiana
Hq sea cero y cuando z_ sea infinita. En ese limite D1=D4, D2=D3, y el andlisis de los factores
exponenciales revela que los indices (i,j) deben ser iguales para poder obtener términos distintos
de cero. En consecuencia, el Gnico término distinto de cero sera cuando i=j=1, de modo que F,

queda:

F,=(H, =0,z =o0)=2¢e *= (Ec 3.179)
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gue es la forma comunmente utilizada para la contribucién vertical gaussiana para terreno plano.

La evaluacion de las funciones de distribucion F, y F, requiere el uso de un modelo de flujo que
proporcione la aerodinamica para el flujo estratificado sobre una elevacién. La ubicacién
transversal efectiva del receptor, Yge, Y las dimensiones efectivas de puff, 0,. y 0y, dependeran de
las propiedades del flujo: estas propiedades estan incluidas en el algoritmo de CTDMPLUS. Este
algoritmo incorpora ademas una solucién aproximada de la ecuacién lineal del movimiento para el
flujo de Boussinesg en estado estacionario sobre una elevacion con forma gaussiana. Esta
solucion esta formulada hacia atras, es decir, el algoritmo responde a la pregunta: "¢ De donde
viene la linea de flujo que pasa por el punto (x,y,2)?" En lugar de a la pregunta: "¢ A donde va la
linea de corriente que pasa por el punto (X,y,z) en el flujo a barlovento de una elevacion, ya que el
flujo se desvia por la presencia de dicha elevacion?" Como tal, la relacién entre la posicidon
transversal del centro del puff, en ausencia de elevaciones del terreno (Yp), y la posicion
transversal "original" (Ygre) de la linea de flujo que pasa a través del receptor se obtiene
directamente a partir de este algoritmo de flujo, ya que se conoce la posicién del receptor en la
elevacion (xg,Yr,zr) (Perry et al., 1989).

Por su parte, la evaluacion de o0, Yy 0y €s mas complicada. Como se indica en la Ec 3.161, estas
dimensiones efectivas del puff requeriran el calculo de o0./T, y 0,+/T,, que dependen ademas de
las tasas de crecimiento del puff en ausencia de elevacion y de la distorsion del flujo inducida por
la elevacion. Para su estimacion se aplica la teoria de un penacho estrecho incluido en un flujo
con deformacién de simetria axial, desarrollado por Hunt y Mulhearn, 1973. Sus resultados

muestran que la difusion de material en el flujo deformado es aproximadamente igual a:

2 _ 1 t 2 (a1 r ’
o2 (t) = 20 ! S2(t)2K, (t')dt (Ec 3.180)
1 t
ol (t) = —— | S2(t) 2K, (t")dt’ (Ec 3.181)
yd Si(t)'([ y y

donde K; y Ky son las difusividades turbulentas, S, y S, son funciones de la deformacion en el flujo
Yy Oyq Y Oz describen el tamafio de un penacho deformado. Debido a que se supone que la

deformacioén es insignificante lejos de la elevacion, las Ec 3.180 y Ec 3.181 pueden reescribirse

como.
o2 (t) = — _Jfo+.t[822(t’)2Kz(t’)dt'— (Ec 3.182)
SH9] I |
1 I t A [ I_
ol(t) = 0 a§0+t{sj(t)2Ky(t )dt (Ec 3.183)

Las expresiones entre corchetes son equivalentes a las cantidades 0%s y azye, definidas por la Ec

3.161, de manera que:
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o oLt)-o F , N ter

T2 " Z(%z © = [S2(t)2K, (t)dt (Ec 3.184)
zZ V4 tO
2* 2(t) — 52 t

:yz Z—Uy(%z Zxo = [s()2K, (t)dt (Ec 3.185)
y y to

Las funciones de deformacion son dadas por:

S,(t)=e""VS (1) =e" TV (Ec 3.186)
donde Th y Tl son los factores de deformacion. Th es la relacion entre lineas de flujo, espaciadas
en la vertical, del flujo deformado y del flujo sin distorsiones. Mientras que Tl es la relacién
correspondiente para las lineas de flujo espaciadas en la direccion transversal (perpendicular al
flujo). La inversa del producto de estos dos factores en cualquier punto del flujo seréa igual al factor
de aceleracion, Tu. Estos factores se calculan mediante el modelo CTDMPLUS. Las integrales Ec
3.184 y Ec 3.185 se evaltan numéricamente a lo largo de la trayectoria del centro del puff.

En ausencia de terreno, las difusividades turbulentas K, vertical y transversal (m?/s), se
determinan a partir de los coeficientes de dispersion:
do?

dt
donde o denota indistintamente a o, y a o0,. Se supone que el efecto del terreno sobre la

2K (t) =

(Ec 3.187)

difusividad turbulenta esta restringido al cambio en la turbulencia vertical sobre la elevacién. El
coeficiente de dispersidén sera entonces el producto de la turbulencia por una funciéon dependiente
del tiempo (en ausencia de terreno). Sobre la elevacion, se supone que la velocidad de turbulencia
vertical incremente la velocidad del viento como en la teoria de la "capa interna”, y se supone que
la velocidad lateral de la turbulencia es constante como en la teoria de "distorsion rapida" (Britter
et al., 1981). Estas consideraciones tienden a acentuar el efecto de la elevacién en el célculo de la
difusion. Sustituyendo las Ec 3.186 y Ec 3.187 e incrementando la intensidad vertical de la
turbulencia por el factor de aceleracion Tu, los integrandos de Ec 3.184 y Ec 3.185 se convierten

en:
2
S22K, = 2Ty ddit (Ec 3.188)
d 2
S22K, =e*Tu? % (Ec 3.189)

Debido a los requerimientos de calculo para obtener Th, Tl, y Tu, estos factores se evaltan en no
mas de 25 puntos a lo largo de la linea de flujo que pasa a través del centro del puff. Esta
interpolacion lineal entre estos puntos se utiliza a posteriormente en la integracion numérica
requerida para evaluar las Ec 3.184 y Ec 3.185 en cada receptor. El rango de puntos se centra en
el punto medio de las intersecciones de la trayectoria del puff (sin desviacion) y la elipse que

marca el limite de la porcion de la elevacion por debajo de Hgy, y cubre una distancia igual a una
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vez y media veces la distancia entre los puntos de interseccion de la recta y=0 (el plano central del
flujo sobre la elevacion) y la elipse. Si la trayectoria desviada del puff no corta la elipse, entonces

los factores de distorsion se ajustaran a la unidad y la elevacién no tendria efecto alguno sobre g,

y Oy.

Se debe tener en cuenta que la elevacion tampoco tiene ningin efecto sobre o, o o, cuando la
tasa de crecimiento del puff es practicamente cero. Esto no quiere decir que la elevacién no tenga
ningun efecto sobre las concentraciones, sin embargo, debido a la distorsiéon del flujo en los
resultados de la elevacién en yre#Yr, Y dividiendo la altura de division del flujo, alin permite que el

material de puff en z=Hy se ponga en contacto con la superficie de la elevacion.
3.9.1.4 Capa Inferior

La ecuacion para la estimacion de la concentracion (g/m®) en un receptor, en la superficie de una

elevacion en la capa inferior, debido a un penacho cuya posicion inicial es (z,y;), esta4 dada por:

C(tr,yd,zR;tO):ﬂ (Ec 3.190)
20,0,
donde Y4 es la ubicacién transversal del viento (m) de la altura de division del flujo lateral que
coincide con la vertiente lateral de la elevacion, Z, es la elevacién del receptor desde la superficie
de la elevacion, F, y F, son las funciones de distribucion vertical y horizontal, respectivamente, u
es la velocidad media del viento (m/s) a la elevacion del centro del penacho, y o, y o, son los
pardmetros de dispersion (m) en tz. Debe tenerse en cuenta que, a diferencia de la Ec 3.180 para
la capa superior, los cambios en la velocidad de difusién inducidos por la elevacién en la capa

inferior son considerados pequefios.

En el caso de un puff, la funcibn de muestreo nos permite reescribir la estimacién de la

concentracion para un receptor en la superficie (Ec 3.190) como:

GLC = Q Fy(tR)FZ(tR) erf tz_tR —erf tl_tR

(Ec 3.191)
t,-t 4mo,o, \/Eﬁ \/Eﬁ
u u
Las funciones de distribucion estan dadas por:
_(Yd *yp)z
F,=e 7 J{ilerf o= Yol (Ec 3.192)
\/anoay
_(Zp_ZR)z
F,=05e 2% {erf[(b1—b2—b3)K]+erf[(bl+b2+b3)K
-0se ™ el e KD o109

+05e 2 {erf[(bl—b2+b3)K ]+erf[(bl+b2—b3)K ]}
donde

122



1
K=——
\/EO'ZO'Z()O'Z*
b2 = 2,07, b3=2,07 (Ec 3.195)

bl=H,o? (Ec 3.194)

La notacién es la misma que la empleada en la secciéon 3.9.1.3. La Unica nueva magnitud
introducida en estas ecuaciones es Yy, que es la posicion lateral de la estratificacion a barlovento
de cualquier distorsion de flujo. Al igual que en el modelo CTDMPLUS, se calcula resolviendo el

patrén bidimensional de las lineas de flujo sobre una elipse.

F, contiene informacion acerca de la cantidad de material a cada lado de la elevacion y de como
se muestrea el penacho en la direccién lateral. El desplazamiento lateral es la distancia desde la
linea central a Yy, lo que refleja la idea de que todos los receptores se encuentran ubicados en
ambas lados de una elevacion, coincidente con la posicion de la altura de division del flujo lateral.
Ademas, el material puede ser dividido hacia cualquiera de los lados, y podra ocurrir una reflexion
completa del material a lo largo de esta superficie, dando lugar a las funciones exponenciales y de
error de la Ec 3.192. Debe tenerse en cuenta que el signo de la funciéon de error sera positivo
cuando tanto el receptor como la trayectoria del centro del puff se encuentren en el mismo lado de
Yq. Si todo el material estuviera en un solo lado, de Yq4 a t,, entonces F, seria igual a 2 6 a 0,

dependiendo de si el receptor, asi como el puff, estaban en el mismo lado o en el otro lado de Y.

F, contiene informacién acerca de la cantidad de material por debajo de H,y y hasta ty, y de cdmo
este material se muestrea en la vertical. El resultado es el producto de una funcién exponencial y
otra de error, en la que el muestreo en altura Zz es mas evidente en la funcién exponencial, y los

efectos de la division del penacho en Hg figuran en las funciones de error (Strimaitis et al., 1988).

Estas expresiones no incluyen el efecto de una inversion en altura en la distribucién vertical del
puff. Cuando la altura de la capa de mezcla, Z,, afecta al penacho, la funcién F, contendra muchos
mas términos para simular reflexiones mdultiples y el resultado sera analogo al descrito en la

seccion 3.9.1.3;

F, =0,5{??5(&,Egi)+iiB(E;,Egi)+ S B(E!E; J+ S iB(Ej‘,EO‘i)} (Ec 3.196)
i=l j=1 i=l j=2 i=2 j=1 i=2 j=2
donde
E; =2(j-1)z, +23 E; =2(j-1)z, - 7, (Ec 3.197)
Eq =2(-1)z +2, Ey =2(-1)z, -7, (Ec 3.198)
y
(E-EY
_ ZO'Z2 _ _
B(E,E,)=¢ o {erf [K(b1—b2 —b3)]+erf [K (b1+ b2 +b3)]} (Ec 3.199)
+e 2 ferf[K(bl+b2-b3)]+erf [K(bL—b2+b3)]}
donde
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1
K=———
\/EO'ZO'Z()O'Z*
b2 = Ec? b3=E,co (Ec 3.201)

bl=H,o? =slas 2 (Ec 3.200)

La forma B es idéntica a la de F, (Ec 3.193) para el caso de que no exista ningun limite para la
mezcla vertical. Las diferencias surgen en el uso de (E,E;) en lugar de (Z,z,), por lo que la

presencia de la altura de la capa de mezcla se pone de manifiesto en la Ec 3.196.

El sumatorio exterior sobre el indice i representa reflexiones entre la altura de la capa de mezcla 'y
la superficie, antes de que el puff alcance la elevacion. El sumatorio interior sobre j tiene en cuenta
la reflexion que puede ocurrir asi como la difusion de materiales por encima de Hq cuando el puff
pasa sobre la elevacion. El sumatorio interno producird generalmente términos distintos de cero
sOlo para j=1, a menos que se encuentre una altura de mezcla sélo ligeramente superior a Hg.
Pero esta circunstancia no puede ocurrir, teniendo en cuenta la definicibn de Hy y Z.. En la
evaluacién de los sumatorios se incluyen términos para los valores mayores de cada indice hasta
gue el cambio relativo en F, sea menor del 1%. La distribucién de material en la vertical resulta
perfectamente mezclada cuando o, alcanza 1,6Z,: en este punto, F, en la Ec 3.191 se reduce a Ec
3.178.

3.9.2 Ajustes simples de la dispersién debida al terreno

En CALPUFF se aplican ajustes del terreno adicionales a los previstos por el modelo CALMET vy la
subrutina CTSG. El campo de viento transporta un puff a lo largo de la superficie, pero nunca
provoca que cambie su altura. Por lo tanto, el puff puede ser canalizado o desviado por el terreno,
pero no sera afectado ni interactuara fuertemente con el terreno sin un tratamiento adicional del
fendmeno. Algunas aplicaciones de caracter general suelen incluir variaciones del terreno en
muchas escalas espaciales, pero por su complejidad no son practicas para abordarlas con la
subrutina CTSG.

CALPUFF ofrece tres métodos de ajuste simple de la dispersion debida al terreno. Dos de ellos
estan incorporados en modelos de penacho existentes: el ajuste del terreno original del modelo
ISC y el coeficiente de ajuste de trayectoria del penacho. El tercero es un tratamiento exclusivo del
modelo CALPUFF, que es consistente con los conceptos sobre los efectos de la deformacion en el
flujo en el crecimiento del puff, incluidos en el tratamiento CTSG, pero introduciendo
simplificaciones que permiten su aplicacion practica a los datos orograficos empleados por
CALPUFF.
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3.9.2.1 Ajuste ISC

El modelo ISC original no est4 disefiado para su uso en situaciones en las que los receptores
estan a una cota superior a la altura de la chimenea. Para resolver este problema, los receptores
gue se encuentren por encima de esta altura se sitlan a una cota modificada de 0,005 m por
debajo de la altura de la chimenea, en cada periodo de simulacion y para cada foco emisor. Por
su parte, la altura de mezcla no se reajusta con ningln parametro del terreno y los céalculos de
flujo descendente tampoco modifican la altura de la chimenea que se utiliza para determinar la

cota modificada del receptor.

Una vez que se determina la cota del receptor, el factor de distribucién vertical contendra la
diferencia de alturas entre la linea central del penacho y la cota modificada del receptor. De esta
forma, la linea central del penacho se reduce en una cantidad igual a la cota modificada del

receptor, desde la base de la chimenea.
3.9.2.2 Ajuste por coeficiente de trayectoria del penacho

En este ajuste la altura del penacho en un receptor dependera de la altura del penacho sobre el
nivel del terreno, de la altura del receptor por encima de la base de la chimenea y de un
coeficiente de trayectoria del penacho (C), dependiente de la categoria de estabilidad. Valores
tipicos de este coeficiente son: C=0,35 para categorias estables (E y F) y C=0,5 para el resto
(categorias A, B, Cy D).

Sean Hq la cota de la base de la chimenea (sobre el nivel del mar) y H; la cota del receptor (sobre
el nivel del mar), Hy, la altura efectiva del penacho emitido, después de su sobreelevacion, y H, la
altura del penacho sobre el receptor:

e Sila cota del receptor excede la altura efectiva del penacho emitido, entonces,

H,=H_,C (Ec 3.202)

e Sila cota del receptor se encuentra por debajo de la altura efectiva del penacho emitido,

entonces,
H,=H_,,—(H,—H,)1-C) (Ec 3.203)

p

Debe tenerse en cuenta que H,:=2Hs no es una restricciéon para la aplicacion de la ecuacién anterior.
Si la cota del terreno desciende por debajo de la cota de la base de la chimenea a lo largo de la
trayectoria del puff, la altura del puff aumentara en consecuencia. En general, la altura de mezcla
no cambiara, a menos que la altura efectiva del puff se haga mayor que la altura de mezcla, en
cuyo caso la altura de mezcla se reinicia considerando mezcla libre durante el calculo de la

concentracion en el receptor.
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Cuando C= 0, la diferencia total entre las cotas de la base de la chimenea y la del receptor se
resta de la altura del puff. Esta solucién se denomina de “nivel de penacho”, ya que mantiene

constante dicho nivel.
3.9.2.3 Ajuste CALPUFF basado en la deformacion

En general, este ajuste debe tener en cuenta los siguientes aspectos:

(1) El ajuste debe estar constituido por funciones analiticas de propiedades fisicas del flujo, la
dispersién y el terreno.

(2) Los problemas asociados con las reflexiones deben reducirse al minimo.

(3) Los ajustes deben basarse en las propiedades locales del terreno, de modo que no se
requieran las alturas relativas a cotas especificas, la base de la chimenea o la base del
penacho.

(4) Los ajustes deben estar relacionados con los conceptos utilizados en la subrutina CTSG
(modelo CTDM).

(5) Los puff provenientes de diferentes focos que coincidan en algin punto deben ser tratados por

igual, segun interactlen con los parametros del terreno en dicho punto.

En este método las propiedades de un puff se ajustan sobre la base de la deformacion local del
flujo debida al terreno, mediante una simplificacion del método CTSG. Esencialmente, la
dispersion eficaz del puff en la vertical puede ser alterada por el terreno, aumentando de este
modo las concentraciones a nivel del suelo en la regién en la que la altura del puff sea
aproximadamente igual a g,. Adicionalmente, también se puede modificar la altura a la se calcula

la inmision para simular los procesos de choque.

Dentro de este método es necesario determinar la influencia del terreno en el impacto del penacho

y en su deformacion.
3.9.2.3.1 Influencia del terreno sobre el impacto

Para condiciones muy estables (Fr<1) se supone que el campo de vientos obligara a la mayor
parte del flujo a que sea paralelo a los contornos de la elevacion del terreno, de modo que el puff
se encontrard con un terreno menos elevado. Cuanto menor sea esta elevacion aparente del
terreno, mas facil sera la generacion de una division local del flujo a la altura Hy ya vista, por
debajo de la cual el flujo es esencialmente bidimensional. Si la cota topogréafica es mayor que la
altura del puff, una parte del flujo por debajo del puff puede ser desviada lateralmente, permitiendo
que el flujo que contenga al puff se acerque mas a la superficie. EI cambio resultante en la altura

del puff respecto del suelo se modela explicitamente en CALPUFF si el puff no ha llegado ya a la

126



superficie. Es decir, el aire limpio por debajo del puff, y por debajo de Hy, serd desviado, mientras

gue el que contenga porciones significativas de material permanecerd inalterado.

Por debajo del nivel de Hy la distribucién lateral del puff se mantiene y este fenbmeno se simula
mediante la colocacion de receptores en alturas virtuales relacionadas con la cota del terreno justo
debajo del centro del puff. Esto permite que los bordes del puff rocen las paredes laterales de un

valle o un canal, reproduciendo la inmisién por impacto.

Si un receptor se encuentra en una cota por encima de la cota de la base del puff, pero por debajo
de Hy, la altura virtual del receptor sera la diferencia de cotas en el receptor y en la ubicacion del
puff; por lo tanto, se calculara la inmision sobre el receptor a partir de la distribucion en el puff por

encima del terreno.

Pero si esa altura virtual es igual a la altura real del puff sobre el suelo, la concentracion obtenida

directamente a partir de la distribucion en el puff seré la inmision por impacto.

Finalmente, si la altura virtual excede de la parte superior del puff, la concentracion resultante sera
insignificante, debido a que el material del puff se encontrara confinado dentro del valle por debajo
de la altura de ese receptor.

La Figura 3.13 ilustra este tratamiento: el puff se desplaza en el plano de la figura, y su tamafo se
denota por la medida de la elipse con ejes iguales a oy, 0,. La cota debajo del puff se muestra
mediante la linea discontinua horizontal y el terreno real se muestra por lineas continuas. El
receptor se indica por la estrella y, bajo el mismo, su altura virtual. Cuando Fr es pequefio y Hq €S
grande, el receptor se coloca a esa altura virtual de modo que las concentraciones en el receptor
son determinadas por su interceptacion dentro del puff. Mientras que cuando Fr es grande y Hy es
cero, este receptor se coloca en una cota por debajo del centro del puff, ya que el plano central del

puff seguira el terreno real.

,_} Eeceptor

Figura 3.13 Representacion del tratamiento en CALPUFF de la interaccion del puff con una elevacion lateral
del terreno en condiciones fuertemente estratificadas (estable). Se supone que el viento se desplaza hacia
el interior de la pagina (Scire et al., 2000b).

La implementacion de este esquema requiere un método de estimacion de Hg: en primer lugar, se

asigna la cota de la cima a cada celda del modelo, utilizando la matriz de datos del terreno
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procedente del archivo de resultados de CALMET (que incorpora la topografia empleada). Esta
cota reproduce la pendiente maxima de la celda, teniendo en cuenta las cotas de las celdas
adyacentes. Si esa cota es la maxima respecto de las adyacentes (un maximo local), la pendiente
se reduce y se invierte su signo, para indicar que la celda estéa situada en la cima de la colina en
este segmento del terreno. A continuacioén, utilizando la cota de la cima para la celda en la que se

encuentra un receptor (Ey), la elevacion Eq4 de la altura de division del flujo se calcula como:

E, =E, —% (Ec 3.204)
donde la velocidad del viento u, y la frecuencia de Brunt-Vaisala, N, son propiedades medias del
flujo, desde la parte inferior a la parte superior del puff.

A su vez, la altura de division del flujo por encima de la superficie para este puff y este receptor es:
H, = MAX(0,0;E, —E,) (Ec 3.205)
donde E; es la cota del terreno bajo el puff.
Del mismo modo, la altura del receptor por encima de la superficie para este puff sera:
z, = MAX(0,0;E, - E, ) (Ec 3.206)

donde E, es la elevacion del terreno en el receptor.
Ahora, la altura virtual (Z,) se puede especificar como:

Si He=0,0,  Z,=0,0
Si He>Z,, Z=Z: (Ec 3.207)
y, Si His<Z, Zs=Hq

El primer caso da como resultado el calculo en un terreno llano y el segundo un impacto completo,
sin ninguna desviacion. El tercero es un caso intermedio, en que se permite que cualquier material
del puff, que se encuentre por encima de Hy ascienda por la pendiente del terreno. Asi, los
receptores por encima de Hy sélo detectan concentraciones en el puff en Hy, debido a que solo

estas entran en contacto con la superficie.

En la practica, s6lo se espera que las concentraciones de impacto surjan en valles con flujos muy
estables estratificados. Estas concentraciones seran detectadas a lo largo de las laderas del valle,
en cotas aproximadamente iguales a la altura del puff, cuando las rafagas de viento se mantengan

confinadas en el flujo del valle.

Una consideracion relacionada con el tratamiento de los receptores a lo largo de las laderas de un
valle es el efecto de dichas laderas en el crecimiento de la distribucion lateral del puff. El flujo
medio dentro de un valle, con fuerte estratificacion estable, se orientara a lo largo del eje del valle.
Los movimientos laterales del puff estan limitados por la dimensién transversal del valle. Por lo
tanto, el valor medio de oy en el tiempo no deberia ser mucho mayor que la anchura del valle. Este

efecto se introduce en CALPUFF introduciendo un valor limite, oy, para oy:
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o, =0,4W, (Ec 3.208)
donde W, es el ancho del valle en la posicién del centro del puff. Estos anchos de valle se
calculan para cada celda, en un rango de diferentes alturas por encima del suelo. Con estos
datos, el ancho limitante para un puff particular se determina por interpolacién de la altura del
centro del puff por encima del suelo. El valor de 0,4 se determina para hacer coincidir el area
dentro de la distribucién gaussiana lateral del puff, con la distribucion de probabilidad denominada
“top-hat”, de ancho W,, sujeta a la restriccion de que las concentraciones maximas de ambas
distribuciones sean iguales.

Debido a esta limitacion en el valor de o,. con el movimiento del puff a lo largo del valle habra
momentos en los que dicho valor pueda ser sustancialmente menor que la oy inicial del puff.

Cuando esto suceda, el crecimiento lateral del puff sera cero y o, se mantendra en su valor inicial.
3.9.2.3.2 Calculo de la deformacion

En ausencia de divisién del flujo, el componente de elevacion del modelo CTDMPLUS calcula
unas oy y 0, efectivas, de la que se obtienen las concentraciones modificadas por el terreno
usando la ecuacién gaussiana estandar en el puff (Ec 3.182 y Ec 3.183) de la subrutina CTSG.
Asi, para g, se define un factor deformacion T, = n/z;, donde n es el espaciado entre lineas de flujo
en el flujo deformado, y z; es el espaciado entre las mismas lineas de flujo en el flujo no

deformado sobre terreno llano.

Esta consideracion del tamafio efectivo del puff se introduce para permitir que las concentraciones
se calculen suponiendo la existencia de un terreno llano, aun cuando no lo sea. Se infiere ademas
gue el efecto primario de la deformacién en el flujo es alterar la tasa de intercambio de material a
través de las lineas de flujo. Por lo tanto, la relacion o,/n en el flujo deformado puede ser mayor

gue la relacién correspondiente o,/z;.

El calculo de la deformacion del puff siguiendo los principios de la subrutina CTSG requiere, sin
embargo, su simplificacién para su aplicacién practica. En el modelo CALPUFF esta simplificacion
se desarrolla en los siguientes pasos:

1) La pendiente del terreno |a| por debajo del puff, tomada a lo largo de la direccion de
transporte, y el relieve local proporcionan la informacion utilizada para estimar la influencia del
terreno sobre el crecimiento vertical del puff durante un intervalo de tiempo.

2) Para representar la escala del terreno se utiliza un sustituto bidimensional de la elevacion, de
igual pendiente.

3) El factor de deformacion T, se determina a partir de la ecuacion de desviacion de las lineas de

flujo, aplicada a la colina sustituta.
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4) Tanto T, como su derivada dT,/dt se evallan en la posicidn de la elevacion sustituta en la que
dT,/dt tome un valor extremo: en la cara a barlovento de la elevacion si la pendiente del
terreno es positiva; y a sotavento, si es negativa.

5) Se supone que el factor de deformacion es una funcién lineal del intervalo de tiempo At, y 0O
se calcula a partir T,, dT,/dt.

Con este planteamiento, el tamafio vertical efectivo del puff suponiendo terreno llano (o,) se

define mediante:

Z
L (Ec 3.209)
O-ze o-Z
(0]
2 _ L1 2 Ec 3.210
O _T_zo-z (Ec 3. )

Al igual que en la subrutina CTSG, el efecto de la deformacion sobre o, puede estimarse como:

o2(t) = Szi(t) [2K@)s2 @)t (Ec 3.211)
z 0

La integral se evalia durante la vida del puff, incorporando asi la historia de la totalidad de la
deformacién experimentada por dicho puff. La funcion de deformacion S, depende del valor local
del factor de deformacion, T,:

S,(t)=¢e"® (Ec 3.212)
Para una deformacion débil, se observa que la funcién de deformacion es, aproximadamente:

S, (t) =

En el modelo CALPUFF, la integral de la Ec 3.180 se evalGa progresivamente, ya que el puff se
desplaza a intervalos At. Por lo tanto, en cada instante t hasta {+At se recalcula la integral para

evaluar el efecto de la deformacion sobre el crecimiento en o, desde el tiempo t hasta t+At:

S*(t)o’(t) + Af2|<(t +1)S*(T +t)dt’

ol(t+st) = (Ec 3.214)

S2(t+At)

La Ec 3.214 se puede aproximar faciimente mediante la sustitucion de 2K(t+t") como su valor
medio durante el intervalo:

oo (t,t+ A — o7 (1)

2K (t, At) = v

(Ec 3.215)

Aqui se introduce la notacion o(t,t+At) para denotar el valor de la o, efectiva calculada en el

instante t+At a partir de su valor en el instante t. Es decir, si se utiliza una curva de dispersion para
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0,, encontraremos el valor actual de o,(t) y podemos estimar el valor en t+At moviéndose un

intervalo de tiempo At a lo largo de la curva, suponiendo que no haet al. efectos del terreno.

A mayores, se supone que el factor de deformacién, T,, varia linealmente en dicho intervalo de

tiempo, de modo que:

T,t+t)=T,(t)+ ddT[Z t’ (Ec 3.216)
y asi la Ec 3.214 se convierte en:
At dT,,,
) ) _ ET,0—2
S(t)o? (t)+2K(t,At)_[e at gt
2 0
o, (t+At) = Ec 3.217
(L4 Al S?(t+At) ( )
La evaluacion de la integral en la Ec 3.217, da lugar a la ecuacién:
72AthZ
o _ dt
S2(t+ At)o? (t + At) = S2(t)o? (t) + 2K (t,At)led—T (Ec 3.218)
2— 1
dt

Este resultado puede interpretarse mediante la asociacion de S?(t)o,%(t) con o0,.°(t), sobre la base
de la Ec 3.210 y la relacion aproximada en la Ec 3.213. Por lo tanto,

ot

]1—e dt

2nt 9T:
dt

proporciona el crecimiento de la propagacion vertical efectiva durante un intervalo de tiempo At,

o2 (t+At) = 62 (1) + S? (O)] o (t, t+ At) — o2 (1) (Ec 3.219)

bajo la influencia de un campo de vientos deformado.

La aplicacion de la Ec 3.219 requiere un modelo para determinar la deformacion T,(t) en el campo
de vientos. La subrutina CTSG, contiene una descripcion de las escalas de longitud y la posicién
de un parametro del terreno y el modelo de flujo dentro de CTSG proporciona una funciéon de
deformacién del flujo. En este ajuste simplificado, sin embargo, se emplea un sustituto para
obtener la deformacion, para lo que se infiere la escala de un parametro de terreno bidimensional
(que se extiende transversal al flujo) a partir de la pendiente de la superficie subyacente a lo largo
del flujo. El médulo de esta pendiente del terreno |a| se identifica con un sustituto de la elevacion,
de altura ho, y de longitud media L, de modo que:
o =32

=0 Ec 3.220
oL ( )

El modelo de flujo utilizado en la subrutina CTSG proporciona la siguiente ecuacion para la

desviacion de una linea de flujo () sobre una cumbre bidimensional, en flujo estratificado:

5(x,n)= h(x)ef% (cosfn —%senﬁ 77) (Ec 3.221)

donde la funcién de la altura de la elevacion tiene la forma:
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h(x) :—ho 5
1+(Xj
L

El factor de estratificacion es f=N/u, siendo x la direccién hacia sotavento y origen en el centro de

(Ec 3.222)

la elevacion, y n la altura de la linea de flujo por encima de la superficie en la posicion x.

Para asociar una deformacién a la pendiente a lo largo de la trayectoria del puff se deben asignar
valores representativos de T, y dT,/dt de la elevacion sustituta. El lugar elegido para evaluar T, y
dT,/dt es el punto en el que dT,/dx toma un valor extremo. En consecuencia, el factor de
deformacién se define mediante la relacion entre la altura de divisién del flujo y la misma altura a
barlovento:

T,(x) =18 7% (Ec 3.223)
‘ 7, hX)+n(x)-5(x,7)

El factor de la deformacién en (x/L) vendra dado por:

2 _
Tz‘l(x/L):l+i2{l—e %(cosﬁn—ﬁsenénﬂ (Ec 3.224)
7|, Xj L
L L
y el cambio de T, con la distancia (x/L) es:
_ 2 T 2 " 2
ddTZ (x/L)= Gilk —2(x/L)+e /8 2(x/L)cos€n+{1+(%j }senﬁn (Ec 3.225)
X

La introduccion de una colina sustituta que simplifica el célculo de la deformacion requiere la
reformulacion de las alturas de division del flujo, n, relativas a las escalas de longitud de la colina
sustituta. Por una parte, se establece n igual a la altura del puff, debido a que la deformacion
sobre la escala del puff determinara la modificacion de su crecimiento. Sin embargo la escala de la
elevacion, no se ha determinado, ya que en esta aproximacion so6lo se ha utilizado la pendiente
del terreno. Para determinar esta escala se procesa la malla de cotas para obtener el relieve local
de cada celda, considerando cada orientacion (N/S, NE/SO, E/W, y SE/NO) de modo que la altura
de la elevacion, Ho, de la Ec 3.220 se pueda determinar segun la direccion en la que viaja el puff y
los valores de H, para las orientaciones indicadas. El relieve para cada celda y orientacion se
obtiene siguiendo el cambio gradual de la cota en ambas direcciones a lo largo de cada
orientacion, y la comparacion de este con el primer cambio. Considerando cada cambio en la cota
como una pendiente, a;, y denotando la pendiente en la celda como a,, se acumulan los cambios
en la cota hasta que se cumpla la siguiente condicion:

ﬁ—]{ > (Ec 3.226)
Q
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donde se toma B=1. Con esta eleccion de B, los cambios de cota topografica se acumulan en cada
direccién hasta que la pendiente se duplique, o hasta que cambie de signo. De esta manera, los
pardmetros locales definen la altura elevacién para cada celda (y orientacion), lo que resulta
apropiado para determinar la fortaleza de la interaccion entre el terreno y el puff en cada intervalo
de tiempo: si n/hy es grande (>10), el puff estard muy por encima del terreno y el efecto de este
sobre el flujo a dicha altura ser& pequefio. Si n/hy es pequefia (<0,1), el puff se movera en un flujo
altamente afectado por el terreno. En ambos casos, la pendiente del terreno a lo largo de la
trayectoria del puff podria ser la misma, pero es n/hy quien diferencia la fortaleza del efecto del
terreno sobre el puff.

3.10 Deposicidn

Los gases caen en la atmésfera debido a la fuerza de gravedad. Su velocidad de caida se
determina por el equilibrio entre la fuerza de gravedad y la fuerza de friccién que surge debido a la
viscosidad del aire. Esta caida se llama sedimentacion. Pero la masa de los gases es tan pequefia
gue sus velocidades de caida son insignificantes. Una molécula tipica de gas tiene un didmetro
del orden de 0,5 nm. Tal didmetro produce una velocidad de sedimentacion del orden de 10 cm
por afio. Debido a que este es un proceso lento y que pequefas turbulencias mueven las
moléculas de gas mucho mas réapido, en cuestion de segundos, que la sedimentacion, en afios, la
velocidad de sedimentacién de los gases son importantes s6lo en escalas de tiempo de miles de
afos. La deposicién seca elimina los gases en las interfases aire — superficie y se produce cuando

los gases, en contacto con una superficie, se adhieren a o reaccionan.

La precipitacion elimina los gases solubles por lavado. Cuando una gota de agua cae a través del
aire que contiene un gas soluble, este puede disolverse en la gota. A medida que la gota cae, mas
gas se disuelve si el aire esta sobresaturado (es decir, si la presion parcial del gas es superior a
su presion de vapor de saturacion segun lo determinado por la concentracion del gas disuelto en
el agua de lluvia dividido por su constante de la ley de Henry). Si el aire no esta saturado, una

parte del gas en la gota se evapora para mantener la saturacion en la superficie de la gota.
3.10.1 Deposicién seca

En la transferencia y deposicibn de contaminantes sobre la superficie del terreno estan
involucrados diversos procesos complejos. Asi, Sehmel (1980) compilé algunos de los factores
mas importantes que se sabe influyen en las tasas de deposicién seca. Las variables que se
enumeran incluyen las propiedades del contaminante a depositarse (tamafio de particula, forma y
densidad, si procede; difusividad del gas, solubilidad, reactividad, etc), las caracteristicas de la
superficie (rugosidad, tipo de vegetacion, masa y estado fisioldgico, etc), y las variables

atmosféricas (estabilidad, intensidad de la turbulencia, etc).
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Una medida comunmente utilizada para cuantificar la deposicién es la velocidad de deposicion, vy,

definida como:

Vy =— (Ec 3.227)
As
donde vq4 es la velocidad de deposicion (m/s),
F es el flujo de deposicion de contaminantes (g/m?s), y
Xs es la concentracién de contaminante (g/m®).

Debido al numero y la variabilidad de los factores que influyen en las tasas de deposicion seca, las
velocidades de deposicion recogidas en la bibliografia exhiben una variabilidad considerable. Por
ejemplo, las mediciones de velocidad de deposicion de SO, publicadas por Sehmel (1980) varian
en mas de dos 6rdenes de magnitud mientras que los trabajos de Slinn et al. (1978) mostraron
una variabilidad atn mayor. Dado que resulta poco practico incluir en un modelo de deposicién
seca los efectos de todas las variables que influyen en el proceso, es posible (sobre la base de las
propiedades atmosféricas, de la superficie y de los contaminantes) cuantificar muchos de los
efectos mas significativos. El médulo de deposicién de CALPUFF proporciona tres métodos que
reflejan, a diferentes niveles de detalle, el tratamiento de la deposicién seca.

e Tratamiento completo para distintas velocidades de deposicién espacial y temporal de
gases/particulas predichas por un modelo de deposicion basado en resistencias.

e Variaciones tipicas de velocidades de deposicion para cada contaminante a lo largo de 24
horas, especificadas por el usuario. Esta opcion permite aplicar una dependencia temporal
“tipica" de deposicion a lo largo del dia, pero no incluye las dependencias espaciales.

e Ninguna deposicion seca. Se incorpora en el modelo para eludir todos los célculos de
deposicion seca. Esta opcién permitird una ejecucion mas rapida del modelo en ejecuciones
simplificadas o para contaminantes que no experimenten una deposicion significativa.

Ademas, como es sabido esta opcion dara lugar a los mayores valores de inmision.

El usuario debe especificar, para cada contaminante, si la deposicion seca es importante y el

método especifico utilizado para calcular sus velocidades de deposicion.

Si se utiliza el modelo de deposicion de resistencias, es necesario suministrar los valores de
varios parametros que describen las caracteristicas del contaminante (solubilidad, reactividad,
difusividad para los gases, etc) y que se utilizan en el calculo de las resistencias. Ademas, se
requieren varios parametros de referencia y el estado de la vegetacion en funcién de su irrigacion

(estresada, sin estrés o inactiva).
3.10.2 Modelo de resistencias

El modelo de deposicién seca de CALPUFF se basa en el enfoque clasico que expresa la

velocidad de deposicion como la inversa de la suma de las resistencias a la deposicion de cada
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uno de los elementos del aire y el suelo que dificultan en dicho proceso para cada contaminante.
A ello se unen los términos de sedimentacién gravitacional para las particulas. Asi, cada
resistencia representa la oposicion al transporte del contaminante a través de la atmésfera hasta
la superficie. Slinn et al. (1978) describieron un modelo de resistencias de multiples capas para la
deposicién seca. Como se ilustra en la Figura 3.14, en este modelo la atmésfera se puede dividir
en cuatro capas para realizar el calculo de las tasas de deposicion seca. Ademas, para los gases
se incluye una capa adicional (vegetacion):

(A) Capa superior. La capa superior es la region por encima de la altura de mezcla actual.
Contiene el material contaminante, ya sea emitido directamente por chimeneas altas, o
dispersado hacia arriba durante la actividad turbulenta previa. Debido a la baja tasa de mezcla
turbulenta en esta capa, el contaminante estara esencialmente separado de la superficie. Por
lo tanto, este material no esta sujeto a la deposicién seca hasta que no vuelva a entrar en la
capa de mezcla.

(B) Capa de mezcla. La altura de la capa de mezcla define la profundidad de la capa limite
turbulenta. Esta capa (B) se extiende hacia abajo hasta una altura de referencia dentro de la
capa superficial atmosférica. La mezcla de contaminantes estd dominada por procesos
turbulentos. Durante las condiciones de conveccién, los contaminantes en esta capa se
mezclan uniforme y rapidamente abarcando la vertical de la capa. En consecuencia, la
resistencia a la transferencia de contaminantes durante estas condiciones sera muy pequefia
en comparacion con las resistencias en las capas (C), (D) y (E). Sin embargo, durante
condiciones estables, la resistencia de esta capa puede ser importante (Wesely y Hicks, 1977).
El tratamiento de la resistencia en la capa de mezcla se basa en la difusividad turbulenta
media de la capa limite, parametrizada en términos de las variables de escala
micrometeoroldgica.

(C) Capa superficial. La capa superficial es una capa delgada (~10 m) préxima al suelo que se
ajusta rapidamente a los cambios en las condiciones de la superficie. Debido a que sus flujos
verticales de propiedades son casi constantes, también se denomina capa de flujo constante.
La resistencia atmosférica, r,, se utiliza para caracterizar la tasa de transferencia de
contaminantes en esta capa (C).

(D) Capa de deposicion. Sobre superficies lisas, es una capa no turbulenta y muy delgada que se
desarrolla justo por encima de la superficie. Con superficies rugosas esta capa cambia
constantemente y es probable que presente turbulencia de forma intermitente. Por esta razon,
Hicks (1982) llam¢6 a esta capa "cuasilaminar". Los mecanismos de transferencia primaria a
través de la capa de deposicion laminar (no turbulenta) son la difusion molecular de los gases,
y, para las particulas, la difusién browniana y el impacto inercial. Sin embargo, los elementos
de rugosidad de la superficie pueden, a veces, penetrar en la capa de deposicion, lo que

proporciona una ruta alternativa para la transferencia de contaminantes (Hicks, 1982). En
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condiciones de baja resistencia atmosférica, la resistencia de esta capa de deposicién (D), rq,
puede ser la resistencia mayor y dominante que controla la velocidad de deposicion de las
particulas y de algunos gases solubles de alto peso molecular.

(E) La capa de vegetacién. La vegetacion es un sumidero importante para muchos gases
contaminantes, solubles o reactivos. Después de pasar a través de los estomas, los
contaminantes solubles se disuelven en las células del mesofilo himedo en el interior de las
hojas. Contaminantes reactivos también pueden interactuar con el exterior (cuticula) de las
hojas. Debido a la respuesta de los estomas a factores externos tales como la humedad, la
temperatura y la radiacion solar, la resistencia en esta capa de vegetacion (E) (la resistencia
de la cubierta vegetal, r.) puede mostrar una variabilidad diaria y estacional significativa.

Un planteamiento alternativo de esta capa de vegetacion, que resulta especialmente
importante en areas con escasa vegetacion o sobre el agua, es la deposicion directa en la
superficie de tierra/agua; a pesar de que no incluye vegetacion. Sin embargo, es conveniente
incluir la resistencia de la superficie tierra/agua como un componente de r., ya que al igual que

la resistencia de la vegetacién ocurre en una capa por debajo de la capa de deposicion

laminar (D).
TYPICAL  HEIGHT
LAYER RESISTANCE DEPTH(M) (M)
Cy d 10f
(4) Layer Aloft
h
(B) Atmospheric Boundary C ]
Layer (Mixed-Layer) " ¢ 102107
Iy
CS
(C) Surface-Layer
(Constant-Flux Layer) || a 10L10°
.'I 2d
Cq I.'
(D) Deposition Layer
{Quasi-Laminar Layer) rd Wi
Ca I'll ﬂ
(E) Vegetation Layer f e
CM p A

*1 El material en la capa superior no esta disponible para la deposicién en la superficie hasta

gue sea arrastrado a la capa de mezcla.
*2 Resistencia de la capa de mezcla media incluida en la Ec 3.233.
Figura 3.14 Estructura de muiltiples capas utilizada en el modelo de resistencia a la deposicion seca

(adaptado de Slinn et al. 1978)
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En el modelo CALPUFF se realiza un seguimiento de la fraccion de la masa de contaminantes por
encima y por debajo de la capa de mezcla. En cualquier punto y cualquier instante de tiempo
solamente puede depositarse en la superficie el material contaminante situado por debajo de la
altura de mezcla. Sin embargo, como la altura de mezcla cambia en cada intervalo, la masa de
contaminantes se transfiere en ese intervalo entre las capas (A) y (B). Por lo general, durante la
mafiana la capa limite crece en respuesta al calentamiento solar de la superficie terrestre, por lo
gue el material situado en la capa superior penetra la capa de mezcla y vuelve a estar disponible
para la deposicion seca en la superficie. Por la noche la actividad convectiva se detiene y el
material por encima de la altura de la capa limite nocturna superficial estard aislado hasta el

proximo periodo diurno.

Una vez que el puff se mezcla uniformemente a través de la capa limite, se puede utilizar un
método de agotamiento de superficie (Scire et al., 1984b) para calcular la resistencia de la capa
de mezcla (capa (B)). El flujo de contaminante, F, en la altura de referencia de la capa superficial
puede escribirse como:

F = Dultn—7.) V, 7 (Ec 3.228)
(h - Zs)
donde xnm es la concentracién de contaminante (g/m®) dentro de la capa de mezcla,
Xs es la concentracion de contaminante (g/m° en la parte superior de la capa
superficial,
h es la altura de capa de mezcla (m),
Zs es la altura de la capa de superficial (m), y

Dy es la difusividad turbulenta media en la capa limite (m?/s).

La difusividad turbulenta de la capa limite durante condiciones estables puede expresarse como
(Brost y Wyngaard, 1978):

D,, = ku.h (Ec 3.229)
y durante condiciones neutras o inestables como:
D,, = MAX (k,u.h; k,w.h) (Ec 3.230)

donde k; y ks son constantes, con los valores por defecto de 0,01 y 0,1, respectivamente.

El flujo de deposicion de cualquier contaminante viene definido por el producto de su velocidad de
deposicion, vy, Yy su concentracion, ¥ en cada capa. Pero en la capa superficial estos productos
VgXs deben ser escritos como V' 4xm, donde v'4 es la velocidad de deposicion efectiva que tiene en
cuenta la transferencia de masa desde la capa limite. A partir de la Ec 3.228, v, es:

' Dblvd

VvV = Ec 3.231
‘ Db1+vd(h_zs) ( )

Cuando la mezcla turbulenta dentro de la capa (B) es rapida en comparacién con la tasa de
deposicion en la superficie, la atmosfera reemplaza rapidamente el material que se deposita. En

estas condiciones, Dy; es mucho mas grande, y V'¢~v4. Sin embargo, en otras condiciones la
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velocidad de deposicién puede estar limitada por la tasa de transferencia de contaminantes a
través de la capa (B) hasta la proximidad de la superficie: en condiciones estables, D,; puede ser
pequefia en comparacion con vg(h-z5), y V¢ puede ser sustancialmente mas pequefia que Vg.
Finalmente, en las cercanias de un foco emisor, antes de que el penacho se haya extendido a
través de la capa limite, se supone que V'y~Vvq4, |0 permite que se mantenga una distribucion

gaussiana vertical.

En realidad, son las resistencias en las capas por debajo de la altura de referencia de la capa
superficial de flujo constante las que determinan v4. Una vez que se determina vq, se calcula v'y a
partir de la Ec 3.231. En cada intervalo, la masa del contaminante en el puff se ajusta teniendo en
cuenta su eliminacion por deposicion seca:

—= Ja(s)as

Q. (t+At)=Q (t)e = * (Ec 3.232)

donde Qpq son las masas (en g) de contaminante en el puff por debajo de la altura de
mezcla (h), en los instantes t y t+4t,
At es el intervalo de tiempo (en s),
s,s+4s son las posiciones del puff al principio y al final de la intervalo, y
Jis) es el término vertical de la ecuacidbn gaussiana del puff. Para un puff
uniformemente mezclado en la vertical, g(s)=1/h.

Es importante sefialar que, en el caso de que el usuario especifique directamente los valores de
las velocidades de deposicién para cualquiera de los contaminantes, estos valores especificados

corresponden a la velocidad de deposicién efectiva, v'q.

3.10.3 Resistencias para gases

A la altura de referencia de la capa superficial, zs, la velocidad de deposiciéon para los gases se

expresa como la inversa de una suma de tres resistencias (Wesely y Hicks, 1977; Hicks, 1982):

1
Vy=— (Ec 3.233)
r,+r,+r,
donde r, es la resistencia atmosférica (s/m) a través de la capa superficial (C),
lg es la resistencia (s/m) de la capa de deposicion (D), y
re es la resistencia (s/m) de la cubierta vegetal (E).

3.10.3.1 Resistencia atmosférica de la capa superficial (C)

La resistencia atmosférica se obtiene por la integracion de las relaciones del gradiente de flujo

micrometeoroldgico, definido por (Wesely y Hicks, 1977) mediante diversos parametros de escala:

r, :i{ln(ij—%} (Ec 3.234)
ku. Z,
donde zg es la altura de referencia de la capa superficial (m),
Zy es la longitud de rugosidad de la superficie (m),
k es la constante de von Karman (~0,4),
U es la velocidad de friccién (m/s), y
O es el término de correccion por la estabilidad.
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Los términos para la correccion de la estabilidad tienen en cuenta los efectos de la flotabilidad
derivados de la difusividad turbulenta del contaminante. Se considera que la transferencia del
contaminante es analoga a la del calor (Wesely y Hicks, 1977). El archivo de salida del modelo
meteoroldgico, CALMET incluye un campo de longitudes de rugosidad superficial. A partir de los
usos de suelo, el modelo CALMET proporciona un mapa de longitudes de rugosidad superficial;
sin embargo, también es posible estimarla a partir del uso de suelo predominante de la tierra de
cada celda o proporcionar medidas reales de dicha longitud. Sobre el agua, debido al efecto del
viento en altura de las olas, la longitud de rugosidad superficial varia como una funcién de la
velocidad del viento y se calcula internamente dentro de CALPUFF utilizando la parametrizacion
de Hosker (1974):
z, =2,0-10"°u*® (Ec 3.235)

donde u es la velocidad del viento (m/s) a 10 m, y z, es la longitud de rugosidad (en m).

3.10.3.2 Resistencia de la capa de deposicién (D)

Debido a la importancia de la difusion molecular para el transporte a través de la capa de
deposicién laminar, la resistencia de esta capa de deposicion de contaminantes gaseosos se

define en términos del nimero de Schmidt (Sc):

d2
r, = L (Ec 3.236)
ku.

donde S, es el nimero de Schmidt (v/D),

% es la viscosidad cinematica del aire (0,15x10* m?/s),

D es la difusividad molecular del contaminante (m?/s),

d;,d,,k son pardmetros empiricos, y

u* es la velocidad de friccion (m/s).

Los estudios experimentales analizados por Hicks (1982) sugieren un rango de valores para las
variables empiricas de esta ecuacion de 1,6 a 16,7 para d,/k y de 0,4 a 0,8 para d,. A partir de los
resultados de Shepherd (1974) Slinn et al. (1978) y Hicks (1982) recomiendan valores intermedios
de d;=2 (o dy/k=5), y d,=2/3.

3.10.3.3 Resistencia de la cubierta vegetal (E)

La resistencia de los gases en la capa de vegetacion se determina considerando tres vias

alternativas o simultaneas (es decir, paralelas) para la absorcion/reaccion del contaminante dentro

de la vegetacion (o de la superficie):

(1) Mesofila: Transferencia a través del poro estomatico y su disolucién o reaccién en las células
del mesdfilo.

(2) Cuticular: Reaccion con o transferencia a través de la cuticula de la hoja.

(3) Tierra/agua: Transferencia a la superficie tierra/agua.
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En el modelo de resistencias, estas vias se tratan como tres resistencias en paralelo:

1
r, = Al LAl 1 (Ec 3.237)
rf Ircut r-g
donde r; es la resistencia mesofila interna del follaje (s/m), segun la via (1),
Feut es la resistencia cuticular (s/m), en la via (2),
g es la resistencia del suelo o de la superficie del agua (s/m), para la via (3), y

LAI es el indice de area foliar (proporcion de area de superficie de hojas dividida por
el area de la superficie del suelo). El LAI se especifica en el modelo como una
funcion del uso de suelo.

La via (1) es normalmente la mas importante para la absorcion de los contaminantes solubles en

zonas con vegetacion. La resistencia del follaje interno es la suma de dos componentes:

re=r,+r, (Ec 3.238)
donde s es la resistencia (s/m) al transporte a través del poro estomatico, y
Im es la resistencia (s/m) a la disolucion o reaccion del contaminante en la células

del mesdfilo (parénquima esponjoso).
La apertura/cierre estomatica es una respuesta a las necesidades de las plantas para la absorcion
de CO, y la prevencién de la pérdida de agua a través de las hojas. Es por ello que la accidon
estomética impone un fuerte ciclo diario de la resistencia estomatica, asi como también de la
velocidad de deposicién debido a su importante papel en la determinacion de las tasas de

deposicién de los contaminantes gaseosos solubles en agua, tales como el SO..

La resistencia estomética se puede escribir como (O'Dell et al., 1977):

P
I D (Ec 3.239)
donde p es una constante estomatica (=2,3x10°® m?),
b es la anchura de la apertura de los estomas (m), y
D es la difusividad molecular del contaminante (m?/s).

La anchura de la apertura de los estomas es una funcion de la intensidad de la radiacion, la
disponibilidad de humedad y la temperatura. La variacion de b durante periodos en los cuales la
vegetacion es activa puede ser representada como (Pleim et al., 1984):

b=Db., i+ B (Ec 3.240)
Smax
donde bn  es el ancho maximo (m) de la apertura de los estomas (~2,5 x 10 m) (Padro et

al., 1991),

Brmin es el ancho minimo (m) de la apertura de los estomas (~0,1 x 10° m),

S es la radiacion solar (W/m?) recibida en el suelo, y

Smax €S el valor de radiacién solar (W/m?) al que se produce la apertura total de los
estomas.

Sin embargo, durante los periodos de estrés hidrico la necesidad de evitar la pérdida de humedad
se vuelve critica, y los estomas se cierran. Se puede suponer que b=b,,, para la vegetacion seca
en condiciones de estrés de humedad. Cuando la vegetacion esta inactiva, la resistencia del

follaje interior se hace muy grande, esencialmente a través de la primera via. Para reflejar este
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distinto comportamiento de la vegetacion en funcion de su estado, en CALPUFF el estado de la
vegetacion seca se especifica como uno de los siguientes estados: (a) activa y desestresada, (b)

activa y estresada, o (c) inactiva.

El efecto de la temperatura sobre la actividad estomatica ha sido analizado por Pleim et al. (1984).
Los efectos mas significativos se deben a las temperaturas extremas. Durante los periodos frios
(T<10 °C), la actividad metabdlica disminuye y b es igual a b,,. Durante condiciones de clima
célido (T>~35 °C), los estomas estan totalmente abiertos (b=bax) para permitir la refrigeracion de
la planta por evaporacion, suponiendo que la vegetacion esta en el estado (a) menos activa y
desestresada. Estos efectos de la temperatura proporcionan limites adicionales sobre el valor de
rs derivado de la Ec 3.239.

3.10.3.4 Resistencia mesofilica

La resistencia mesofilica depende de la solubilidad y la reactividad del contaminante. Se trata de
un parametro de entrada suministrado al modelo de deposicién para cada especie gaseosa. O'Dell
et al. (1977) han estimado la resistencia mesofilica de varios contaminantes. Para los
contaminantes solubles, tales como HF, SO,, NH;z y Cl,, r,~0,0. La resistencia mesofilica puede
ser grande para contaminantes menos solubles, tales como NO, (~500 s/cm) y NO (9400 s/cm).
Para otros contaminantes, r, puede ser estimada en base a las propiedades de solubilidad y

reactividad del contaminante.
3.10.3.5 Resistencia cuticular

La segunda via para la deposicion de los gases en la capa de vegetacion es a través de la
cuticula de la hoja. Esto incluye el potencial de paso directo a través de la cuticula o la reaccién
del contaminante en la superficie de la cuticula. Hicks (1982) sefal6 que las medidas de
deposicion de SO, en trigo (Fowler y Unsworth, 1979) mostraron una deposicion de la cuticula
significativa. Sin embargo, Hosker y Lindberg (1982) sugieren que el paso de gases a través de la
cuticula es insignificante. Por lo tanto, es probable que la deposicion cuticular esté controlada por
la reactividad del contaminante. Pleim et al. (1984) defini6 r.,, como una funcién de la reactividad

del contaminante en relacion con los valores de referencia para el SO..

M, = % r.,.(ref) (Ec 3.241)
donde A es el parametro de reactividad para la deposicion del gas,
Avet es la reactividad de referencia de SO, (~8,0), y
Feut es la resistencia de referencia de la cuticula (s/m), que para el SO,, se ha

determinado empiricamente.
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Padro et al. (1991) sugirieron que rqu(ref) es de aproximadamente 30 s/cm. Otros valores de
reactividad r; estimados para algunos contaminantes son: 8,0 (NO,), 15,0 (O3), 18,0 (HNOs) y 4,0

(PAN, peroxiacetilnitrato).
3.10.3.6 Resistencia tierra/agua

La tercera via modelada mediante la capa de vegetacién (E) implica la deposicion directa sobre la
superficie del suelo o del agua. En las zonas moderada a fuertemente cubiertas por la vegetacion,
el follaje interno y la resistencia cuticular generalmente controlan la resistencia total de la cubierta
vegetal. Sin embargo, en zonas con escasa vegetacion, la deposicién directa a la superficie puede
ser una via importante. A mayores, la deposicidén sobre el agua de contaminantes solubles puede
ser muy rapida.
La resistencia, rq, sobre superficies terrestres se puede expresar en relacion con un valor de
referencia para el SO, (Pleim et al., 1984.):

r, = AEf
donde ry(ref) es la resistencia terrestre de referencia del SO, (~10 s/cm) (Padro et al., 1991).

r, (ref) (Ec 3.242)

Slinn et al. (1978) definié la resistencia en la fase liquida del contaminante depositado como una

funcién de su solubilidad y reactividad. Sus resultados se pueden expresar como:

H
ry = (Ec 3.243)
on.d,u.
donde H es la constante de la ley de Henry, es decir, la relacion entre la concentracion de

contaminante en el gas y en el liquido en equilibrio con este. Valor empleados en
el modelo CALPUFF son: (H~4x102 (SO,), 4x10” (H,0,), 8x10® (HNO; ), 2x10°
(03), 3,5x10° (NO,), 1x10% (PAN), y 4x10° (HCHO)),

o es el factor de disociacion del contaminante, que incrementa su solubilidad en la
fase acuosa (a-~10° para SO,, ~1 para el CO,), y
ds es una constante (~4,8x10™).

3.11 Dispersion del puff durante periodos de calmas

Como ya se ha indicado, el planteamiento general gaussiano no funciona correctamente durante
los periodos de calma, en los que las velocidades de viento tan bajas provocan al fin un
incremento desmesurado e irreal de la dispersion gaussiana. Es por ello que el modelo CALPUFF
incorpora un tratamiento diferenciado de la dispersiéon de sus puffs sometidos a condiciones de

calmas.

Los periodos de calma son aquellos en los que la velocidad de transporte del puff es menor que
un umbral de velocidad definido por el usuario (por defecto =0,5 m/s). Cuando se usan datos
meteorologicos adaptados al modelo ISC, los preprocesadores meteorolégicos empleados

asocian a los periodos de calmas una velocidad de viento de 0,0 m/s y, para las horas sin calma,
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se elige una velocidad minima de 1,0 m/s. Por lo tanto, en los periodos de calmas todos los puffs
permaneceran inmaoviles. Sin embargo, los vientos generados por CALMET pueden incorporar las
velocidades de transporte menores de 1 m/s, por lo que el umbral de velocidad predeterminado
para definir un periodo de calmas se utiliza para identificar estos periodos en los que las
distancias de transporte son minimas, pero no cero, y aplicar el tratamiento diferenciado

correspondiente.

CALPUFF no requiere ningun modulo especial para simular periodos de calmas, pero si son
necesarios varios ajustes en los algoritmos normales. Estos ajustes modifican la forma en que son
liberados los puffs, dirigen su ascenso gradual, simulan los efectos en las cercanias del foco
emisor y cambian el tamafio del puff en cada célculo de la inmision. De hecho, estos ajustes son
consistentes con el modelo conceptual en el cual las nuevas emisiones se elevan desde una
fuente y se dispersan como una funcién del tiempo debido a las fluctuaciones del viento alrededor
de una fluctuacion media igual cero, mientras que las emisiones ya existentes se estancan y se
dispersan siguiendo el mismo principio. También los métodos para la sobreelevacion del penacho

durante las calmas son las mismas descritas anteriormente.

Los ajustes para los puffs liberados durante las calmas incluyen:
1. Se liberan puffs deformados con una longitud de deformacion igual a cero, es decir, sin

deformacion.
Toda la masa del periodo de calmas (horas) se coloca en un Unico puff.
La distancia hasta la sobreelevacion final se fija en cero, es decir, no hay aumento gradual.

No se incluyen los efectos de flujo descendente tras obstaculos.

a > wNn

El crecimiento de o, y 0, se basa en el tiempo transcurrido (no la distancia recorrida) hasta el
célculo de la inmisidn, independientemente de la opcién de dispersion seleccionada.

6. Se imponen valores minimos de las propiedades de turbulencia o, y o,.

Los ajustes realizados a los puffs liberados antes de encontrarse con un periodo de calmas son:
1. La distancia hasta alcanzar la sobreelevacion final se fija en cero, es decir, sin aumento

gradual.
2. El crecimiento de o, y 0, se basa en el tiempo transcurrido (no la distancia recorrida) hasta el
célculo de la inmision, independientemente de la opcién de dispersion seleccionada.

3. Se imponen valores minimos de las propiedades de turbulencia g, y g,.

Cuando se utilizan los datos meteoroldgicos tipo ISC (medidas en una estacién) y la velocidad
media es cero, el valor de u. implicito también sera cero y la categoria de estabilidad PGT sera el
Unico parametro disponible para la estimacion de la turbulencia en tales periodos. Cuando se
utilizan los resultados procedentes del modelo CALMET, u- y w- pueden estar disponibles, incluso

cuando la velocidad de transporte del puff sea menor que el umbral, de modo que pueda ser
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estimada la turbulencia. Sin embargo, esto puede no ser un procedimiento robusto si los datos de
viento utilizados por CALMET incluyen calmas reales. En condiciones de calmas, las estimaciones
de o, y g, pueden ser indeterminadas. CALPUFF se basa en estas velocidades de crecimiento del
puff (usando las formulas de dispersion dependientes del tiempo) durante los periodos que se
consideran calmas, por lo que esta es una cuestion de importancia practica. Los periodos de
calmas pueden estar asociados tanto con capas limite muy estables como convectivas, con

propiedades de turbulencia claramente diferentes.

Teniendo en cuenta estas consideraciones, CALPUFF permite el uso de velocidades de
turbulencia minimas dependientes de la estabilidad. Estas velocidades se utilizan siempre que las
obtenidas de otro modo (medida o prevista) sean inferiores a los minimos establecidos. Para
aplicaciones convencionales, los valores predeterminados se basan en la intensidad efectiva de la
turbulencia implicita en las curvas PGT (Briggs 1973). El factor principal en estas curvas se
comporta como si de una intensidad de turbulencia se tratase, es decir, como la relacién entre la
velocidad de la turbulencia y la velocidad media. Debido a que estas curvas se han aplicado
histéricamente para velocidades de viento de 1,0 m/s y mayores, se estima que la velocidad de
turbulencia minima o,, correspondiente a |,, considera una velocidad de 1,0 m/s. La velocidad de
turbulencia lateral podria ser estimada de la misma manera, utilizando los valores |y, pero esto
implicaria ignorar la influencia del rozamiento por el viento en condiciones de calma: Hanna et al.

(1986) sugieren un minimo apropiado, promedio horario, de ¢,=0,5 m/s. Por lo tanto, el minimo

predeterminado sera 0,=0,5 m/s para todas las categorias de estabilidad.

Finalmente, cuando se apligue CALPUFF con medidas detalladas de viento y turbulencia, se debe
tener especial cuidado para asegurarse de gque las mediciones validas no sean sustituidas por
estos valores minimos de turbulencia. En estos casos, la velocidad minima medida se establecera
como el umbral de calmas y la turbulencia minima individual debe reflejar las caracteristicas de los

sensores de viento y del sistema de recogida de datos utilizado.
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4 La Central Térmica As Pontes y su entorno

La generacion de energia en Centrales Térmicas que utilizan carb6on como combustible originan
una serie de residuos gaseosos y soélidos que han de ser evacuados al exterior, de modo que la
magnitud y naturaleza de estas emisiones dependen fundamentalmente de las caracteristicas de
los combustibles, disefio de las instalaciones y el funcionamiento de los sistemas de depuracion
adoptados.

En lo que respecta a la emisién de contaminantes atmosféricos, la combustion de este tipo de

carbdn genera, entre otras, tres especies 0 grupos de contaminantes primarios:
¢ Dioxido de azufre, SO,, resultado de la combustién completa del azufre presente en el Lignito.

e Oxidos de Nitrogeno, NO,, como consecuencia de la reaccién del N, y O, a elevadas

temperaturas en el hogar de la caldera y, en menor medida, del contenido de N del carbon.

e Particulas sodlidas, resultado de las cenizas que se producen en la combustion del carb6n en

calderas.

Aun aplicando las medidas de control adecuadas y manteniendo los limites de emisién prescritos
por la legislacion, los efluentes pueden contener cantidades significativas de compuestos
contaminantes, por lo que para mantener los criterios de calidad de aire admisibles a nivel de
suelo, de modo que se garantice que los gases contaminantes que puedan alcanzar el suelo lo
hagan en magnitudes inocuas para la salud del hombre y de los seres vivos, se recurre como
accion final a la capacidad dispersante de la atmoésfera mediante el uso de chimeneas; de este

modo la C.T. de As Pontes cuenta con una chimenea de 356,5 m de altura sobre el suelo.

Desde el momento de su emisién, los gases inician un proceso de interaccion con la atmésfera,
interviniendo fenémenos de difusién y transporte simultdneamente con transformaciones fisicas y
guimicas, de modo que, de forma variable, los compuestos contaminantes emitidos pueden volver

a la superficie terrestre originando asi episodios de inmision.

Todo este proceso es muy complejo, dependiendo de diversos factores entre los cuales podemos
sefalar los siguientes:

e Cantidades y propiedades tanto fisicas como quimicas de los gases emitidos.

e Caracteristicas del foco emisor.

¢ Condiciones meteorologicas.

e Topografia y naturaleza del terreno.
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En la localidad de As Pontes de Garcia Rodriguez, en el Noroeste de Galicia, Espafia, Endesa
S.A. cuenta con una Central Térmica de 1400 MWe de potencia instalada. Esta potencia se
distribuye en cuatro grupos de 350 MWe (ENDESA, 2011). A partir del afio 1993 se inici6 un
primer proceso de transformacién de la Central Térmica, con objeto de utilizar, con la méaxima
eficiencia, mezclas de lignito local (con hasta un 2% de azufre) con carbones subbituminosos de
importacion, caracterizados estos ultimos por sus bajos contenidos en azufre. Posteriormente, en
los afios 2005 y 2006 se inici6 una segunda transformacion, por la que se incrementaria
paulatinamente el uso de carbones subbituminosos, hasta que en el afio 2008 dejase de
consumirse lignito local. Asi, en los afios 2005 y 2006, en tres de los grupos de potencia se siguio
guemando la mezcla en proporcién 70:30, en masa; y en uno, ya transformado, el 100 % de
subbituminoso (Dios et al., 2013).

El territorio analizado alrededor de la CT As Pontes se sitta al norte de Galicia, y comprende las
provincias de A Corufia y Lugo (Figura 4.1). La zona de estudio esta centrada en la chimenea de
As Pontes, y comprende la citada depresiéon de As Pontes y sus contornos, de modo que se
pueden considerar como limites geograficos aproximados los siguientes: al norte limita con el
océano Atlantico, al oeste, con la latitud de Arteixo e incluye las rias de Ares, Ferrol y Betanzos; al
este, con la latitud de Foz y Meira; mientras que el limite sur se sitia en la latitud de Lugo. La
delimitacion de esta area obedece a la consideracion de establecer un dominio de 99 km?,
centrado en la chimenea, que permitiese abarcar no solo el entorno mas proximo a la chimenea
directamente afectado por sus emisiones (que no se extiende mas alld de los 30 km desde la
chimenea; (Souto, 1993), sino también las extensiones limitrofes, a fin de reproducir mejor con los
modelos meteorologicos y de dispersion atmosférica posibles efectos de las condiciones de
contorno sobre la zona de mayor interés. Ademas, los vértices del dominio se hicieron coincidir
con los nodos mas préximos del modelo WRF (Rodriguez et al., 2012) utilizado en algunas de las
simulaciones para el suministro de las condiciones meteorologicas alrededor y dentro del dominio

de simulacion del modelo CALMET.

4.1 Orografia del entorno

El area de estudio considerada se caracteriza por un relieve muy accidentado (Saavedra, 2010),
con importantes contrastes (Figura 4.1): el nlcleo central estaria formado por la depresién de As
Pontes, en direccion oeste-este, por la que se extiende el valle del rio Eume, desde su nacimiento
en la provincia de Lugo, en la vertiente oeste de la sierra de O Xistral, hasta su desembocadura
formando la ria de Pontedeume. Hacia la mitad de su recorrido, el rio Eume se abre paso entre
dos conjuntos montafiosos, la sierra da Faladoira, al norte, y el cordal de Montouto y la sierra da
Loba, al sur, que se prolongan en direccién norte-sur formando parte de la Dorsal Gallega, con

altitudes no superiores a los 750-850 metros. Esta depresion o llanura interior de pequefio tamafio
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se encuentra rodeada por el relieve suave de la costa atlantica al oeste y por la costa cantabrica al
norte, de relieve mas abrupto (sierra da Capelada), mientras que al nordeste se sitlan las sierras
septentrionales, destacando la sierra del Xistral. Hacia el sur el relieve se hace mas suave y
uniforme, en forma de llanuras elevadas en la altiplanicie lucense (A Terra Cha), con alturas entre
400 y 600 metros, Yy las tierras bajas de la comarca de Betanzos, formadas por los valles del rio
Mandeo y el Mendo, con altitudes inferiores a los 200 metros. Por tanto, se trata de un terreno
complejo, donde las sierras graniticas alternan con depresiones y valles fluviales.
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Figura 4.1 Situacion geogréfica y orografia del area de estudio.

4.2 Climatologia

La climatologia del area de estudio (Figura 4.2) es muy variada (Saavedra, 2010), ya que debido a
su complejidad orogréfica confluyen en la zona varios tipos climaticos, aunque biogeograficamente
pertenezca a la region eurosiberiana de clima atlantico, como la mayor parte de Galicia. De oeste
a este, podrian citarse los siguientes tipos de clima: clima oceanico, caracteristico del litoral
noroccidental y septentrional; clima suboceénico litoral con influencia del interior, clima de
montafia, en las sierras de la Dorsal Gallega; clima suboceanico con cierto grado de

continentalizacion (Precedo y Sancho, 2001).
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A causa de esta gran variabilidad climatica, resulta mas sencillo para caracterizar el clima de la
zona recurrir a los valores tipicos de algunos parametros climéticos clasicos, como la temperatura

y la precipitacion.

TIPOS DE CLIMA
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Figura 4.2 Tipos climaticos existentes en Galicia (Precedo y Sancho, 2001). En lineas discontinuas la zona
aproximada del estudio.
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Las temperaturas de verano en el norte de la provincia de A Corufia se caracterizan por presentar
unas isotermas de temperatura media de agosto entre 17 °C y 19 °C, en un gradiente

descendente desde la costa occidental hacia el interior. Son valores de temperatura media
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inferiores a los del sur de Galicia, con isotermas entre 20 °C y 21 °C, y s6lo superan a las zonas

montafiosas del este y sureste gallego (Figura 4.3).

La pluviometria en el entorno de As Pontes se sitla entre los 1600-1800 mm anuales, con
disminucion progresiva hacia occidente y oriente (1000 a 1200 mm en el golfo Artabro y en las
estribaciones orientales de la Serra do Xistral). Las isoyetas de verano oscilan entre 100 y 160
mm de lluvia en la zona, entre los valores mas elevados del noroeste peninsular (Figura 4.4 y

Figura 4.5) (Precedo y Sancho 2001).
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Figura 4.3 Isotermas de agosto para Galicia (°C), (Precedo y Sancho, 2001). En lineas discontinuas la zona
aproximada del estudio.
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Figura 4.4 Mapa de precipitacion anual acumulada (mm) en Galicia (Naranjo y Pérez Mufiuzuri 2006). En
lineas discontinuas la zona aproximada del estudio.
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Figura 4.5. Grafico termopluviométrico para la villa de As Pontes (Precedo y Sancho, 2001).
4.3 C.T. As Pontes: Medidas de emision, meteoroldgicas y de calidad del aire

Dentro del dominio de estudio definido, la Central Térmica As Pontes dispone, para efectuar tanto
el control de las emisiones a la atmésfera como de las inmisiones en su entorno, de un Sistema de
Seguimiento y Control de la Calidad del Aire (Figura 4.6), formado por los siguientes elementos:

e Sistema de Control de Emisiones.

¢ Red de Vigilancia y Control de la Calidad del Aire.

e Estaciones Meteoroldgicas.

¢ Unidad Central de adquisicion de datos y gestion de la informacion.
4.3.1 Sistemas de Control de Emisiones

Los gases generados por combustion del carbdn, una vez que han pasado por los precipitadores
electrostaticos, son impulsados por ventiladores de tiro inducido a través de la chimenea de
356,5 m. Internamente, la chimenea dispone de 4 conductos verticales metalicos de 6,34 m de
didmetro (liners), uno para cada Grupo de la Central Térmica (Figura 4.5). Esta disposicion
presenta la ventaja de que se puede determinar independientemente la calidad de los gases

emitidos por cada Grupo en operacion.
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Con el objeto de determinar la composicion de los gases emitidos, la C.T. As Pontes dispone de
un Sistema de Control de Emisiones (De Castro, 2001) dotado de analizadores en continuo de
diéxido de azufre, 6xidos de nitrégeno, particulas y oxigeno para cada uno de sus cuatro grupos.
El Sistema, situado en la planta 215 de chimenea (a 215 m de altura), muy alejado de
perturbaciones de flujo de gases y, por tanto, en una zona optima de medida, proporciona
medidas que transmite en tiempo real a las Salas de Control de la Central Térmica, permitiendo
tener la informacion necesaria para mantener en todo momento la calidad de los gases dentro de

los limites de emisién establecidos por la legislacion vigente.

Es de destacar, asimismo, que se pueden realizar operaciones de calibracién de los analizadores
de dioxido de azufre y 6xidos de nitrdgeno desde el ordenador central de adquisicién de datos,
situado en el Laboratorio, mediante la introduccion de aire seco y gases patrdn, sin necesidad de

desplazarse fisicamente a la ubicacion de los equipos.
4.3.2 Red de Vigilancia de la Calidad del Aire

La Central Térmica As Pontes dispone de una Red de Vigilancia de la Calidad del Aire con objeto
de evaluar en todo momento la inmision existente. En el afio 2005 estaba en su entorno
constituida por 13 estaciones autométicas, dotadas de analizadores de dioxido de azufre y de
Oxidos de nitrégeno (Figura 4.6), y que se encuentran distribuidas alrededor de la Central
abarcando un radio de 30 km.

Los principales objetivos de esta red de vigilancia son: vigilar el grado de cumplimiento de la
legislacion vigente en cuanto a niveles de contaminacion atmosférica admisibles a nivel de suelo,
alertar de episodios puntuales de inmisién que pueden aparecer en condiciones meteoroldgicas
adversas para el proceso de difusion del penacho y proporcionar informacion béasica para los
programas de Control Suplementario de Calidad Atmosférica implantados en la Central Térmica.
En este trabajo de investigacion, los datos de estas estaciones se emplearan en la validacion del

modelo de dispersion atmosférica CALPUFF.
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Algunas de esas estaciones (Figura 4.9) disponen de instrumentacion adicional, como medidores
continuos de particulas en suspension, analizadores de o0zono, sensores de temperatura

ambiente, de velocidad de viento y de direccién de viento.

Las estaciones automaticas (Tabla 4.1), ademas de estar equipadas con un registro de
informacion a nivel local donde se almacenan datos horarios, transmite informacién en tiempo
real, via radio, al ordenador central de Adquisicion y Gestidon de la informacion situado en la

Central Térmica.

Los organismos publicos competentes tienen acceso en tiempo real mediante comunicacion

telefonica a estos datos de la Red de Vigilancia y Control de la Calidad del Aire.

Por otra parte, el ordenador central esta conectado a los Sistemas de Prediccion de Inmision
implantados en la Central Térmica (Bermudez et al., 2002; Souto et al., 2009), concebidos como
herramientas de ayuda a la operacion en la toma de decisiones tendientes a conseguir

reducciones de las emisiones atmosféricas en condiciones meteoroldgicas desfavorables.

Del mismo modo que en el Sistema de Control de Emisiones, existe la posibilidad de efectuar
comprobaciones del funcionamiento de los equipos desde el ordenador central, mediante la
introduccion de gases patron, obteniéndose ademas informacion adicional sobre el estado de las
estaciones con indicaciones sobre el encendido de los equipos, cortes de tension eléctrica e
incluso de apertura de puerta de entrada.

Tabla 4.1 Lista de estaciones de inmisién de la Red de Vigilancia de la Calidad de Aire de la C.T. de As
Pontes.

Estaciones de inmision
A-6 Capelada F-2 Fraga Redonda

B-1 Magdalena F-4 Taboada
B-2 Louseiras F-5 Bemantes
B-6 Curuxeiras F-8 Macifieira
B-7 Condomifias | G-2 Vilanova
B-8 Marraxon G5 Cabana

C-9 Mourence

4.3.3 Estacion Meteorol6gica Central

Con objeto de mantener la calidad del aire en su entorno, hasta el afio 2008 la Central Térmica As

Pontes realizaba actuaciones encaminadas a la reduccién de las emisiones de di6xido de azufre
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en circunstancias especiales, mediante la disminucién de la potencia total de la central o la

utilizacion de mezclas de carbones con bajo contenido en azufre.

Puesto que los cambios en las condiciones de operacién, que implican una reduccion de las
emisiones de dioxido de azufre, no se pueden realizar de modo inmediato y, ya que los episodios
de inmisién se caracterizan por cambios bruscos y pronunciados de las concentraciones
ambientales medidas, es imprescindible disponer de herramientas de prediccion (i.e., SAGA,

Souto et al., 2009) que permitan evitar la superacién de los limites legales de inmision.
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Figura 4.8 Esquema representativo de los diferentes sensores de la Estacién Meteorolégica Central “ A
Mourela” y su disposicion en altura.

Para determinar la eficacia de una herramienta de prediccién basada en modelos meteorolégicos
y de dispersién atmosférica, como SAGA (Souto et al., 2009), se necesita disponer de informacion
meteoroldgica de la capa limite atmosférica, en superficie y en altura; y, preferiblemente, con
medida y almacenamiento en tiempo real. Ademas, se debe tener en cuenta que la trayectoria de
un penacho en las proximidades del foco emisor estd muy influida por la velocidad de salida y la
temperatura de emision de los gases, pero que a una distancia mayor de 2 6 3 km del foco emisor,
su desplazamiento tanto vertical como horizontal esta altamente gobernado por las condiciones

meteoroldgicas existentes, que son fundamentales en los procesos de dispersion de los
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contaminantes atmosféricos. También estos datos son de interés tanto para la aplicacibn como

para la validacion del modelo meteorolégico CALMET evaluado en este trabajo de investigacion.

En el caso de la Central Térmica As Pontes se dispone de una Estacion Meteorologica Central
situada en “A Mourela”, que se haya integrada en el Sistema de Seguimiento y Control de la
Calidad del Aire, juntamente con la Red de Vigilancia de la Calidad del Aire y el Sistema de
Control de Emisiones. La Estacion Meteorologica “A Mourela”, esta dotada de una estacion
convencional, con un mastil de 80 m de altura y sensores a distintos niveles, como refleja la Figura
4.8. La estacion se encuentra situada a 1500 m de distancia de la chimenea de la Central Térmica
y a 1200 m de la torre de refrigeracion mas proxima, sobre una planicie en un lugar despejado de
obstaculos que interfieran en las medidas meteorolégicas. Toda la informacion se procesa y envia

al Ordenador Central del Sistema de Seguimiento y Control de la Calidad del Aire en tiempo real.

A mayores, en el mismo recinto se encuentra situada una estacion pluviométrica manual dotada
de pluvibmetro, termohidrografo, termémetro y helibgrafo, de menor interés a efectos de la

dispersion de los contaminantes.
4.3.4 Unidad Central de Adquisicion de Datos y Gestion de la Informacion

Toda la informacion procedente de los sistemas de control de emisiones, de inmisiones y
meteorologia se recibe y gestiona en un Ordenador Central, con periféricos en el Laboratorio, la
oficina de Medio Ambiente y las Salas de Control de la Central Térmica. Esta informacion
constituye una parte fundamental de la Base de Datos de Medio Ambiente de la C.T. As Pontes.

4.3.5 Datos meteoroldgicos en el entorno del foco emisor

A pesar de la existencia de varias estaciones meteoroldgicas integradas en el Sistema de
Seguimiento y Control de la Calidad del Aire de la CT As Pontes, la importancia de las condiciones
meteoroldgicas en la dispersién de los contaminantes hace aconsejable el aprovechamiento de los
datos meteorol6gicos relevantes de que se disponga en el entorno del foco emisor. Es por ello que,
ademas de los datos de dichas estaciones, se ha considerado conveniente el uso de datos de
estaciones en superficie y, también, de radiosondeos meteorolégicos operacionales disponibles en

el dominio de estudio.
4.3.5.1 Estaciones meteorolégicas en superficie adicionales

En el caso de las estaciones meteorologicas en superficie, por su disponibilidad, amplitud y
fiabilidad se ha considerado el uso de las estaciones meteorolégicas gestionadas por

MeteoGalicia, Xunta de Galicia (Salson et al., 2003). Este servicio tuvo su origen en el afio 2000,
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fruto de un convenio de investigacion entre la Consejeria de Medio Ambiente y la Universidad de

Santiago de Compostela (Pérez-Mufiuzuri y Souto, 2000).

MeteoGalicia tiene como objetivos principales la realizacion de la prediccion meteoroldgica de
Galicia y la explotacién y mantenimiento de la red de observacidon meteoroldgica y climatologica
de la Xunta de Galicia (MeteoGalicia, 2010). Con el objetivo de mejorar y optimizar su
funcionamiento, MeteoGalicia se estructura en cuatro areas principales: prediccién operativa,
prediccion numeérica, visualizacion y climatologia. Del mismo modo, MeteoGalicia desarrolla

modelos meteoroldgicos, oceanograficos y de oleaje de muy alta resolucion para mejorar sus

predicciones meteorolégicas.

Figura 4.9 Ubicacién de todas las estaciones de la red meteorol6gica de MeteoGalicia (MeteoGalicia, 2010).

La red de observacion de MeteoGalicia cuenta con 102 estaciones automaticas, 6 manuales, 2
moviles, y 56 agrometeorolégicas (Figura 4.9). Las estaciones automaticas cuentan entre sus
sensores con anemometros, veletas, evaporimetros Gauge, piranémetros, pluviémetros, sonda de
presion, previstorm, sonda de temperatura y humedad superficiales, de temperatura y humedad
del suelo, y visibilimetro. Ademas de los parametros meteoroldgicos en superficie convencionales,

entre los parametros registrados estan las temperaturas media, la maxima y la minima del aire a
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1,55 m; las humedades relativas media, maxima y minima; las temperaturas de rocio, de suelo y
aire a 10 cm; horas de frio y de sol, a 2 y 4 m; irradiacion global diaria, insolacion, velocidad de
viento, racha, direccibn de racha, direccion de viento predominante, lluvia, balance hidrico,
evapotranspiracion de referencia, presién baromeétrica, presion reducida al nivel del mar, campo

eléctrico terrestre y horas de luz.

Para este trabajo de investigacion se seleccionaron las estaciones meteorolégicas automaticas de
MeteoGalicia ubicadas dentro del dominio de simulacién definido para los modelos CALMET y

CALPUFF, como se describe en el Capitulo 5.
4.3.5.2 Radiosondeos meteorolégicos operacionales

Si bien la disponibilidad de medidas meteoroldgicas en superficie y en continuo proporciona una
valiosa informacién para la validacién de los modelos meteoroldgicos, no hay que olvidar que la
dispersion de los contaminantes atmosféricos, incluso dentro de la capa limite atmosférica, se
desarrolla a cierta altura sobre el suelo; que, en el caso del penacho de la CT As Pontes, alcanza
valores considerables por la altura de su chimenea y la sobreelevacion que experimenta (Souto,
1993; Souto et al., 2001). Es por ello que la disponibilidad de medidas meteorolégicas en altura,
aun esporddicas, resulta especialmente interesante para la validacion de los modelos

meteoroldgicos aplicados a la dispersion de contaminantes atmosféricos.

Una forma de medir las condiciones meteoroldgicas en altura in-situ es el uso de radiosondeos
meteoroldgicos. Un radiosondeo meteorolégico consiste en el lanzamiento de una sonda con
varios sensores impulsada por un globo de latex (habitualmente, lleno de helio de
aproximadamente 1,2 m de diametro). Este puede ascender hasta unos 25 km de altitud,
dependiendo entre otros factores de la presion atmosférica, durante 1 hora u hora y media. Al
concluir el ascenso y alcanzar presiones mas bajas, el globo explota, y regresa nuevamente a

tierra auxiliandose de un paracaidas.

Durante su recorrido, los sensores miden y la sonda transmite a intervalos de tiempo inferiores a 1
min. datos de temperatura, humedad relativa, presion y posicién, y de ésta se deduce la velocidad
y direccion de viento a lo largo de su recorrido. Esto proporciona una estructura vertical de la
atmadsfera muy detallada y, en particular, de la capa limite atmosférica. A través de una antena de
radiofrecuencia y un receptor GPS se reciben los datos de la sonda en tierra, que se almacenan
integramente para su posterior analisis y explotacion. Este recorrido de la sonda puede ser muy

variable, con un desplazamiento horizontal total que puede ser superior a los 100 km.

Asi, en el aflo 2006 MeteoGalicia operaba un radiosondeo meteorologico desde la Escuela

Técnica Superior de Ingenieria, en Santiago de Compostela, con lanzamientos diarios a las 6Z y
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18Z. A pesar de la distancia existente entre el punto de lanzamiento en Santiago de Compostela y
la CT As Pontes, dada la capacidad de la sonda para desplazarse horizontalmente, y a la mayor
homogeneidad de la atmdsfera por encima del estrato superficial, estas medidas pueden resultar

de interés para su uso en los modelos meteorolégicos aplicados en este trabajo.

Por su parte, la actual Agencia Estatal de Meteorologia, AEMET, creada en el afio 2008 (BOE,
2008) y sucesora directa en Espafa del Instituto Nacional de Meteorologia, INM, opera de forma
rutinaria un radiosondeo meteoroldgico desde A Corufia, recibe y procesa datos satelitales
geoestacionarios y cuenta con una red de 90 observatorios, 260 estaciones automaticas de
observacion, 8 estaciones de radiosondeo (7 en tierra y 1 en el buque Esperanza del Mar), 15
radares meteorolégicos, 20 equipos de deteccion de rayos y una red de 4 500 estaciones

pluviométricas y termopluviométricas.

Una de las estaciones de radiosondeos de AEMET opera desde A Corufia, realizando
lanzamientos dos veces al dia, a las 0Z y 12Z. Al igual que en el caso del radiosondeo de
MeteoGalicia, la distancia con la CT As Pontes no supone una gran limitacion para su aplicacion
en este trabajo, si bien el hecho de gue el lanzamiento se realice sobre la linea de costa y en
plena zona urbana desvirtla la validez de los datos en los niveles bajos. De todos modos, de
estos lanzamientos AEMET solo almacena datos sobre niveles tipo de presion (de los cuales,
habitualmente solo 2 6 3 se encuentran dentro de la capa limite atmosférica), que también son los
Gnicos suministrados de manera rutinaria a la Organizacién Meteorolégica Mundial (OMM). Esta
Organizacién, a su vez, los pone a disposicion de la comunidad cientifica internacional (WMO,
2010) a través de algunos servicios meteoroldégicos nacionales instituciones publicas. A pesar de
la limitacion que supone disponer de datos a tan solo 2-3 alturas, el hecho de que se trate de
lanzamientos rutinarios disponibles durante todos los periodos de estudio en este trabajo ofrece
también una valiosa informacion para la aplicacion y validacién de los modelos meteoroldgicos

empleados.
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5 Sistema CALMET/CALPUFF para validacion

Una vez estudiadas en este trabajo las distintas opciones de configuracion de los modelos
CALMET y CALPUFF, tanto en lo que refiere a los datos de entrada que pueden manejar como a
los diferentes métodos y parametrizaciones empiricas que incorporan, este capitulo se orienta
fundamentalmente a la configuracion y validacién de ambos modelos sobre diversos periodos en
los que se detectaron valores apreciables de inmision de SO, alrededor de la C.T. As Pontes.
Ademas, se incluye una posible aplicacion del Sistema CALMET/CALPUFF en un entorno
radicalmente diferente, incluyendo la validacion del modelo CALMET sobre el mismo.

En lo que se refiere a la validacion del modelo CALPUFF en el entorno de la C.T. As Pontes, la
eleccion de este contaminante como trazador se debe, principalmente, a la preponderancia de
dicho foco en la emisién de SO, en los afios 2005 y 2006, frente al resto de emisiones del mismo
contaminante catalogadas en los inventarios europeos EMEP (Vestreng et al., 2005; Vestreng et
al., 2006).

Un segundo aspecto a considerar en esta eleccion es la posible transformacién quimica del SO,
dentro del dominio de estudio que, a efectos de su dispersion y limitado por el disefio de la red de
inmision existente, alcanza los 30 km de radio alrededor de la C.T. As Pontes.

El SO, es un gas incoloro con un olor irritante caracteristico, que puede ser perceptible por el ser
humano a diferentes niveles, dependiendo de la sensibilidad individual, pero generalmente se
percibe entre 0,3-1,4 ppm y es facilmente notable a 3 ppm (Baxter, 2000; Wellburn, 1994). El SO,
no es inflamable, ni explosivo y es relativamente estable, si bien es altamente soluble en agua (85
gL™: Gangolli, 1999). Su densidad es mas del doble que la del aire ambiental (2,62 gL™ a 25°Cy 1
atm; Lide, 2003).

El dioxido de azufre es el contaminante atmosférico antropogénico predominante de entre los que
contienen azufre (Seinfeld y Pandis, 2012). Su presencia en el aire continental de fondo varia en
un rango de 20 ppt a 1 ppb, mientras que en el aire contaminado de la capa limite sobre el mar

alcanza niveles entre 20 y 50 ppt. En zonas urbanas puede alcanzar valores de varios cientos de

ppb.

El tiempo de vida del SO, en la atmésfera, basado en la reaccién con el radical OH y en los
niveles atmosféricos tipicos de OH, es de aproximadamente una semana. El SO, es uno de los
gases que se elimina de forma efectiva de la atmdsfera por deposicion seca: su velocidad de
deposicion seca es, aproximadamente, de 1 cm-s™ y su tiempo de vida por deposicion seca, a 1
km de altura en la capa limite, es de aproximadamente 1 dia. En presencia de nubes, la

eliminacion de SO, se puede incrementar.
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En el caso de estudio seleccionado, teniendo en cuenta que el dominio en el que se mide la
inmisién de SO, est4 limitado a los 30 km alrededor de la C.T. As Pontes (lo que supone tiempos
de transporte inferiores a 1 hora) y que se han seleccionado periodos de estudio sin
precipitaciones (ya que incrementarian la eliminacion del SO, reduciendo su inmision y su posible
aplicacion como trazador), en el peor de los casos la eliminacidon del SO, en estas condiciones
seria inferior al 12% (Seinfeld y Pandis, 2012), si bien la baja contaminacion de la atmésfera en
dicho dominio dard lugar a transformaciones mucho menores (Méndez et al., 2003). En
consecuencia, en la aplicacion del modelo CALPUFF a la dispersion del SO, procedente de dicho
foco, a efectos de su transformacion quimica se considerd que dicho contaminante era inerte. A
efectos de su deposicion seca, se adoptaron los valores por defecto de velocidad de deposicion
incluidos en el modelo CALPUFF.

5.1 Validacién de modelos atmosféricos

Existe un namero elevado de posibles configuraciones a elegir por el usuario para obtener un
modelo adecuado a las caracteristicas de la regién y los fendmenos a estudiar. Por lo cual no
existe una configuracion universal que sirva para cualquier regién y cualquier proceso, por
consiguiente, el modelo antes de su aplicacion debe ser validado, contrastdndolo con medidas
para conocer el grado de veracidad de la prediccién propuesta y obtener asi una configuracién
adecuada del modelo (Hernandez-Ceballos, 2010).

Por otra parte, la importancia de la validacion de los modelos meteoroldgicos es destacada por
Ames et al. (2002), quien comenta que las consideraciones tomadas en la configuracién del
modelo CALMET podrian influir fuertemente en los resultados de los célculos de dispersion del
modelo CALPUFF.

En consecuencia, la validacién de un modelo de dispersion atmosférica, como CALPUFF, requiere
necesariamente la validacion del modelo meteorologico CALMET que le proporciona las
condiciones meteorolégicas en cada entorno concreto, considerando distintas configuraciones y

datos meteoroldgicos de entrada al modelo CALMET.

5.2 Dominio de simulacion

Pocos lugares reunen, de conjunto, las peculiaridades de Galicia para la modelizacion de la
calidad de aire. El territorio gallego cuenta con numerosas elevaciones, valles y rios que, si bien
no son de gran magnitud, por su elevado nimero y continua sinuosidad se le considera un terreno
complejo (Souto, 1993). Adicionalmente es una zona costera afectada por el Océano Atlantico y el
Mar Cantabrico, con numerosas bahias y rias. Como se ha indicado, en esta region se encuentra

ubicada la Central Térmica de Carbon As Pontes, que cuenta con una chimenea singular de gran
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altura, 356,5 m, y toda una Red Seguimiento y Control de la Calidad Atmosférica a sus
alrededores que proporciona medidas meteorologicas y de inmision en tiempo real desde hace

varias décadas.

Como consecuencia, el dominio en el que se plantea la validacion del sistema CALMET/CALPUFF
resulta Unico, por cuanto a la complejidad del entorno del mismo (terreno complejo, entorno
costero, meteorologia cambiante) se une la existencia de un foco emisor predominante a gran
altura cuyo penacho llega, incluso, a superar durante el dia la altura de la capa de mezcla. Si bien
en otras ocasiones puede verse atrapado por ella de manera abrupta, provocando la deteccidn
local de sus emisiones a nivel del suelo. En este sentido, la dispersiéon del penacho sobre el
dominio elegido resulta especialmente dificil de modelizar, como se ha demostrado en anteriores

experimentos (Davakis et al., 1998; Souto et al., 2000).

Estas caracteristicas singulares han llevado a la necesidad de adoptar varias configuraciones para
el dominio de simulacion de los modelos CALMET y CALPUFF, tomando también en
consideracion las mallas anidadas del modelo WRF gque proporciona datos de entrada al modelo
CALMET.
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Figura 5.1 Dominios de simulacién anidados del modelo WRF, de diferente resblucin horizontal: D1 (27
km), D2 (9 km) y D3 (3 km).
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En el caso del modelo WRF, la Figura 5.1 muestra las tres mallas anidadas de 27, 9 y 3 km de
resolucion horizontal que se aplican, siendo evaluados también los resultados de la malla de 3 km
junto con los del modelo CALMET.
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Figura 5.2 Dominio de simulacién de los modelos CALMET y CALPUFF, mostrando su topografiay la
ubicacioén del foco emisor considerado, la C.T. As Pontes.

Los modelos CALMET y CALPUFF abarcan un dominio mas reducido, de 99x99 km? de
extension, practicamente centrado en la C.T. As Pontes, seglin se muestra en la Figura 5.2.
Haciendo coincidir los nodos de la malla de 3 km del dominio WRF con nodos de las mallas
CALMET y CALPUFF. El hecho de que ambos dominios coincidan puede suponer un problema en
los bordes del dominio CALPUFF, si bien la validacidon de este modelo se cefird a un radio de 30
km alrededor de la C.T. As Pontes, por lo que sus resultados méas alla de dicha distancia no
resultan de interés. Sobre este dominio se han ensayado distintas resoluciones horizontales del

modelo CALMET, como se describe en el apartado 5.4.
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5.3 Configuracién de modelos

El ensayo y validacion del sistema CALMET/CALPUFF en el entorno de la C.T. As Pontes y en
relaciébn con sus emisiones de SO, se ha llevado a cabo mediante la aplicacién de diferentes
configuraciones en los modelos CALMET y CALPUFF. Estas configuraciones se han basado no
tanto en la seleccion de diferentes métodos de ajuste y parametrizaciones empiricas opcionales
en ambos modelos, como en la adopcion de soluciones adaptadas a los datos disponibles, las
caracteristicas del foco emisor y de su entorno. Teniendo en cuenta que se trata de ensayar el
sistema CALMET/CALPUFF sobre un foco industrial real, a fin de aprovechar los resultados

alcanzados en aplicaciones a escala real.

Asi, para los métodos de ajuste y parametrizaciones empiricas se adoptaron por defecto aquellas
recomendadas por sus desarrolladores, atendiendo también a las caracteristicas fisicas del
entorno de simulacion, ya descritas. Por otra parte, se dio mas importancia a la seleccién y uso de
datos meteoroldgicos que permitiesen obtener los mejores resultados con el modelo CALMET, y a
la mejor representacién del foco emisor en el modelo CALPUFF. Estas configuraciones se

describen en el apartado correspondiente de cada modelo.

5.4 Modelo CALMET para validacién

Para llevar a cabo la validacion se han tenido en cuenta los parametros mas importantes que
determinan a los modelos (velocidad de viento, direccion de viento, temperatura, altura de capa de
mezcla, etc). Posteriormente, se ha aplicado una metodologia de validacion, aplicable también a la
intercomparacion de modelos (Souto et al., 2000), adaptada al estado del arte en la validacion de

modelos meteorologicos y de dispersion (Chang y Hanna, 2005).

Para obtener el modelo meteoroldgico, se utiliz6 CALMET Version 5.8 y se tomaron datos
topograficos del sistema SRTM3 (Shuttle Radar Topography Mission, (=90 m, 3 arc-sec), datos de
usos de suelo de la proyeccion Eurasia, normalizada para Europa, de la base de datos GLCC
Database (V2.0) (Global Land Cover Characterization, =1000 m, 30 arc-sec). Aun cuando la
evaluacién de la dispersion calculada con el modelo CALPUFF abarcara 30 km de radio desde la
C.T. As Pontes, se defini6 un dominio de simulacidn meteorolégica mas extenso, abarcando

99x99 km? y centrado en la C.T. As Pontes, con un doble objetivo:

a) Mejorar la validacion de los resultados del modelo CALMET, al disponer sobre ese dominio de

las medidas meteoroldgicas en superficie y, también en altura.

b) Eliminar cualquier efecto de borde en la simulacién de la dispersion del penacho con el modelo
CALPUFF, al situar el contorno del dominio de simulacién suficientemente alejado del radio de 30

km sefialado.
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Como se ha indicado, se siguieron las opciones de parametrizaciones y ajuste del modelo

CALMET habitualmente recomendadas por la EPA y los desarrolladores (Fox, T. 2009; Lakes

Environmental, 2011), y que se resumen en la Tabla 5.1.

Tabla 5.1 Opciones aplicadas en la configuracion del modelo CALMET sobre el entorno de la C.T. As Pontes.

Efectos aplicados

Modulo de diagnostico de viento

Ajuste del numero de Froude

Efecto de los flujos en pendiente

Extrapolacion de valores de calma

Promedio espacial de altura de capa de mezcla
Promedio espacial de temperatura

Extrapolacion de medidas a las

superiores

capas

Teoria de la similitud excepto en la capa 1.

Maximo radio de influencia en superficie 1km
Maximo radio de influencia en altura 1 km
Maximo radio de influencia sobre el agua 1km
Minimo radio de influencia para la interpolacion 0.1 km
Radio de influencia de los efectos del terreno 6 km
Distancia de ponderacién de las medidas de superficie 1km
Distancia de ponderacion de las medidas en altura 1km
Maxima divergencia aceptable 510°
Numero de iteraciones en la minimizacion de la divergencia 50
Numero critico de Froude 1
Profundidad para el calculo del gradiente 200 m
Constante de la ecuacién mecénica neutra 1.41
Constante de la ecuacién de altura de capa de mezcla convectiva 0.15
Constante de la ecuacion de altura de capa de mezcla estable 2400
Constante de la ecuacion de altura de capa de mezcla sobre el agua 0.16
Valor absoluto del parametro de Coriolis 110" s™
Radio de busqueda maximo promedio 1 celda
Angulo medio del cono a barlovento. 30°

Método de calculo de la mezcla convectiva

| Batchvarova y Gryning

altura de mezcla convectiva sobre agua

Umbral del flujo de sobreelevacion requerido para mantener el crecimiento de la

0.05 Wm™

Método para el calculo de tasa de disminucién sobre

Pronéstico de tasa de disminucion y AT

el agua

Tasa de disminucién de la temperatura minima potencial 0.001 Km™
Espesor de la capa convectiva sobre la altura de mezcla 200m
Altura de mezcla minima terrestre 50 m
Altura de mezcla maxima terrestre 3000 m
Altura de mezcla minima sobre el agua 50 m
Altura de mezcla maxima sobre el agua 3000 m

Método empleado para los flujos superficiales
sobre agua

Pardmetro COARE sin parametrizacion de la
onda

Tipo de interpolacion R*
Radio de influencia 500 m
NUmero maximo de estaciones para la interpolacion 5

Tasa del gradiente de la temperatura debajo de la capa de mezcla sobre el | -0.0098 K-m™
agua

Tasa del gradiente de la temperatura sobre la capa de mezcla sobre el agua -0.0045 K'm™

166




4500 -

4000

3500

3000

2500

2000

1500

Altura superior de cada capa (m sobre el suelo)

1000

500

0

Figura 5.3 Representacion de las alturas superiores de los niveles verticales aplicados en la malla
meteoroldgica del modelo CALMET. A escala y en color gris se representa la chimenea.

Como configuracién de niveles verticales en el modelo CALMET se seleccionaron 14 niveles en
altura Tabla 5.2, para estar en correspondencia con los niveles sigma del fichero WRF con que se
ingestaria y que se muestra en la Figura 5.3 donde se aprecia que la chimenea emite en la sexta
capa. Puede observarse el mayor nimero de niveles en superficie, si bien se consideran también
varios niveles abarcando el rango vertical (500-2000 m) que se prevé alcance la emision desde
una chimenea de gran altura en su entorno local (Souto, 1993). Se destaca que la chimenea de As
Pontes emite en la sexta capa. Si a ello se le suma la sobreelevacion del penacho entonces este

alcanzaria alturas superiores.
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Como objetivo de este trabajo, con el fin de evaluar la mejor opcién de aplicacion del modelo
CALMET en este entorno, se ensayaron 10 configuraciones distintas de datos de entrada al

mismo, basadas en:

a) Simulaciones meteoroldgicas (Saavedra et al., 2012) proporcionadas por el modelo de
prediccion meteorolégica WRF (Skamarock et al., 2008) con distintas resoluciones espaciales. La
configuracion del modelo WRF empleado fue la misma que la que se aplica en el sistema
operacional de prediccion de la calidad del aire PRESAXIO (Souto et al., 2014), si bien se
sustituyeron las predicciones del modelo GFS (Geophysical Forecast System) suministradas por el
US NCEP (Centro Nacional de Prediccibn Ambiental, EEUU) por los reandlisis del mismo modelo,

gue incorporan las medidas disponibles sobre el hemisferio Norte.
b) Medidas meteoroldgicas disponibles en el dominio de simulacién, en superficie y en altura.

En primer lugar, se aliment6 al modelo CALMET solo con resultados del modelo WRF a 9 km y
3 km de resolucion (Seccion 5.4.1), y empleando distintas resoluciones horizontales en CALMET
(3km, 1 km, 0,5km y 0,2 km). Una vez confrontados sus resultados frente a las medidas en
superficie disponibles, se seleccion6 la resolucién de 0,5 km para CALMET como la idénea para
su aplicacion y se ensayaron distintas combinaciones de datos de entrada, basadas en las

medidas meteorolégicas y los resultados del modelo WRF a distintas resoluciones.

En la Tabla 5.2 se resumen las 9 configuraciones diferentes resultantes y aplicadas, clasificadas en
dos grupos:

Tabla 5.2 Configuraciones aplicadas del modelo CALMET combinando resultados del modelo WRF y/o
medidas como datos de entrada.

Nombre | Configuraciones
Grupo 1
Cm-3/9km Solo WRF 9 km, resolucién 3 km
Cm-3/3km resolucion 3 km
Cm-1/3km resolucion 1 km
Cm-0,5/3km Solo WRF 3 km resolucion 0,5 km
Cm-0,2/3km resolucion 0,2 km
Grupo 2
Cm(W) Igual a Cm-0,5/3km
Cm(S+U) Medidas de 11 estaciones meteoroldgicas de superficie y 1 en altura

(radiosondeos).

Cm(W+S6) WRF 3 km y 6 estaciones meteoroldgicas de superficie

Cm(W+S) WRF 3 km y 11 estaciones meteorologicas de superficie. Utilizada solo para la
validacion del modelo CALPUFF

Cm(Sw+Uw) | WRF3 km reformateado como medidas virtuales de 6 estaciones meteoroldgicas
de superficie y 1 en altura.

Cm(S6+U) Medidas de 6 estaciones meteoroldgicas de superficie y 1 en altura
(radiosondeos)
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Grupo 1: 5 configuraciones en las que se emplearon como datos de entrada solo resultados del
modelo WRF, incluyendo la configuracion CALMET 0,5 km alimentada con el modelo WRF 3 km y

elegida como base CALMET en los ensayos del Grupo 2.

Grupo 2: 4 configuraciones en las que se emplearon medidas meteoroldgicas, repitiendo en este

Grupo la configuracién CALMET 0,5 km alimentada solo con el modelo WRF 3 km.

Una descripcion mas detallada de las opciones elegidas en la configuracion del modelo CALMET
se recoge en el Anexo 1.

5.4.1 Simulaciones meteorolédgicas con el modelo WRF

Como parte de los datos de entrada del modelo CALMET en las simulaciones del Grupo 1 y del
Grupo 2 (excepto las simulaciones Cm(S+U) y Cm(S6+U)) se emplearon los resultados de
simulacién del modelo WRF ejecutado de acuerdo con la configuracion que se describe a

continuacion.

El modelo WRF v.3.2 (Skamarock et al., 2008) se ha configurado con 30 niveles verticales y 3
niveles de anidamiento (one-way) (Figura 5.1) de 27, 9 y 3 km, el Ultimo de los cuales se utiliza
para suministrar los datos meteorolégicos de entrada al modelo CALMET. El espaciado entre
niveles verticales se incrementa gradualmente con la altura, con el nivel mas bajo a 10 m sobre el
suelo y el nivel superior a 100 hPa. De los ensayos de Saavedra et al. (2012) con el modelo WRF
sobre la region se dedujo la mejor configuracion del modelo aplicada en este trabajo, que incluye:
el esquema Kain-Fritsch para la parametrizacion de cumulos (sobre los dominios de 27 y 9 km,
Unicamente), el esquema WSM3 para la microfisica de nubes, los modelos de radiacion RRTM

para onda larga y de Dudhia para onda corta, y el modelo de suelo con 5 capas.

Particular atencién se puso en el ensayo de diferentes parametrizaciones de capa limite
atmosférica del WRF sobre la regién de estudio, en los trabajos de Saavedra et al. (2012) y Souto
et al. (2013). En dichos trabajos se ensayaron y evaluaron los siguientes esquemas: Yong Sei
University-Pleim-Chang (YSU), Mellor-Yamada-Janjic (MYJ), and Asymmetric Convention Model 2
(ACM2). De acuerdo con dichos trabajos los esquemas YSU y ACM2 son los que ofrecen mejores
resultados de altura de capa de mezcla, si bien un andlisis mas detallado de los perfiles verticales
de velocidad de viento y temperatura, comparados con datos de radiosondeos en la region,
permite concluir que el esquema YSU (Hong and Lim, 2006) es el mas realista en la modelizacion
de la estructura vertical de la capa limite. Por ello, son los resultados del modelo WRF obtenidos

con este esquema los aplicados como datos de entrada al modelo CALMET.

Como datos meteorolégicos de entrada al modelo WRF, condiciones iniciales y de contorno, se

emplearon los reanalisis elaborados con el modelo GFS (Geophysical Forecast System) por el
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NCEP (National Centre for Environmental Prediction, EEUU) de 1° de resolucion, a intervalos de 3
horas. No se emplearon medidas meteoroldgicas en superificie y en altura adicionales, aparte de
las ingestadas por el NCEP en la elaboracion de dichos reanalisis. Los datos topograficos y de

usos de suelo proceden del United States Geological Survey (USGS, 2008).

Para la realizacion de las simulaciones en cada periodo seleccionado se inicializdé el modelo WRF
como un “cold start” o arranque en frio a las 0000 UTC del primer dia de cada periodo,
ejecutandose durante 72 horas de simulacion. En consecuencia, se considerd spin-up alguno,
teniendo en cuenta que los datos meteorolégicos de entrada ya procedian de los reandlisis
generados por el modelo GFS. Las condiciones de contorno se actualizaron cada 6 horas, y los
resultados se almacenaron cada hora con el fin de proporcionar datos representativos de periodos

horarios para alimentar el modelo CALMET con esa cadencia.
5.4.2 Medidas meteoroldgicas

Como parte de los datos de entrada para las simulaciones con el modelo CALMET del Grupo 2
(excepto Cm(W) y Cm(Sw+Uw)) se utilizaron datos de 11 estaciones meteoroldgicas de superficie
y 1 en altura (radiosondeo) localizadas dentro del dominio de simulacién (Tabla 5.3 y Figura 5.4).
En su eleccién se tuvo en cuenta que tuvieran datos validos en los periodos elegidos y que

estuvieran comprendidas en el dominio de validacion.

Tabla 5.3 Estaciones meteorolégicas en superficie y en altura que proporcionaron datos para la aplicacion y
validacion del modelo CALMET: Velocidad del viento horizontal, direcciéon del viento y temperatura.

Estacién | Latitud °N) | Longitud (°W)
MeteoGalicia
Mabegondo (Abegondo) 43,24 8,26
CIS Ferrol (Ferrol) 43,49 8,25
Marco da Curra (Monfero) 43,35 7,89
Fragavella (Abadin) 43,32 7,45
Guitiriz (Guitiriz) 43,23 7,78
EOAS-Santiago (Radiosondeo) 42,88 8,56
C.T. As Pontes
B1 (A Magdalena) 43,45 7,85
D1 (A Mourela) 43,43 7,85
B2 (Louseiras) 43,54 7,74
C9 (Mourence) 43,31 7,69
F2 (Fraga Redonda) 43,41 7,99
G2 (Vilanova) 43,55 8,03
AEMET
A Coruiia (Radiosondeo) 43,36 8,41
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Figura 5.4 Topografia del dominio de simulacién CALMET/CALPUFF, con la ubicacion de la C.T. As Pontes
y de las estaciones meteoroldgicas en superficie existentes para la aplicacion y validacion del sistema
CALMET/CALPUFF en el dominio de simulacion.

5.5 Modelo CALPUFF para validacion

Como modelo de dispersion del sistema CALMET/CALPUFF se empleé CALPUFF Version 6.42.
Como se ha justificado previamente, tratandose el contaminante SO, elegido como trazador
pasivo, se considero el efecto de su deposicion seca, pero no el de la deposicion humeda ni las
transformaciones quimicas. Bajo estas premisas, se ensayaron diferentes configuraciones en la

aplicacion del modelo CALPUFF, teniendo en cuenta:
a) La representacion del foco emisor, chimenea de la C.T. As Pontes.

b) Los campos meteoroldgicos resultantes del modelo CALMET, en funcion de los resultados de la

validacion de distintas configuraciones de este modelo meteorolégico.
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Figura 5.5 Vista en planta de la chimenea de la C.T. As Pontes, con los cuatro liners insertados dentro de
ella. Medidas en mm y grados (°).

En particular, en lo que se refiere a la representacion del foco emisor, la chimenea que evacula los
gases de combustibn de la C.T. As Pontes consta en realidad de 4 conductos o liners
independientes (Figura 5.5), cada uno de ellos conectado a una caldera de carbdn distinta,
encastrados en la misma estructura constructiva. Asi, en realidad esta chimenea esta compuesta
por cuatro chimeneas independientes, de igual altura y diametro, ubicadas practicamente en la
misma coordenada geogréafica. Esto podria permitir su consideracion como una Unica chimenea
virtual, cuyos parametros geométricos deben resultar acordes con la influencia que la geometria

de cada liner real tiene sobre la dispersion de los contaminantes.

Asi, se definieron dos alternativas para describir en el modelo CALPUFF los cuatro liners que
componen la chimenea real. La alternativa A consisti6 en considerarla como cuatro fuentes
puntuales independientes y la alternativa B, como una sola fuente puntual virtual, cuya emision
sera la suma de la de los cuatro liners y cuya seccion circular de salida es también la suma de las

secciones circulares de los cuatro liners.

En la consideracion de una sola fuente puntual equivalente se realizaron diversas precisiones.
Para obtener la temperatura y la concentracion de emision equivalentes, se promediaron en todo
el periodo los promedios horarios de los cuatro liners, dado que apenas experimentaron

variaciones en cada periodo. En cuanto a la velocidad de emision equivalente, se calculd la
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velocidad horaria promedio a partir de las temperaturas y los caudales normalizados horarios
promedio, y considerando un didmetro equivalente al del 4rea resultante de la suma de las areas

de la seccion transversal de los cuatro liners y, dada su reducida variacion, se promedié a cada
periodo.

Una descripcion mas detallada de las opciones elegidas en la configuracion del modelo CALPUFF
se recoge en el Anexo 2.
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6 Periodos de validacion de los modelos CALMET y CALPUFF

Un paso previo imprescindible, para el estudio es la correcta eleccion de los periodos sobre los
cuales los andlisis y calculos seran realizados. En el caso de la C.T. As Pontes, para la estimacion
a partir de las medidas de inmision, fue necesario establecer una serie de criterios que hiciesen

esta estimacion representativa.

Solo se consideraron aquellos periodos para los que hubiese promedios horarios de inmision, lo
suficientemente alejados, por encima del nivel de deteccion de SO, en las estaciones de As
Pontes, que es de 3 ug/m?, dado que apenas hay otros focos significativos que puedan afectar a
dichas estaciones. En caso contrario, se consider6 que el impacto del penacho no era
significativo.

11JUL2006 00Z
500 hPa Geopotential (gpdm) und Bodendruck (hPa)

afd

N

Figura 6.1 Mapa de presién en superficie (hPa) y geopotencial a 500 hPa (Dm) correspondientes al
11/7/2006, como un dia caracteristico de periodo de validacion P3 (Wetterzentrale, 2010).

Se eligieron tres episodios de SO, con las premisas de que las emisiones tuvieran un posible
origen inicial en la UPT As Pontes, que hubiera un maximo en una estacion rural (B2 o F2), que
tuviera una duracion de tres dias: dia del maximo y los dos dias previos al maximo; y que el viento

predominante fuera procedente de la central. Por ejemplo, maximo en F2 con viento del NE. Como
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resultado, los periodos elegidos fueron: P1: del 13 al 15 de julio de 2005; P2: del 1° al 3 de junio
de 2006; y P3: del 9 al 11 de julio de 2006.

El patron sinoptico predominante en la regién durante los tres periodos es claramente estable y
anticiclonico, con muy leves diferencias entre ellos. A modo de ejemplo, en la Figura 6.1 se
muestra el mapa sindptico del dia 11/7/2006, caracteristico del periodo P3. Los tres periodos se
caracterizan por el Anticiclon de las Azores extendiendo su influencia sobre la Peninsula Ibérica y
provocando un flujo sinoptico E-NE sobre el Noroeste de la misma (Figura 6.1). Como
consecuencia, las condiciones meteoroldgicas en las que se observan los niveles de inmision de
SO, mas altos durante los episodios se corresponden con altas temperaturas y vientos flojos a

moderados, soplando del Este o del Nordeste.
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7 Local-scale meteorological model validation: WRF and CALMET

In 1981, Willmott (1981) pointed out the advantages of using the RMSE to assess meteorological
models; discriminate other parameters motivated by the overestimation of small mistakes or the
masking of large errors.

Many authors that use CALMET with different purposes validate the obtained wind fields. Truhetz
et al. (2007) validated the outputs of a MM5-CALMET coupling in the Alpine region. Lee et al.
(2003) conducted a study of sensitivity of the R1 parameter for many configurations of MM5-
CALMET and used for this the mean error, the test of t-Student, the standard deviation of main
error and a significance test F; Radonjic et al. (2005) proposed and validated a new methodology
for the treatment of surface measurements and CALMET interpolation in an area near Lake
Ontario; while in Hong Kong, Yim et al. (2009) validated a MM5-CALMET coupling to study the
wind potential.

Furthermore, experience in the application of these statistical methodologies has resulted in typical
ranges validity or recommended for their parameters applicable to atmospheric models, which will
be the methodology adopted in this work.

7.1 Validation methodology of the CALMET and WRF meteorological models

Because there is a large number of possible configurations to choose from, each meteorological
model must be validated before it implementation, verifying it with measures to determine the

degree of accuracy of the prediction proposal and obtain a suitable model configuration.

Once considered the parameters of many configurations, estimation problem arises of how
representative it can be every coupling, their respective configurations and the error associated
with each. For this porpouses, a graphical comparison of the time series models for wind speed,
wind direction and temperature, contrasting with the measures (Annex 3) and the result of WRF
(Seccion 5.4.1) was performed; and the error is estimated by various statistics parameters shown
in Table 7.1, in addition to the classic linear regression coefficient R* (Jimenez et al., 2006;
Hogrefe et al., 2001).

A perfect model would show zero values for each of the first eight parameters while for R? would

be one.
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Table 7.1 Definition of statistic parameters used for meteorological model evaluation.

Parameter Definition
1 N
MB = WZ(M -0) Mean bias
1
1 N
MAGE = WZ“VI -0 Mean absolute gross error
1
1 2
RMSE = WZ(M -0) Root mean square error
1
13 (M-0
MNBE = WZ(TJ -100% |Mean normalized bias error
1
13| M-0
MFB==>"| —— |-100% |Mean fractionalized bias
N T\ M +%
1&(M-0
MNGE :WZO o |J-lOO% Mean normalized gross error
1
N
> M-0|
NME = +———-100% Normalized mean error
>0
1
N
>.(M-0)
NMB = +— -100% Normalized mean bias
>0
1

of observations,

where N is the number
M
@) is the observations.

Most of the meteorological models are validated against surface measurements, due to the limited
availability of measures in upper air. However, this work dispose of some upper air measurements
from routine rawinsonde, which have served to complete this validation; given the great importance

of weather conditions in upper air in the plume dispersion of atmospheric pollutants (Figure 7.1).

For upper air validation two graphic comparisons were made: one with upper air profiles at different
times of the results of the WRF and CALMET models for wind speed, wind direction and
temperature, checking them against the measures. The other verification consists in comparing

time series of the planetary boundary layer (PBL) depth, calculated by the model and estimated

from upper air measurements available.
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Figure 7.1 Location (UTM coordinates) and physical geography of the CALMET simulation domain with the
location of meteorological surface and upper-air sites. (A:CALMET model input data in some Group 2
simulations. O: Surface data used in model CALMET Group 2 validation and (O) Rawinsonde release points
used in model validation. EOAS-Santiago rawinsonde represented in the SW domain corner is actually
released at South of the domain, although their movement during ascent provides upper air data
representative of conditions in the simulation domain. Additionally, As Pontes power plant location is
observed (X) in the center of the domain.

7.2 Meteorological measurements

Set of meteorological measurements for models implementation and validation includes hourly
averages of 11 surface stations, and data of two rawinsondes releases located in the Northwest of
the Iberian Peninsula (Figure 7.1). When only 6 of the 11 surface weather stations provided input
to the model CALMET, the other five stations were used in the validation of the model simulations.
Upper air measurements were collected from two rawinsondes (Figure 7.1), EOAS-Santiago
(MeteoGalicia) and A Corufia (AEMET), who study periods that were available alternately throwing
every 6 hours. From this datasets temperature, surface wind and PBL depth were derived

meteorological parameters used for meteorological models validation.
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7.3 Results
7.3.1 Surface validation

For surface evaluation, Table 7.2 shows the root mean square error (RMSE) modelled vs.
measured for the different WRF and CALMET simulations. Group 1 and Cm(S+U) simulations are
evaluated for 11 (all) sites; Group 2 simulations are evaluated for the 5 sites not applied in those
simulations. With respect to surface wind speed, Group 1 simulations provide similar surface
performance, showing that CALMET cannot improve WRF results without measurements. Of
course, the lowest RMSE values are obtained for the Cm(S+U) simulation, as it is tested against
the surface sites which are used as input data. About the other Group 2 simulations, a significant
improvement with respect to WRF results is obtained using WRF results and 6 surface sites data
(Cm(WRF+S6)), even better than using surface and upper-air measurements (Cm(S6+U)): also,
for the P3 period, the use of surface measurements as CALMET input produce worse results,
showing that the available surface sites are very different, and their measurements are locally

affected.

Comparing validations between Groups 1 and 2 simulations (except Cm(S+U)) the use of
measurements as input to CALMET model not seem to reduce substantially the RMSE; except in
the case of Cm(WRF+6S) simulation, which combines WRF model output with data of 6 sites not
used in the validation; even better than using Cm(S6+U) data of 6 sites in the same area and
upper air measurements (2 rawinsondes launched each 6 hours), indicating that the WRF model
accordingly adapted provides better results at local scale than those provided by routine
meteorological rawinsondes. Even the combined Cm(Sw+Uw) test that use WRF model outputs
transformed into synthetic measurements on specific sites, with actual surface data and

rawinsonde does not provide a significant improvement.

From these results, it also finding that the Cm(S6+U) simulation provides good results for surface
wind speed (Emery et al., 2001), for use as input to a atmospheric dispersion model. The results of
surface temperature are, however, disparate; and although in the case of simulation of air quality
for passive species, temperature has no a significant influence, the possible causes of this

deviation are considered important to analyze.
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Table 7.2 RMSE from CALMET simulations from surface meteorological sites data, wind speed and
temperature during 3 validation periods.

RMSE, wind speed RMSE, temperature

Simulations C)

(m-s-1)

CALMET meteorological

: : P1 P2 P3 P1 P2 P3
inputs and grids

Group 1 (from 11 sites)

WRF (3 km) - 1574 | 2582 | 1.968 | 3.635 | 1.879 | 2.522

WREF results only, 1 km grid

Cm-1/3km ;
resolution

1.495 | 2550 | 1.946 | 3.753 | 2.305 | 3.092

WRF results only, 0.5 km

Cm-0,5/3km = Cm(W) grid resolution

1.498 | 2.510 | 1.919 | 3.755 | 2.293 | 3.083

WREF results only, 0.2 km

Cm-0,2/3km . .
grid resolution

1.499 | 2,527 | 1.914 | 3.763 | 2.285 | 3.081

Group 2 (from 5 sites)

Data from 11 (all) surface

Cm(S+U) and 2 upper-air sites

0.048 | 0.061 | 0.054 | 0.650 | 0.050 | 0.732

CM(W+S6) WRFreS“'tssitaeszS“rface 0.493 | 2.018 | 1.982 | 3.480 | 2.005 | 2.736

WREF results (as
Cm(Sw+Uw) measurements), 6 surface | 1.463 | 2.245 | 2.250 | 3.577 | 3.374 | 2.825
and two upper-air sites

Cm(S6+U) Datafrom 6 surface and 2 | 4 /15 | 5 491 | 2622 | 1.416 | 2.870 | 2.369
upper-air sites

Table 7.3 MB (mean bias) and RMSE of surface temperature results (°C) from different WRF and CALMET
simulations against 5 different testing sites, along P2 period.

WRF(3 km) Cm(W) Cm(W+S6) | Cm(S6+U)

Site MB | RMSE | MB | RMSE | MB | RMSE | MB | RMSE

Fragavella 1.040| 2.369 |1.386| 1.937 |1.386| 1.937 |3.500| 4.314

Guitiriz 0.894| 1.537 |0.933| 1.229 |0.933| 1.229 |0.944| 2.033

Mabegondo |-0.384| 1.912 |0.265| 2.798 |0.265| 2.798 |-2.401| 3.632

Marco da Curra | 0.374| 1.133 |0.327| 0.914 |0.327| 0.914 |0.249| 1.374

B1 Magdalena |-0.205| 1.334 |-0.666| 2.482 |-0.666| 2.483 |-1.384| 1.830
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Figure 7.2 Surface temperature time series both simulated by WRF and CALMET (several simulations) and
observed at (a) Fragavella and (b) Mabegondo sites, along P2 period.

When analizing surface temperature, poor performance is achieved in all tests and periods, with
RMSE values even above 3 °C; except, of course, in the reference test Cm(S+U). In fact, the use
of surface measurements from the other 6 sites (different than testing sites) as CALMET input
does not improve their surface temperature results. As an example, Table 7.3 shows RMSE values
for the P2 period against the 5 testing sites. The worst statistics are usually achieved in

Mabegondo (coastal), Fragavella and B1-Magdalena (inland) sites.

Figure 7.2 shows surface temperatures simulated by WRF and CALMET (several inputs) and
observed at Mabegondo and Fragavella sites along P2 period. It can be observed the daily
temperature oscillations typical in anticylone conditions. However, at Fragavella the simulated
temperature is usually higher than observed, with some improvement when measurements from
other sites are combined to WRF results as CALMET input; only WRF results provide a bit lower
nocturnal temperatures than observed, which are partially corrected by CALMET. On the other
hand, at Mabegondo site all simulations provide lower daily temperature oscillations, even though it
is a coastal site with softer temperature oscillations. Anyway, these differences cannot be

corrected by using measurements from the other 6 sites as CALMET input. Again, the local
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characteristics of the available surface sites in this complex terrain environment do not allow

improving CALMET results.
A more detailed description of CALMET model validation results is showed in Annex 5.
7.3.2 Upper-air validation

About upper-air evaluation, PBL depth, both modelled (Group 1 simulations) and estimated from
rawinsonde data are compared. CALMET PBL depth is modelled as follows: in land, using Holtslag
and van Ulden (1983), and over water using a profile technique, considering air-sea temperature
difference (Scire et al., 2000). PBL depth estimation follows the critical bulk Richardson number
method (Vogelezang et al., 1996) in dry atmosphere (as a function of potential temperature). A

critical Richardson number of 0.25 is applied.
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Figure 7.3 Estimated PBL depth (Vogelezang et al., 1996) during P2 and P3 validation periods from the

virtual potential temperature data (OBS-RS-POS) and potential temperature (OBS-RS-TP) of EOAS-
Santiago rawinsonde (at 06 UTC and 18 UTC every day), simulated by the WRF model (WRF) and
simulated by different CALMET model configurations (Cm-1/3km, Cm-0.5/3km, Cm-0.2/3km) previously

described. In gray color and scaled is represented the stack. With dashed lines its height is extending.

Figure 7.3 and Figure 7.4 show PBL depth time series estimated with data from the rawinsondes of
EOAS-Santiago and A Coruia respectively in the validation periods. For EOAS-Santiago during
the period P1 the rawinsonde was not operational. In both cases the evolution of the PBL depth
calculated by WRF model (WRF) and calculated by the CALMET model fed by the WRF model
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outputs with horizontal resolution of 1 km CALMET (Cm-1/3km) is also shown, 0.5 km (Cm-0.5/3
km) and 0.2 km (0.2-Cm/3km).

As shown in both locations, CALMET model provides PBL depth estimates closest to the estimated
from rawinsondes than WRF model, being better CALMET model estimations as higher is it
horizontal grid size. While in this case the differences between the resolutions of 0.5 and 0.2 km
are not very significant. This indicates that the CALMET model improve calculation of the PBL
depth respect WRF because of their greater number of vertical levels in the PBL; can also
influence of the turbulent settings boundary layer selected in each model; even though the greatest
horizontal grid size of CALMET model may slightly improve that estimation. It is emphasized that in
night hours As Pontes stack emits over the PBL. If plume rise is added then this would reach

greater heights and the mixture of contaminants would be much weaker.
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Figure 7.4 PBL depth time series over A Corufia (at 00Z and 12Z every date) modelled by WRF model (YSU
PBL scheme) and different CALMET model resolutions (lines) and estimated from the A Corufia rawinsonde
data (dots). PBL depth estimated using observed virtual potential temperature (OBS-RS-TPV), and using
observed potential temperature (OBS-RS-TP) (Vogelezang et al., 1996). In gray color and scaled is
represented the stack. With dashed lines its height is extending.
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Figure 7.5 Temperature and wind speed profiles on June/01/2006 at 0Z and 12Z, both measured by A
Corufia rawinsonde and calculated by different models simulations: WRF output, Cm(S6+U), and
Cm(0.5/3km).

As an example of PBL profiles, Figure 7.5 shows temperature and wind speed profiles on
June/01/2006 at 0 UTC and 12 UTC, both measured by A Corufia rawinsonde and calculated by
different models simulations: WRF output, Cm(S6+U), and Cm(0.5/3km); the rest of CALMET

simulations results (also using surface measurements) are very similar to Cm(0.5/3km).

Modelled 0 UTC temperature profiles can reproduce upper air lapse rate and thermal inversion
observed between 500-1000 m, but less stronger than observed. As expected, the best agreement
is obtained by the Cm(S6+U) simulation. At 12 UTC, a light stability change is observed between
500-1500 m, which is only reproduced by Cm(S6+U); also, the WRF model produces a small
change between 1000-2000 m.

Observed wind speed at 0 UTC is very sparse, with values between 5-12 m-s™ and the lowest
values around 2000 m; as a consequence, Cm(S6+U) produces a quite flat wind speed profile,
around 6 m-s™, with the highest value close to surface level. The other simulations provide a wind

speed peak at 500 m, which is not observed. Better simulations results are achieved at 12 UTC,
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with an upper-air wind speed increment both observed and modelled, although the small number of

measurements shows a more sparse profile.

A more detailed description of upper air CALMET model validation results is showed in Annex 6.
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8 Atmospheric dispersion model validation: CALPUFF

There are many CALPUFF model validation tests (O'Neill et al, 2001; Levy et al, 2003;
Protonotariou et al, 2004; Cohen et al, 2005; Yau et al, 2010; Dresser et al, 2011; Fishwick et al,
2011; Ghannam et al, 2013). Most of them are based on experiments with passive specific tracers
and a lot of surface and upper air measurements during the experiments, in order to achieve the
best performance evaluation model. However, with the real sources and the limited measures,
uncertainties arise (both in measurements and model results) and a worse performance of the

models is expected.

As a reverse application, Cohen et al. (2005) validated CALPUFF using R%in a regression model
built with estimated emissions of mobile sources of benzene, 1,3-butadiene and diesel PM in
Portland, Oregon.

Meanwhile, Dresser et al. (2011) compare CALPUFF against AERMOD and validate their results in
Martins Creek, Pennsylvania, using sulfur dioxide as a tracer. To validate using four methods: the
first calculated the relationship between the measures and the model output. In the second
calculated and the plotted Robust High Concentration (RHC). The third method uses statistics
Fractional Bias (FB) and Composite performance measure (CPM). For the last stage used the
statistical package for models evaluation, BOOT (Chang and Hanna, 2005).

Fishwick et al. (2011) validate the dispersion model for PMy,, in the mining region of Queensland,
Australia, using Index of Agreement (IOA), RHC, root mean square error (RMSE) and the

Maximum Concentration Ratio (Maxg).

Meanwhile, Ghannam et al. (2013) validate the dispersion model results for CO, NO,, and PMy,
emissions from an industrial complex in Beirut (Lebanon); and use the FB, the Geometric Mean
Bias (MG), the normalized mean square error (NMSE), the fraction of the predictions within a factor
of 2 of observations (FAC2) and linear regression.

In lllinois, Levy et al. (2003) evaluated the sensitivity for various CALPUFF configurations of 9

power plants, to assess the impact of, primary and secondary particulate material.

Furthermore, Protonotariou et al. (2004), validated and compare CALPUFF, REMSAD and UAM in

the metropolitan area of Athens, Greece. For them compare glc plots and site values.

In turn, Yau et al. (2010) compare and validate CALPUFF and AUSTAL2000 results comparing the
predicted glc values with measures, through statistics (NMSE, linear correlation coefficient (COR),

FAC2, FB, fractional standard derivation (FS) and quartiles and dispersion plots.
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Meanwhile, Chang (2003) compare CALPUFF and two models (HPAC, and VLSTRACK)
contrasting the model results with measurements and using the FB, MG, NMSE, geometric

variance (VG) and FAC2 parameters.

At present also newest methods are tested to validate meteorological models: for example Snyder
et al. (2007) used the Bayesian statistical method to validate RegCM3; Cao (2010) uses neural
networks. But most of the authors contrast the results of the meteorological and air quality models
with measurements of meteorological stations and calculates many statistics such as RMSE, BIAS,
etc. (Carvalho, 2002b; Chang, 2004; Soriano et al., 2006). Meanwhile, Jimenez et al. (2013), used
in addition to the RMSE and BIAS the relative error and compare the model with wind patterns

acquired during a 13 year period.

8.1 Validation methodology of the CALPUFF model

Because of the limited air quality monitoring sites available in the domain (Figure 8.1), the typical
statistical comparison between hourly model results and measurements (site by site) was changed
by an integrated plume impact evaluation, based in the maximum SO, glc, Cmax, over a
0.5x0.5 km? resolution simulation grid. Also, the travel distance to the maximum glc, Xmax, was
calculated. In order to estimate both parameters from the glc measurements, an interpolated glc
grid was obtained, hour by hour, using the Vila-Guerau de Arellano (1993) modified equation
recommended for to take into account the representativeness of data around each station (De
Castro, 2001):

- (Ec 8.1)

1
N

Ze"n(ivi)
1

where ¢, isthe measured glc in site n, and,
r,(i,j) is the distance between the site n and the (i,j) grid point where glc is calculated.

The spatial distribution of the measured concentration for each simulation period is obtained from

the interpolation measures results (Annex 4), which allows the derivation of:

a. The travel distance to the maximum glc, Xmax, relative to the source preponderant, the As
Pontes power plant.

b. The value of this maximum glc, Cmax, which may be greater than any of the measured values

in the stations.

For better determination of these two parameters, hourly glc isopleth, stimated by CALPUFF model
and interpolated by Kriging method (Morphet, 2009) using SURFER 9 (Golden Software, 2009),

were developed.
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Thus, it is possible to evaluate the goodness of the results, both qualitatively and quantitatively, as
the travel distance to the maximum glc reports the direction and the extent of the plume and the

maximum glc value indicates its expansion.

Defined maximum Glc and travel distance to the maximum glc as the two dispersion parameters to
validate, for maximum glc above described statistics for meteorological models were applied, and
other specific focused in atmospheric dispersion models validation, recommended in ASTM ( 2000)
and incorporated by Chang and Hanna (2005) in its BOOT software. While travel distance to the

maximum glc interpolated and simulated with CALPUFF were compared using maps.

8.2 Air quality sites for validation

To validate CALPUFF model results, average hourly SO, glc from 10 air quality stations available
around the As Pontes power plant during the three validation periods, were compared and listed in

Table 8.1; whose geographic location is shown in Figure 8.1.
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Figure 8.1 Geographical location of air quality sites whose data were used to validate CALPUFF dispersion

model in the vicinity of As Pontes power plant.
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Table 8.1 Air quality sites for CALPUFF model validation around As Pontes.

Site Latitude (°N) | Longitude (°W) | Parameter
B1 Magdalena 43.45 7.85
B2 Louseiras 43.54 7.74
C9 Mourence 43,31 7.69
F2 Fraga Redonda 43.41 7.99
G2 Vilanova 43.55 8.03 SO gl
A6 Capelada 43.68 7.96
B6 Curuxeiras 43.49 7.65
B7 Condomifias 43.60 7.55
F4 Taboada 43.40 8.10
F5 Bemantes 43.34 8.18

8.3 Results

Keeping CALPUFF model settings and spatial resolution previously described, three different
CALMET/CALPUFF configurations were validated:
Calpuff.1: 4 point sources (one per liner) and CALMET Cm-0.5/3km meteorological data
(without meteorological measurements).
Calpuff.2: 4 point sources (one per liner) and CALMET Cm (S11+U2) output as
meteorological data (all meteorological measurements in surface and upper air).
Calpuff.3: 1 virtual point source equivalent to the sum of the four liners and CALMET Cm-

0.5/ 3km output as meteorological data (without meteorological measurements).

Different statistics (Chang and Hanna, 2005) calculated for the maximum glc simulated is seen in
Table 8.2, for each validation periods. In all three periods, best statistics is obtained with Calpuff.1
simulation (CALMET results driven by WRF and 4 liners). Calpuff.2 simulation (CALMET fed
measures and 4 liners) get considerably worse, and similar to those reached with simulation
Calpuff.3 (CALMET results driven by WRF and 1 virtual source). In fact, Calpuff.3 Calpuff.2 and
have different results depending on the validation period, improving Calpuff.2 in the period P1, and
offering significantly worse statistics in the periods P2 and P3: showing the great influence that
adequate weather simulation exercises on the model results CALPUFF above modeling emitting

source.

A better understanding of these results is derived from the comparative analysis of the travel
distance of maximum glc, Xmax, simulated with CALPUFF estimated by interpolating and glc
measurements. Figure 8.2 shows the results of Xmax over P2 validation period (June 1-3, 2006).
Apparently CALPUFF overestimates the Xmax value, although it should be appreciated that the
interpolated value Xmax rarely exceeds 20 km, because the distance between air quality stations

and the source rarely exceeds this value.
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Figure 8.2 Hourly maximum maximum glc travel distance, both calculated (CALPUFF) and interpolated (from
measurements) along the testing period June 1°-3" 2006.
Thus, whenever CALPUFF Xmax values exceed the interpolated values are significant only in
Xmax below 20 km. It can be seen that Calpuff.1 simulation provides travel distances slightly larger
than Calpuff.2 simulation, which is understood by consideration of 4 independent liners allowing
greater outlet speed of gases when any of them goes lower flow. More relevant is the high Xmax
values oscillation obtained with Calpuff.2 simulation, due to the great heterogeneity of the
meteorological measurements available and applied as CALMET input in this simulation; values

usually away from the interpolated, so this errors simulation are significantly higher.
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Table 8.2 Cmax statistics (Chang y Hanna, 2005) for the three simulation periods, using Calpuff.1 (WRF data with 4 liners), Calpuff.2 (meteorological measurements
with 4 liners) and Calpuff.3 (WRF data with 1 virtual liner), CALMET/CALPUFF configurations. Best statistics in bold.

Calpuff.1 Calpuff.2 Calpuff.3 Calpuff.l Calpuff.2 Calpuff.3 Calpuff.1 Calpuff.2 Calpuff.3
P1: 13-15 julio 2005 P2: 01-03 junio 2006 P3: 09-11 julio 2006

FB -0.14 -1.08 -1.31 -0.30 1.58 0.76 0.04 -1.71 1.02
MG 0.98 0.50 0.24 0.63 29.63 1.88 1.26 0.16 3.86
NMSE 3.37 22.41 12.80 0.93 12.27 2.49 1.39 46.48 3.92
VG 4.60 14.94 36.64 2.51| 241050.58 3.52 13.13 592.47 99.13
FAC2 0.50 0.33 0.25 0.47 0.16 0.37 0.44 0.32 0.28
FBFN 0.48 0.15 0.04 0.43 1.70 1.03 0.45 0.02 1.08
FBFP 0.62 1.23 1.35 0.44 0.01 0.13 0.41 1.73 0.06
MAE 11.02 166.55 269.71 40.63 99.93 62.24 3.77 1084.55 62.90
MGFN 1.60 1.29 1.07 1.32 30.18 2.36 1.89 1.13 4.20
MGFP 1.63 2.59 4.50 2.10 1.02 1.26 1.50 6.84 1.09
MOEFN 0.49 0.67 0.87 0.67 0.08 0.30 0.56 0.87 0.29
MOEFP 1.49 1.23 1.11 1.14 -0.01 7.80 2,10 1,08 -0,50
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9 Aplicacion del sistema CALMET/CALPUFF en el Caribe

Desde el punto de visto de su fundamento teorico, los modelos atmosféricos basados en las
ecuaciones de conservacion en la atmosfera pueden ser aplicados en cualquier entorno y
atmosfera, adaptando las propiedades de ambos a cada localizacién. Sin embargo, el uso de
parametrizaciones empiricas para la resolucion de multitud de fenbmenos de microescala que

requieren este tipo de modelos puede hacer que su extension a otros entornos resulte limitada.

En este apartado se describe la aplicacion del sistema CALMET/CALPUFF a un entorno del
Caribe, la bahia de Jagua en Cuba, incluyendo la validacion del modelo CALMET frente a las
medidas disponibles. A fin de evaluar la capacidad del sistema para la simulacién de la dispersiéon

de contaminantes atmosféricos de origen industrial en dicho entorno.

9.1 Dominioy periodo de estudio

La Bahia de Jagua (Figura 9.1) es una bahia semicerrada situada en la parte central de la costa
sur de la Isla de Cuba, abarcando un area de 90 km?. Sobre ella se prevé la instalacién de un
complejo petrolifero, préximo a la ciudad de Cienfuegos y a la region turistica de Rancho Luna.
Actualmente ya cuenta con dos focos industriales principales, una refineria de petréleo y una

central térmica.

Cienfuegos tiene un clima tropical estacional humedo, modificado por la influencia marina, su
latitud y su altitud. Las condiciones meteoroldgicas en el area de estudio pueden dividirse en dos
estaciones: seca (noviembre-abril) y lluviosa (mayo-octubre). La temperatura media anual es de
24,7 °C, con la maxima mensual durante la estaciébn humeda (27,0 °C en junio) y la minima
durante la estacién seca (21,6 °C en enero). De las series de precipitacion acumulada (1967-
2006) se deduce una precipitacién anual de 1507,5 mm; con el 81% de lluvia acumulada en la
estacién humeda, y el 19% en la estacion seca. Los vientos predominantes son del nordeste,

aungue existe una fuerte influencia de los vientos del sur y las brisas marinas (Barcia et al., 2009).

Con el objetivo de evaluar la capacidad del modelo meteorolégico CALMET para proporcionar
datos meteoroldgicos de entrada al modelo de dispersion atmosférica CALPUFF en el entorno de
la Bahia de Jagua se desarrollaron distintas simulaciones meteorolégicas a lo largo de un periodo
de 15 dias durante la estacidon seca, como la de mayor riesgo en términos de episodios de
contaminacién debido a la ausencia de lluvia. Este periodo abarca del 2 al 16 de enero de 2010,
comenzando a las 5 UTC del primer dia. Durante dicho periodo los vientos fueron flojos (media de

2,6 m-s™) y las temperaturas moderadas (valor medio de 17,0 °C).
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Figura 9.1 Localizacion y geogréfica del area de estudio (Diaz-Asencio et al., 2009).

9.2 Modelizacién meteoroldgica

En esta aplicacion el modelo CALMET se alimenté inicialmente con los resultados del modelo
meteorolégico WRF (Skamarock et al., 2008) sobre un area de 90x90 km? abarcando la Bahia de
Jagua, con la refineria existente en el centro (Figura 9.2). La resolucion horizontal del dominio

interior es de 3 km.

El modelo meteorolégico de mesoescala WRF posee diversas opciones de modelizacion de la
fisica y la dinamica atmosférica, cuya eleccién depende de la experiencia previa en el uso de
esquemas mas probados (generalmente, de uso operacional) frente a otros mas novedosos; y del

coste computacional de cada una de las opciones elegidas.
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Figura 9.2 Los tres dominios anidados aplicados en la simulacién con el modelo WRF sobre la Isla de Cuba,
cuyo dominio interior alimenta al modelo CALMET.

En este trabajo se eligieron las opciones que resultarian mas adecuadas para el objetivo de
suministrar datos meteorolégicos de entrada para la simulacién de la calidad del aire, para lo que
se consider6 la singularidad del entorno caribefio de estudio. Asi, se eligieron opciones
equivalentes previamente probadas sobre la Isla de Cuba con el modelo MM5 (Mitrani et al., 2003)
y configuraciones del modelo WRF aplicadas en paises caribefios, como Venezuela (CvM, 2009).

La configuracién finalmente aplicada es la siguiente:

a) Microfisica: WSM5, esquema WRF Single-Moment 5-class. Es una versién mas sofisticada

del esquema, que permite considera procesos multifase y agua superenfriada.

b) Parametrizacion de nube: Esquema de conjuntos Grell-Devenyi para las dos mallas mas
externas, de menor resolucién; sobre el dominio mas interior no se aplic6 ninguna

parametrizacion de nubes, al ser las celdas de la malla inferiores a 4 km.

¢) Radiacién de onda corta: Sobre el dominio mas externo se seleccioné el modelo RRTMG, un
esquema de radiacion con el método de superposicion aleatoria de nubes resuelta mediante
la aproximacién Montecarlo para la integracion de la trayectoria de la radiacion a través de la
columna atmosférica (MCICA). Sobre los otros dos dominios se aplicé el esquema de Dudhia,
consistente en una integracion simple hacia abajo, que resulta eficiente en el céalculo de la
reduccion de la radiacibn descendente por la absorcion con cielo despejado, nubes y

dispersion.
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d) Radiacién de onda larga: Nuevamente, se aplicé el modelo RRTMG sobre el dominio externo,
ahora para onda larga. Sobre los otros dos dominios internos se seleccion6 el modelo RRTM
(Rapid Radiative Transfer Model), que resuelve de manera eficiente (mediante tablas look-up)
la alteracion de la radiacién de onda larga debido a los gases traza y particulas atmosféricas

considerando distintas bandas de frecuencia.

e) Capa superficial: Analogia MM5, basado en Monin-Obukhov con subcapa viscosa de Carslon-
Boland y funciones de analogia estandar incorporadas como tablas look-up.
f) Superficie terrestre: Difusion térmica en 5 capas, considerando la temperatura del suelo.

g) Capa limite atmosférica: Esquema Yonsei University (YSU). Esquema no local con
tratamiento explicito del estrato de intrusion y perfil parabdlico de K para la capa de mezcla

inestable.
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Figura 9.3 Dominio de simulacién del modelo CALMET sobre la Bahia de Jagua, en el que se muestran:
Linea de costa y principales accidentes geogréficos y localizacién de las 7 estaciones meteorolégicas en
superficie existentes. Ademas se muestra el campo de vientos en superficie obtenido mediante la simulacion
CALMET Met_1 (solo con resultados WRF como datos de entrada) el 3/01/2010 a las 5:00 hora local.

En el caso del modelo CALMET, se emple6 una resolucion horizontal de 1x1 km? sobre el dominio

de 90x90 km?, (Figura 9.3) y los mismos niveles verticales empleados en el entorno de la C.T. As
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Pontes (Figura 5.3). Se activd el modulo de diagnéstico de viento, adoptando para el resto de

opciones del modelo los valores por defecto (Fox, 2009).

Tabla 9.1 Simulaciones y validaciones del modelo CALMET realizadas con diferentes datos de
entrada y conjuntos de datos de validacion, procedentes de las 7 estaciones meteoroldgicas en superficie

existentes.
Simulacion Datos de entrada para Estaciones meteorolégicas | Estaciones meteoroldgicas
CALMET CALMET para datos de entrada para validacion
Met 1 Resultados WRF - 7 (Todas)
Met_2 Resul_tados WRFy 2, ' Cienfuegos, Aguada Centro, Delfinario, Refineria,
estaciones meteoroldgicas Cruces, Abreus
Met_3 Resul_tados WRFy 4, . Clenfgegqs, Aguada, Centro, Refineria, Abreus
— estaciones meteorolégicas Delfinario, Cruces
Met_4 Resultados WRF y 5 Cienfuegos, Aguada, Centro, Refinerfa

estaciones meteoroldgicas

Delfinario, Cruces, Abreus

9.3 Validacion meteorolégica

En el dominio de simulacion se disponia de 7 estaciones meteorolégicas en superficie (Figura 9.3),

capaces de suministrar promedios horarios de los pardmetros meteorolégicos estandar. Como

datos de entrada al modelo CALMET, a los resultados de la simulacién con el modelo WRF se

afiadieron en algunos casos medidas meteorolégicas en superficie, para evaluar la capacidad de

éstas para mejorar los resultados del modelo CALMET.
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Figura 9.3 Dominio de simulacién del modelo CALMET sobre la Bahia de Jagua, en el que se muestran:
Linea de costa y principales accidentes geograficos y localizacion de las 7 estaciones meteorolégicas en
superficie existentes. Ademas se muestra el campo de vientos en superficie obtenido mediante la simulacion
CALMET Met_1 (solo con resultados WRF como datos de entrada) el 3/01/2010 a las 5:00 hora local.

En el caso del modelo CALMET, se empleé una resolucién horizontal de 1x1 km? sobre el dominio
de 90x90 km?, (Figura 9.3) y los mismos niveles verticales empleados en el entorno de la C.T. As
Pontes (Figura 5.3). Se activd el modulo de diagnéstico de viento, adoptando para el resto de

opciones del modelo los valores por defecto (Fox, 2009).

Tabla 9.1En el caso del modelo CALMET, se emple6 una resolucién horizontal de 1x1 km? sobre
el dominio de 90x90 km?, (Figura 9.3) y los mismos niveles verticales empleados en el entorno de
la C.T. As Pontes (Figura 5.3). Se activd el modulo de diagndstico de viento, adoptando para el
resto de opciones del modelo los valores por defecto (Fox, 2009).

Se establecieron asi cuatro configuraciones diferentes WRF/Medidas como datos de entrada al
modelo CALMET (Tabla 9.1), dependiendo de las estaciones meteoroldgicas elegidas en cada
configuracion. Y empleando las estaciones cuyos datos no fueron utilizados como entrada a

CALMET para la validacion de la simulacion del modelo CALMET.

Como resultado de las simulaciones con el modelo CALMET, incluso empleando solo los

resultados del modelo WRF como datos de entrada, los flujos superficiales obtenidos (Figura 9.3)
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son representativos de los patrones tipicos en el dominio durante la estacién seca (Barcia et al.,
2009). Dado que el dominio es esencialmente llano las alteraciones del flujo se deben

fundamentalmente a la influencia marina de la linea de costa.

Para la validacion de cada simulaciéon con el modelo CALMET se emplearon los estadisticos

descritos en la Tabla 7.1 (Jiménez et al., 2006).

En relacion con los resultados de velocidad de viento (Tabla 9.2), los estadisticos relativos
presentan valores elevados, aunque hay que tener en cuenta que la velocidad media durante el
periodo de simulacion fue muy baja (2,6 m-s™), aunque l6gicamente los estadisticos disminuyen a
medida que se incrementa el nimero de estaciones meteoroldgicas cuyos datos se emplean en el
modelo CALMET (siempre distintas de las empleadas para la validacién). Atendiendo a los
estadisticos absolutos, las diferencias no son tan significativas, pero también se observan mejoras
a medida que se emplean mas estaciones meteoroldgicas para proporcionar datos de entrada al
modelo.

Los estadisticos de temperatura en superficie (Tabla 9.3) muestran una dependencia mayor del
conjunto de datos de entrada empleado en la simulacion CALMET, con una mejora continua a
medida que mas estaciones meteoroldgicas suministran datos de entrada al modelo. Esto se debe
a que los resultados de viento del modelo CALMET no estan solamente basados en sus datos de
entrada, sino también en las restricciones fisicas aplicadas; sin embargo, los resultados de
temperatura del modelo CALMET se derivan de interpolaciones espaciales de los datos de
entrada empleados. En consecuencia, las temperaturas superficiales obtenidas con el modelo
CALMET estan esencialmente basadas en las medidas y sus mejores resultados se alcanzan
incluyendo en sus datos de entrada las medidas de 5 estaciones meteoroldgicas (Met_4), como se
esperaba. Incluso aunque las medidas en las estaciones de validacion no se emplean como datos
de entrada al modelo, lo que indica que la distribucion de temperatura en el dominio es bastante

homogénea.

Tabla 9.2 Resultados de los estadisticos de velocidad de viento superficial horaria (los absolutos, en m-s'l)
para las diferentes simulaciones con el modelo CALMET realizadas en el periodo de 15 dias de validacion
sobre la Bahia de Jagua (Cuba).

Simulacién
CALMET MB MNBE (%) MFB (%) MAGE MNGE (%) NME (%) NMB (%) RMSE

Met_1 2,516 2554,485 84,383 2,674 2558,273 123,818 116,523 3,039
Met_2 1,203 770,687 47,395 1,835 788,922 79,462 52,101 2,214
Met_3 0,577 746,365 31,332 1,514 772,896 62,775 23,941 1,851

Met_4 -0,345 9,791 -9,369 1,082 50,123 36,114 -11,499 1,353
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Tabla 9.3 Resultados de los estadisticos de temperatura superficial horaria (los absolutos, en °C) para las
diferentes simulaciones con el modelo CALMET realizadas en el periodo de 15 dias de validacion sobre la
Bahia de Jagua (Cuba).

Simulacion MNBE NME
CALMET MB (%) MFB (%) MAGE MNGE (%) (%) NMB (%) RMSE
Met_1 1,391 12,412 9,880 2,267 16,631 13,351 8,194 2,932
Met_2 -0,511  -2,647 -3,620 1,710 10,653 9,939 -2,971 2,137
Met_3 0,094 1,562 0,827 1,334 8,610 7,849 0,553 1,804
Met_4 -0,139 -0,301 -0,866 1,288 8,033 7,486 -0,806 1,650
CE;::TRO | o Medidas —a et ——Met_2 —e— et 3 = et |

25

07/01/1100 07/0111012 08/01/100 08/01/1012 09/01/100 09/01/11012 10/01/100
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REFINERIA * NMedidas —&— Met_1 ——Met_2 —o—Met_3 —m—Met_4 |
30
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07/01100 07/01/1012 08/011100 08/01/1012 09/01/100 09/01/10 12 10/01100
Horalocal (h)

Figura 9.4 Temperatura superficial medida y simulada mediante el modelo CALMET (diferentes
simulaciones) en las dos estaciones meteoroldgicas empleadas en la validacion de todas las simulaciones:
Centro y Refineria.
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Como ejemplo de esta distribucion homogénea, la Figura 9.4 muestra las series de temperatura a
lo largo del periodo 8-10/01/2010, simuladas y medidas en las dos estaciones de validacién que
se emplean frente a todas las simulaciones: Centro y Refineria. La simulacién Met_1 (solo con
resultados WRF) sobreestima claramente las temperaturas nocturnas; afladiendo medidas de
temperatura de otras estaciones como datos de entrada a CALMET (simulaciones Met_2, Met 3y
Met_4) se reducen notablemente las temperaturas nocturnas simuladas, aproximandolas a las

medidas en ambas estaciones.

9.4 Modelizacion de la calidad del aire: Emisiones industriales

Aun cuando no se dispone de medidas de inmision en el dominio de estudio sobre la bahia de
Jagua, que permitiria la validacion del modelo de dispersién atmosférica CALPUFF, dado el
caracter regulatorio del mismo vy los resultados alcanzados sobre el entorno de As Pontes se ha
planteado la aplicacion del modelo CALPUFF en el andlisis de la dispersion de emisiones
industriales en el periodo de estudio sobre Jagua, del 2 al 15 de Enero de 2010. Con especial

interés en las emisiones de SO, por su magnitud significativa.
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Figura 9.5 Mapa topogréafico del dominio de simulacion sobre la bahia de Jagua, con la ubicacién de los
focos industriales seleccionados (A).

Para ello, se han considerado los focos emisores industriales cuya ubicacién se muestra en la
Figura 9.5.
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La Refineria de Petréleo “Camilo Cienfuegos” mantiene la tecnologia soviética original de la
década de los 80 (Figura 9.6) y se encuentra ubicada al noroeste de la bahia de Jagua entre los
rios Damuji y Salado. Actualmente la planta refina a su capacidad maxima un total de 61 000
m®/dia. La cantidad de petréleo del tipo “Mesa 30" que entra al proceso es de 56 989 BPD
(Barriles de Petréleo Diario) y del tipo “Merey 6” 6 011 BPD, lo que equivale a un consumo diario

de 65 000 barriles.

- F .
Figura 9.7 Vista general de la termoeléctrica “Carlos Manuel de Céspedes”.
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Mientras, la termoeléctrica Carlos Manuel de Céspedes, de Cienfuegos estd ubicada en el I6bulo
Noreste de la bahia de Jagua, de cuyas aguas se sirve para su sistema de enfriamiento (Figura
9.7). Cuenta con dos bloques japoneses de 158 MW y se alimenta de fuel-oil suministrado desde

la refineria de Cienfuegos a través de un oleoducto.

Por otro lado, los grupos electrégenos son maguinas que mueven un generador de electricidad
mediante un motor de combustion interna. Los emplazamientos cercanos a los pueblos Cruces y
Yaguaramas estan conformados por tres baterias de cuatro motores, que expulsan los gases por
una chimenea comun para cada bateria, cada uno de los 12 motores genera 1 700 kW. Las
baterias de generacion eléctrica, para su trabajo, se conectan en paralelo al Sistema Nacional y

estan disefiadas para trabajar con fuel oil como combustible.

Tabla 9.4 Datos de los focos emisores industriales seleccionados sobre la bahia de Jagua. Incluyendo los
valores medios de sus emisiones atmosféricas durante el periodo de estudio.

Fuente Altura [Diametro VeI(_Jcidad de Tempgratura em-l;iisc’?ndgoz
(m) (m) salida (m/s) | de salida (K) (g/s)
Refineria, chimenea principal 190 10 3,9 557 45,94
Refineria, caldera 1 30 1,25 2,11 447 2,46
Refineria, caldera 2-3 30 1,25 7,38 470 4,37
Refineria, antorcha 42 4,20 0,34 1273 168,53
Termoeléctrica 100 6 11,03 395 22545
Grupo electrégeno Yaguaramas 18 1,2 18,1 477 16,28
Grupo electrégeno Cruces 18 1,2 18,1 477 16,28

En la Tabla 9.4 se indica para cada foco emisor la altura de cada chimenea, su diametro, el caudal
total de gases de emisién, su temperatura y la concentracion de SO, en emisién. Los datos de
emision, considerados estacionarios durante el periodo de simulacion, se han obtenido a través de

factores de emision propuestos para Cuba (Meneses et al., 2015).

Tabla 9.5 Simulacion del modelo CALMET realizada para alimentar el modelo CALPUFF.

Simulacion Estaciones meteorolégicas
Datos de entrada para CALMET
CALMET P para datos de entrada

Met 5 Resultados WRF 7 (Todas)

9.5 Anadlisis de ladispersién de emisiones industriales

Se han analizado los mapas de inmisiébn de SO, horaria obtenidos con el modelo CALPUFF
acoplado al modelo CALMET validado, con las mismas opciones CALPUFF aplicadas sobre el

entorno de As Pontes. Ademas, en el caso del modelo CALMET se han empleado como datos de
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entrada una nueva simulacién Met 5 alimentada con WRF y medidas de todas las estaciones

(Tabla 9.5) con el Unico propdsito de alimentar el modelo de dispersion.

A modo de Anexo, en el CD-ROM adjunto se incluyen animaciones graficas de la inmision
calculada con frecuencia horaria, para cada dia de simulacién. En general, existe una alta
variabilidad temporal en la direccién que adoptan los penachos de contaminantes, debido a los
continuos rolamientos del viento, lo que provoca una gran variabilidad en la dispersién de los
contaminantes, ademas de la dispersion adicional generada por dicho rolamiento (Figura 9.8).
Solo en algunos dias del periodo (especialmente, 11 y 12 de Enero) se observan penachos con

direcciones casi constantes y poco dispersos (Figura 9.9).
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Figura 9.8 Mapas calculados por el modelo CALPUFF de inmision horaria de SO, en algunos periodos
afectados por el rolamiento del viento sobre la dispersion. Se muestra la direccién del viento calculada por
CALMET a 10 m de altura.

Considerando los periodos alrededor de las horas para las que se calculan mayores valores de

inmision de SO,, que se producen tanto durante el dia como al anochecer, se analizan a
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continuacion las variaciones que experimenta la distribuciéon de inmisibn como consecuencia de la

alta variabilidad meteoroldgica del periodo de estudio.

ene 10, 2010 UTM Zone: 17 ene 11, 2010 UTM Zone: 17
07:00 LST{UTC-0500) Hemisphare: N 07:00 LST{UTC-0500) Hemisphare: N
Wind, Conc (ug/m**3) Datum: WES-84 Wind, Cone {ugim™3) Datum: WGS-84
BAW 228N B ' BaEW RN aav 228N
AR
R AL
RN
IR
TR
W llll €kl
IEECE R
Ll L L 300 o
R ]
IR 250 250
444444 e ¢ 4T
‘<. ‘o 200 200
i 150 150
100 100
=0
20
‘s
-
o f EEC A )
EEEEE
" Ak
CONC g Edd
R
v EEEEE
2 KN Ry e v W W pELedd
t T P

500

50 &0 50 &0
UTM East fkm).

CONC Parameters:
1 hour average concentration values at each receptor

0
receptor (xy) km  value

UTM East (km}
CONG Patametes

1 houraﬂ‘arage concentration values at each receptor
20
receplor (xy) km  value

ene 13,2010 UTM Zone: 17 ene 14, 2010 UTM Zone: 17
00:00 LST(UTC-0500) Hemisphara: N 20;00 LST(UTC-0500) Hemisphere: N
Wind, Conc (ug/m™3) Datum: WGS-84 Wind, Conc (ugim™3) Datum: WGES-84
a10w y BOBW BREW AW 2N
| LY
LR
2480+ 24804 w ook
%R R
AR
2480 100 2480 MR
LA 300
250 A
2470 o hos
2470 iy 250
{200
. {200
T 2em B T L R
= 150 E 2460+ -
3 = b 150
£ 2450 100 3 B ‘
5 T S I L 00
=0 5 . LY
240 LY & AR 50
= [ PR
2“"”‘\—-\_‘ L -
o LY = Tan o
2430+ '—'—hl—!—!—'—'—'—kr— o
1 2430-K K K nR AR R I\
LS LY KRR R R R KR LR R R R KR
CONC i
24207 L 1
2P RRPRRAR KRR COMG
T
RRERRARRRR
O N L
UTM East (km} B 24 T T T T T T T T
CONG Paramelers: 500 510 520 530 540 550 560 570 580

1_hour average concentraltion values at each receptor UTM East )

CONG Parameters:

50
receptor (xy) km  value "
pror () 1 _haour average concentration values at each receptor

=0
receptor (xy) km  value

Figura 9.9 Mapas calculados por el modelo CALPUFF de inmisién horaria de SO, en algunos periodos con
el transporte rectilineo de los penachos emitidos. Se muestra la direccion del viento calculada por CALMET
a 10 m de altura.

La Figura 9.10 muestra los mapas de inmisién obtenidos para el 4/Ene/2010 en tres instantes
diferentes. Puede observarse que, partiendo a las 06:00 de penachos que generan inmision
moderada (menor de 150 ug/m® en direccién Sur, a las 18:00 dichos penachos siguen una
direccién Norte, alcanzandose valores de inmisién superiores a los 200 pg/m?, que se incrementan
por encima de los 300 pg/m® a las 22:00. De una parte, el rolamiento del viento debido a la
aparicion de la brisa marina durante el dia parece ir llevando las emisiones hacia el interior de la
isla, al tiempo que se incrementa la inmisién a la caida de la tarde, lo que se explicaria por el

descenso paulatino de la altura de la capa de mezcla durante la tarde y hasta la puesta de sol.
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Figura 9.10 Mapas calculados por el modelo CALPUFF de inmision horaria de SO, Dia: 4/Ene/2010. Horas:
06:00, 18:00, 22:00. Se muestra la direccion del viento calculada por CALMET a 10 m de altura.

Un fendmeno totalmente opuesto se obtiene el 9/Ene/2010, un dia en el que partiendo de
penachos que se transportan en direccién Norte y a baja altura a las 00:00 (Figura 9.11), lo que
genera valores de inmision superiores a los 150 ug/m?; a partir del amanecer (09:00) se produce
un periodo de aparente calma, con un incremento significativo de la inmisiébn que supera los
250 uyg/m®, pasando por un rolamiento al Este y disminucién de la inmisién a las 14:00
(probablemente, también por el aumento de la altura de capa de mezcla) y posterior rolamiento en
direccion Sudeste, para continuar con los penachos en direccién Sur también y valores de
inmisién similares; disminuyendo la inmisién a partir de las 21:00, ya en direccién Suroeste. En
este caso no parece existir una influencia marina significativa, o bien ésta resulta apantallada por

las continuas alteraciones de la direccion del viento que se observan durante ese dia.
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Figura 9.11 Mapas calculados por el modelo CALPUFF de inmisién horaria de SO, Dia: 9/Ene/2010. Horas:
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Si bien los dias con rolamientos signficativos del viento son mayoria durante el
significativos de ésta en periodos con direccién constante del viento. Asi, como se observa en la
en direccion Oeste, rolando los penachos en direccidbn Suroeste a las 05:00, con lo que se

favoreciendo en algunos casos el incremento de la inmision, también se pro
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Figura 9.12 Mapas calculados por el modelo CALPUFF de inmision horaria de SO, Dia: 13/Ene/2010.
Horas: 00:00, 05:00, 12:00, 19:00. Se muestra la direccion del viento calculada por CALMET a 10 m de
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En resumen, aun a falta de datos de inmision que permitan validar los resultados del modelo
CALPUFF, del andlisis de los mismos se deduce la alta variabilidad de la inmision de SO, que
producen las emisiones industriales seleccionadas durante el periodo de estudio, tanto en cuanto

a su magnitud como a su distribucion espacial y temporal. Con especial incidencia de los
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CONCLUSIONES

Este trabajo de investigacion se ha dirigido al estudio y aplicacion de modelos meteorolégicos y de

dispersién atmosférica, de extensa aplicacion en el estudio, prevencién y control de la

contaminacion atmosférica primaria. En concreto, se ha llevado a cabo el estudio e

implementacion del sistema de modelos atmosféricos WRF/CALMET/CALPUFF en dos entornos

diferentes (As Pontes, Espafa; Jagua, Cuba), con focos emisores industriales reales (alguno con

chimenea de gran altura), y se han validado cada uno de los modelos frente a las medidas de

campo disponibles en cada entorno.

Como resultado de este trabajo, se han establecido las siguientes conclusiones:

1.

En lo que se refiere a los modelos meteorolégicos WRF (prondstico) y CALMET
(diagndstico) ambos han mostrado un buen comportamiento en la estimacién de la
magnitud y direccion del viento en superficie, en los dos entornos de validacion, As Pontes
y Jagua.

Aun alimentado solo con los resultados del modelo WRF, en general el modelo CALMET
(0,5 km de resolucién horizontal) ha ofrecido mejores resultados que WRF (3 km de
resolucién horizontal) comparado con las medidas de campo disponibles.

A partir del ensayo de distintas combinaciones de datos de entrada al modelo CALMET
(resultados WRF y/o medidas de campo en superficie y en altura) los mejores resultados
se han alcanzado combinando los resultados WRF con las medidas meteoroldgicas en
superficie disponibles. Incluso el uso de todas las medidas de campo disponibles como
datos de entrada, excluyendo los resultados WRF, ha ofrecido peores resultados.

En cuanto a la temperatura en superficie, ha presentado mayores diferencias respecto a
las medidas que el viento, mejorando progresivamente sus resultados con CALMET al
afiadir a los resultados WRF como datos de entrada medidas meteoroldgicas de
estaciones no empleadas en la validacion.

Los resultados del modelo CALMET en superficie han mejorado sensiblemente al usar
como datos de entrada a CALMET los resultados del modelo WRF con las medidas en
superficie disponibles.

Comparadas con las estimaciones de altura de capa de mezcla basadas en el gradiente de
Ri calculado a partir de los datos de los radiosondeos disponibles, las estimaciones de
altura de capa de mezcla obtenidas por el modelo CALMET (0.5 km de resolucion) han
sido muy similares a las de los radiosondeos, y algo mejores que las obtenidas por el
modelo WRF (3 km de resolucion); aun cuando en ambos modelos se empleasen el mismo

namero de niveles de calculo dentro de la capa limite atmosférica.
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7. Esto se ha observado también mediante la comparacion gréfica de algunos perfiles de
temperatura, en los que se observo la presencia de inversiones térmicas muy similares en
los resultados de ambos modelos y también en las medidas de radiosondeos disponibles.

8. Comparado con los radiosondeos préximos al entorno de As Pontes (AEMET,
MeteoGalicia) el viento en altura ha mostrado bastantes concordancias, si bien la baja
intensidad de viento a algunas horas y el escaso numero de datos disponibles (niveles en
altura) en el radiosondeo de A Corufia (AEMET) hizo dificil la comparacion.

9. En lo que se refiere a la estimacion de la inmisibn del contaminante primario mas
detectado en el entorno de As Pontes, el modelo CALPUFF alimentado con los mejores
resultados del modelo CALMET y la mejor descripcion del foco emisor ha ofrecido buenas
estimaciones de la magnitud y ubicacion de los valores maximos de inmision (impacto
maéaximo), comparados con los deducidos a partir de la interpolacion de medidas
experimentales. Con algunas desviaciones en la distancia desde el foco emisor hasta el
impacto maximo, que apuntan a una sobreestimacion ocasional de la altura de transporte
del penacho.

10. La estimacion de la dispersion de penachos de contaminantes atmosféricos primarios de
origen industrial sobre el entorno de Jagua ha mostrado una alta variabilidad de la misma,

muy afectada también por los continuos rolamientos del viento.

Como resumen de estas conclusiones, es de destacar que el modelo CALMET ha demostrado
su capacidad para obtener buenos y mejores resultados que el modelo WRF en los
parametros de la capa limite atmosférica que afectan a la dispersion de contaminantes; aun
alimentandose exclusivamente con resultados del modelo WRF. Al tiempo que el modelo
CALPUFF, alimentado con los mejores resultados del modelo CALMET, ofrece buenos
resultados en la estimacién de la inmisidbn de contaminantes primarios generada por focos
emisores industriales, con chimeneas de gran altura. Ambos modelos, CALMET y CALPUFF,
han ofrecido resultados en tiempos de célculo reducidos sobre una plataforma PC
convencional. Lo que demuestra su capacidad de aplicacion operacional en el control de la

contaminacion atmosférica primaria procedente de focos industriales reales.

Estas conclusiones derivan también en la posibilidad de desarrollar nuevos trabajos, como

pueden ser:

A. La aplicacién operativa del sistema de modelos WRF/CALMET/CALPUFF en distintos
entornos industriales, como complemento/sustitucion parcial de las redes de calidad del
aire.

B. La mejora de los resultados obtenidos por el modelo CALMET, mediante el ajuste fino de
algunos parametros empiricos incluidos en el mismo. El parametro TERRAD, relacionado

con la complejidad topogréfica de cada entorno, es un buen candidato para ello.
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C. La mejora de los resultados obtenidos por el modelo CALPUFF, mediante la incorporacion
de procesos de transformacién quimica de los contaminantes primarios. Teniendo en
cuenta que este modelo solo permite aplicar cinéticas de primer orden.

D. El uso de otras diferentes condiciones iniciales y contorno en el modelo WRF, que definen

el flujo sindptico, lo que condiciona los flujos predominantes en la capa limite atmosférica.
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CONCLUSIONS

This work has been directed to the study and application of meteorological and atmospheric

dispersion models, of extensive application in the study, for the prevention and control of primary

air pollution. Specifically, it has carried out the study and implementation of the system of
atmospheric models WRF/CALMET/CALPUFF in two different environments (As Pontes, Spain;

Jagua, Cuba), with real industrial emission sources (with high stacks) and each model has been

validated with field measurements in the corresponding surroundings.

As a result of this work, we have established the following conclusions,

1.

Regarding the WRF (forecast) and CALMET (diagnosis) weather models both have shown
good performance when estimating the magnitude and direction of surface wind in the two
validation environments, As Pontes and Jagua.

Even fed only with WRF model results, CALMET in general (0.5x0.5 km? horizontal
resolution) offered better results than WRF (3x3 km? horizontal resolution) compared to the
field measurements available.

From testing different combinations of input data to CALMET (WRF results and/or field
measurements in surface and height) the best results are achieved by combining the
results of WRF with surface meteorological measurements available. CALMET has offered
worse results even using all available field measurements as input data and excluding WRF
results.

Surface temperature has presented major differences than wind; gradually improving its
results with CALMET adding to WRF results as input data, meteorological surface
measurements not used in the validation.

The results of CALMET at surface level have significantly improved by using as input the
WRF model results with available surface measurements.

The comparison of mixing layer height estimations based on Ri gradient calculated from
rawinsonde data available against estimations of CALMET mixing layer height obtained by
this model (0.5x0.5 km? resolution) shows values very similar to those of the rawinsonde,
and somehow better than those obtained by WRF (3x3 km? resolution); although in both
models the same number of levels of calculation in the atmospheric boundary layer were
used.

This is also observed by visual comparison of some temperature profiles, in which the
presence of very similar inversions was observed in the results of both models and also in
the rawinsonde measurements available.

Compared the rawinsondes data near to As Pontes environment (AEMET, MeteoGalicia),

aloft wind has shown enough matches, while the low intensity of wind to a few hours and
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the small number of data (at planetary boundary layer levels) in the rawinsonde Corufia
(AEMET) made difficult the comparisons.

9. Respect to the glc estimation of the primary polutant detected in the vicinity of As Pontes,
CALPUFF fed with the best CALMET results and the best description of the emitting source
has provided good estimates of the magnitude and location of the maximum of glc values
(maximum impact) compared with those deduced from experimental measurements
interpolation. With some variations in the distance from the source to the location of
maximum impact, pointing to an occasional overestimation of the transport height of the
plume.

10. Estimation of the dispersion of plumes of primary air pollutants from industrial sources on
the Jagua environment has shown a high variability, also heavily affected by the continuing
wind shear.

To summarize these findings, it is noteworthy that the CALMET has demonstrated its capacity to
obtain good and better results than WRF in the parameters such as the planetary boundary layer
depth that affects pollutants dispersion; even feeding it exclusively with WRF results. While
CALPUFF, fed with the best CALMET results provides good results in the estimation of the
emission of primary pollutants generated by industrial emission sources, with high stacks. Both
models, CALMET and CALPUFF, offer results in reduced-time-calculation on a conventional PC
platform; and showing their ability to operational application in controlling primary air pollution from
real industrial sources.

These findings also result in the possibility of developing new work, such as,

A. The operating system application WRF/CALMET/CALPUFF models in various industrial
environments, as complementing/partial substitution of air quality networks.

B. The improvement of the results obtained by CALMET by fine fixing of some empirical
parameters included therein. TERRAD related to the topographic complexity of the
environment, is a good candidate for it.

C. The improvement of the results obtained by CALPUFF, incorporating chemical
transformation processes of primary pollutants. As right now this Lagrangian model only
allows applying first-order kinetics.

D. The use of other different initial conditions and boundary as WRF input, defining the

synoptic flow, and usually determine the prevailing flow in the planetary boundary layer.
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