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INTRODUCCION.

El problema de la contaminacién del arre es inherente a la vida moderna. La contaminacién del aire se
produce fundamentaimente en combustiones, que desafortunadamente son esenciales en nuestra
civilizacion.

Cuando ocurre 'a combustién perfecta, el hidrageno y el carbono del combusiible se combina con el oxigeno
del are dando como resultado didxido de carbono, vapor de agua y desprendimento de calor. Sin
embargo, relaciones no adecuadas entre el combustible y el aire, ofros elementos presentes en el
combustible y temperaturas de combustién inadecuadas, fraeran como consecuencia la formacion de
compuestos, como por gjemplo, mondxido de carbono, dxidos de azufre, dxidos de nitrégeno, particulas
suspendidas, etc., 1os cuales son contaminanies del aire.

Sabemos que un pais en progreso es sinénimo de ndustrializacion, y por i6gica con sus prop@as
consecuencias como son la contaminacién del medio ambiente. Por lo tante es necesario establecer
programas de confrol de contaminantes adecuados a las condiciones naturales, técnicas, sociales
econdmicas y culturzles de cada pais.

Antes de establecer estos programas, el organismo a cargo de la implementacion de estos, debe efectuar
un estudio de lo provechoso que sera este programa antes de aplicarlo y descubnr sus imperfecciones y
consecuencias. Ahora bien sabemos que politicamente y econdmicamente esto traeria malas experiencias
para el organismo gue establezca estos programas de control de contaminantes. Es por eso gue este
organismo debe de apoyarse en herramientas gue lo auxilien en tener una prediceion de los resultados
antes de aplicar dicho programa de control o evaluar los que ya tiene funcionando. Entre estas herramientas
se encuentran modelacion matematica y simulacién computacional.

Un modelo computacional es el resultado de la modelacion matematica del problema y aplicacion de los
métodos numéncos para ser resuelto a través de algun medio computacional haciendo uso de un lenguaje
de programacién

Un buen modelo computacional permite predecir situaciones futuras porque imita la realdad y da la
posibiidad de adelantarse al presente y situarse en lo que vendra,

Otra ventaja de los modelos es que pemmiten hacer "experimentos” que nunca serian posibles en la realidad.
Por elempio, s1 se dispone de un buen modelo del funcionamiento de la atmésfera se podra predecir que
pasaria S| se aumenta la concentracién de un gas, por ejemplo det CO,, y ver como vanara la femperatura.

Les mejores madelos Computacionales que se han desarrgilado desde luego, distan de ser el modelo ideal,
ya que todos los modelos son simplificaciones de la realdad

Treniveg s on -
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El modelar ef comportamiente de los contaminantes en la atmodsfera engleba diversos procesos muy
interrelacicnados: procesos fisicos, come el propio flujo atmosférico, la dispersion de los contaminantes asi
coma sy transformacién y deposicién guimica. Hasta los afios 80 la caracterizacién del comportamiento de
los contaminantes atmosféricos y sus efectos se realizaba individualmente, dado que ia interaccién con
otros contaminantes quimicos complica i problema tanto en su planteamiento como en su resofucion

La modelacién matematica es una herramienta indispensable para algunos andlisis importantes sobre la
calidad del aire De hecho, ninguna estrategia para la reduccion y control de emisiones a bajo costo sera
efectiva, sin ia aplicacién previa de las técnicas de modelacion matematica.

Este trabajo de tesis pretende poner en practica los conogimentos adquindos dentro del pian de estudios de
la Maestria en Ciencias e Ingenieria de la Computacidn y una buena opcion de aplicarlos es en uno de
los problemas que actualmente nos afecta tanto, como es la contaminacién de la Cd. de México. Sabemos
muy bien que actualmente existen una gran cantidad de modelos de calidad del aire que nos permiten
predecir la contaminacion de un determinado lugar, todas esias herramientas estan elaboradas en base a
principios matematicos diferentes y ademas estos modelos son muy caros y algunos son de aplicaciones
dedicadas a ciertas regiones con ciertas condiciones topograficas y climatolbgicas. Ei objetivo de nuestro
frabajo * Modelos Computacionales en Problemas de Centaminacién Ambiental “, fue evaluar algunas de
las técnicas matematicas usadas por algunos modelos de calidad del aire, con la finalidad de desarrollar un
modelo computacional de calildad del aire para ser aplicado en la Cd. De México, para esto se investigaron
las bases matematicas de algunos modelos. Al finai se opto por aplicar un modele computacional de
calidad del aire que describe la difusion, adveccion y transformacion de los contaminantes quimicos, para
obtener la evolucion de las conceniraciones del ozono, del éxido niirico y dei didxido de nitrégeno en
superficie.

Al evaluar los diferentes modelos de calidad del aire, se observd que existen algunos muy inferesantes
como son los maodelos fotogquimicos de reacciones quimicas, gue nos simulan la formacion de
contaminantes, por lo tanto, para tener un modeio mucho mas completo se pensé en incluir un términe de
reacciones quimicas en nuestras ecuacicnes de difusién-adveccion

Se analizan el ciclo fotoquimico basico, al sistema 6xidos de nitrégeno- are seco y al esquema generalizado
de formacion del smeg fotoguimico propuesto por Seinfeld {(1986). Con ei propésito de mostrar que el
modelo general de Semnfeid nos proporciona reacciones quimicas que nos permiten alcanzar niveles de
ozono cercanos a la realidad y es el que estamos incluyendo en nuestro modelo computacional.

El modelo de calidad de aire propuesto, es un modelo dinamico que nos permite describir la evolucion de ia
concentracion de los contaminantes en el transcurso del tiempo vy en diferentes puntos del drea de interés.
Tomara en cuenta las concentraciones miciales de los dxidos de nifrdgena y del ozono, las emusiones de los
precursores, el mecanismo de reaccion de los contaminantes quimicos, asi como el campo de vientos y de
temperatura.

Una vez que tenemos el modelo de reacciones quimicas y el modele de difusidn-adveccion para tos once
contaminantes quimicos que estamos considerando, investigamos y desarrollamos los métodos numéncos
para resolver los sistemas de ecuaciones diferenciales ordinanas rigidas generadas por el modelo de
reacciones quimicas y el sistema de ecuaciones dferenciates parciales generadas por la ecuacion de
difusion adveccion en tres dmensiones.
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Al determinar los modeles matematicos y metodos numeéricos para el modelo de calidad del airer planeado,
generamos el programa computacional “SIMCONT’, este programa es desarrollado en lenguaje C++ y usa
los métodos numericos gue dan solucion a los sistemas de ecuaciones generado por la modetacion de la
ecuacién de difusion adveccion y transformacion de los contaminanties quimicos para un conjunto de once
contaminantes quimicos, en un dominio tridimensional.

Para gue nuestro trabajo sea mas completo, se decidié probar y aplicar el modelo computacional
"SIMCONT”, en el problema de contaminacion que se tiene en la Zona Metropolitana de la Cd. de México
(ZMCM).

Para la simulacion de la evolucion de la concentracidn de los contaminantes en el érea de estudio se utilizoé
un modelo euleriano, et cual nos permite dividir nuestra area de estudio (ZMCM), en una malia de 14 x 16
celdas, cada una de ellas con un area de 25 km® En la direccidn vertical sobre ef eje “Z" se consideran 5
capas, por lo tanto tendriamos un total de 1120 celdas. Con esta division del area en estudio, nos permitird
cumpilr conocer en espacio y tlempo la contaminacion por ozeno del valle de Meéxico, es decir, pedremos
saber a que hora y en que regidn, delegacion o arez de la cludad de México tenemos los mas alios niveles
de contaminacién por 6zono.

Al proporcionar los datos iniciales al programa “SIMCONT", Se escogit un dia en especial seleccionado por
ser el dia de mayor mformacion disponible, para gue mediante tres condiciones inicizles de los compuestos
organicos voiaties y utilizando como mecanisme de reaccion el propuesto por Seinfeld (1986}, se simule la
evolucidn del ozono, del dxido nitrico y del didxido de nitrogeno en fa ZMCM.

| os resuftados obtenidos de SIMCONT en formato *.txi, son graficados con ayuda del software “SURFER y
se presentan en graficas de contorno y superficie. Estos resultados de las concentraciones de ozono en
superficie, calcutadas para distintas horas, ilustran como en los tres casos diferentes de condiciones
niciaies de VOC's, las concentraciones de ozong aumentan precisamente en las horas pico (15 hrs y 18
hrs) y se dispersan en el franscurso de la noche y como a partir de una baja relacion de VOC s/NOx, el
aumento en los VOC s produce cantidades muy aitas de ozono.

En el CAPITULO | se mencionan algunos conceptos que se usan en el desarroile de este tema de tesis,
tenemos por ejemplo; definiciones y referencias de los principales contaminantes de la atmésfera,
mencionamos la definicién de smog foloquimico y sus principales precursores. Se muestra el analisis
ofectuado a vanos mecanismos de reacciones fotoquimicas para la formacién de smog fotoquimico y se
mencionan ias caracteristicas del mecanismo generalizado propuesto por Seinfeld, {1986). También, en
aste capitulo, se efectlta una revisién de algunos modelos de calidad del are y se mencionan algunos
modelos de dispersion sin indicar las ecuaciones matematicas que caractenizan a estos modelos. Para
finalizar este capitulo, se mencionan algunes modelos comerciales de calidad del are similares al modelo
computacional desarrollado en este tema de tesis (SIMCONT)

En el CAPITULO 2, se desarrolia un método numénico para la integracion de las ecuaciones de cinetica
quimica. Se establecen las ecuaciones diferenciales ordinanas gue modelan la formacién del smog
fotoquimico, de acuerdo al mecanismo de reaccion generabizado propuesto por Seinfeld, (1986}, También
se propone al software CVODE come medio de solucidn a este sistema  rigido de ecuaciones diferenciales
ordinarias no lineales y se da un pancrama general de las caracteristicas y estruciura de esle software cuyo
cédigo en “C es usado en el modelo computacional *SIMCONT  para solucion de la parte de modelacion
de reacciones quimicas




Modelos Computacionales en problemas de Contaminacion Ambiental

n el CAPITULD 3, se complementa el objetivo de este trabajo, al proponer las ecuaciones de difusion-
dveccién para un conjunto de “N' contaminantes quimicos, en un dominio tridimensional, como modelo
ara la simulacion de fos contaminantes ambientales. Se propone Ia solucién numérica con condiciones
iciales y las de frontera, empleando et métode numénco de diferencias finitas, complementado con el
squema implicito de Crank-Nicolson y el método de puntos falsos. Ademas, en este capitulo se describe e}
ominic del problema para aplicar el modele computacional “ SIMCONT” en la simuiacidén del ozono, del
xido nitnco y del didxido de nitrogeno en la Zona Metropolitana de la Ciudad de México. Se mencionan
lgunos técnicas de interpolacion de datos que pueden ser usadas para obtener la base de datos nicial
e los cortaminantes dispersos en la malla del dominio del problema.

n el CAPITULO 4, se efectia una descripcion detallada del programa “SIMCONT” desarrollado en “C++°
ara la sojucion de las ecuaciones de difusidn-adveccion y transformacién de contaminantes.

ara finahzar se incluye ef CAPITULO 5, en donde se efectlia un andlisis de las graficas de los resultados
bteridos.

e cuenta también con una seccidn de conclusiones en donde se efectia una critica constructiva hacia los
adelos de difusion de contaminantes y hacia los resultados obtenidos.

e incluyen una serie de anexos gue carresponden a informacion que nos permite un mejor entendimiento
el estudio desarrollado.

emendo en cuenta tode lo anterior, consideramos que nuestro modeio sera de gran utiidad en una
proximacidén razonable del proceso real de tal manera que nos permitira poder evaiuar la calidad del are
uando variemos fas condiciones iniciales, coh esto nuestro modeio puede funcionar como una herramienta
n los estudios de control de la contaminacion al simular diversas estrategias de contrel al vanar las
ondiciones iniciales, para evaluar el inpacto de estas antes de ponerlas en operacion.
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Carituro 1

ANTECEDENTES.
]

1.1 Generalidades de la contaminacidn del aire.

1.1.1 Principales contaminantes dei aire.

El aire puro es una mezcla gasecsa compuesia por un 78% de nitrogeno, un 21% de oxigeno y un 1% de
diferentes compuestos tales como el argdn, el didxido de carbono y el gzono. Entendemos pues por
contaminacion atmosférica cualquier cambio en el equilibric de estos componentes, o cual aitera las
propiedades fisicas y quimicas del are.

Los principales contaminantes del aire se ¢lasifican en:

+ Contaminantes prmanos.
+ Contaminantes secundarios.

LLos contaminantes primarios, son los que permanecen en la atmosfera tal y como fueron emitidos por la
fuente. Para fines de evaluacion de la calidad del are se consideran: dxidos de azufre, mondxido de
carbono, dxido de nitrégeno, hidrocarburos y particulas.

Los contaminanies secundanos, son los que han estado sujetos a cambios quimicos, o bien, son el producto
de la reaccion de dos o mas contaminanies primarios en la atmosfera Entre ellos destacan los oxidantes
fotoquimicos y algunos radicales de corta existencia como el azono.

En la aimdsfera se encuentra presente una amplia variedad de sustancias contaminantes, sin embargo, solo
se consideran aquellas que normalmente se encuentran en un indice de contaminacidn muy alto y las
cuales son las mas importantes para evaluar la calidad del arre [Quadr:, Sanchez, (1994)]:

* Particulas suspendidas totales,
» Mondxido de carbono. |
« Plomo. i
e Oxidos de azufre. |
«  Oxidos de nitrogena. ‘
» Hidrocarburos.

« Ozono y otros oxidantes fotoquimicos

L u‘;":i’.’.l”} 5 '
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1.1.2 Definicion de smog fotoquimico.

El termino general de oxidante o smog fotoquimico se refiere a la mezcla de reactivos y productos de la
reaccion existente cuando compuestos organicos volatles (VOC’s) v dxidos de nifrégeno (NO) estan
presentes simultaneamente en una atmésfera urbana en presencia de luz solar.

Los producios de reaccion mas importantes, contaminantes secundarios, son el ozono, el nifrato de
peroxiacetilo {PAN), aldehidos y cetonas, asi como varios gases asociados a acidos organicos e
norganicos. De estos, el ozono es el compuesto mas abundante en la atmésfera urbana, [Quadri, Sanchez,
(1994))].

Este tipo de contaminacion atmosferica hizo su aparicion con el uso extenso de las gasolinas como
combustible de los automaviles.

A este tipo de contaminacion del aire tradicionalmente se le ha llamade smog. El {&rmino smog foteguimico
fue e! resultado del descubrimiento de Haagen -Smit en 1952 y 1956, acerca de la importancia que ia
fotolisis del dioxido de nitrégenc (NQ,) tiene en la transformacion de los contaminantes primarios en
secundarios en este tipo de contaminacion.

1.1.2.1 Precursores de los oxidantes fotoquimicos.

Los contaminantes primarios involucrados activamente en la formacidn de los oxidantes fotoguimicos via
las reacciones inducidas por la luz solar en la atmasfera, se conocen come precurseres. Los precursores
mas importantes son el NO, el NQs, v vanos hidrocarburos, [0s cuales sufren reacciones con radicales OH,
atomos de oxigeno y ozono, [ Quadri, Sanchez, (1994)]

El éxido nitrice (NO) vy el didxido de nitrageno (NO,) se suelen considerar en conjunto con la denominacion
de NO, . Son contaminantes primarios de mucha trascendencia en los problemas de contaminacion.

£l emitido en méas cantidad es el NO, pero sufre una rapida oxidacidn a NO;, siende este el que predomina
en fa atmosfera. NO, tiene una vida corta y se oxida rapidamente a NQ,y” en forma de aerosol 0 a HNO;
(acido nitrico). Tiene una gran trascendencia en la formacidon def smog fotoquimico, del nitrato de
peroxiacetlo (PAN) e influye en las reacciones de formacion y destruccién del ozono, tanto troposférico
como estratosférico, asi como en el fenémeno de ia lluvia acida [ Quadri, Sanchez, (1994)].

1.1.3 Contaminacion atmosférica fotoquimica en la Zona Metropolitana de la Ciudad de México
(ZMCM).

La contaminacion atmosfénica fotoquimica en la Zona Metropolitana de la Ciudad de México (ZMCM),
representada principalmente por el ozono y las particulas suspendidas menores a 10 micras de chametro,
constituye un gran problema que afecta la salud de sus habitantes

-
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Los mecanismos de formacidn, transporte y distribucion del ozono vy de ias particulas secundarias en la
atmosfera urbana, dependen de una combinacidn de los siguientes faciores fisicos: topografia,
meteorologia, clima y posicién geografica, asociados con emisiones de precursores: 6xidos de nitrégeno e
hidrocarburos reactives. Con el suministro de combustibles no adecuados para su uso en la ZMCM, se
compiemenian todos jos elementos para que nuestra atmésfera pueda fungir como un gran reactor, en el
que todas las condiciones de alimentacion de reactivos estan dadas para que los fenomenos fisicos
naturales locales funcionen como agitadores de esa mezcla reaccionante y fa radiacién solar actie como
activador energetico de la misma.

En resumen, la cuenca atmosférica de |a ciudad de México presenta caracteristicas que 1o hacen susceptible
a la contaminacion; valle rodeado de montafias, vientos moderados casi todo el afo, frecuentes inversiones
termicas, alta radiacién solar en época seca y por supuesto altas emisiones de contaminantes debido al
parque vehicular, asi como a la gran cantidad de indusiria de transformacién y de servicios estabiecidas en
a ciudad [Jauregui, (1992)).

En los Ultimos afios se han instrumentado dos programas para mejorar la calidad del zire en la zona
metropolitana del valle de México (ZMVM). Uno de ellos es el Programa Integral para la Prevencion y Control
de la Contaminacién Ambiental (PICCA) dado a conocer en 1989, y el oiro es el Programa para Mejorar la
Calidad def Aire en el Valle de México 1995-2000 (PROAIRE), en los cuales han participado organismos
plblicos v privados.

Gracias a estos programas, y a la aplicacién de sus medidas que enire otras se encuentran el Hoy No
Circufa, la Verificacion Vehicular, la Sustiucion de Convertidores Cataliticos y fa Reformulacién y Sustitucion
de Combustibles de Uso Industrial v Vehicular, se han alcanzado logros importantes en la dismmnucion de las
concentraciones de algunos contaminartes atmosféricos como el mondxide de carbone, el bidxido de azufre
y &l plomo, [Quadri, Sanchez, (1994)].

1.2 Analisis de mecanismos de reacciones fotoquimicas en la atmdsfera, parala
formacion del smog fotoquimico u ozono.
E———

Existen varios modelos de reacciones quimicas que explican la formacién de ozono en la atmdsfera. Sin
embargo, algunos no explican cuantitativamente el grado de ozono en la atmadsfera.

En el analisis realizade a diferentes modelos para ia formacion de smog fotequimice:

+ Ciclo fotoquimice basico del NOy, NO y O,

« Sistema de éxidos de mitrégenc-arre seco

+ Sistema de dxidos de nitrogeneo- agua-mondxide de carbono.
+ Mecanismo de reaccidn generalizado de Seinfeld

Se observa que estos modelos parten del hecho de que ef NO emitido en la atmdsfera, reacciona con el
sxigeno atmosférico formando el NO., y a su vez, el NO, formado reacciona con |a luz sofar y se disocia en
NO v oxigeno atomico. El oxigeno atémico formado reacciona con el oxigeno molecular del aire para formar
BZONO

N N L
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“studiando las reacciones de los diferentes modelos, a fin de explicar las concentraciones de ozono
ybservadas, se llega a ia conclusién de que el modelo de éxidos de nitrdgenc-aire seco vy el ciclo fotoguimico
»asico, no logran explicar fas conceniraciones reales monitoreadas de ozono, debido a que existe consumo
le 0zono para ia oxidacion del NO [Seinfeld, (1978}

Suando se analizé ef modelo de dxidos de nitrégeno-agua-monoxidos de carbono, se observd que este
Istema no logra explicar las concentraciones de mondxido de carbono presentes, ademas las
oncentraciones de NO; y ozono no son suficientes para explicar los niveles reales alcanzados en una
tmasfera contaminada Lo interesante de este esiudio fue que se observd un proceso mediante ei cual el
NOQ se oxida en NO,, sin la participacién del ozono como oxidante y si mediante el uso de radicales libres
:omo oxidantes. Estos radicales se formaron en la reacciéon de agua con el NO y con pequefas cantidades
le NO, [Seinfeld, (1978)].

-xisten varios mecamsmos de reacciones quimicas que justifican el nivel y grado de ozono aicanzados en
tmosferas  contaminadas. En la presente tesis, se usa el mecanismo de reacciones generalizado de
Seinfeld, (1986), debido a que este incorpora en sus reacciones quimicas a los compuestos organicos
roigtiles (VOCs) con el objetive de explicar ias concentraciones de dxidos de nitrégeno vy ozono medidos en
a aimosfera. Este mecanismo cumple con las necesidades del modelo computacional SIMCONT, para ser
iplicado en ia ZMCM, lugar donde abundan los VOC’s ¢ hidrocarburos emitides por la gran cantidad de
automoviles circulantes.

.2.1 Mecanismo de reaccian generalizado de Seinfeld, para la formacion del smog fotoquimico.

“ste modelo de reacciones gquimicas propuesto por Seinfeld, (1986), incorpora en sus reacciones quimicas
1 los compuestos organicos volaties {VOC s. El término COV's 6 VOC's engloba a iodos ios compuesios
rganicos volatiles capaces de producir oxidantes fotoquimicos mediante reacciones provocadas por la luz
solar en presencia de dxidos de nitrogeno.

Se denominan compuestos organicos volatiles a los hidrocarbures, alcanos, alguenos y alquinos, de bajo
yeso molecular, asi mismo formaran parte de este grupo los aldehidos, cetonas y amdos, productos de ia
wdacién de los hidrocarburos. Por lo general, se dice gque la gasolina es un hidrocarburo porgue en su
nayor parte contiene atomos de hidrogeno y de carbono, pero también contiene atomos de oxigeno,
itrégeno y azufre, [Quadrn, Sanchez, (1994)].

_as reacciones de los VOCs que nos interesan son las reacciones de oxidacion, ya que es en ellas donde se
yoduciran tos suficientes radicales libres que a su vez favoreceran la oxidacidn del NO y con esto la
ormacion del smog fotoquimico

=] mecanismo de reaccion generalizado para la formacion del smog fotoguimice, propuesto por Seinfeld,
1986), se muesira en {a Tabla 1 1. Las constantes de velocidad de las reacciones fologuimicas dependen
le la intensidac de luz

10
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Tabia 1.1 Mecanismo de reaccion generalizado de formacion del smog fotoquimico, propueste por

Seinfeid (1986).
Reaccian Zonstante de veiaoidad Constante de vepcwiad
{268°K)
MO hv . WO +0 3533 mun | {supuesto) {Senf =) 0533
{ OrOp+M = O, + M G0 x 107 (T:300) e molecula™ s 2183 x 10 ppm S |
5 NO + 0, — NO, =+ O 22x 307 expr-T430/T) em motecula g 26 5% ppm min”
R+ OH —» RO, 1 HO 1168 x 70 Texp(-369(T) om’ molecuta 's " JFTIX T pon wun
BCHD + OH o RO + HD !6 5 x 10 exp{256T) cm” moiecula s 2341 x 167 porn man
RCHG + v » R0, + HO, +CO 151 % 107 mun ' supuasto] {Senfield) 191 x 10" min”
" THO; +NO = 10, - OR 37 % 10 (24T on® malecuia s T 1214 x 107 ppm |
ROz + NO - NO, + RCHO = HO; 14 2 x 10 exp{1B0/T) cm” malecula |5 1127 % 107 ppm |
AC(OIC; + NO -+ MO, +RO, +C0, 42 ¢« 10 %exp(183/T) cm moleculz s 1127 % i ppm Tmun”
OH + NO, » HNO, T1x 10 em® malecula s 1613 x1C° ppry 'mn

RC(G)D; + N,

-+ RC{0IO,NOG,

47 ¢ 10 e molecuta s |

6833 x 1C7 ppm 'mm”

TRCICIONG,

-+ RC{O)0; + NO,

95 x 10 Texp(-"3543/T) 5

2143 %10  min’
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1.3 Modelos de calidad del

aire.

.3.1 Introduccién a los modelos de calidad del aire.

a modelacion matematica es una herramienta indispensable para anzlisis importantes sobre la calidad del

ire. De hecho, ninguna estrategia para la reduccion y control de emisiones a bajo costo sera efectiva,
iplicacién previa de las técnicas de modelacidn matematica.

05 modelos matematicos son las unicas herramientas practicas para dar respuesta a fa pregunta
asara si. .

sin la

"Qué

\ continuacion se presenta una revision de algunos modeios matematicos y numérices que son usados
yara simular el fenomeno de contaminacién del awre. Se sefiala cada método sin introducrr notacion

natematica.

Modelos meteoroldgicos

La simulacidén de aguellos parameiros metecrolégicos, tales como el viento,
sintensidad y turbulencia etc., que afecta la dispersion de contaminantes en ia
tmasfera.

Modelos de elevacion de pluma
siagi|. La simulacion de (a fase micial de dispersion de fas plumas boyantes caractenzado
iloor la elevacion de la pluma por encima de su nivel de emision.

Modelo gaussiano,

Aquelias técnicas para las cuales la difusidn atmosférica es aproximada suponiendo
Hlque el campo de concentracion dentro de la pluma mantiene una distribucion
horizontal o vertical.

Modelos eulerianos.
4{E! dominio computacional se divide en celdas y las ecuaciones son resueltas para
ficada celda.

Modelos Lagrangianos.
écnicas numeéricas para las cuales las plumas se rompen en elementos tales como

egmentos o particuias

Modelos quimicos
Simuian frecuentemente la quimica no lineal y las transformaciones fotoguimicas de

Modelos de depositacion ]
Simulan en fenomeno de depositac:dn himeda y seca en 1a cual una fraccion de la

il icontaminacion atmosférica se deposita en la superficie

Caprraio S
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Maodelos de contaminacion de aire interior
Simulan la acumulacion de contaminantes dentro de construcciones y areas
nobremente ventiladas.

{Modelos receptores

écnicas que (nicamente a través del analisis de los registros de contaminantes, es
posible reconocer la contribucion de cada fuente sin necesidad de reconstruir el patron
de dispersién.

[Modelos estocasticos.

écnicas estadisticas o semiempiricas dirigidas a entender periodicidades v
arrelaciones en la determinacion de la calidad del aire y predecir la evolucién de los
el iepisodios contaminantes.

FIMétodos de interpolacion de dalos y técnicas de graficacion
Tales como Kriging, reconocimiento de patrones, analisis cluster y fractales.

fIMétodos de optimizacion
Para identificar 1a localidad optima para las redes de monitoreo o minimizar cualguier
lefecto adverso de contaminacion o incidir los costos de control de éste.

z - 4{Técnicas estadisticas
#iPara evaluar el desarrollo de los modelos de dispersion cuando su simulacion es
L dicomparada contra {os registros de contaminacidn presente

Modelos sobre ios efectos adversos de la contaminacion
ales como el delerioro de la visibilidad, los cambios climaticos y la destruccion de la
apa de ozono.

De los modelos anteriormente vistos se concluye que la mayoria de los modelos, basa su estudio en [a
teoria del ransporte de masa, energia y momentum, el cual constituye al modelo basico parala dispersidn o
también llamado modelo de difusion turbulenta.

1.3.2 Modelos de Dispersién o Difusion.

L.os modelos de difusion atmosférica se manifiestan como necesarios, $i se considera que la prevision y
cuantificacion del impacto ambientat atmosfénco, sélo es posible con un andlisis idéneo, cuando se ha
conseguido de una manera suficientemente representativa la modetizacion de las caracteristicas basicas de
los medios emisor, difusor y receptor en su interrelacidn temporal v espacial.

La aplicacion de un modeio de difusion tiene como objeto la integracion entre aqueilos elementos que
nciden en la caiidad del are, como son los condicionantes atmosféricos, localizacion de los focos e
intensidad de ios mismos, situacion de los receptores, influencia de la topografia, orografia, etc., a fin de
adecuar las medidas correctoras econdémicamente y técnicamente mas viables.

Los modelos de difusidn atmosférica aparecen como Instrumentos de gran utilidad y en muchas ocasiones
como priontarios en los programas de actuacion, cuando se requiere abordar entre otros, los siguientes
problemas;
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. En las evaluaciones de impacto originados por uno o varios focos de contaminacion atmosfénca de
caracter puntual, lineal ¢ superficial existentes o previstos.

. Optimizacion de alturas de chimeneas para grandes y medianas instalaciones industriales.

. Capacidad de carga de un centro urbano.

. Planificacién urbana e industriat {(escala regional, local y nacional).

. Disefio de redes de calidad de aire.

. Predicciones de contaminacion potenciat, programas de prevencion.

=n la mayoria de estos modelos las velocidades de cambio en las concentraciones ¢, de los contaminantes
Juimicos se describen por medio de la ecuacién de difusién de la siguiente forma:

ADVECCION EN 3D DIFUSION EN 3D

Oc, , Blue) B(ve) 80we) o, p 8k ) 8k %) 8fg %

K, =t |+ P e
ot ox oy oz ox ox ) oyl "oy ) oz 0z
Donde:
z, Es ia concentracion del contaminante quimico .
IATA Son los componentes del vector velocidad dei viento.
Ky, Ky, K; Son los coeficientes de difusién turbulenta.
R, Cambio de concentracion de ¢, debido a reacciones quimicas.
D, Cambio de congentraciones ¢, debido a pracesos fisicos (reacciones heterogéneas).

La solucion en estado estacicnano de esta ecuacion, en forma extremadamente simplificada, se conoce
como el modeloc Gaussiano de la columna {o pluma) de humo.

Para fuentes puntuales. Este modelo no toma en cuenta el término de las reacciones quimicas R, y
inicamente es valido para contaminantes quimicamente inertes. Esquemas de solucion analitica para 1a
acuacion de difusion en sistemas no reactivos han sido propuestas por Lin y Hidelman, (1997).

L os modelos Gaussianos no pueden ser usados por oxidantes, los cuales, coma hemos visto, reaccionan de
acuerdo a mecanismos complejos.

La integracion de la ecuacion de difusion para contaminantes reactivos es Unicamente posible utilizando
métodos numéricos. Alguncs esquemas simplificados de esta ecuacidn han sido proyectados para resolver
situaciones practicas.

Los modelos de frayectoria o de Lagrange asumen gue un pequeno cubo o caja no esta fijo en el espacio y
se mueve junte con el viento. Los elementos del modelo Euleriano y de Lagrange fueron ¢onjuntados en el
método de parlicuia en una caja desarrollado por Seinfeld et al., (1972) y Sklarew et al,, (1972).

A menos que las concentraciones varien répwamente, las velocidades de |as reacciones quimicas pueden
mantenerse constantes sobre ntervalos de hempo [Roth. {1981)], durante el cual todos los cambios en las
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oncentraciones, incluyendo transporte y difusién turbulenta, son evaluadas numéricamente. El tiempo de
omputacion puede reducirse s se introduce lz aproximacién de estado estacionario para atomos, radicales
‘otros contaminantes de corta permanencia [Hesstvedt et al., (1978)}.

Igunas caracteristicas de los modelos mas usados |as discutiremos en los siguientes subcapitulos.

.3.2.1 Modelos de Caja Fija.

'ste modelo es de los mas sencillos, simulan la regidn a modelar como una celda simple o caja, dentro de la
ual se calcula la variacion temporal de las concentraciones de los diferentes contaminantes quimicos
uponiendo procesos instantaneos de mezclado [EPA, (1989)].

on los modelos de caja se puede explicar la evolucion temporal de los contaminantes de interés. Sin
mbargo, no se puede conocer el lugar de mayor impacto.

>on el fin de calcular la concentracion del contaminante del aire, en la cludad o regidn, se establecen las
iguientes hipotesis, que simplifican el modelo

La ciudad a modelar es un rectangulo.

La turbulencia atmosférica produce el mezclade completo de los contaminantes hasta la aitura de
mezclado, y no hay mezclado por encima de esta altura.

Esta turbulencia es bastante fuerte en la direccién contra el viento de modo que la concentracion del
contaminante es uniforme en el volumen completo de are que esta sobre la ciudad y no a mas altura, en
el lado en la direccion del viento y en el lado contra el viento. Esta hipdtesis es confrana a lo que se
observa en la realidad.

El viento sopla en la direccion “ X con velocidad “ ', Esta velocidad es constante e independiente del
tiempo, lugar o elevacion por encima del suelo. También esto es contrario a la observacion; la velocidad
del viento aumenta con la elevacion.

La concentracion del contaminante en el aire que entra a ia ciudad es constante.

Ningtin contaminante sale o enira por ta parte superior de la caja, ni por los lados que no sean paralelos
a la direccion del viento.

E! contaminante en cuestion tiene una duracidn suficiente en fa atmésfera come para suponer gue la
velocidad de destruccién es cero.

Ina de las pnmeras aphcaciones del modelo de caja en el estudic de la dispersidn de los oxidantes
stoquimicos fue realizada en la ciudad de Los Angeles por Hanna, (1973), quién encontré resultados
atisfactonos
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5in embargo, posteriormente Venkatram, (1978), comparé los resultados de apiicar un modelo de caja con
In campo de medidas experimentales, concluyende que los modelos de caja sen limitados para la
nodelizacién de los oxidantes, en contra de fos que recomienda Schere y Demerjian, (1978).

.3.2.2 Modelos Eulerianos o de Celdas Muitiples.

-n este modeio al espacio de aire que se encuentra sobre una ciudad o regidn se divide en celdas mdiitiples
/ se emplea un sistema cartesiano de referencia.

_as ecuaciones cinéticas de difusion que describen la variacién de la concentracion de los contaminantes, a
vartir de condiciones iniciales se resuelven simultdneamente para cada una de estas ceidas considerando la
enservacion de ia masa.

=l intercambio de masa enire las celdas esta determinado por la adveccién, el campo de vientos y los
rocesos de difusidn turbuienta.

=l termino  Adveccion se define como el transporte de masa de una regién a otra. Meteorolégicamente son
nuy interesantes variables como la temperatura, ta humedad, contaminantes, etc. La adveccion depende de
los factores.

1}.- La fuerza del viento. B
2}~ El angulo del viento relativo a las lineas de igual valor a ias lineas de la variable que esta siendo
dvectada.

a adveccion mas fuerte ocurre cuande los vientos son orientados perpendicularmente a las i1solineas o
ineas que se encuentran a un mismo nivel en conceniraciones de contaminantes. No ocurre adveccion si las
ineas de direccion del viento son paraielas a las isolineas.

"| tamafio minimo de las celdas esfa Imitado por la base de datos y por los recursos computacionales
Iisponibies. En la practica, para las zonas urbanas se emplea un tarmafno de celda entre uno y cinco Km por
ado. Los modelos mas complejos incorporan las caracteristicas topograficas de la region a modelar.

~on este modelo se consigue conocer la evolucion temporal de los contaminantes dertro de cada una de
as celdas.

_a concentracion de los contaminantes cambia en funcién del tiempo ya sea por la incorporacion de nuevos
ontaminantes, por el transporte de contaminantes entre una celda y otra, por la difusién o por las
eacciones quimicas.

“ste tipo de modelos presentan algunas desventajas en su aplicacion, la pnmera es que se necesita una
yase de datos lo mas completa posible, la segunda es que se requiere una buena capacidad de computo,
lebido a la cantidad de ecuaciones y & la complejidad inherente de los modelos Sin embargo, estos
nodelos representan el Omco medio para la prediccidn de ia distnbucidn tndimensional de los
ontaminantes
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Una revision importante de la aplicacion del modelo Euleriano en la simulacién del transporte y de la cinéfica
juimica de los contaminantes fue realizada por Peters ef al., (1995).

=stos modelos han sido ampliamente utifizados en ja modeiizacidon de la dispersion de los oxidantes
otoguimicos, como por ejempio Keubler et al,, (1996); Hanna ef af, (1996); Lu et al, {1996).

1.3.2.3 Modelos de Lagrange.

_0s modelos de trayectoria describen el transporte de los contaminantes a través de un sistema de
soordenadas en movimiento, ¢ sistemna Lagrangiano. Con estos modeios se analiza la variacién temporal de
os contammantes contenidos en una columna hipotética de aire de dimensiones especificas

_a columna de aire se mueve a lo largo de una trayectoria a traveés de un area de interés. La ecuacion de
sonservacién de ia masa debe resolverse dentro de la columna tomando en cuenta el ndmero de fuentes y
sumideros, las reacciones quimicas vy el transporte por difusion turbulenta vertical, mientras que el transporte
1orizontal debido al campo de vientos se elirmna por definicion [Eschenrceder y Martinez, (1872); Wayne ef
al., {1973)]. Esto Gitimo es una de las principales desventajas de los modelos de trayectoria ya que no
yroducen distribuciones horizontales de las concentraciones de tos contaminantes.

Tilden y Seinfeld, (1982), investigaron la sensibilidad de un modelo fotoquimico de trayectoria para el ozono.
=ncontraron que fas proporciones de Os, NO; y VOC's en la mezcla, tienen muy poca dependencia de los
~oeficientes de difusion vertical de las velocidades de deposicion y de ia humedad relativa.
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.3.2.4 Modelo Gaussiano.

a ecuacidn de difusion Gaussiana relaciona los niveles de inmisién en un punto con la cantidad de
ontaminantes vertidos a la atmosfera desde el foco emisor, teniendo en cuenta las condiciones de emision
& los gases y las caracteristicas climaticas y topograficas del medio receptor.

1 modelo caleula ios niveles de inmisién en un punto de coordenadas X{x,y,z), donde el origen del sistema
e coordenadas se fija en la base de la chimenea, mediante la siguiente expresidn:

londe:

) = caudal de contaminante emitido {(masa por unidad de $empo) .

( = coeficiente de escala para convertir [as concentraciones calculadas a las unidades deseadas.
/= alcance vertical.

} = periodo de degradacion.

s = velocidad media del viento {m/s) en la altura de emisién.

T,. , 9', = desviacion standard de la disinbucion de concenfracién lateral y vertical (Parametros de

ispersion).
= coordenada transversal a la direccion horizontat del viento.

e hace necesario indicar que el térmimo que define ¢ alcance vertical, incluye ios efectos de la elevacion
e la fuente, la elevacion del receptor, elevacion del penacho, mezclas limitadas en la vertical, efectos
ravitacionales y la deposicién seca de particulas (con didmetros mayores de 0.1 micrémetros ).

N .
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|.3.3 Modelos comerciales de calidad del aire

=xisten una gran variedad de modelos de calidad del aire, algunos son modelos pures o combinaciones de
0s siguientes modelos:

Modelos de dispersion de contaminantes.
Modelos meteoroidgicos.

Modelos gaussianos.

Modelos eulerranos.

Modelos lagrangianos.

Modelos fotogquimicos.

Modelos de adveccion y dispersion.
Modelos de depositacion.

Nuestro interés se enfoca sobre los modelos de dispersién aimosférica, De estos existe una gran variedad
n el mercado, con diferente grado de sofisticacion. Existen, por ejemplo, modelos de dispersién atmosferica
on propositos regulatorios; De penacho gaussiano, lagrangiancs, eulerianos. Estos modelos se usan mucho
>n Europa como en EE.UU. Son aplicados al anafisis particular de la dispersién y transformacion de
ontaminantes en dreas o en problemas concretos, debido a sus altos requerimientos de calcule como de
nformacion de entrada.

os sigulentes son modelos comerciales de dispersién para ires dimensiones, usan el modelo eulenano e
nelyen (as reacciones quimicas de los contaminantes y pueden ser usados en las areas urbanas:

. Calgrid [Yamartino et al., (1992)].

. CIT [McRae and Seinfeld, 1983; Rusell et al., (1988)).

., Drais [Tangerman-Dlugt and Fiedler, 1983; Nestr et al., (1987)).
., Episode [Gronskei, et af., (1993))].

v Mars [Moussiopoulos et al., {1985)]

. Match [Persson et af , (1994))].

 UAM [Ames et al., 1985; Chico and Lester, (1992}

“stos modelos comerciales son desarrollados en su mayoria en el extranjero y son modelos disenados para
ser aplicados en lugares especificos con caracteristicas propias del lugar, esto hace que sean funcionales a
nedias al ser aplicados en otro lugar y es necesario depender del fabricante ¢ disefiador para efectuar
sambios de adaptabilidad del modelo, con sus respectivos costos y demoras

"] modelo computacional SIMCONT, es un modelo con cddigo abierte gue nos permite ser adaptado a
sualquier lugar en estudio, ademas esta elaborado en un lenguaie ampliamente conocido {C++) vy se tiene el
-6digo fuente del programa de este modelo, Io gue nos permite poder modificarlo y eficientarlo.

. - 1
. (I‘."A'A'h;!) i 4 9
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CAPITULO 2

AODELO MATEMATICO DE REACCIONES QUIMICAS, PARA LA FORMACION DEL

MOG FOTOQUIMICO.
-

na de las mayores dificultades de la modelizacién de la difusién de los contaminantes atmosféricos es ia
tegracién numérica de las ecuaciones de cinética quimica.
n este capitulo se presenta un método para resolver numéricamente estas ecuaciones.

2.1 Método numérico propuesto

1 velocidad de reaccidn con respecto a un componente A cualquiera, se define como el cambic de
ncentracion de este componente con respecto ai tlempo:

d[A]
."4= d)_‘ .

or ejemplo, en la reaccion fotoquimica de discciacién del NO,

JO, + hv—2 5 NO + O,

nemos que ia velocidad de reaccion con respecto al NO2 , viene dada por:

alNG, ]
o, = =k, [NOL].
w0, = =hINO;]
s decrr, la velocidad de reaccidn con respecto al NO; es la rapidez con que se consume El signo menos

dica gue hay consumo de NO: .
e acuerdo con esta defimcidn, la velocidad de reaccién con respecte a un componente A cuaiquiera, la
xdemos representar por medio de una ecuacion diferencial ordimana.

ara calcular la rapidez de consumo del VO, es necesano lener la concentracion inicial de este. Es decir,
ndremos una ecuacion diferencral ordinana de primer orden, con una condiion imcial.

12

~
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n la notacion comun abreviada, el probiema con condicienes iniciales, conocido como et problema dei valor
iciat 0 el problema de Cauchy, puede escribirse de la siguiente manera:

ZZ = f(x,¥)
yix,) = »,-

ara el caso de las ecuaciones dferenciales ordinanas relevantes a la presente tesis, no se puede
ncontrar las scluciones analitcamente, asi que se deben aplicar fos métodos numéricos para hallar la
olucidn aproximada.

xiste una gran variedad de métodos numeéricos para el problema de valores iniciales [Press ef al, (1991)L
| aplicar cualquier método (o esquema) numérico, se debe de asegurar la estabilidad. Para sistemas de
cuaciones diferenciales de reacciones quimicas, se debe de fomar en cuenta también la rigidez del
istema, esta nocién se introduce mas adeiante.

ean X, X1, X2 ..., Xu ... |03 nodos; es decir, puntos discretos sobre el gje X.
a distancia b= x- x5, (i=1,2,...), se conoce como €l paso del método, h es el parametro que tedrncamente
ende a cero:

1 —» (.

ean Yo, ¥n Yo ..., ¥m ... l0S valores de la solucién exacta (desconocida) del problema del valor iniciai.
ualquier método numérico nos permite calcular valores aproxmmados de la solucion  en los nodos x,
=0,7,. .). Seanu,, uy, Us, . ., U, ... £5t0s valores aproximados.

egun ia condicion imcial, tenemos:

th =¥

n el presente trabaje utilizaremos el método de diferencias finitas. Es decir, vamos a sustiturr la ecuacidn
iferencial para una funcidn continua y{x) por un sistema de ecuaciones algebraicos para ug, Uy, Uz - -, Un
. validos en los nodos xg, X1, Xz, ..., X,

ehido a la naturaieza de las ecuaciones diferenciales de las reacciones quimicas, utiizamos primeramente
| método semiimplicto [Press et al., {1891)] Aqui introducimos este método para el caso de una sola
cuacién Después, presentamos este método para un sistema de las ecuaciones diferenciales ordinanas,
onde discutiremos el concepto de la ngidez del sistema.

wpttiaier D —
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j = £z, ),
yix,)=y,

2l problema de valor tnicial g resolver.

—n los hodos x,, Xy, ... la denvada dy/dx se aproxima como

dy —~ uu+i —u,

dx o

mientras gue la funcion f(x,y) se sustituye por

;[f(xm,,uw)n»f(xn,un )

El método semi-mplicito se presenta por medio del sistema de las ecuaciones algebraicas no-lineates para
iy, Uz, ..., COMO’

u

4 _un' 1
l = [f(xn+15urr+l)+f(x.u’un ]
h 2

A continuacibn se presenta e método para resolver este sistema no-ineal.

Para una funcién  f(x)} que posee “ n“ derivadas continuas en el punto x, pedemos usar la formuia de
Tayior, segin la cual dice:

fx, vay=fx,)raf (x,,)+a;' f'(x0)+...+“-';-ft">(xa)+0(a"+‘) _

Ahora, al segundo argumento de la funcion f(x,,,t,.). ie sumamos y restamos u,, ordenando
‘enemos:

h .
u,,q = Hu + - [j [xm-l ..L(" + (unnl - “u)} + f(‘xn ,13" )]

¢ aplicando la formula de Tayior, tenemos’

b
[¥F)
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af_(_anitll-)- +..t+ f(xu H u.u )];
oy

h
U =Uu, + 3 [f(xu+I’uu) (U, —u,

sustituyendo a=wu,,,—u, . tenemos:
a= h [f(xu+| ? u.u) +a af-(-Xi’H:l ’ ui) t.o..t+ f(‘xn E un )]
2 o
6
h
{f(xn-ﬂ ? un ) +f(xu ’uu )]
o= 20

2w

1 :_ 7]; af(xnﬂ ’u:ll )

Ahora podernos calcular 4 en funcién de valores conoctidos:

z+l

O i)+ S5,
w + -

| =
" * h 6.]{\(xrm-'l. ’uu

1
2

u

Ahora bien, en el estudio de quimica atmosférica no estamos tratando con una sola reactién, sinc con una
serie de reacciones (as cuales van a generar un sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias no iinealtes,
de la siguiente forma general.

de, .
0 = fle 0ot I=L20LN,

con sus condiciones Iniciales:

IS UF I
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c(0y=¢’ i=12,.,N

Jonde c¢,,¢,...c, representan las concentraciones de los contaminantes quirnicos.

3e debe hacer notar que en este tipo de sistema la variable indgpendiente ¢ no aparece explicitamente en

as funciones  f(i =1,2,...,N). Aestetipo de sistema se le conoce como sistema autonome.

~ste sistema también fo podemos representar de ia siguiente forma:

de
df = f(C,f),

0N sus condiciones niciales:

elt,)=c,.

Jonde ¢ es el arreglo de las concentraciones de los contaminantes quimicos, f es e arreglo de las

cuaciones cinéticas de los contaminantes quimicos, t es el tiempo de simulacion empezandoen =17, ¥

» s el arreglo de las concentraciones niciales de los contaminantes guimicos en el tiempo  £=¢,

amatrizJde las derivadas del arreglo £ es una matnz cuadrada con elementos definidos por:

7 .
J, = Y, s Li=L2,.,N.
e
4
donde N es el numero total de contaminantes quimicos. Ef determinante de esta matriz se conoce como
lacobiana.

Hay dos dificultades que aparecen en la integracion numeérica d¢e este sistema, una es de menor importancia
 se refiere a la no-linealidad de los polinomios de las ecuaciones cinéticas. El problema mas serio es que en
0s mecanismos de reaccidon atmosféricos hay reacciones cuyas caracteristicas en tas escalas de tiempo
constantes de velocidad) difieren en varios ordenes de magnitud. Estos sistemas se conocen ¢omo
i1stemas rigidos.

“n forma mas exacta, un sistema rigido se define si se cumplen las siguentes condiciones: [McRae, Goodin
' Seinfeid, (1982)).

Re(h y<@; i=12,...,N;
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max |Re(A ) |]/{min | Re(r MI=R>>1

onde R es larelacion de rigidez v Re(A {) es la parte real de los valores caracteristicos 0 eigenvalores de

3 matriz J arnba definida [Seinfeld y Spyros, (1997}

n la solucion de los sistemas rigidos de ecuaciones diferenciales ordinarias no iineales generados por un
necanismo de reaccion, los contaminantes con ias escalas caracteristicas de tiempo mas pequefias, por
jemplo los radicales, determinan el maxime paso en tiempo posible para mantener una solucion estable.
>omo este paso en fiempo sera muy pequefio se requeriré de un gran esfuerzo de calculo. Generalmente,
ste problema se puede subsanar utilzando métedos implicitos ¢ semi-implicifos {Press ef al., (1992)).

>omo ejemplo consideremos las siguientes ecuaciones diferenciales:

y = fi(x,3,2),
2 = fo(x,3,2),

1as siguientes condiciones iniciales:

y(x,) =¥,
2(x,)=1z2,.

‘ntonces, Si W, y Vv, son valores aproximados de y,y 2, respectivamente; utilizando el método semi-
nplicite, tenemos:

l"n+| - uﬂ

h [_fl (x;;+|) nal? n+l)+f(xﬂ=uu= n )]

Vsl ~ Va

h

1
i
v 1
2[f2(xn+'i’ 2+l ? n+])+f2(xn’un’ n)l

ea A el punto (x y ! el punto (x,,u,v,); entences usando la formula de Taylor

a+l? u+l’ u+|)

btenemos las siguiente ecuaciones lineales:

0, — U, = f[f,(A)+(u"+| —u, af:}{j) +(v,, v”)afia(;q) +ot (D]
=t = 07 G =) T 0 ) i

1 defimmos-

.
* ~
apdian 1 =0
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Q, =W, —Uy,

= —_1
u a+] L

=ntonces, ignorando todos los términos en las formuias de Taylor salvo a 1os escritos, tenemos:

LA by A

i/ h
al)_éﬂ(A)+2 % ay 2 n L + - j:;(l)
_h B O b, (A
bu_z.f:'z(A)-'_z " ay zb” a fz(])

Arreglando estas ecuaciones en forma matricial, tenemos:

h h haf {A) hofi(A)
{a”}_ zfr(A) . Zf(” RE “é;_'“]'i__é;m a”}
b,) | # k hofy(4)  hEf(A b, )
zfz(A) 2}‘2(1) s s
=ntonces:
hefi(A) hof(4) h h

(1 OJ[Q"J 2 oy 2 & an} zf;(A)+'ﬂ(I)-

0 1\b, ) |hdH(AD hEf(4) |\ b h A
> 2 e 2f2(A)+ ()

[S o o]

oor Yo tanto:
_RER(A R4 J h
2 oy > & auJ_ 2ﬁ(A)+2f;(1)

hofkAy | ke s ) LA B
T2 T2 oe R 0%, )

Resolviendo estas ecuaciones lineales, encontramos los valores de a,y b, por lo tanto los valores de

u,,, yde v

el
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2.2 Modeiacidén matematica del mecanismo de reaccion propuesto.

as caracteristicas que se tomaren en cuenta para poder elegir un mecanismo o esquema de reacciongs gquimicas para
icorporano en el modele computacional SIMCONT, fueron las siguientes:

er un mecanismo que involucre entre SUs reacciones quimicas, contaminantes que por su grado de reactividad
uedan ser sensados por los equipos de medicion de la Cd. de Meéxico, ademas que esfos contaminantes no sean
1as de 15, de tal manera que nuestro modelo no sea tan complejo en sus calculos computacionales y no requiera de
randes recursos de computo.

n el CIT’ se desarrollo un programa en lenguaje Pascal utilizando el método semi-implicito para resoiver
istemas rigidos de ecuaciones diferenciales ordinarias. Aprovechamos este software para resolver
uméricamente ef sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias no lineales generadas por cada uno de los
Iguientes mecanismos de reacciones guimicas.

Ciclo fotogquimuco basico [Seinfeld, (1977)).
Sistema de reacciones quimicas NOx-Aire seco [Seinfeld, (1978)].
. Mecanismo de reaccién generalizado de formacion de srog fotoquimico [Seinfeld, (1986)].

os resuitados obtenidos nas permitieron cancluir que el primer y segundo sistema de reacciones quimicas,
xplican |la formacion del smog fotoguimico u ozono, pero no explican los niveles o grados de ozono
nedidos en una atmosfera contaminada. £l mecanismo de reacciones generalizado propuesto por Seinfeld,
1986). Cumple con nuestras necesidades planteadas y ademés explica los niveles de smog fotogquimico
nedidos en una atmdsfera confaminada.

2.1 Mecanisme de reaccion generalizado de formacion de smog fotoquimico.

‘ste mecanismo de reacciones quimicas para la formacién de smog fotoquimico, fue propuesto por
seinfeld, (1986). Para este mecanismo, los niveles de ozono detectados en areas contaminadas se deben a
necanismos de reaccion complicados entre los 6xidos de nitrégeno y los compuestos organicos volatiles en
resencia de luz solar:

NO, +hv—L 5 NO + 0, kl(v) =0.533min™
O+0, + M 250, + M; k2 =2.183x107° ppm~mun™

O, + NO—25NO, + 0 k3=26.59ppm ™" min”

as constantes de velocidad (k?, k2 ..k11) de las reaccidnes fotogquimicas de disociacion, dependen de la
tensidad de luz [Seinfeld, (1977)]

| tolal de las reacciones de este mecanismo se muestra en la Tabla 2.1

Centro de Inyvesugaciones Teorieas, Faculiad de Estudios Superiores Cuavntlan, Universidad Nactonal Autdénoma de
oo
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El sistema de ecuaciones diferenciales gque representan a las reacciones quimicas de este mecanismo, se
muestran en la Tabla 2 2.

Tabla 2.1 Mecanismo de reaccidn generalizado de formacién del smog fotoquimico.

Reacain [ Conslante g velomdad Consiante de velotidee
{2980%)
""" HO;+ v — RO 2 GE3T mun [supuesta) (Semfpld: FEEE N
QtChI B » Cyv M §0v 107 T30 en” moesuta s BETE T =Tl
NG 0, & MO 1 Os {210 T ol 1400 e’ maecLE 5 Ezs £% ppm run |

FH+ QR

RCHT + 3

v RO, +HO

TBEn 10 expl-ASHT) om’ molecdlz 5

3775 x 10 ppm min

VRGNS + RO

A9 10 Texpl250T] o molacula s

2341 % 10 ppm A

RUHE + A

197107 min T suplaso) {Semneid)

T30 e

HOp + RO

» HO, + OR

Y37 ¢ 10 exp|Tad T om mamcng &

1313 10 ppm Tmip

T TTRGT Y HD

— NO, ¥ RCHO + M,

42 10 "enpl 1B0IT) €87 moiecuia 5

1127 %10 po min

RO, + NO

v NG 4RO, +C0;

37 %10 “expt18dT) cm” molecida s

TAZT W AL ppm |

Ok * NG,

= RN

T4 10 o moteua 5

TBI3 X AL ppm A

ROER0y + NG

- REOIND,

RCICIO NG,

T+ RIOI0; ¢ RO,

AT A0 Y molecula =

€ 885 » 16 ppm 'mu

165 % 10 Teepl-- 3542T) 57

i
12142 x 19

LCopnlian l

29
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Tabla 2.2 Ecuaciones diferenciales de los mecanismos de reaccién generalizado para fa formacién
de smogq fotoquimico.

Las constantes ¢_M=79x70" ppm y ¢_0,=21x10" son concentraciones del N, y O, en el aire [Seinfeld, (1977,
1986)

d[i‘; o1 _ KILNO, 1- k3[0, ][ NO1 - K T[NO[HO, ] - k8{NO][RO,] - kS NOI[RC(D)O, 1.
d{jfl I —KI[NO, 1+ k3[0, [INOJ+ KT NOI[HO, ] + kSLNO][RO, 1+ kS NOI[RC(C)O, ]

— KIO[NO, [OH] - k1 I NO, TRC(O)O, ] + k12 RC(O)O,NO, 1.

d[dOf =k2[0)c_O,llc M1-k30,1INO).
df] = KI[NO,1- k2[0}[c _0,][c_ M].
ARH) __ g reriion,
dt
d[;?[H} = k4| RH[OH |- kS{OH Y RCHO]+kT[NO[HO, ] - kIO[NO, |[OH].
d [1;0: | kAL RH(OH) + K6LRCHO] - KSINOTLRO, }+ KINOTIRC(O)O; 1.
d [R;H O) . S[OH 1 RCHO) - k6[RCHO] + KSINO[RO, .
d[RCf)Oz'] = kS[OH][RCHO] - kINONRC(D)0, |~ KLIINO; J[RC(O)O, ]+ KI2[RC(O)O, |
d “fz VL k6[RCHO) - KTLNOHO. 1+ KSINOYRO, ]

d [RC(O:O3 MO _ g NOL[RCIOYO. ] = kLA RCIONO, NO. ).
ar —

Cudninain D 20
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2.3.1 Organizacién de CYODE
Los medulos que componen al paguete CVODE se muestran enla Figura 2.1.
El Programa de Usuario tiene fas siguientes caracteristicas esenciales:

+ Incluye instrucciones #include para acceder a archivos de cabecera de CVODE.

» Asignacion y carga de entradas a CVODE.

« Llamada a CvodeMalioc para asignar memoria a CVODE.

» Sise selecciona "Newton lteracion® se efectuara una llamada de CVDense, CVBand, CVDiag ¢
CVSpgmr, y seleccionara el médulo que se haya elegido.

s« Un ciclo de llamadas a CVODE para integracion.

» Llamadas a CvodeFree para liberar toda la mernoria de CVODE, asignada con CvodeMalfoc.

+ Congetamiento de la asignacion de memoria cuando la integracién se ha efectuado {N_Viree).

+ Eluso de la funcion f defimda por fit,y).

e Jac proporciona una aproXimado jacoiano en los casos directos {CVDense, CVBand).

e Precondy Psolve proporcionan las precondiciones para el caso Krylov (CVSpgmr).

El médulo CVODE integrador, nos proporciona estrictamente cual es el tiempo de integracion y es
completamente independiente del método usado para resolver el sistema lineal.

Un arreglo de madulos de solucion es parte det paguete y el blogue integrador, se conecta con cada uno de
ellos de acuerdo a Ia seleccion del usuano. Existen cuatro bioques para seieccionar CVDENSE, CVBAND
CVDIAG y CVSPGMR.
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PROGRAMA DE USUARIO

Man()}{

Y=N_Vnew(...)
CvodeMaltoc(N.£,...)

CVDense or CVBand or CVDiag or
CVSpgmr(...)

For{ ..){Cvodef...y,... 7}
CvodeFree(...}

N_Viree(y)

)

fl.. -}

Jae(..){...}or

Precond(...3{...} and Psolv{.. ){...}

h 4
CVODE INTEGRADOR

Cvodech, cvode.c

CvodeMalloc(. .}{.. }
CVode(...){...}
CvodeFree(...3{.. }

S

CVDENSE CVBAND CVDIAG CVSPGMR
cvdense.h, cvdense.c cvband b, cvband ¢ cvdiag.h, cvdiag.c cvspgmr.h,
cvspgmr.c
CVDense(...}...} CVBand( ){...} CVBand(...){...}
CVDenseDQJac{ .} CVBandDQJac( . ) CVBandDQJac(.. ) CVSpgmr(...){.. }

Figura 2.1 Estructura de CVODE
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CVODE incluye un médulo VECTOR el cual contienen el KERNEL para [as operaciones del vector. Todas
las operaciones N-Vectors son hechas por llamadas a este bloque.

Dos pequefios médulos manean o referente a la precisdn aritmética y 2 bajo nivel de operaciones
matematicas. El médulo de LLNLTYPS contiene declaraciones para los tipos real y enteros. De tal modo que
es muy facil cambiar de una doble precisién a uno de simple precision y viceversa. El modulo LENLMATH
contienen macros para operaciones taies como MAX y MIN, funciones de potencia, ¥ rutinas para célculos.

El paquete CVODE esta integrado en el programa onginal SIMCONT desarrollado en esta tesis.

v
[
Rl
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APITULO 3

NODELO DE CALIDAD DEL AIRE PARA LA CONTAMINACION POR OZONO EN LA
IUDAD DE MEXICO.
]

problema de fa contammacién del aire debido a la formacion del smog fotoquimico, representade por ¢l
ono, s de dificil control ya que por tratarse de un contaminante secundario su concentracién en la
mosfera no cambia en las mismas proporciones de cambio de sus precursores. Por lo tanto, el impacto de
s programas ambientales desarrollados para su control es de dificil evaluacion.

desarrollo de modelos tedricos de procesos de difusién, fransporte y  transformacion de los
ntaminantes quimicos en ia atmésfera, que constituyen los modelos de calidad del aire, son una
>rramienia valiosa para predecr los cambios en las concentraciones de las distintos contaminantes a lo
rgo del dia o en periodos mayores.

stos modelos ademas permiten predecir las variaciones én las concentraciones de los distintos
ntaminantes  como resultado de los cambios en las condiciones niciales, lo cual permite evaluar la
ectividad de los programas de control de ia contaminacian del aire.

n la simulacion se puede hacer la combinacion de varias opciones con el fin de establecer las estrategias
1e nos puedan dar mejores resultados, en cuanto el control de la contaminaciéon se refiere.

n este capitulo se desarrolia el método numérico para la solucién del sistema de ecuaciones diferenciales
roiales de difucidn-adveccién, para un conjunto de 11 contaminantes quimicos en un dominio
dimensional. Se describe el dominio del problema para aplicar el modelo computacional “SIMCONT" para
simulacion del ozono, del dxida nitrico y del didxido de nitrégeno en la Zona Metropoiitana de la Ciudad
> México Se mencionan algunos técnicas de inierpolacion de datos que pueden ser usadas para
tener la base de datos inicial de los coniaminantes dispersos en la malla del dominio del problema.

G te 3 17
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3.1 Esquema numérico del modelo de calidad del aire propuesto.

| modelo de calidad del aire propuesto resuelve numéricamente el sistema de las ecuaciones de difusion
fveccién para un coniunto de N contaminantes quimicos, en un dominio Q tridimensional (0<x<Lx, O<y<Ly,
<z<l z),

ADVECCION EN 3B DIFUSION EN 3D
e O(ue,) Olve) dwe 0 de, 3, de, o) de
oy ole) | 00k r—‘—):RI+ K b+ S| K= |+ | K2
Ot Ox oy 0z ox ox ) oy dy; oz 0z
i=1,..,N});
onde:
Es la concentracion de la especie quimica /.
v, W Son los componentes del vector veiocidad del viento.
o Ky Kz Son los coeficientes de difusion turbulenta.

f Es el término que representa las reacciones guimicas en fase gaseosa.

ara encontrar una solucidn particular de este sistema de ecuaciones diferenciales parciales no lineales
copladas, se necesitan establecer las condiciones iniciales y de frontera.

ean cofx, ¥, z, ) la concentracion de la especie /, en un punto de nuestro dominio en el tiempo £, entonces
s condiciones iniciales estan dadas por:

(x,v,20)=d(x,v,2), (x,y,2)eld
las condiciones de frontera estan dadas como sigue [McRae, Goedin, Seinfeld, (1982]].
n las fronteras x=0y x=Lx:

e Fiujo de enfrada en "x"

de
uc— K.~ =uc,
dx

= Flufo de salida en "™

fc

oy

K, 0.

onde ¢, 50N las concentraciones en 1a frontera

VI i
w b
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as condiciones en [a frontera con y=0, y=Ly, se definen por
s Flujo de entrada en "y"

ve—K, o _

w -

e Flujo de salidaen “y™

K,%=0.
%

as condiciones en la frontera para z=0 y z=Lz, seran:

o Para z=0( flyjo de entrada en“z"):

Donde Q, es el flujo det contaminante 7 {emisiones en superficie}

o Para z=Lz ( Flujo de salida en*Z’), suponemos flujo nuio, entonces:

n la siguiente Figura 3.1 se observa el flujo de entrada (INFLOW) y el flujo de salida (QUTFLOW),
currente en una celda de la maila propuesta para cada una de las fres dmensiones.

OUTFLOW EN "Z" QUTFLOW EN"Y"

\’ AT )I
INFLOW EN "%" \l z

OUTFLOW EN"X"

INFLOW EN "Y" X
INFLOW EN"Z"
Figura 3.1

| problema tndimensionai planteado por fa ecuacion de difusion puede ser resuelto empleando particiones
ara reducir el problema a una secuencia de ecuaciones en una dimensién [McRae et 2/, (1 982)]:
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!

Oa g @)

" " ot éx
JBe, _ o O, d(vc)
e et
Be _ g 8%, d(we)
3 - = z_-_i-‘__"__'
ot Oz oz

 primera particién (ecuacion de difusién en la dimension x), se resuelve con las condiciones iniciales y de
ntera x=0 y x=Lx.

s concentraciones calculadas para cada nodo (x, v,z) €2, seran las concentraciones Iniciales para la

uacién de difusién en la dimensién y. Las concentraciones calculadas al resolver esta particién, seran a su
z las concentraciones iniciales para la ecuacién de difusion en la dimension z.

s concentraciones calculadas en este Gltimo paso seran las condiciones iniciales para el mecanismo de

accién quimico utilizado; Estas concentraciones seran a su vez las concentraciones iniciales para el
uiente paso en el tempo ( Ver la Figura 3.2).

Figura 3.2 Solucién al problema tridimensional de la ecuacion de Difusién-Adveccion

Resucive Ecuacion de Difusion-
Adveccion para la Dimensidn en X

Concentractones  caleuladas  son
condiciones  imcales parg el
Siguiente puso

oncentraciones  calculodas  son
ndiciones iciales para el
RUIENIE PAND

Resuelve  Ecuacion de  Difusion-
Advecaién para la Dimensionen Y

Conceniraciones  calculadas  son
condiciongs  mcwales pora el

Asigna los valores de las siguiente pase
concentraciones calcuiadas  al
veetor de condiciones imiciales

Resuelve Ecuacién de Difusidn-
Advecedn para la Dimension en 7

Concentractones  caleulados  son
condiciones  tmciales para el
SEUICRLC DS

Resuele Mocanmmo de Reaciones
Quinucas Homacon de OFONOY
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im y Cho, (1997), demostraron gue este método de particiones es muy eficiente cuando las sustancias
volucradas en el mecanismo quimico son muy reactivas.

a forma de resolver el sistema de ecuaciones diferenciales parciales por medio de un método numérico
onsiste en reemplazar |as derivadas parciales por sus aproximaciones en diferencias finitas, convirtiendo el
stema de ecuaciones diferenciales en un sistema de ecuaciones algebraicas

efinamos el vaior nrumérico de la concentracian en un nodo (m, n, k) ) de la malla {{mh,, nh,, kh.}}, en &
empo t como

m=012,.N,
:;rnnkb n=0,1,2,..Nv
k=012,

a expresioén numérica de ia ecuacion de difusion en ia dimensién x, para el primer paso en el ttempo =7,
stara representada por;

1 1

1 1
um.n.kcm,n.k _um—l.nJ:Cm—l.nJ‘ 1
"1 hh __(?mnl + hk
Af 1 | ! |
um+l.rx..( Crn+l.n.k um.n.k Cm,n..k i
k" Emni Sk
h Ak
k

1 i 1
_ K-; cm——l.ﬂ.& _zcm.n..( +cm+Lu.£ + K\. Cm—l_n.k _2("1{:.{1.k —}TCUE-H.HJ\‘

2 T2
2 h: 2 A,
onde la segunda derivada, azc, /8x?, se representa de acuerdo al esquema mplicito de Crank Nicolsan (

er anexo 4),

ara entender a que tipo de sistema aigebraico se transforma este esguema numérice, supongamos la
cuacion de difusion en fa dimension x con u<0 y flujo saliente en las fronteras.

ntonces para m=1,2,...,N,-7, tenemos*

N 1 a1 1 _
"k -.cm.n..( _ K‘ Cm—l.n..k _"'Crn.n.f\ +Crn+l.n,ic + K\- Crn—l,n,k 2Cm.n.k +c.-r:+l.n.k

At 2 0 2 h

1 | | t
m-+l_n_.kcm+l,n.k - ”m‘n.i’ Cm.n.k

I,

U
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; definimos:
K _At Af
(o= K, ="".
TR A
ntonces tenemos:
'Kicm—l.n,k +(2K, - e, o —Kic,. =K, crl,,fl.,,_a + (Kzurln.::.k -1-2%, )C:r:_n‘k +(X, - Klu:nd-l,n,k )C;‘Inﬂ,n,k’

m=123,.,N,—1).

ste sistema de N,-7 ecuaciones algebraicas tienen N,+7 incognitas (valores de la concentracion en el
smpo £+ Af).

or lo tanto para resolver el sistema son necesarias dos ecuaciones adicionales, las cuales corresponden a
s condiciones de frontera.

ntonces para m=0 y m=N,, tenemos las siguientes condiciones de frontera, cuya aproximacién numérica la
xpresaremos utllizando el método de puntos falsos (ver anexo 4).

1

1
e, 0= Crud ~Coud
m=0w ke = < T .
x 2h,
1 1

’c, —0= Enrnk ~Cn -luk
ax x=i Al 2}1

¥

ara cada n, kK se obhiene un sistema tridiagonal de N+7 incdgnitas, el cual puede ser resuelto mediante el
goritmo de Thomas [Press et ai., (1992)]. Este algornitmo se programo y tiene ef nombre de PROGON en el
wdelo computacional SIMCONT

3.2 Descripcién del dominio de Modelizacion.

a Zona Metropolitana de la Cd. de México (ZMCM), contiene dos entidades federativas. El Distrito Federal
)F) y los suburtios del Estado de México que fronter:zan con el D.F,
| drea urbana mostrada en la Figura 3.3, tiene una extension cercana a 2396 Km? y comprende ambas

ecciones del DF y Edo. de México

( .
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| modelo SIMCONT se aplicé sobre una pequefia region de 70 Km (oeste-este)} por 80 Km {sur-norte)
entro de 1o que es la ZMCM, tal v como se muestra en el recuadro interior de la Figura 3.3.

SIMBOLOGIA

P DISTRITE FEDERAL

r——1 LIMITE DE DELEGACIONES
-'f UNICIP WS

PEA URBANA

DISTRITO FEDERAL ¥ -

17 ATIZAPAR DE ZARAGOZA
1 ALVARC UBREGON 18 COACALCO
2 AZCAPOTZALCO 19 CUAUTITLAN
1 BENITU JUAREZ 20 CUAUTITL AK 1ZCALLY
4 COVOACAR 21 CHALCD
5 CUAJIMALP A 22 CHICOLOAPAN
& CUAUHTEMBLE 23 CHIMALRUACAN
7 QUSTAVO A. SMTADERD Z4 ECATEPEC
8 IZTACALCO 2% HUIXQUILUC AN
% IZTAPALAPA 26 IXTAPALUCA
10 MAGDALENA CONTRERAS 27 LA PAZ
11 MIGUEL HIDALGO 28 NALCALPAN DE JUAREZ
12 MILPA ALTA 29 NETZAHUALCOYOTL
13 TLAHUAC 30 NICOLAS ROMERD
14 TLALPAN 1 TECAMAL
15 YENUSTIANG CARRANZ A 32 TLALNEPANTLA
16 KOCHIMECO I3 TULTITLAN

Figura 3.3 Zona Metropolitana de [a Ciudad de México.

ftilizamos un modelo Eulenano o de ceidas maltiples. El drea total de maodelizacion, se dvidié en una malia
le 14 x 16 celdas, cada una de ellas con un area de 25 rn® {ver Figura 3 4y Figura 3.5)

(%]
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origen de !a malla corresponderd a la esquina sudoeste coordenadas UTMx?=450,000 en la direccion
ste-este y UTMy=2,110,000 en la direccion sur-nerte. En la direceion vertical se consideran 5 capas; por lo
nto en tolal se henen 1 120 celdas.

ra cada una de estas celdas se estudia el proceso de formacion, transformacion, difusion y adveccion
11 contaminantes considerados los mas dafines vy los que por el momento se pueden obtener datos de
rerdo & las estaciones de medicion disponibles.

CE= Centro.

NO= Noroeste.

NE= Noreste,

SE= Sureste.

SO= Suroeste

qura 3.4 Dominio de! problema, division de ja Cd. de México en maltiples celdas.

JTHM UNIVERSAL MERCATOR TRANSVERSE
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s datos de medidas de concentraciones iniciales, por lo general, se encuentran esparcidos irregularmente
el dominic de modelizacion y es necesario obtener un campo de concentraciones iniciales extendidos a
malla computacional. Esto se logra utilizando técnicas de interpolacion lo cual se explican mas adelante.

aplicar el modelo de calidad del are en estas celdas, nos permitira tener un conocimiente de los indices
contaminacién de cada uno de los contaminantes en estudio, ademas de su transformacion, difusion y
veccion en el tiempo, de los contaminantes en dicha celda.

s ecuaciones cinéticas de difusi6n que describen la vanacion de [a concentracion de los contaminantes, a
rtir de condiciones iniciates se resuelve simultdneamente para cada una de estas celdas considerando la
nservacion de la masa.

intercambio de masa entre las celdas estd determinado por la adveccion, el campoe de vientos y los
cesos de difusion turbutenta. El tamafie minimo de kas celdas esta limitado por |z base de dates y por los
>ursos computacionales disponibies.

S wwr v T
— > —> B —

SCTE

<
X =
S 2
A B~
/CWE%
o i
>
5 KM

Figura 3.5 Aplicacion del modeio Euleriano en el dominio del problema.

dia base de nuestro estudio serd el 24 de marzo del 2000, debido a que para este dia conocemos los
tos de viento en superficie Estos datos fueron proporcionados por la RAM A, asi como las mediciones
Jhizadas este dia de O, NO, NO, y temperatura en las estacicnes de montoreo Los datos de
ncentraciones inclales y temperaturas los tomaremos a las 8:00 AM y son los que se muestran en el
exc No 3.

-
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filizaremos el mecanismo de reaccidon propuesto por Seinfeld, (1986), como mecanismo de reaccion
Jimico.

1 base de datos de jas concentraciones iniciales de RH y RCHO para ef mecanismo generalizado de
rmacion def smog fotoquimico se prepara tomando en cuenta una baja relacion de VOC's/ING, (0.33) vy
)steriormente se incrementa a una relacion VOC's/NO, (1.33) vy finalmente 2 VOC s/NO, (6.66). con esto
> espera que el modelo sea consistente y se produzcan mayores concentraciones de ozono, sobre toda el
ea de modelizacion.

1 base de datos de los flujos de contaminantes se prepard de acuerdo al inventario de emision (RAMA,
100),

e disefio ef programa “"SIMCONT" en lenguaie C++ para resolver las ecuaciones de difusion-adveccion, en
guay

ase al esquema numeérico seleccionade y que se explica en el siguiente capitulo. El paso en tiempo para
solver las ecuaciones de difusidn-adveccion en una dimension, fue de 10 segundos.

3.3 Interpolacién de los datos iniciales.

n problema que se presenta en la modelizacién de la dispersion de los contaminantes atmosféricos es la
eparacion de la base de datos iniciales. Por io regular se cuenta con datos dispersos en el area de estudio.
N el caso de la Cd de México, se tienen varias estaciones de monitoreo y la mayoria se encuentran mal
stribuidas, encontrandose algunas aglomeradas en ciertas regiones y otras muy aisladas, esto hace que
s datos de contaminantes no se tengan bien definidos en ciertos puntos de la ZMCM.

or o tanto es necesario efectuar una interpalacion de los datos originales para encontrar el valor en cada
vdo de ia malla de estudio. Debido a que la interpolacion de un conjunto de datos  dispersos no tiene una
lica solucién, es importante elegr una técnica de interpolacién gue nos proporcione resuitados realistas.
arias técnicas de interpolacion se encuentran reportadas en la literatura [Goodin et al., (1979, 1980);
umar y Rusell, (1996)].

n nuestro caso valoramos las técnicas propuestas por el llamado Knging [Oliver, {1990)], y una técnica
1sada en la triangulacién de Delaunay y diagramas de Voronoi [Eppstein, Aurenhammer, (2000)] .

stos métodos toman en cuenta et nimero de estaciones dentro de un radio Gptimo para realizar la
terpolacion. Estas técnicas de interpolacion se encuentran disponibles en el software AEDA 0.8
aboradas en la Tesis “Algoritmos de expansion de datos aplicados a problemas de contaminacién
imosférica de la ciudad de México™. Tesis elaborada en la Facultad de estudios Super:ores Cuautitlan, por
Ing. Francisco Iram Calvo Castro, en el afio 2001.

3.1 Método de triangulacién por diagramas de Voronoi.

n diagrama de Voronoi da un conjunto de puntos en el plano, no es mas que la subdivision del mismo en
gieres formadas por los lugares mas proximos a cada uno de los puntos, De tal manera que se forman
vligonos y cada poligono debe de contener exactamente un punto en su interior Cada poligono corta la
qion que estd mas cerca de su punto contenide gque cualquier otro punto

apnlido 3 36
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1 Figura 3 6 muestra un diagrama de Voronoi de una nube de puntos:

i

Figura 3.6

diagrama de Voronoi es el dual de la triangulacién de Delaunay, Esto quiere decr que podemos ir del
agrama de Voronoi a la triangulaciéon de Delaunay dibujando las aristas que son perpendiculares & los
nites de la regién y viceversa (Figura 3.7).

Figura 3.7

aspués de gue se efectlia la trianguiacidn Gnica de Voronoi, el paso siguiente es tocalizar los nodos de ia
alla regular y determmar s1 se encuentra contenido en un triangulo, para que de esta manera, utiizando
uaciones conocidas de geometria analitica que describen a un plano en el espacio, podemos obtener los
lores en los puntos de la reticula reqular que se encuentran sobrepuestos a los triangulos generados.

a3 17
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.3.2 Técnicas de Kriging

as técnicas de Kriging es también llamada “ prediccién optima®. Es un método de interpolacion que predice
alores desconocidos de datos observados en ciertas localidades. Este método usa un variograma para
xpresar la variacion espacial, y minimiza el error de los valores predichos que se estiman por la disinbucion
spacial de los valores predichos (Figura 3.8).

ste método supone que la variacion espacial de la variable a representar puede ser explicada al menos
arcialmente mediante funciones de correlacion espacial; la variacion espacial de los valores a calcular
ueden deducirse de los valores circundantes de acuerdo con unas funciones homogéneas en toda el area.
as funciones pueden deducirse analizando la correlacién espacial entre los datos en funcién de la distancia
ntre ellos midiendo ta semivarianza entre datos separados por distancias diferentes {Oliver y Webster,
1990)].

di stancial
h

Figura 3.8 Ejemplo de semivariograma donde la varianza real se ajusta a una distribucion tedrica;
ésta es la que se aplica para la estimacién de los pesos en la interpolacién.

3.4 Influencia del viento en la Dispersion de contaminantes atmosféricos.

| proceso natural de esparcimiento de un contaminante en la cercania de la fuente donde se emite y que da
igar a congentraciones ambientales menores se denomina dispersion, ésta se realiza por medio de
ndmenos de transporte (difusion y convescién natural} y de dilucién. En esencia, los factores responsables
e la dispersion son los movimientos de la atmosfera los cuales, por su naturaleza, varian espacialmente y
n funcion del tiempo. De esta manera, el comportamiento de una nube de material contaminante depende
e la suma de todos ios factores que actian sobre aguélla. [ Quadri, Sanchez, (1994)]

or ejemplo, dada la ocurrencia de viento a la aitura en que se emite el contaminante, su direccién promedio
1dicara la trayectoria de viaje, mientras que su velocidad determinara el tiempo en que se deje sentir la
fluencia del contaminante en un punto determinade, asi como su dilucién en ia atmdsfera. Es claro que
ntre mas intensamente sople el viento, mas rapido vigard el contaminante y ser2 tambien mayor su
1spersion.
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viento es un fenomeno altamente variable, aln en periodos cortos y presenta componentes de velocidad
 todas las direcciones, de tal forma que en la atmdsfera ocurren simultaneamente movimientos verticales y
rizontales que dan como resultado la dilucion y el transporte de los contaminantes siguiendo la direccion
omedio de estos movimientos.

. importancia de la velocidad v de la direccion del viento sobre el proceso de dispersidn de los
ntaminantes del aire destaca ia necesidad de un registro sistematico de la informacion meteoroiogica que
rmita precisar los patrones espaciales y temporales de la circulacion del viento sobre la cudad de México.
partir de 1986, la SEDUE (hoy SEDESOL) inicid la operacion de una red de micrometeorologia gue
gistra continuamente, a nivel de superficie, la velocidad y direccidn del viento v la temperatura.

a de las caracteristicas mas notorias del patron de circulacion det aire en el area de estudio es que el
=nto no sopla en una sola direccién sine que cambia con el transcurso del dia y, mas atin, a la misma hora
iede ser diferente en distintos puntos de la cuenca. La complejidad de estos movimientos es resultado de
conjugacion de diversos factores que estan refacionados con los cambios en ef espacio y en el tempo de
presion, la temperatura y la densidad del aire de la zona. Entre éstos se encuentran las condiciones de
tabilidad atmosférica, ia topografia del area, otros componentes naturales y urbanos causantes de
gosidad, y aigunos fendémenos meteoroidgicos de mayor escala [ Quadri, Sanchez, (1994)].

wra efectuar un analsis que explique el comportamiente en las diferentes épocas del ano, se requiere
ormacion mas detallada y sobre un periodo de estudio mayor que defina el ciclo diaric del campo de
locidades del viento en la ZMCM [ Quadri, Sanchez, (1994)].

ra el dia base que se ha elegido, el efecto de los vientos (transporie), es minimo en comparacion al efecto
» la cinética quimica, ya que para este dia son muy moderados, por lo gue nuestro estudio se enfoca a las
acciones quimicas, que en este caso tienen un papel preponderante.

) anterior no es extrapolable a cualguier dia, ya que al variar las condiciones del viento el transporte de los
ntaminantes puede jugar un papel muy importante, razon por la cual el términge de adveccion se toma en
ienta en nuestro modelo.

sayando el modelo de calidad del aire propuesto, para tres relaciones VOC's/NOx, con intensidad de luz
tar constante y variable, obtenemos los resultados que se describen y discuten en el capitulo 5.
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 APITULO 4

ESCRIPCION DEL PROGRAMA “SIMCONT”
]

Programa SIMCONT.cpp surgié por la necesidad de contar con una herramienta de computo que nos
rmita resolver el sistema de ecuaciones de difusién adveccion para un conjunte de N contaminantes
imicos, en un dominio  tridimensional (0<x<Lx, O<y<ly, 0<z<lLz), para conocer la contaminacion por
ono, éxido nitrice y didxido de nitrdgens, en una determinada hora y en cualquier regién de la Zona
stropolitana de la Cd. de México (ZMCM).

1 esta seccidn efectuaremos la descripeién del programa SIMCONT. Comenzamos con Jas caracteristicas
nerales que relne nuesiro programa para satisfacer los objetivos planteados, posteriormente se indica
ediante un diagrama de flujo, el algoritmo que seguird nuestro programa para el calculo de dichos
ntaminantes. Este algoritmo contiene lo mas esencial de |as tareas a desarroilar por el programa.

bido a que el programa es desarrollado en forma moduler, se agrega una secoién en donde se explica la
'ma en la que esta estructurado SIMCONT, ahi se muestira la interrelacidn existente entre los diferentes
bprogramas o modulos.

ra finalizar, se explica a detalle el funcionamiento del programa, se muestra e! cédigo Fuente del
ograma v se efectUa una descrpcién de lo que realizan cada uno de los subprogramas de acuerdo al
den de gfecucidn, Se indican las llamadas a funciones y a modulos para el procesamiento de los datos y
trega de resultados.

:
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4.1 Caracteristicas del programa

| programa estz desarrollade en el fenguaje de programacidén C++. Cada uno de los médulos {archives de
ograma ¢ subprogramas), en los gue se divide el programa SIMCONT, contienen una serie de
strucciones para efectuar una funcidén especifica.

e tienen modulos que se usan para & acceso de datos, para &t cdlculo de sisterna de ecuaciones, para
solver algln método numérico, etc. Todos estos madulos son controiados por un programa principal, el
1al Invoca a esos mddulos o subprogramas, cuando sea necesario.

| Programa presenta las siguientes caracteristicas.
Los datos son accesados a través de archivos de datos estructurados matriciaimente o vectortaimente,

Cuenta con modulos o subprogramas para resolver un  sistema rigido de ecuaciones diferenciales
ordinarias de reacciones quimicas que contribuyen a la formacién del ozono, del dxido nitrico y del
didéxido de nitrdgeno al  realizar la simulacion de acuerdo al esquema generalizado de formacion del
smog fotoguimico propueste por Seinfeld, {1986).

Incluye modulos o subprogramas para resolver un sistema de ecuaciones diferenciales parciales para
la simulacion de los contaminantes; al observar el proceso de ADVECCION y DIFUSION, en un modelc
Eulerano que tomara en cuenta |2 relacion de flujos en tres dimensiones ademas de los cambios en
temperaturas y vientos,

Ei programa entrega resultados en formato “*ix{" que nos permiten ser graficados facimente en el

paqguete “ SURFER” sélo se tiene gue indicar el valor de la relacion de VOCs/NOx, el lugar y el periodo
de tiempo en el que deseamos conoger la contaminacion.

4.2 Algoritmos del programa.

n estd seccidn se muestra un diagrama de flujo, en donde se muestran los pasos esenciales que el
goritmo del programa SIMCONT seguird para efectuar los caloulos de contaminacion (Ver Figura 4 1)

T
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“LARACION DE VARIABLES
Y ESTRUCTURAS

Head.cpp
Headgral h

v

INICIALIZA Y OBTIENE
MEMORIA PARA LOS
ARREGLOS

Im_gral.cpp
InitArrays{}

)
v

NICIALIZA PARAMETROS:

EFICIENTES DE DIFUSION Y

ETICA QUIMICA, PASOS EN
3 DIMENSIONES, ETC

[m_gral cpp

[ratParam()
GENERA ARCHIVOS QUE
CONTENGAN DATOS DE
ONTAMINANTES Y FLUJOS

Readwnt cpp
SctFileNames()}

)

v

LEE LA HORA INICIAL Y FINAL
DONDE SE EFECTUARAN LOS
CALCULOS DE DISPERSION

CALCULA POR NICOLSON LA
DIFUSION -ADVECCION DE LOS
CONTAMINANTES ENLAS3

g DIMENSIONES
Contgral cpp Diff_xyz.cpp
DiffusienAdvection()
INICIALIZA TEMPERATURAS, APLICA MODELO DE
VIENTOS Y ANGULO SOLAR REACCIONES QUIMICAS Y
PARA LA HORA INICIAL CALCULA CONCENTRACIONES
DE LOS 11 CONTAMINANTES
Readwrit.cpp Contgral.cpp
ImTemperature(), urWinds() Chernustry()
ImtAngle() 14

D)
v

AJUSTA COEFICIENTES PARA
LA HORA INICIAL

Update.cpp
AdyastCoefs()
10
- v
EVALUA EL NUMERO DE

PASOS REQUERIDOS ENTRE
LA HORA INICIAL Y FINAL=
{NSteps)

Contgral cpp

(D

]

Contgral Cpp

=1

NO K<=Nsteps

Contgral.Cpp

Transcumc Un munuto?
CurrentTime%60=0

NO

ACTUALIZA LOS VALORES DE
TEMPERATURA, VIENTOS Y
ANGULO SOLAR

Update cpp
UpdateTemperature(},

@ateWmds(), UpdateAngie()

Contgral Cpp

Transcurno una Hra?

- - CurrentTime%e3600=0
E DATOS INICIALES Y LOS
RANSFIERE EN ARREGLOS Contgral cpp Ki+
DE CONTAMINANTES,
TEMPERATURAS, ETC
Readwnt.cop ESCRIBE LO% RESULTADOS DE
ReadFiles() NO, NOZ. 03
¢ Contgral cpp
Char cpp
NICTALIZA LOS ARREGLOS
“ON VALORES DE FLUJOS 18
NFLOW/OUTFLOW EN LA LIMPLA LOS ARREGLOS
DIRECCION X.Y.Z DINAMICOS
In:_gral cpp n
FillArmay() gl
[_gral cpp
> DeleteArmays(}
| 19 FIG. 4.1
Y S ALGORITMO
CIALIZA LOS ARREGLOS ¥ * SIMCONT
VARIABLES DU
CVODE LIMPIA Y LIBERA MEMORLA EN
EL PROGRAMA DE
- . SIMULACION DE REACCIONES
g(c,&.&":‘g;)’f’“ QUIVICAS CVODE N
) ) ' < ool epp
) ' Delac"VODER
| D .
A 4 o -
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1el paso 13 del algontmo se aplica el método numérico de Nicholson para resolver numéricamente el
stema de las ecuaciones de difusibn-adveccion, para un conjunto de 11 contaminantes quimicos, en un
minio fridimensional.

1 este paso se aplica el método por particiones para el calculo de {a ecuacién de difusidn-adveccién, de tal
anera que se oblienen tres ecuaciones, una para ia dimensién“ X", ofra para la dimension“Y" y otra para la
mension “Z".

Figura 4.2 Estructura del paso 13 del algoritmo principai

'

PASO 13
CALCULA POR NICHOLSON LA DIFUSION-
ADVECCION DE LOS CONTAMINANTES EN LAS
TRES DIMENSIONES

Diff xyz cpp

DiffusionAdvection()

Diff_xyz.cpp

Dhff Advec X(1)

.

Inff xyzcpp

Duff_Advee_Y(ic)

A 4

Duff_xyz epp
Diff_Advec_Z{we)

as adelante en el subcapitulo 4.4, se muestra el ¢odigo fuente de cada uno de estos blogues vy se da
1a explicacion de lo gue efectla cada uno de ellos.

4.3 Estructura del programa

1 esta seccion se presenta graficamente la estructura y la interrefacion existente entre los diversos
ogramas que conforman al modelo computacional * SIMCONT' (Ver Figura 4 3 ).

WP 34



Fig 4.3 ESTRUCTURA DEL PROGRAMA “SIMCONT”

Lepp Contgral.epp Head.cpp
I | Headgzat h
: "contgral b #f dunng the time of calculation
 hdrstop
- <condefs b #include <wstream h> | DECLARACION DE
S — #nclude <fstream h> P VARIABLES Y
NIT{"Comtgral cpp"), #include <rath h> ESTRUCTURAS
IT("Char cpp"}, #hnclude <string h>
IT{"Thif_xyz cpp”). #include <stdhb h>
IT("Head.cpp™), 1 #include “headgrat h*
IT("Tm_gral epp™}, #include “readwnt h™ In_gra
IT("Progon cpy™) #nclude "dil_xyz h* Hommgri b
IT{"Readwr cpp™), #include "imt_par h”
IT("Update epp '}, #hinclude "chem h"
IT("Cgral ¢"), #nchude “update h™ 2 IntAsrays(y
IT{"Cvdense &™), #inchude “char b* 3 ImrtParamd}
IT{"Cvix &"). & Fillarray()
ITt"Cvede ), voud runf) 19 DeleteArrays()
IT{"Dense ¢},
(T{"Linlmath ¢, { il names.
IT{"Vector ), TCharAr File1 File2,Filed,
. Readwrit. ;
i get the memory for the amays H ik hcpp Vector.c
 arpsused 2 IrtArrays(), ..L vector
) 4 SetF 3 lialtyps b
#f inihalize the parameters (dft coefl . 5 ReadFiles() lramath B
J canstants of chem reactions, etc ) 9 I T &)
3 tratParamt), 9 ImeWinds{) N_Vector & _Vnew()
9 ImtAngle}
H read files with inibial data
SetFileNames(),
5 ReadFiles(),
1 fill arrays of conc . wand. etc by “nihal® parameters ¢ graL od
& FilArrays(), h:_a‘;;al EP Croes
Tmtvps b
! set the CVODE satver Cuode h CvodeMalloct)
T SatCVODE(). Cvdense b
Vecwor b
# set inibial and final hours 3 Dense h
tnitHour=8,
FinalHeur=3, P! 7 SCVODE: E i
CurrentHour=lmtHaur 20 Dcl:(cCV(;:}DE() EE CVdense.c
14 Ch 8] .
I set current time (In sec) counted from Inteur it CVdensel)
Curren{Time=0
i Satimbial values 1o the winds and temperature
ImTemparatured{mtimtHour),
IntWinds({intlnitHour), 9
ImtAngte{(int)initHaur) Dense ¢
1 AdystCoefis(),
i gvaluate the number of steps DensellocMar)
11 NSteps={long int}{{FinalHour-
IntHoury*SecinHourtaus,
cout << *Numbar of steps * << NSteps << endl
i the main toap
k) for (long int k=1, k<=NSteps+1, kK++}{
131 Diffusicnadvecton()
14 Chamestry(},
# update curent time
CurrentTima += tau,
# update winds and temperatura every minutd
15 o {{{long intHioor{Curremt Tima} % 60L) == 0) { Updatecpp
UpdateWinas(CurentHour, CurentTime). Headerat b
UpdateTemperature(CurrentHour CurrentTima) 16
UpdateAngle{CurrentHour,CurrentTime),
AdjustCoofs(), 10 AdqustCosfs)
151
i update the current hour 15 UpdatcWinds(}
17 {{{long ntiloon CurremtTime) % lang mi}SecinHour) == 0) { 15 UpdareAnrle(}
CumentHour += 1,
i write datn on NO
wositCurrentHaour Frlat)
steoal(Fue,™-3-no dat™y, 18
WhteRosults(File?,1},
il wate dotn on NO2 DIT_xvz.cpp
ttostrCurmentHour, File2), Headgral b Progon opp
streat(fileZ "-3-nol dat™} Progon h Progon h
WnteResultsiFile2,2),
i wnte dato on O3 P 17 DuilusionAdrections ) It Copuisty
tostnCurngntHen Fial), iDaft-Advee Agunt) Bepa
streal(Filed =-3-00 dar”) DY Advee Y (int) Vo ﬁn-m{)
WnieResults(Fial, 2} Dnit_Advee Zyino » =
coat <~ "CuTeat hour © <~ CurrentHour <~ end!
1
coul s ket of T ee NEIARS T Andl
)
19 DeloteATays)]  de.cto the cyflamC 37ays
B DeveteCVADE ) dolete e CVODE nabver
cout =€ T The 2G4 Iemeaing” << aad! Coatgrabepp

"
ra

! : Uy
1 I 3 !
_
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4.4 Descripcion del programa.

1 esta seccion se explica lo gue hace cada uno de los modulos o subpregramas gue forman al programa
MCONT y se muestra el codigo fuente para cada uno de estos moédulos.

ada uno de estcs subprogramas, se iran explicando conforme a la secuencia de ejecucion del algoritme de
Figura 4.1

ddulo Simcont.cpp

programa cuenta con un médulo principal “Simeont.cpp”, es principal por ser el gue contiene la funcién
aing).
te programa  hace uso de la funcion run(), la cual esta definida en el programa * Contgral.cpp”.

imcont cpp” nos indica que usara varios modulos o subprogramas durante {a ejecucion de fa funcion
n(}, los cuales complementan el programa para la entrada, procesamiento y salida de ios datos. Los
unciados USEUNIT han sido creados por el compilador Borland C++.

idige de Simcont.cpp

Tude "contgral h”
agra hdrstop
lude <condefs hx

=UNIT("Centgral cop™).
ZUNIT("Char cpp”).
ZUNIT{"Diff_xyz cpp™}
ZUNIT{"Head cpp™),
ZUNIT("_gral cpp™}
SUNIT{"Progon cpp’).
zUNIT{"Readwnt cpp™}).
SUNIT("Update cop').
ZUNIT{"C-gral ¢
NIT{"Cvdense ¢},
NIT{"Cwdx ")
ZUNIT{"Cvode ¢}
ZUNIT{"Dense ¢*),
SUNITI"Lintmath &™)
ZUNIT{"Vector ¢,

agmp argsusad
i maind)

0,

5dulo Contgral.cpp

module Contgral.cpp incluye archivos de cabecera propios para el uso de funciones de C++ y ademas
mbhén define las interfaces “* k" para hacer uso de las funciones que se encuentran en otros modulos vy
e se wran llamando cenforme la funcion run() se ejecute

iseguida se presenta el codigo fuente del subprograma Contgrai.cpp y se presenta enumerado cada una
- 5us lingas con el objetivo de hacer referencia a esie codigo de programa ya que como se menciono
tericrments, es en este programa en donde se lleva el cantrot de las llamadas a oros subprogramas

i S Nl
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digo de Contgral.cpp

Este programa maneja fa secuencia de [os calculos que se fienen que efectuar
'Para el caleulo de contaminantes
nclude <w0stream h>

include <fsiream h>

hnelude <math h>

include <string h>

nclude <stdlib h>

include “headgral h™

include "reagwnt h”

hnclude “diff_xyz h*

incluce “nrt_par h”

include “chem h™

tnclude “update h”

tnclude “char b

o run(j

/i Membre de Ios archivos
TcharAr Filat,Fiie2,Fresd,

i obtiane memona para los arreglos
IetArrays(),

#Inizialza parametres C de etc
InitParam},

i renambra y Lee los archivos con datos nicales
SetFileNames(),
ReadFiles()

#mcializa los ameglos cen valores de fiuos flow/outfiow en XY Z
FillArrayst),

I hmpia los ultimos resultados de CVODE
SetCVODE()

# Dala hora inicial y final deseada en nuestro caleulo
InitHour=8,

FinalHour=g

CurrentHaur=IndHour

#nicializar en ceros i lempo transcumdo (en Seq) contados a partr
fde InitHour
CurrentTime=0 0,

i imoahza areglos con valores de tempematura velocidad de wentos
i dngulo solar, ete para la hora imicral {InitHour)
IndTemperatref(intiinitHour) «

IniWandsi{nbimBour},

Inidngiel{mtimiHoury;

AgyustCoeffs(),

NEvabaz &) numhero de pases en el hempe
N3teps={long mt)(FinalHour-IntHour)™SecinHourtau),
cout << "NUMERQ DE PASOS, - << NSleps << end),

/il lazo onneipal de pascs en el hemoo
for {long int k=1 k<=NSteps+1, k++}{

DiftusionAdvection(),
Chemrstry()

 aciunhza ol tempo transCunda
CurrentTima += tau,

factuakiza temperaiurgs wenlon dngulo $olar ofe cada minulo
o t{ilong ntNeon CumeniTime) % 80L) =~ 03 {
Upantewinds( CurrenitHour CumreniTimel,
UpantoTemperaturel CurentHour CumentTime)
UpdatoAngie{CurrentHour, CurreniTimes,
AgjustCoerts()
v

AiLahza of oMo transcu o an horas

e o

L
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if {{tlong mt)floor(CurrentTime) % (lang int)SecinHour) == 0} {
CurrentHour += 1,

# escnbe datos de NG
itostr{ Currenttour, File1),
stecat(File1,%3-no dat’)
WriteResulis{Fiet 1),

H escnbe datos de NG2

stostr{CurrentHaur File2),
streatiFile?,”3-noZ.dat™),

WnieResults({File2,2),

# escnbe datos de O3
tastr{CurrentHour,File3),
streaiFiled,”-3-03 dat"),
wnteResults{Filed.3),

cout << "HORAS TRANCURRIDAS " << CurrentHour << endl
} .

cout == k << " of * << NSteps << endl,

)

DeleteArrays(), //f BORRA LA INFORMACION DE LOS ARREGLOS
DeletaCVODE() # BORRA LA SOLUCION DE CVODE
eout << *FIN DEL PROGRAMA™ << endl,

ando un programa se ejecuta, primero se ejecutan las directivas de cabecera, en este caso el programa
ntgral.cop comienza con las directivas def procesador #INCLUDE, ias cuaies establecen la inferfaz con
diversas librerias con las que cuenta C++, sin embargo, la explicacion del programa se basa en los
ntos importantes que son necesarios para entender el programa SIMCONT cpp, ¥ Gue son consideradas
el diagrama de flujo del algoritmeo del programa. Por lo tanto, comenzamos en ei renglon 6 del programa
ntgral.cpp

#include “haadgral h™

n esto, lo que se esta logrando es declarar y definir constantes, variables y  estructuras u arreglos que
an usados dentro del programa SIMCONT.cpp. Ademds tenemos, por ejemplo, la definicion de
mChem=11 que es el numero de sustancias quimicas que se estdn considerando. Nx, Ny, Nz, los
meros de nodos en la dimension X, Y, 2 en la que es dividido nuestro dominic del problema, o sea la
lla de puntos en ia que se dividié la ZMCM Tenemos también la declaracion y dimensionamiento de los
eglos usados, etc.

digo de headgral.h

bpregrama donde Se definen las vanables y estructuras usadas an el
rama SIMCONT

ef _HEADGRAL _
ne HEADGRAL

ing huag

NSIEALE cntern NumChem=17  numem de sustainGias quemicas
ine Nuenhem 11

notint Nx=14 Numora go nodos o o Lrgo de la gimension X (1 N
N<Tint Ny =1t Numero da nodos 1 10 1amd da 1x dimeasion Y{1 Ny1™
ANt NIt Nutero ae no00% 110 lama doln aimenson I (1 N2
ne Ny 13

o

LA
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fine Ny 16
fing Nz 5

nst int MaxHour=23, Maxmao numero de horas en un céleulo *f
fine MaxHour 23

st int SecinHour = 3600; /" Numero da segundos en una hora®
sclaracion y dimensionarmento de amegios

def huge double AraydD (NumChem+1j [Nx+1] [Ny+1] [Nz+1],
def huge double Array3E [Nx+1] [Ny+1] [Nz+1],

def huge double C_inXAmay INumChem+3[Z}iNy+1][Nz+1].
def huge double C_inYAmay [INumChem +1][2)iNx+1][Nz+1].
def huge double C._inZAmay [NumChem+ 1] 2)[Nx+1 j[Ny+1],

def huge double WindsAmay [MaxHour+ ][N+ 1]Ny+1],
def huge doubte TempAmay [MaxHour+2][Nx+1]Ny+1].
def huge double AngleAsay [MaxHour+2],

def char FileNamesAmay [NumChem+1){31],
def huge double FluxArray [NumChem +1][MNc+H1){Ny+1],

m Array4D "C, *Concentracionas de contaminantes */

m Amay30 “WindX, “WindY, “WindZ, “Temper, *vientos y lemperaturas®/
0 WindsAmay *WindTimeX “WingTimeY,

m TempAmay “TempTime,

m AngleAmay “Anglas, /* ameglo del nguio satar %/
rn double AngleTime, /~ valor comente del dngulo solar *f

m long int NSteps,

rmint NChemSteps, /* Ndmero de pasos para la integracidn del sistema
eacciones quimicas *f

M double Kxx. Kyy. Kzz: /‘cosf de driusidn turbulenta Kx, Ky, Kz *f

m double hx,hy,hz, /Pases en metros en la dimension X,Y.Z%-
rndoubletau,  /*Past en el nempo [an $e4) én el problema de
sction/diffusion/

rm gouble tauChem,"Faso en el tempo (seg) en of sist de reacc quimicas ~/
' double CurantTime Mismpo transcumdo desde el momento nical seg®f
mnt CurrentHour, 7 Horas ranscumdas®

mont intHour, [ Hora inieral (Per ejemplo, 8 - seran las 8 00 am)*f

m ot FinalHeur,  MHora final {por ejemplo, 15 - seran fas 1500 or N
) prm no debe ser mayor a 23 M )Y

m double k1.k2.k3.k4 kS.k6.k? k8 k2.k10.k11 k12, /* Coef Cinaticos */

m doubla ¢ M, ¢_02, MConcentracidnes de Un cuerpa (ver ec quimicas) *f
m const double T_K, /* temporatura on Kehen

m C_nXarray *C_nX, £Fiyo de entrada de una concentracién (inflow)
Imer Indice comosponde ala concentracén, ¢! agquiente indlce defing ef
 derecho 0 1zquierdo de & intervaio, 0- para el lado izquierde, 1- para el
 doreche 7

rn C_nrArray "C_inY,

m C_nZAray "C_nZ,

m FluxArcay “Qflux; * Flujos desds |a suparficio de la terra ¥/

m FleNamesAmay FileNames /"Amegie da Conceniracidnes’/

m FileNamesAmay FluxNames, "arreglos de flujos™

dif

digo de Head.cpp

ubprograma para declarscdn do Vanables y definicon de Constontas,

mas do o declaracdn de oreglos”’

luds “hesdgral n”

1Nt NSteps. /Numero do pases en ¢f liempo on e problema agv.Jdidf

NChem S1eps = 50 /NUMeo de pasas para INIBArar ¢ S5tema 4o rencsionas
IMICOs urante un pase ¢a iempo dal probloma de vt

stdoubla T_K = 27315 Mpoarhohetrs parm Convernt & orados Kntwn

ole Kxx Kyy Kzz rCoeframning da diuwdn furbulenia
pla tx Dy N2 UPASAS On eeres el amanson X Y 2

:
sl 4
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bletau,  #Paso en el tempa (seg) en el prablema adv.idiff
ible tauChem; //Paso en el tempo {seg) en el proeblema de reacs. quimicas
bl CurrentTime, ATiempo transcumde desde el momento inigial (seg)
CurrentHour, [f Horas transcurndas
lentHour: /f Haraimaial (por ejemplo, fas 8 serzn las & 00 2m)
FinalHour {/Hora final{por ejemplo, las 15 seran las 15 00, or 3 00 pm,
fipero no debe ser mayora 23 11)

ible k1.k2.K3.k4.k3 kG,k7 k8,kS,k10,%11,k12, /* Coof Cinebicos*/
thle ¢ M ¢ 02, JConcentraciénes en un cuerpo (ver 8¢ react quImicas)

2yaD *C Hconcentracronas

ay30 “WindX, “WindY, "WindZ. "Temper, #ameglos da veloaidad de vientes v
ftemperaturas usadas en e problema de advidiff

nXArmay "C_inX, /Fluja de entracda de una cencentracén (inflow)

nmer indice correspande & la concentraaidn, et siguiente Indics define el

> derecho o zquierdo de el intervalo, 0- para el lado izquierdao, 1- para el

> deracho 4

nYAray “C_imY,

nZAmay *C_inZ

xAuray "Offux, H Flujos desde la superficte lerestre
ible AngleTime, # Valor comente def 2ngulo sotar

dsArray "WindTimeX, “WindTimeY, # Arreglo de vientos medidos cada hora
npAray "TempTime, / Ameglo de temperatura medides cada hora
fleAmay “Angles,  /farreglo de angulos solares medides cada hera

NamesArray FileNames; /f nembra de archivos con dates de
fooneentraadnes iniciales.
NamesAray FiuxNames ## Nembre de archives con datos de Fluos.

5 renglones 7,8,9,10,11 y 12 de el programa Conigral.cpp, son directivas para inter-actuar con diversos
bprogramas. Per ejemplo, la primera funcion llamada desde run (), es la que se indica en el renglén 20 de
ntgral.cpp.

IntAmrays(),

te renglon efectia el paso No 2 del algoritmo, inicializa y obtiene memoria para los arreglos. Esta funcién
- define en el subprograma Ini_gral.cpp y es interfazada con el programa Contgral.cpp, por medio de la
rectiva localizada en el renglén 9 ( #include “init_par.h").

sdigo de fa funcion InitArrays().
! IntATays{)

(C = {Array4D *) new ArsydD)} == NULL) {
cout << "No hay suficiente memona para G~ << endl
exit{1),

{WindX = {Array3D *) new Aray3D) == NULLY{
cout << "No hay sufictante mamons para WindX™ << endl,
Baxt{1}

{WandY = (Amay3D 7 new Amray3D) == NULL)}{
out << “Na hay suficianta memona para WindY™ << endl,
it 1}

(WindZ = (Array30 *) now Amay3D) == NULLY {
out << "No hay suficenio memong onrd Winal™ << andl,
xit{1}

{Tompor = {Aray30 "} nenw Amay3 D) == NULL) {
out <+ "Ng hay sufliGienta memend pea Tompee® -2 endl
alg1)

-
pitulo 60
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(C_nX = {C_nXAmay *) new C_inXArray) == NULL) {
out <« "Ne hay suficiente memona para C_inX™ << endl;
XIt{1),

{C_mY ={C_inYArray *) new C_inYAmay) == NULL} {
out << "Na hay suficiente memena para C_nY™ << endl,
xit{1),

{C_inZ = (C_inZAmay *) new C_inZAmay) == NULL) {
out << "No hay suficiente memona para C_inZ" << endl,
ext(1),

{Qflux = {FluxAmray *} new FluxArray} == NULL} {
out <= "No hay suficiente memona para Qfiux* << endt,
at(l),

(WindTimeX = (WindsArray ") new WindsAsray) == NULL) {
out << "No hay suficente memoena para WindTimeX" << endl,
xit( 1},

{(WindTimaY = (WindsArray =) new WindsAmay) == NULL} {
out << "No hay suficiente memona para WindInTimeY™ << endl,
xt{1},

(TempTime = (TempArray ) new TempArray) == NULL) {
out << “No hay sufictente memona para TempTime® << end!
Wt 1),

[Angles = (AngleAmay ™) new AngleArmay) == NULL} {
Qut == "No hay sufictente memona para Angles” << endl
xit( 1),

siguiente paso en el algoritmo (paso No 3), es “Inicializar pardmetros’, esto se logra mediante la funcién
licitada en el renglén 23 del programa Contgral cpp.

IntParami),

ta funcion se desarrolla en el subprograma Ini_gral cpp el cual se enfaza con el programa Contgral.cpp,
ando se ejecuta gl renglon 9. { #include “imit_par.h").

. funcion [nitParam() se usa para, para inicializar con valores a diversos parametros que seran usados
rante la ejecucion del programa, Es el caso del parametro “lau’ el cual es el paso en el tiempo en
gundos para las ecuaciones de difusion-adveccion, “tauChem” se define como el paso en ef iempe en
gundos Usada en el esquema de reacciones quimicas. También se inicializan los valores de coeficientes i
> quimica cinética y de difusion turbulenta de N diferentes contarminantes. |

|
Sdigo de la funcion InitParam(). |
|
|

1 InitParam{)

8505 &N of lempo
ua100 asg
uCham “taw. NChomSteps & <89

%0 pnda genccon X Y 2

ity ol
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y=5000, i Mis

Z=1000 I Mis

1Coef do difusidn turbulenta
xx=300 Q, # m"2fsey
Lyy=300 0, ¥ mA2iseg
<rz=1Q, i m~2seq

fcoefficientes de quimica gnetica

1=0 533/60, /¥ depende del dngulo solar
2=2 1832-5/60,

26 58/60,

4=3 775e3/60,

5=2 341ed/60

6=191e-4/80, // depende del &ngule solar
721 Z14e4/60,

8=1 127a4/60

§=1 127e4/60,

10=1 613&4/60,

11=6 833&3/60

12=2 1430-2/60,

/Concantracidnes de un cuerpo {ver ec quimicas)
; M=79 Qed,
;_02=21Ced.

| siguiente paso en el algoritmo es el paso 4 “Genera archivos que contienen datos de contaminantes vy
ujos’, Esto se logra mediante la funcion solicitada en el renglén 26 del programa Contgral.cpp.

3 SetFileNames()

sta  funcidn se desarrolla en el subprograma ReadWritcpp el cual se interfaza con el programa
ontgral.cpp, cuando se gjecuta el renglon 7. { #include “ readwrit.h"),

sta funcidn  SetFileNames(}, ia usa el programa Contgral.cpp, para copiar los archives de datos (*.dat)
orrespondientes a los 11 contaminantes y a {os flujos de contaminantes organicos (VOCs), NO y NO2 que
riginalmente estan en formato de texto.

6digo de la funcion SetFileNames().
nd SetFileNamest)

seled ¢f nembre de los archvas que contenen datos inicrales,
el numero ge archivos deben Ser exactamenta al numero de contamunantes

irepy FloNames{1],"no dal™), HNQ
trepy(FileNames[2)."no2 dal”) 1 NO2
trepy(FileNames(3) “o3 datt o3
topy(FdeNames[d],"o dat*y [igs] .
trepy(FueNames(S] “ehd dat’), #RH existan 3 versiones th dat,
i rhZdat ehigat
trepyiFleNames(8),"oh dat*), # OR
trepy(FileNames(?) "2 dat’) #ROZ
trepy(FrioNames(3], rchod dat™), # RGHO, existen 3 vermiones rehal dat, # rchoZ dat, rehof dat
trepy(FiloNames(9]. o2 dat™),  #/ RC[OJ0Z
trepy(FileNames{10],"no2 dat”) FHOZ

trcpy(FileNames{t 1}, 'rcoo2m02 dat®y  # RCIOJO2NO2
trepytFluxNames(1],"fluxno dot®), ! fiuo do NO

strepyif luxblomes(2] Muxno? dan’y, 1 hyo ge NOZ
Stropy(F luxNames(3] “luxvoes dat™), / fuio da Vees

| sigulente pase en e algontmo es el paso 5 * Lee archivas de dalos iniciales en contaminantes,
smperaturas, velocidades de vientos, angulo solar, fluos etc”, Esto se logra mediante {a funcién solicitada
n el renglon 27 del programa Contgral.cpp.

:
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" ReadFiles(),

sta funcidn ReadFiles() ia usa el programa Contgral.cpp, para leer los archivos con datos iniciales en
oncentraciénes de contaminantes, temperaturas, angulos solares, velocidades de vientos y flujos de
ontaminantes. Estos archivos son ietdos uno por uno y son transferidos a los arreglos que seran usados
n Jos métodos numéricos propuestos para el calculo de contaminantes. Asi tenemos, por ejempio, &
rchivo de datos de concentraciones iniciales de contaminantes FileNamesiicon] { icon es &l nimero de la
cncentracion), es transferido al arreglo (*C)licon][ixliviliz].

0s datos que se leen del archivo FileNames{icon] estén dados en forma matricial con ix=1-14, iy=1-16, esto
s en forma bidimensional para cada uno de fos 11 contaminantes (icon=1,..,11). Estos datos son
ansferidos a un arregio tridimensional (*C)licon][ix][iy]fiz], el cuario subindice "icon" sdlo nos mdica el
Umero de contaminante. Primero se lena ta primera capa de (*C)licon][ix]liy][1], con los valores de
ileNames[icon], y después esta capa {en iz=1) es copiada a las demés capas de (*C}licon][ix}fiyiliz=2...,5},
odo esto se realiza para cada una de las concentraciones {icon=1,...,11)

| archivo de temperaturas tempil.dat, es un conjunto de datos ordenados mafricizlmente en forma
dimensional 1x=1-14, iy=1-16, y se proporcionan 24 matrices de datos, una por cada hora. Estos datos son
ansferidos a un arreglo de tres dimensiones (*TempTime)iiTemp[ix]{ly], en donde el subindice iTemp es la
ora {1,...,24) en [a que se tomo esta temperatura.

bservemos que se usa el parametro T_K para convertir a grados Kelvin.

[empTime)[iTermp)ix]fiy)=Temper+T_K,

uando se leen las velocidades del viento del archive wind.dat, se lee una matriz de datos para el vector X
el viento (WindTimeX)} vy una matriz para el vector Y del viento (WindTimeY), ademas se lee 1a hora en ia
ue se tomé esta lectura (IWind). Los datos del archivo wind dat son transfendos a dos arregios de tres
imensiones (*WindTimeX) [WindjixIliy] y ("WindTimeY) [Wind][ixj{iy], en donde el subindice Wind es el
empo cuando se tomo la lectura (iWind=0,..,23).

n esta funcién ReadFiles() tambén se leen los datos correspondientes a los flujos de NO, NO2 y VOCs,
ara esto se abren los archivos FluxNames[1], FluxNames[2], FluxNames[3], y transfieren sus datos a los
rregios (*Qfiux)[1]lix]liy], (*Qw2IEx]ly]. (*Qflux)[EIix]ly], (*Qfux)8]fix][iy], en donde el tercer subindice
,2.5,8 corresponden al nimero de contaminante, ver la funcion SetFileNames().

ada uno de fos datos leidos de los archivos FluxNames[], son multiplicados por un factor para convertirlos
e ' microgramos/m™2/seg’ a“ppm*m/iseq’.

>ara |a lectura del angulo solar, se abre un archivo “angle.dat’ el cual contiene un angulo solar cada hora,
urante las 24 horas. Estos datos son transferidos a un arreglo (*fangles){Angle].

odigo de Ia funcion ReadFies().

i Rengluas(y

straam Fin

W ax waz Conc, Temp iwingd nglo, s
louble Temper

— —— LEE CONCENTRACIONLS INICIALES —————-——

Abre arLhs UNO DOF UNG ¥ H0e GRIOG G CONTINIMIGONAS IKIIIN pOin

(
upLnto §

)]
tad




Modelos Computacionales en problemas de Contamnacion Ambiental

el llenade de areglos
or 1Cong=1, Conc<=NumChem, 1IConc++} {
FIn open(FileNamesfiCone]).
1 {Fin) §
cout << "Inhatiltada pars abar ¥ << FileNamesiConc] << endl,
exit(1):
}

/ lee dates para ef mas bajo nivel de la direcaion Z(iz=1)
for {iy=Ny: ty>=1: 1y-)
for (ax=1; m<=Nx, 1x++)
Fin >> (*CiiConcifix]Ty)[t].

#llena Ios otros niveles z=2,. Nz
far {y=1, e=Ny, i+
for (=1, ie=hx; x++)
for (2=2 we=Nz, z++)
("CifConclx]yllizl=("C)iCenciiiy]1)

Fin close(),

LEE TEMPERATURAS

'le¢ archivos de temperaturas

In open{“temp1 dat™,

{IFIng
cout << *Inhabilitado para abrr * << "lemp1 dat" << endl,
axtf{i),

or (iTemp=1, iTemp<=MaxHour+1 iTemp++)
far fiy=Ny, iy==1, y=)

for (=1, m<=Nx po++) {
filea datos de temperatura
Fln »» Temper
H recaluta a grados ketvn
["TempTime){iT emp][ix}iy]=Temper+T_K.

H

In close(],

~——— LEE VELOCIDADES DE VIENTOS

' lee archivo da vientos
In open(*wind dat”).
{IFIn) {

cout << "Inhabililada para abnr* << "wind dat” << el
a1y,

or (IWind=0, Wind<=MaxtHour; (Wind++} {
i1 lee ta hora
Fln > hour,

{1 loa la coordenada X del viento
Tor (iy=Ny, y=>=1, y-)
for (=1, <=Nx, 1X++)
Fin >> ("WinaTimeX)Winalix]ly],

if Lea la coordenada Y del wento
for (1y=Ny, iy>=1 1y—}
for (=1, ws=hix, e+)
Flin == ("WindTimaY {iwindix]ivi,

in closed ),

LEE FLUJOS
cublo ux TactorNO, factarlN02, facorRH InglorRCHO,

Foctor para recalcular 105 lujos ae "miCrogramsan ™2/ sec”

{181 COMO SON GB30S AN 105 ArEhivos}

4 TppMIIsec” NecesEnos en ¢f progrma para flujes de NG, NO2, RH ang RCROQ
MIAND 33 0ali21 2

IGtorNOR 46 08371 2

aciorRH« 1 00 G4,

K
amiiulo o
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factorRCHO=1 0/5 37e-4;

| pnmero se setean & cero tedos los flujos de las substantas
for {iICone=1, ICanc<=NumChem, :Conc++) {
for (iy=Ny, iy>=1, ly~}
for fmm1 pembly, s}
(QftuxjiCanc]iiiyl=0 0,
]

 Ahora, seteamos los fiujos de las substancias

'lee los flujos de NO

Fin openi Fluxiamesiil,

f {FInY {
cout =< "Inhabiltado para abnr * << FluxNames[1] << endt,
exit{1},

]

ar (iy=Ny, 1y>=1, 1~}
for (=17 1x<=Nx, o+ {
Flny > flux,
{*Qfuxif1Jinghy=fluxdactorNG,
H

~in close(},

'Lea los flujos de NO2

FIn open{FluxNamesi2]),

f{IFIn} {
cout << “Inhabittaco para apnr * << FluxNames([2] << encl,
exif1).

oF {iy=Ny, iy>=1 1y—}
for fix=1 =N, x++) [
Fln >> flux,
("Qfux)[2j[ixiyi=TluxfacterNO2

Fin close{).

'Lee los flujes de RH y RCHO

"In opan(FluxNames(3),

f(FIn) {
cout << "inhabilitade para abnr © << FluxNames{3] << endl;
oxt{1),

]

or {iy=Ny, 1iy>=1, iy}
for (ix=1. x<=Nx, 150++) {
Fin >= flux,
(*Qilux)(5]fix)[1y]=0 S*luxfactoriRH,
(O STw1=0 S uritactorRCHO
]

=In closed)

LEE ANGULOS SOLARES———————

*In epan{Tanglo dat™).

f (Fim)

cout << “Inhablitade para abnr " << "ANGLE gat™ << endt
oxit(1)

3

or {tAngle=0, IAngla<=haxHour, 1Anglg++ )
Fln >> hour >> {“Angtes J[rAngla],

“In closa(),

1 siguiente paso en el algoritmo es el paso 6 ncializa los arreglos con valeres de flujos de entrada 'y sahda
n la celda en estudio (Inflow/outflow ) en la direccion X, Y, Z° (Figura 4.4). Esto se logra mediante a funcién

olicitada en el rengion 30 del programa Contgral.cpp:

Tl 4



Modelos Computacionales en probiemas de Contaminacion Ambiental

FitArrays(},

sta funcién se desarrolla en el archivo Ini_gral.cpp. Prepara los arregios del flujo entrante (inflow) v flujo
liente (outflow) en las direcciones X, Y, Z, con los valores iniciales de las concentraciones en las fronteras.

oF ejemplo en el caso de la direccion X:

OUTFLOW EN "Z" QUTFLOW EN "Y"

—
INFLOW EN "% T z

/ — Y
// QUTFLOW EN "X"
|

INFLOW EN "Y™
INFLOW EN "Z"

Figura 4.4 Flujo entrante (inflow) y flujo saliente {(inflow) en una celda del dominio

| arreglo de Inflow en la direccién X, {(*C_inX)iconc]0]iyliz], se le asignan los valores de las
ncentraciones de los contaminantes de la capa de la frontera en X=1.

| arreglo de Outflow en la direccién X,  {*C_inX)liconcl{1i[ylliz], se le asignan los valores de las
ncentracionas de los contaminantes de la capa de la frontera en X=Nx.

- nX)iConcl[0]yiz)={ *CICone)(1 yiiizh Anflows
i X)pCong)[13ylliz]={"CICone]iNx]iy]{z} #Outfiows;

e igual manera para la dwreccion en Y, el flyo entrante (INFLOW). se le asignan al arreglo
C_inY)[iconc][01[ix]fiz] los valores de ia capa en la frontera con Y=1. Y al flujo saliente (QUTFLOW), se le
signan al arreglo  (*C_inY)liconc][Ny1[ix][iz], tos valores de la capa en la frontera con Y=Ny.

:_nyfiConeloixIia)={"CHiConclixI1]l) Hinfows
> Y iCene][1Jlx)pz)=("C)Cenc) i iNy]lizl £Outflowr

ara la direccion Z, el flujo desde la superficie terrestre es fluje entrante a nuestre dominio del problema
NFLOW) y en este caso consderamos gque no existen cormentes  de aire, por lo tanto
C_inZ)iconc][0lilliz¥  no es usado. Para el flujp saliente en Z (OUTFLOW) se le asigna al arreglo
C_nZD)[conc][1]fivllivi, el valor de las concentraciones de la capa superior de nuestro dominio en Z=1.

s nZificone ][t hylivi= (*CHIConcixiyll 1) SOutfiow

P [>1s)
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3digo de la Furnicion FillArray().

} FillArrays()
1%,y Z,1C0ne,

colocar concentraciones de vientos y temperaturas
(=1, 1€ NG )
for iy=1, 1y <= My, 1y++)
for (=1 1z <= Nz, i2++}{
AMistnbucion mici de vientas en la drecoion Z
{“WindZ)[ix]liyl[1z]=C O./concrderamos no hay wiento en la direce Z
H

setear los areglos wfiow/outflow en la diracen X

gual a los vaiores inciales de concentraciones

[por eym los valores en el t=0)

r{ly=1, 1y <= Ny, iy++)

for {iz=1, 12 <= Nz 1z++)
for 1Cone=1, IConce=NumChem, 1Cong++) {
{*C_nX)iCanc}0lfiyliz}={"C}:Cone][1]iyiiiz),

) {C_nX)EConcli i)} ={"CHiCone)Nx Tiylliz].

satear los amegles inflow/outfiow, en 1a diwection Y
r {1Ix=1, ¢ <= Nx, x++)
for {iz=1, 2 <= Nz, 1z++)
for iConc=1 Conc<=NumChem, \Cong+) {
(*C_nY)liConcifo)fix]fiz]={ "CHiConc]ixk t]itz],
(*C_m¥jFConc 1 ixlle]={"CYiCond]ixjiNy]lz]
)

setear los arregles Mow/outiow en la direction Z
P OX=T, 00 €= NK oyt
for {iy=1, 1y <= Ny 1y++}
for iConc=1. iIConc<=NumChem. 1IConc++} {
/! Fiujos desds la superficie en la frontera en Z
{*C_mZEContiixiyi={ OifConciiyiih)
1 Nota C_nZ[iConc][0]ix|iy] no es usada
#f flyjo desds la superficie lerasire
("CRux)Cene](410yl=0 0,
3

<out << "0K con la asignacion de ameglos” << endi,

paso nimero 7 en et diagrama de flujo del algoritmo, corresponde a la inicializacion de las variables y
reglos del programa CVODE. Esto se logra mediante el llamado de la funcion SetCVODE(), que se
cuentra en el programa C-gral.cpp y que es nvocada desde la linea 33 det programa Contgral.cpp.

sdigo de la Funcién SetCVODE

1 SetCVODE()
19

= N_VNewNumChent, NULL},  /* Allocato y, abstel vectors *
sstal = N_VNew(NumChom NULL),

Ui=RTOL
Lot pbsolute vecior lolerances

f {k=1, KezNumChem, k++)
{In(absto K)=ATOL,

1 el cadigo anterior se usan funciones que se encuentran defiridas dentro del paquete CVvODE.

e A
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| siguiente paso del algoritmo es el No 8. Este paso se ejecuta en ef programa Contgral.cpp en las lineas
6 y 37, y su funcion es leer la hora inicial y final en donde se guiere efectuar el analisis de la evolucion y
ansformacion de los contaminantes.

5 JDala horamgial y fingl deseada en nuestro caloulo
6  InitHour=8,

7 FmnalHour=8,

§ CurrentHour=intHour;

n el paso No 9 del algoritmo, sé nicializan los arreglos con vaiores iniciales de temperaturas, vientos y
nguto solar para el tiempo Inicial proporcionado en el paso anterior del algoritmo {paso No 8).

ara lograr lo anterior, el programa Contgral.cpp hace uso de las funciones InitTemperaturef), InitWinds() v
itAngle() localizadas en las lineas 46, 47 y 48, del programa Contgral.cpp ¥ las cuales son definidas en el
ubprograma Readwrit.cpp.

4/ micgiiza ameglos con valores de temperatura, velocdad de vientos
5/ angulo salar, ef¢ paralg hors imzal {IntHour)
& IsiVemperatarei{mtindrioury,

7 Imtwinds{lint)tnitHour),
8 Imtangte({intiinitHour),
9 AdwstCoaffs().

n la funcién InitTemperature(), mediante la nstruccion (*Temper)(ix][iyliizl=(*TempTime)[initHour][ix][iy}
signamos la temperatura medida en a hora inicial al arreglo (*Temper) de dimension X por Y en todas sus
apas en 1z=1,2...6.

6digo de la Funcion InitTemperature()

g IntTemperaturefmt intHour)
Aque imitHour esta entre 1 y MaxHour+1

nt i,y 1z,

/ lgna el arreglo de témperatura can los datos ledos desda oi archivo do
fgatas en la hora imicial dada ( intHour)

or {iz=1; 1Z<=Nz iZ++)
for fiy=1 iy<=Ny, iy++}
for ix=1 ix<=Nx 1x++)
{*Tamper){ixliyliz]=("TempTime)[IntHour[ix(1y]

ara el caso de la asignacion de los valores de velocidad del viento en la direccion X y Y, sucede fo mismo
ue en el arreglo de temperaturas, se asigna el valor de una capa de dimension X por Y. A un arreglo de
imension X, Y, Z. Observemos que para el vector velocidad del viento en ia direccion "Z" no se considera
ujo de viento

g InWInds{ing ImtHsury
Aqui la ImilHOur osta ontre Oy MaxHour

nlix iy iz,

for pz=1, @<aNz, 1+
for (ry=1, 1ys=Ny iyt
for ger ] e TNx XY |
¢wWindXi[xYyiaz]=(Wind TimeXiInitHourlixjiy)
WAV TR yiiz] (Wi Tima Y At Hour il
(Wi fiy)z}-0 0

R ANITTEES
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€ actualiza también el dngulo solar de acuerdo a fa hora inicial que fue solicitada.

nd Initangle{int IntHowr)
Agui la IntHour esta entre 0y MaxHour

ngigTime={"Angles)iinitHour],

n el paso anterior se actualizaron los arreglos de velocidades de vientos, temperaturas y angulo solar de
cuerdo al valor del tiempo inicial. En el siguiente paso del algoritmo (paso No 10) se ajustan los coeficientes
e quimica cinética para los contaminantes de acuerdo a la hora inicial requerida. Mediante ef flamado de la
incian AdjustCoeffs() localizada en la linea 49 de! programa Contgral.cpp. Esta funcién es definida en el
rograma Update.cpp.

a variahie del anguio solar AngleTime, se actualiza de acuerdo 3 la hora inicial requenda.
ngleTime=("Angie){initHour! y de acuerdo al angulo soiar medido en ese Hempo nicial, se ajustan los
oeficientes de quimica cinética K1 y K6 correspondientes a los contaminantes NO y OM.

‘Odigo de fa funcion adjustCoeffs():

ud AdjustCoatts()

jouble cAngleRad=cos{AngleTime™3 141597180 0),
(AngteTime <89 2) {

k1=1 25%exp{-0 507/cAngleRady60 0.

k6=3 33e-3"exp(-0 495/cAnglaRad)/E0 0,

Isa {

k1=00,
k6=0 0

| renglén 52 del programa Contgral.cpp es el encargado de efectuar el célculo del nimero de pasos
>querdos entre !a hora inicial y final, necesarios para el calculo de los contaminantes { Pase No 11 del
lgoritmeo propuesto).

2 MSteps={long int)((RnalHour-iniHour)* SecinHouriad),

on la obtencion dei valor de Nsteps, podemos efectuar el célculo de los contammnantes en el periogo de
empo solicitade. Con este dato podremos llamar Nsteps veces las funciones que nos apoyaran en el
alculo numénico de la ecuamén de difusidn-adveccion y de reacciones quimicas, Esto se logra mediante el
icio for indicado en la linea 56 del programa Contgral.cpp. Con esta linea se efectia el paso No 12 del
lagrama de flujo del algorttmo.

'arte del codigo del programa Contgralcpp, en donde se visualza el ciclo for usado para el cdiculo
Istep veces, de la ecuacidn de difusion- adveccion:

for (iong int k=1, kexNStepa+1; kes) |

&
7
3 Ditfusionadvechon)
G Chomztrd)

4]

1

actuatizn of hempo [ramcumda

. <
e od
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CurrentTime += tau;

ffactuahza temperaturas wentos, dngulo sglar etc cads minufe

if {{tleng mtflcorCurreniTime) % BOL) == ) {
UpdateWinds{CurrervHour, CurrentTime),
UpdateTemperature{CurrentHour, Current Time},
UpdateAngle{Curenttour, CurrentTime),
AdjustCoaffs(),

}

i actuabza el Yempo transcumda en horas
i ({({long nt)floor{CurrentTime) % (fong int)SecinHour) == 0} {

CurrentHour += 3,

/1 escnbe datos de NO
testr{CurentHour, File1),
streat{File1,”-3-na dat’)
WnteResuits(File1,1),

/ escabe dates de NOZ
iestr{CurrentHaur, Fris2);
streat{File2,"-3-ne2 dal"),

WnieResulls{File2.2),

i escnbe datos de O3
toest{CurrentHour Filed),
streat{File3,”-3-03 dat’),
WriteResuits(File3,3),

cout << "HORAS TRANCURRIDAS * << CurrentHour << endl,
4

cout << k << * of * << NSteps << end!,

}

A A e S S b A e S L Sl Sl L

| siguiente paso en el algontmo es el paso No 13. En este, se calcula por el método de Nicolson fa
ifusidn-adveccién de los contaminantes en las tres dimensiones Para efectuar lo anterior el programa
ontgral.cpp hace uso de la funcion  DiffusionAdvectian{) localizada en la finea 58. Esta funcién se define
n el archive Diff_xyz.cpp.

odigo de la Funcion DiffusionAdvection():

id DiffusionAdvection()

or (i1 16=1, w<=NumChem rc++) {M5z0 para todas 1as substancias quimcas
Of_Advec_XGc)
Diff_Adwec_Y(ic)
Dift_Advec_Z{ic),

a funcidn  DiffusionAdvection() se usa para resolver el problema tridimensional planteado por la ecuacién
e difusidn-advecaidn, recordemos que en el capitulo 3 se menciona el método numeérico para resolver por
artictones al dividirla en una serie de tres ecuaciones en una dimension (McRae et al., 1982);

e, &%, Sluc,)
gt =K - L
Ot ox* dx

de e _&(ve))

L =K, K

T8 & v

- oc, - K 52';;, _ 6’(‘.\‘(;})’
at . &
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1 funcién anterior hace un lamado a 3 funciones. Diff_Advec_X(ic), Diff_Advec Y{ic), Diff_Advec_Z(ic),
finidas en el archivo Diff_xyz.cpp, vy son las correspondientes a las tres dimensiones en donde se
ectuaran los calculos de los contaminantes, al aplicar &f método numérico de Nicolson a la ecuacién de
fusion- Adveccion.

 funcion DiffusionAdvection() hace un llamado consecutivo de estas funciones, la primera particién
cuacion de difusion en la dimension X), se resuelve con las condiciones iniciales y de frontera x=0 y x=Lx,
s concentraciones calculadas para cada nodo (x,y,z} € €1, serdn las concentraciones iniciales para la
uacion de difusién en la dimension Y. Las concentraciones calculadas al resolver esta particion, seran a su
Z las concentraciones iniciales para la ecuacion de difusién en la dimension Z.

15 concentraciones calculadas en este dltimo paso seran las condiciones iniciales para el mecanisme de
accion quimico utlizado; Estas concentraciones seran a su vez las concentraciones iniciales para el
guiente paso en el iempo.

Gdigo de las Funciones Diff_Advec X(ic) , Diff_Advec_Y{ic) , Diff Advec_Zfic):

Ivection + dffusion en la direction X, paso en el nempo tau

d Dnff_Advec_X(intic) /1 - El numero de substanciz

tixay,12,
Gt a.b.sdx:

rly=1. =Ny, iy+d)
for {iz=1 1ze=Nz 1z+4) {
ftassign coefficients
dowhle 7=2 Q*hadlex, iCoefl aumlar
double z1=rhxtau, #Coeff auxihar

#eoet! en nodes ntemos
for (1652, x<=NX-1 ++) [

o (" WindX)[xjy}z] >= 00 {
alix]=1 Q427 WindX)px- 1]zl
bix]=2 0z 1+ (WindX)fix]iwllz].
ex]=10
dix}=-{"C)lie]fix-10y]liz)
+2 0-21(CCIhefx]fivli]
LT iyllz)
1
ofse {
alx]=10,
b[x]52 D4z -z WinaX )l [ryifuz].
clx]=1 0-2*{*WinaX)[x+1)y]z].
dlixj= el 1)0y102]
+(2 02 Ol lyiliz)
{"Cipie)lix+ 1Kylz).

} i for o

i coaficsentes para nodos en la frontera
o ({WandX)[1]y]liz] == 0 QK Hinflow
a{1=0 0,
B WA Wl erritvs,
1] Kxix,
a[1)5-{ Wind X[ |y Hz) " C_inx he0lvihal,

olsa { foutllow
double zzhx ‘he/Kxxtay
a(1-00
B{1]=1 024" Wind XY 1 ][y llz) honXxx,
117§ O-{ WAnd X 20 ]fiz P Koxx
EIUSRR AN S A0 (R R eh NI 1 |
!

b
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of (("WindX)(NxJiy)[z] >= 0 Q) /foutfiow
double y1=hxheKoutau,
deuble y2=hiKio
ajNx]=1 0+y2{"Wind X3{Nx- 3 ]livliiz],
BNxI=1 Dyl +y2 (" Wing XNz,
cINx]=0 B,
dINxj=-{"C)icliAx-1]fiylliz] + (1 0-y1) (" CielNliv]liz],

}
else { finflow
double y1=hx"hx/Kxxtau,
dotible y2=haKxx;
alNx]=1 0+y2*("WindXjiNx-11Gyl0z].
BINK]= Oy,
c[hx]=0 0,
double 21=1 0-y1-y 27 "WindX){Nx]liy][iz],
double z2=y2*( ("WindX)[MxJyliz] * ("C_nX)fieli 1 fiyliz] +
(AangX)INkIIYIZ] ~ (CComOnel1 iyl
dNxi=-{"CcINx-1[[yJfiz} + z1*{*CHelNx]iy]liz] + 22,
i

Haphcar "progonke” para solutién del sistema tnchagonal
Progoniabgd x Mz,

ireasignar los nuevos valores de concentraciones
for (IX=1., x<=Nx, x++) ("CYic]ixlyliz)=xfix],

}itforz
i fory

dvection + diffusion en la direcclon Y para €l pasc en el tempa tau

d Diff_Advec_Y{int ic}

HESA-4
sctab cdx,

F (ix= 1, t<=NX ae++) {
for fiz=1, ize=Nz iz} {
faggnacion de coeficientes.
double z=2 0*hy/Kyy, #Coeficente awahar
double z1=z‘hyrtau  /Coeficienta auxiar

flcoeficientes en nedos intemos
for {y=2, iye=bly-1, iy++}H{
if ({WindYibgiyliz] == 0) {
Bliy]= 1 Dz Wind e fy-1]lz]
bliyl=2 O+z1+z{"Wind " ){x]liylz}.
dy}=10,
dyl={"Ciliciiiy-1J62]
+{2 0-z1)"("Cle)=)iy)0z)
S{rCafic)x]fiy=1)liz)
}
also {
aly]=1 0,
bly]=2 G+zt-z*{Wind Y} yliz),
liyl=1 0-z* (" Wineh¥ )i+ Jzh,
dlyl=4*Cilelix]py-1102]
*(2 01 "Clelfiifiy]liz]
S Cae)fi]ly+1102)

yéatory

1! cogficientos de nodos en la fronters.
[ Wind¥[ux|[1]hz) >= 0 0K
a)=00
B1]={Wind ¥ )i ][ 1]z}« Kyy/hy
<f1)=Kyymny
Sf1]=4WindY I 2] "C_m YOl z),
}
eisa |
dauble z=hyhy/Kyyitau,
al1=0 0
B{1)=1 Qez4™WAna Y fuc][1 ) Py Ky,
Sf1]=1 O-{ W el S Ty Ky
1) 0 N CCilelimi 1 2] "Cope i 2]0x3
}

il ¥

ey
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ARG fidiyiz) >= 0 O) foufiow
double y1=hy hy/Kyyitau
dauble y2=hy/Kyy.
a[Ny]=1 C+y2{"WindY)ifiNy-1iliz)
BINy]=1 Oy 14y 2 "Wina ¥ Yi]iNy[lz],
<[Ny=D 0:
ANy]=-{*Cificiimxiey-1102] + (1 8-y Gkl Nyl

}
eise { Minflow
deubla y1=hy‘hy/Kyyitau
dauble y2=hy/Kyy.
2[NyI=1 D+y2*("WinaY)d[Ny-11fiz).
BNyI=1 0491,
<c[Ny]=0 0,
double 21=1 -y1-yZ*{ "WindY)fix][Ny]iz],
doudle z2=y2*( ("WindY)ix[Nylliz) * ("C_nylici]fix]fz) +
{WindY)[x|[Ny][z] * (*CnYiie) Tixifz))
ANyl=-{"CY)ix](Ny-13iz] + 21 °("Clie]xINy] iz} + 22,

HAplicar "progonka” para solucidn del sistema tndizgonal
Progon(a,b,c.d.x,Ny),

fireasignar Ios nueves valdres de concentraciones
for (iy=1, iye=Ny, iy++) (*Clhicpilaviiz)=xly]

Y doriz
i for

ivecton + diffusion en ta direccien Z para el paso en el kempo tau

d Dnff_Advee_Z{intic)

Xz,
2ct a.b.6.d.x.

r{1x=1, <=Nx, ey §
or =1 nesNy, s {
ffasignacidn de coeficientes
double z=2 §*hz/Kzz, HCoeficiantes aunhiares
double z1=z"hzitau, HCoeficientes aunlaras

foceficienias en los nedos intemos
for (1222, @<=Nz-1, @*+) {
f {(*WindZ)[x|[y]liz) >= 0) {
afiz=1 Gz {"WindZ)fixlbyliz-1k
bliz]=2 O+z1+2*{"WindZ)[ix][iy][2)'
cfizl=10,
afiz]={*C)hellx]lyliz-1]
+2 02Tl Byiz)
{CHel )l 1),
i
else {
ahz)=1 0,
b{iz)=2 Gz d-27{"WindZ)ix|ly]zl.
chz]=1 0-z (" WindZj[i][iy)lz+1)
dliz]="C)eellx]bylfz-1)
+2 021 {"Cic]xIylbz]
-(*Clellixilyliz+1],

Y foraz

I cosficientars para fodos an in frontera en 2

# anwvel da o superfico terestre

=00

b[1)=1 O+hzhzkeztou,

c11=1 0,

(1301 C-hzhzizznau)"Cle] by 1 Cifielin]Fyli2]
Kz Oux)ellin]fy] + ("Qtiuxitic]in]l]),

1 8 Nt do In frontary Supéna on Z

f (EWanaZ){w iy lINg] »= 0 O Houtfiow
double y1shrhzKztau
aguble yr=hnKzr,
A(HE 1 Ooy 2 WinaZ iz ]
BING]=1 Oy 1y 2w g2yl
«fNg|~0 0

—
Wi

-1
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AN CilicHinBy]INz=1] + (1 0yt PN,
H
else { Hinflow

double y1=hz"hz/Kzz/tau,

double y2=haiKzz,

S{NZ}=T Dy 2t WindZ)x] iyl [Nz-1),

BiNz]=1 O+yl,

CINzZ]=0 0,

double 21=1 -y 1-y2 [ WindZ){x]liy}[Nz],

double z2=y2*[ ("WindZ)ixiw]INz] * (*C_nZ)fic]MInxiEy] +

{"WindZ)edlylINz] * ("C_nZel 101,

ANZ}={*C) Iy lNz-1] + z1*{"CIcIixIiv)[NZ] + 22,
}

fiAphcar "progonke” para salucidn del sistema tndragonat
Pragon(a,b.c,d.x.Nz),

Hreasignar valores de las nugvas concentracionas

on {z=t, wemiz, e CCiliadiviilrlzl,

i fory
fi for i

bservemos que durante el caiculo de los contaminantes para cada una de las dimensiones en X, Yy Z, se
=nen gue resolver un sistema lineal tridiagonal para la ecuacidn de difusidn-adveccion (Ver metodo

umérico planteado en el capituto 3), mediante el uso de la funcién PROGON.

édigo de la Funcidrt PROGON:

id Progon{vect a, vect b, vect ¢, vect d, vect Soluten, int n}
2 solumén de un sislema

DI{1] + c[1x[2] = d[1]
af2)*x{1] 0[2)%(2] * ¢E2r%[3] = ¢[2)

aln-1(n-2] -1 15in-1] + eln-11%n) = 4[n-1]
slnf-1] Slofxnl =)

wads sev e{11=0y <nl=q N

of ks, “ala:
I
uble y,

{n > NEQ-1){
Goul << "Excesivo nimerg de Incognitas!™ << endl,
axit(1),

[{kst =(vect “Imallocisrenfivect))} == NULL) {
cout << “Progon no hay suficente memaenalin®;
oxil(2).

{feta = {vact “Ymalloc{32o0fivect))) == NULL} {
eout ~< "Progon no Nay suttiente memonafin®,
ant{3}

[]=00,

n=00
ks[1)=0 0,
‘gla){1]=0 0,
oluncalas1)=0 ¢

W=y T repd
y0lilsall] " Rs(],

(sl =iy,
{ataifie 1)=ca0] "eta -Gy

PRI RIPTe ey
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solubienfi]={ks1)[+11*Solutonfi+11+("etaifi+1],

e{eta),
ralka),

"a vez que se aplicd la Funcion PROGON, se obtiene la solucion para la ecuacion de difusién-adveccion
ra la dimension X, estos son los nuevos valeres de contaminantes calculados y son reasignados a la
atriz de contaminantes (*C){ic][ix](iyliizl=xfiz]. Esta matriz sera condicion inicial para el siguiente calculo de
ecuacion de difusion-adveccidn en la dimensidn Y, que a su vez nos dara las condiciones iniciales para la
uacién de difusion-adveccion para fa dimension Z. Y esta nos dara las condiciones iniciales en
ntaminantes para ser aplicados al modelo reacciones guimicas.

siguiente paso en el aigoritmo es el paso No 14. Se aplica el modelo numérico para et sistema de
uaciones de reacciones quimicas y recalcula las concenifraciones de los contaminantes, usando comeo
ndiciones niciales las calculadas en fa funcidn de Difusion-Adveccidn para la dimensién “Z”, Para efectuar
anterior el programa Contgral.cpp hace uso de la funcién Chemistry() localizada en la linea 59,
)servemos que esta funcién se encuentra dentro del cicld FOR del nimero de pasos requerides para el
lculo de contaminantes entre la hora inicial y 1a hora final. Esto hace que la funcion Chemistry se ejecute
da vez que se hace un calcuio de fa ecuacion de difusidn-adveccion para las tres dimensiones. Esta
ncion se define en el programa C-gral.c.

Sdigo de fa Funcion Chemisty():

1 Chemistry(}
X 12K

Calcula la concentracién de todos los nodos /
(%=1, 1X<=Nx, e+ {
for (ty=1, iy<=Ny, iy++) {

for fiz=1,1z<=Nz, 12++) {

{~ asigna las concentraciones iniciales F
for (k=1, k<=NumCham, k++) {
ity K=Yy Gz,

# na se don las concantratIonss que sean muy poquedas’y
if (Ithiy k) < 1 Ce-10) Iy k)=1 0e-10,

ctear el tempo inicial on nuestre sistema autenomo este puade ser Q) 4
0=00,

setear 1out - &l hempe para las 3alkias de CVDDE Esle puede ser
teado gual ol pase an el hempa “tou” dal probloma da advectionfdiffuzion
w5 dafined in w-grat eppd ¥

toul=lay

M llamal CVodeMallioc para wucializar CVQDE,

NumnCham 15 the problem size = number of equations

f 15 the user's nght hand sida funchon in y=ft ¥)

10 15 he kel ima

y s thenhal dependent vanable vector

B8DF  speciies the Backward Differentation Foomula

NEWTOM spocfios 2 Mawton ieration

8Y  cpocfies scalar relative and vector absoiutd tolerances

&reilol 13 A pointer 19 the Scalar relalive tolerance

absiod 15 the absoluta tiérance vector

FALSE indicates trere are no ophonal mputs in 1opt and ropt

Wel 15 An Ay uted 10 communicala coticanl nteqac nput ard
T

A G A0 arTy used 10 COMIMUAKCAo Oflonsl roasl INput Ang

:
it 4

~1
W
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output

A painter to CVODE problem memery is returned and stored in
cvode_mem

cvode_mem = CVodeballoc{NumChem, f, t0, y. BDF, NEWTON, 8V,
&reltol, abstol,
NULL, NULL, FALSE, wpt, ropt, NULL),
i (Gvode_mem == NULL) {
pnnti("CvedeMalloc Fallo \n™),
el(1h
¥

CVDense(cuode_mam,Jac,NULL),

f*lama a CVODE solver Y
flag = CVede(cvode_mem, toul. y, &1, NORMAL),
¢ (Bag = SUCCESSY{
pentfi"CVode falled \n"y
ext(1),

* asigna los valomes caleulados %
for (k=1, k<=NumChem; k++}
COMRIEBYIBT Wiy k) = 0 @ 2Ry k) 00,

I* ibera memona del problema CVODE */
CVedeFres(cvode_mem),

} mforz

b fory
* Tor w *f

n la funcién Chemistry(), se hace uso de funciones como CvodeFree(), CVDense(), Cvode(), etc., que son
=finidas en el software CVODE.

na vez que se aplicd la funcion Chemistry() , se obtienen nuevos valores de concentracién de
ntaminantes, las cuales seran condiciones iniciales para el siguiente ciclo For del paso en el tiempo, al
lcular fa ecuacidén de Difusién-adveccion para la dimension “ X", Pero antes de entrar nuevamente a este
clo FOR, se actuatiza et tempo transcurrido mediante la linea 62 en ef programa Contgral.cpp

#f actushza el uempo transcumde
 CurreniTime +=tau,

> pasos 15, 16,17 y 18 det Diagrama de Flujo det algontmo, 1ambién se gjecutan anles de iniciar ofro cicio
r del pase en el tempo. El paso 15 de nuestro algontmo es un if en donde se nos cuestiona si el tiempo
anscurrido es multiplo de minutos, en caso afirmative se cumple el paso 16 del algortme el cual nos indica
le se tienen gue actualizar los valores de los arreglos de vientos, temperaturas y dngulo solar. En caso
2gativo se cumple el paso 17 el cual s otra pregunta para saber s el tiempo transcurrido es miltiplo de
oras, en case positivo se ejecuta el paso 18 y escribe los resultados de los contamunantes NO. NOg, NCs.
n caso negativo entonces imcia un nuevo ciclo for del paso en el tiempo(paso 12 del atgoritmo).

odos estos pasos 15, 16,17y 18 del Diagrama de Flujo del algorntmo, se ejecutan mediante el cadigo
gistrado en las lineas 65 —~ 93 del programa Contgral.cpp

Hactunliza temporiuras, vontas, dnquio solar o1 chde minule
i ({{long mtificonCurrantTumo) % 50L) == 03 {
. Updatawinds(CumentHour CumrentTima),
UpaateT emperatured CumentHour, CurrentTima ),
UpdaieAngleCumenttour CutrentTime)
AdjusIConfia()

ipirifer d 76
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}

It acwuaiza el tiempo tranzcumdo en horas
if {{{long int)floar{CurrentTime} % (long int)SecinHour) = 0 {

CurrentHour += 1,

il escnbe datos de N
tostr{CurrentHour, Fite1),
streat(Fiied,”-2-no gat™),
WrnteResults{Fila1, 1),

#f escnba dates de NO2
tostr(CurrentHour, File2),
stroat{Filez,"-3-no2 dal”),

WrteResults{File2,2),

M escribe dates de O3
stostr{ CurrentHour, Filed),
streat(File3,"-3-03 dat"},
WriteResuits(File3.2).

cout << *"HORAS TRANCURRIDAS ~ << CumentHour << endl,
}

eout << K << " of " << NSteps << end!

paso 16 del algortmo se ejecuta en las lineas 66-69 del programa Contgral.cpp. Como podemos
servar, estas son funciones de actualizacion de valores de temperatura, viento y angulo solar. Estas
clones se encuentran definidas en el programa Update.cpp.

digo del programa Update.cpp:

UpdateWinds{nt CurmentHour, doubla time)
© - NUMEro de $egundos pasados desde al iempo misal hasta el lempo
merte ¢ aciual

X IW.IZ,
ible t1,

(CurrentHour-IntHour*3600 0; / ndmero de segundas pasados desde o
impo micial hasta la hora comente o actual

(221, iz<zNZ) Z++)
for {iy=1, y<=Ny 1y++}
for k=1, x<=Mx, x++}{
# inear interpolalion
WindXuly]lizl={"Wind TimeX) [GurrentHour][ix|liy] +
{("WindTimeX) (CurrentHour+1][ix][y] -
{"WindTimeX) [CurentHour)[x][iv]3600 O*{ume-t1),
("Wing)[ix]fy](iz]={ "WinaTrmeY) [CurrentHour)ix)iy] +
[{"WindTimaY} [CurventHour+1)ix){y] -
{"WindTimeY) [CurrentHour{ix]iy])/2600 0 (lma~t1),

UpdateTemperaturedint CurrentHowr, double tme)
4@ - nuMers g8 segundos pasados desde ef tempo inical hasta el hompd
mente © actual

X,y A2,
bl 1}

{CumentHowr-InitHour 3500 0/ numero do $agundos pasados desde of
mpo rucin] hasia la hera comenta o actun!
{1z=1 z<ENz e
for ty=1 iy<aNy ay++)
for =1 xwENx x4 {
o inoar iInterpaidion
{“Temper)ixilyliz]= TempTime) [CumentHourLsliy] +
({"TempTima) [CurrantHour+ 1 [fix]ly] -
[“YerrnTime) [CurmentHour [ By] Y3600 0-ftma-i1)
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d UpdateAngle{int CurrentiHour double tme)
me - numerd de sequndos pasades desde ¢l tempo inicial hasta el iempo
ornente ¢ actual

uble 11,

={CurrentHour-IntiHour 3500 0, /ndmero de segundos pasados desde el

iemnc micial hasta g hara cormenta ¢ agual

nterpolacion hneal

1gteTime=("Angles){CurrentHour}+{*Angles) (CurrentHour+1]-
(*Angles){CurentHourj} 2600 0*(ime-11),

xcaloula los coef que dependen del angulo solar
4 AdjustCoefis()

yuble cAngleRad=cos{AngleTime*3 14158/130 0},

(AngleTime <89 2) [
=1 25%exp{-0 507/cAngleRad )60 Q,
G=3 33e-3"exp({-0 495/cAngleRad)60 0.

se {
1=00,
6=0 0.

 paso 18 del algoritmo se encuentra definido en as lineas 75-85 del programa Contgral.cpp. En este paso
2| algortmo se actualiza el tempo franscurrido en horas mediante la instruccion del renglén 75 y efecta ef
ynado de Ja funcién WriteResults{) para la impresion de los resultados en contaminantes NO, NOz, y NOa.
sta funcion escribe los datos a un archivo en formato *.txt listo para ser leido por “ SURFER', este archivo
ntiene tres columnas de datos: “X, “Y", y “Concentr”. La prmera y segunda columna corresponden a las
ordenadas dadas en K relativas a la esquina inferior izquierda del mapa presentado en ¢! capituio 3. La
rcera columna, “Concentr” corresponde al nimero de contaminante de acuerdo al asignado en el archivo
eadwnt.cpp y Chem.cpp.

| nombre dei archivo de resultados * txt, se forma de la concalenacion de cadenas de caracteres en donde
primera cadena es el valor de |la hora en la que se calculo esa concentracién, asi tenemos por ejemplo:

1-3-no.txt, el“11" nos indica la hora de calculo, el 3" nos indica qué ¢l calculo de las concentraciones sé

ectud para el caso 3 de relaciones de VOC s/NOx, y la cadena “no” nos indica el contaminante calcutado

édigo de fa Funcion WriteResuifs().

' WrteResults{char “FiloNamsg, nt Substance)

X1y,
uble Xy,

stream FOut{FitleName),

(RO} {
cout << "Inhabilitado para abnr ™ << FieName << engl,
ext{1)

Jut<<*x y  Cone” <= andl
( (%=1 1x<=Nx x+r)
for uy=1 ne=Ny, 1) {
x={g- 131000 0 4 X coordenaan km
yaly-1hyi1000 0, /Y coordanada, km
FOW <€ R <4 "<eyes << (T Substoncelix)ivE1)
<< angl,

}

Dut ciser}

i ~g

RTINS
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paso 12 del algoritmo correspondiente al ciclo for del paso en el tiempo. Se continuard ejecutando de
ierdo al nimero de pasos calculados a partir de 1a hora iniciai y final solicitados en las lineas 36 y 37 de
ntgral {Ver instruccién 52 del codigo de programa Contgrat.cop).

NSteps=({long int){{FinalHour-nitHour)*SecinHouritau):

no cumplirse el paso 12 det algontmo, es decir, cuando se han cumplido el total de calculos en el nimero

pasos {Nsteps) solicitados, se gjecutara el paso 19 del algoritmo.

e paso 19 especificado en la instruccion 98 DeleteArrays() del programa Contgral.cpp, es una funcién que
encarga de borrar |a informacién de los arreglos usados para una posterior aplicacion del programa

ACONT, La funcién DeleteArrays() se encuentra definida en el programa Ini_grai.cpp.

digo de la Funcion DeleteArrays().

DeleteArrays()

e Angles,

ete TempTime.
ete WindTimeY,
oter WindTineX;
et Oflux,

ote C_inZ,

ate C_inY,

ate G_inX.

ete Temper,
ote WindX,

ete WindY,

ote WindZ,

ela C,

paso final del algoritmo es el 20, este (ltimo paso se ejecuta mediante la instruccién 99 del codige del
grama Contgral.cpp

DalateCVODES), # BORRA LA SOLUCION DE CVODE

funcion DeleteCVODE() se encuentra definida en el programa C-gral.cpp y se encarga de liberar la
moria usada por CVODE en el calculo del sistema rigido de  ecuaciones diferenciales ordinarias no
=ales originado por la modelacidn del esquema generalizado de reacciones quimicas de Seinfeld.

:
Ditisder 9




Modelos Computacionales en problemas de Contaminacion Ambiental

CapiTuLo D

ANALISIS DE RESULTADOS.
S e e

=n este capitulo se presentan los resultados obtenidos al ensayar el modelo computacional * SIMCONT” con
jiferentes casos de congentraciones en contaminantes organicos o VOC's, con el objetivo de efectuar una
ralidacion de este al comparar los resultados con los obtenidos por Seinfeld, {1986).

En este desarralio se analizan los resuitados de los principales contaminantes representativos del madelo
rasiIco de reacciones quimicas de Senfeld. Estos contaminanies son el ozone {Og), Diéxido de Nitrogeno
NO,)y Oxido de Nitrégeno (NO), por lo tanto presentamos las graficas de las condiciones iniciales de estos
“ontaminantes en las Figuras 5.2, 5.3y 5.4. También se presentan los gréficos de los flujos de NO, NO; y
VOC's. (Ver Figuras 5.5, 5.6 y 5.7). Las condiciones iniciales se valorizan a las 8:00 hrs del dia en estudio y
son los valores con los que se ensaya el programa con distintas relaciones o niveles de contaminantes
organicos VOC's.

£l modelo se ensaya para los siguientes casos de relacién de contaminantes organicos VOC s/NOx: baja,
nedia y alta, con intensidad de Iuz vanable de acuerdo al angulo solar. Esto es debido a que no hay datos
lisponibles medidos de la concentracion de VOC's.

=l madelo también se ensaya con la relacion intermedia de VOC s/NOx (caso 2), con intensidad de luz
sonstante, esto es para comparar los resultados con 1os obterndos para ta relacién con intensidad de luz
sariable

_os resultados gque obtenemos del programa “ SIMCONT esta en formate “".TXT" el cual es compatible para
ser graficado en el Software * SURFER” que por su facilidad de uso y su eshio en la entrega de resultados a
ravés de graficas de contornos y de superficie hacen gue |os resultados sean facilmente interpretadas.

SURFER, es un software comercial de Golden Software que corre en ambiente Windows, es de amplio
; eficiente uso en la graficacién en tercera dimension para superficies y contornos, a partir de un archivo
le datos XYZ. Sus comandos de uso son de facil entendimiento y facit manejo.

=1 comando DATA del mend GRID usa el archiva XYZ para producir un archivo tipo *.GRID el cual puede ser
1sado por el comande CONTOUR para producir un mapa de contornos, o bien usar el comando SURFACE
vara producir un Dibujo de una superficie.

et ¥ Wi
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FIGURA 5.2 CONCENTRACION INICIAL DE O,
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FIGURA 5.3 CONCENTRACION INICIAL DE NO
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FIGURA 5.4 CONCENTRACION INICIAL DE NO2
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FIGURA 5.5 FLUJOS DE NO
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FIGURA 5.6 FLUJOS DE NO2
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FIGURA 5.7 FLUJOS DE VOC’'s
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5.2. Resuitados en casos con intensidad de luz variable.

cambia de ia (ntensidad de la luz solar, durante el dia, tiene una influencia definitiva en la velocidad de las
cciones fotoquimicas, por lo que resuita importante introducir esta variable en el modelo de calidad ded
e. Las reacciones que dependen de la intensidad de la luz solar en el mecanismo generalizade de
macion del smog fotoguimico de Seinfeld son

0, +hv — NO+ 0.
CHO+ hv — RO, + HO, + CO.

s constanies de velotidad para estas reacciones las calculamos cada hora, de las 8 alas 18 horas ( lapso
el que suponemos se lleva a cabo la mayor parte de la fase activa de formacion del smog fotoguimico),
acuerdo a tas siguientes expresiones, Velasco y Vareia (1996):

NO,)=1.25xexp(~0.507sec  8)min".
RCHOQ) = 3.33E — 03xexp(—0.495sec ~ §)min™".

s angulos cenitales para nuestro dia de estudio {Informacién proporcionada del Instituto de Astronomia de
UNAM), asi como las constantes de velocidad calculadas en funcion de estos, se muestran en la Tabla
.

tas constantes son calculadas en el programa SIMCONT cuando se ensayan cendiciones con intensidad
luz variable.

Tabla 5.1 Constantes de velocidad de reacciones guimicas para el NO; y RCHO.

HORA ANGULO CENITAL K(NO,) K(RCHO)
GRADOS 1/min 1/min
8 73.8166 0.20272 0.000564
9 60 0.45346 0.001237
10 46.7 0.59683 0.061618
11 34.55 0.67542 0.001826
12 25.3166 0.71339 0.001926
13 2285 0.72106 0.001946
14 28.96666 070023 0.001891
15 39.8833 0 64560 0001747
16 52 6666 0 54180 0.001472
17 66.25 0.35497 0000874
18 80.1833 0.06389 0.000183

e b
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2.1 Caso 1, relacion VOC's/NOx = 0.33.

ara este caso se ensaya el modelo ¢on las condiciones iniciales anteriormente vistas junto con una refacian
» VOC s/NOx baje en comparacidén con 10s oiros ¢asos que veremos mas adefante (Ver Figura 5.8 y 5.9).

s resultados obtenidos en el modelo computacional “SIMCONT™, muestran fa evolucién de los
ntaminantes Os, NQ, NO, para las 9:00 a las 18:00 horas {Ver las figuras 5.10,5.11y 5.12).

 difusidn-adveccidn de los contaminanies junto con las reacciones quimicas ocurrentes se puede explicar
> [a siguiente manera:

las 9:00 s observamos que  tenemos una concentracitn inicial de VOC's muy baja que nos permitira
ectuar una rapida oxidacién de NO pero no [o suficiente ya que se observa un decremento de los niveles
> 0ZONG (uUe es usado para la oxidacion del NO, sobre todo en ias zonas en donde existe una gran
ntidad del precursor NQ. Se observa que los niveles de la concentracion def NO empiezan a disminuir
ientras que las del NO; se incrementan debido a ta oxidacién del NO.

ara las 12:00 hrsy 15:00 hrs se observa un incremento en los niveles de ozono, debido a ia disociacién del
D, por la luz solar, los VOC's contintan oxidando a los NO, originando que los niveles de concentracion
s {os NO disminuyan y aumenten las concentraciones de NQ,.

las 18:00 hrs cbservamos que la rampa de incrementoas en 10s niveles de ozono, ya no fueron tan altos
bido a que el nivel del NO decremento a tal grado que en la mayoria de |as zonas de estudio se observo
a cencentracion muy baja (menor a los  0.025 ppm) y par consiguiente el nivel de ncrementos del NO;
quid incrementando pero €n menos proporgion, Onginande menos incrementos en los niveles de ozono al
urrir 12 disociacian del NO;

2.2 Caso 2, relacion VOC's/INOx = 1.66.

ara este caso se ensayc € modelo con una relacion de VOC 's/NOX, un poco mas reactiva en comparacion
n ei caso anterior (Ver Figuras 5.13 y 5.14).

s resultados obtenidos del modelo computacional “SIMCONT’, muestran [a evolucidn de los
ntammantes Oa, NO, NO» para ias 900 a las 18:00 horas {Ver las Figuras 5.15,5.16 y 5.17).

1 1as graficas de las 9:00 hrs, observamos que rapidamente se acumula Ozono en todas l2s zonas, existe
@ mayor acumulacidn en donde no se tenen precursores primarios (NO) y un menor incremento en
juellas zonas en donde se tene una gran cantidad de NO, veamos por ejemple [a zona noreste
icialmente teniamos un promedio de 0022 ppm e incremente a 0.030 ppm en esta zona tenemos
icralmente una gran cantidad de NO y observamos un incremento de 0.008ppm. Para la zona noroeste
iciaimente se tenia 0.020 ppm e incremento a 0.036 ppm, sufriendo un incremento de 0.016ppm el doble
1e el de la zona noreste Esto quiere decir que existe un mayor incremento en las zonas donde existe una
enor concentracion de NO, comprobandose que existe un minimo  gasto de Qzono para la oxidacion de
O para aquellas zonas ricas en NO. S1 comparamas esta grafica con la del caso anterior para |a misma
sra observamos que para el case 1 se tliene una disminucién de ozZono en todas las zonas y posteriormente
1 las horas siguientes se observo un incremento, a diferencia de este caso desde fa primera hora se
sserva un ncremento. La conciusion que podemos obtener de esto es que en este caso tenemos una

ettt S Q1
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ntidad mas grande de VOC's que hacen mds reactiva y por consiguiente mas rapida la oxidacion de NO
n menos consumo de Ozono.

analizar fas graficas de NO y NO; para las 9:00 hrs, comprobamos lo anteriormente dicho en el analisis
| Ozono. Se observa como los niveles de NO sé decrementan  al oxidarse en su mayoria por los VOC's y
a pequefia parte por ozono. Observamos un ncremento de concentraciones de NO, debido a ia
idacion del NO.

ra tas 12.00 hrs el comportamiento del ozono sigue concentrandose vy se observan mayores incrementos
la parte media de la franja noreste-sureste despiazandose hacia el centro. Observemos que esta zona es
ecisamente el lugar en donde tenemos el mayor indice de precursores NO,. Ei comportamiento del NO
jue decrementandose muy rapidamente mientras que ef NO, también empieza una curva de decremento.
alizando esto concluimos que el NO sigue oxidandose y ha llegade a un nivel en donde los niveles son
si nulos. Esto hace que ya no exista mas NO para la formacion de NO, por lo que este contaminante
mbién empezara su decremento al disociarge con la luz solar para la formacién de ozona.

ra las 15 hrs el ozono sigue incrementandosa, sin embargo, su rampa de incrementos es menor debido al
nsumo del NO, el cual ya se encuentra en pocas cantidades llegando casi a la desaparicion debido a que
' no existen precursores primarios NO para alimentar fa formacion del NQ».

las 18 hrs se observa un minimo incremento de la concentracién de ozono, originado por la disociacién
al de las ultimas concentraciones de NC,, |2 cual llega a limites nulos debido a que el NO precursor del
), se encuentra totalmente extinguido de las zonas en estudic.

2.3 Caso 3, retacion VOCU'sINOx = 6.686.

1 este caso se ensaya el modelo con una de las reiaciones mas reactivas de VOC 's/NOx. La distnibucion
 las concentraciones iniciales de los VOC's para este caso se muestran en las Figuras 5.18 y 5.19.

s resultados obtenidos del modelo computacional *SIMCONT, muestran !a evolucion de los
ntaminantes Oy, NO, NO; para las 9:00 a las 18.00 horas (Ver las Figuras 5.20 a 5.22).

ensayar con una mayer concentracion de VOC's se generdé una atmosfera muchos mds reactiva que en
5 casos anteriores. Esto hace que no exista consumo inicial de ozono para oxidacion del NO y por
nsiguiente un rapido incremento de ozono con una rapido decremento de los niveies de NO debido al
idacion de este con tos VOC s, y un répido ncremento de NO, para un posteror ¥ rapido decremento de
Dz

sservemos las graficas de las 9.00 hrs como existe un gran incremento de ozono y de NO; y un répido
:cremento de NO

aralas 12:00 hrs ya no observamos niveies de NO en casi lodas las zonas, mientras que para el NO, se
serva un gran decremento debido a la disociacion de este para la formacion de Qzoeno, el cual podemos
iservar sigue Incrementando pero 2 una rampa de incremento mas baja que el de las 9:00 hrs.

prdo N 97
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' B -
las 15:00 hrs easi no se incrementaron las conceniraciones de ozono y esto es explicable si observamos
e ia grafica de las concentraciones de NO y NO, son nulas en todas las zonas en esiudio, esto nos indica
1e todo el NQ; se ha disociado vy que en breve ya no existira mas para seguir incrementando los niveles de
ONo.

las 1800 se confirma lo anteriormente expresado, la disociacidon de NO; fue total, debido a que no hubo
as NO que contribuyera en la formacidn de este, en la gréfica de ozono se observa una estabilidad y
nas mas definidas de las concentraciones de ozono, se observan ligeros decrementos en la zona central
» la banda noreste -sudeste con desplazamiento hacia el centro, lugar en donde se habian observado fos
as altos indices de ozono.

:
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FIGURA 5.8 CONCENTRACION INICIAL DE RCHO CASO 1
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FIGURA 5.9 CONCENTRACION INICIAL DE RH CASO 1
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CONCENTRACION DE OZONO O,
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CONCENTRACION DE OZONO O,

CASO 1
FIGURA 5.10C 15:00 HRS
7000~ ;‘[
60C0-,
5000-
/o
40 00~ bpm
E
3000~
2000-
1000-
000 e Tom e i
500 1000 2000
FIGURA 5.10D 18:00 HRS
e N e S
70003
50 00— 0150
0140
0130
50 00 9120
0110
M 0 100
000 F.00%0 ppm
£ 1‘; £0080
#0070
000 ~— 0080
L0080
-+ 0040
e 0030
000 - 0020
0010
0000
1000

cog
000 100 2000 3000 4000 000 6000

hm




Modelos Computacionales en problemas de Conmtamunacion Ambiental

CONCENTRACION DE NO
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CONCENTRACIGN DE NO,
CAS01
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FIGURA 5.12C
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FIGURA 5.13A CONCENTRACION INICIAL DE RCHQ CASQ 2

ppm
2

ppm

i

-

- <

~. y P
s e
P e
Rt &
& "Y:‘" s




Modelos Computacionales en problemas de Comaminacion Ambiental
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FIGURA 5.14 CONCENTRACION INICIAL DE RH CASO 2
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CONCENTRACION DE O,
CASO 2

FIGURA 5.15A 9:00 HRS
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CONCENTRACION DE O,
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CONCENTRACION DE NO
CAS0O2
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CONCENTRACION DE NO
CASO 2

FIGURA 5.16C 15:00 HRS
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CONCENTRACION DE NO,
CASO 2
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CONCENTRACION DE NO,
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FIGURA 5.18 CONCENTRAGION INICIAL DE RCHO CASO 3
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FIGURA 5.19 CONCENTRACION INICIAL DE RH CASO 3
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CONCENTRACION DE OZONO O,
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CONCENTRACION DE NO
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CONCENTRACION DE NO,
CASO 3
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CONGENTRACION DE NO,
CASO 3

FIGURA 5.22C . ‘ . 15:00 HRS

ppm

L 18:00 HRS

ppm

060 1000 20 00 3000 40 00 5000 Gono




Modelos Computacionales en problemas de Contaminacion Ambiental

5.3. Resultados en casos con intensidad de luz constante.

N esta seccion se presentan los resultados que se obtuvieron del modelo “ SIMCONT al proporcionarle ias
lismas condiciones que se dieron en el caso 2 del subcapitulo 5.2.2, con las mismas condiciones iniciales y
1 misma relacién de VOC 's/NOx=1.66, pero en este caso con intensidad de luz constante.

as constantes de velocidad de las reacciones, que usamos aqui son valores promedio reportados por
einfetd, (1986). Mostrados en la Tabla 1.1 del capitulo 1.

e elige el caso 2 por ser la concentracion media de VOC’s con [a que ensayamos en los casos anteriores,
on & objetivo de observar la importancia que tiene el cambio de intensidad de juz solar, durante el dia, en la
elocidad de las reacciones fotoquimicas.

os resultados obtemdos, muestran la evolucion de los contaminantes O, NO, NO, para las 9:00 a las
8:00 horas (Ver las Figuras 5.23 a 5.25).

| analisis que efectuamos con estas condiciones son las siguientes:

1as 9:00 hrs observamos un pequefio decremento de 0zono en las zonas en donde existen precursores
O y un incremento de concentracién de ozono en los lugares donde tenemos muy poca concentracion de
O Lo anterior nos indica que existe un pequefio consumo de ozono para oxidacidn de NO y esto se valida
| observar las gréficas de NO, en donde se observa una minima disminucion en las concentraciones de
O y un aumento en las concentraciones de NO,,

i comparamos estas graficas con las del case 2 con niensdad de luz variable, observamos que a las 3:00
s, para el caso con intensidad solar constante, se tienen menos incrementos en las concentraciones de
zono y NO,, con menos consume de NO. Mientras que para el caso con intensidad de luz variable sé
2nen un mayor incremento en fas concentraciones de Ozono y NO; y un mayor consumo de NO Lo
nterior nos conduce a confirmar que la intensidad de luz hace mas reactiva nuestra atmésfera al disociar
4s rdpido los VOC s permitiendo efectuar una rapida oxidacién de los NO para formacion de NO, v a su
28 una disociacion del NO,, para la formacion de Ozono.

n las graficas de ias 12:00 hrs observamos que existe un incremento en las concentraciones de Ozono y
2 NOz, con un consumo de NO. Las mayores concentraciones de Ozono se empiezan a formar
ecisamente en el lugar en donde se tienen las mayores concentraciones de precursores (NO).

| analizamos |os resultados para el caso 2 con intensidad de luz variable, observa que las concentraciones
2 ozono y NQ, son mucho mayares y existe un mayor consumoe de NO, estos nos permite  confirmar que
ara un caso de intensidad de luz vanable es mucho mas reactiva la atmosfera permitiendo una mayor
ncentracion de ozono.

las 1500 hrs se siguen incrementando los niveles de ozono y de NO, con su respectivo consumo de NO.
55 niveles maximos de ozono 0.095 ppm se localizan precisamente en los lugares en donde tenemos las
ayores concentraciones de NO. Para el caso 2 con intensidad de luz variable observamos que para la
isma hora {15 00hrs) se tenen concentraciones maxmas de 0 650 ppm para la misma zona.

| consumo de NO a sido constante v fedavia se tienen concentraciones de 0.G30 ppm, mientras que para
caso de intensidad de luz varable ya no se tienen concentraciones de NO, lo que nos indica que se ha
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CONCENTRACION DE OZONO O,
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ONCLUSIONES:

investigar diversos modelos compuiacicnales aplicados en problemas de contaminacion ambiental y al
sarroliar y ensayar la herramienta computacional “SIMCONT”, en problemas de contaminacién ambiental
' la Cd. de México, se obtienen las siguientes conclusiones:

- En el andlisis de los modeios computacionales enfocados en contaminacién ambiental, se deduce lo
Juiente:

En la actualidad existen una gran cantidad de modelos computacionales enfocados en los problemas de
contaminacién ambiental, por ejempio existen los meteorolégicos, encargados de simular los parametros
meteoroidgicos que afectan la dispersion de los contaminantes, asi también existen los modeios
Gaussianos en donde la difusion atmosférica es aproximada suponiendo que el campo de concenfracion
dentro de una pluma mantiene una distribucién horizontal o vertical. Podemos seguir mencionando una
gran cantidad de mocelos formuiados en problemas de contaminacion atmosférica, pero cancluimos que
la mayoria basa su estudio en la teoria del transporte de masa, energia y momentum el cual constituye
el modelo hasico para la dispersién o también llamado modelo de difusion Turbulenta, la cual es
formulada en base a la ecuacidn de Difusion o de Fick.

Se determina que si bien es cierto que cualquier simulacion matematica de un fenomeno tan complejo
como es la difusion atmosférica no es nunca exacto, no es menos cierto que los resultados de un
modelo son el instrumento mas vahdo en fa decision de la planificacidn y en la adopcion de medidas
correctoras ya que con ellos se identifica y se disciernen aquellas zonas con mayor y menor incidencia
de la contaminacién atmesférica procedente de una instalacién o instalaciones determinadas.

La aplicacién de un modelo de difusion tiene como objeto la integracion entre aquellos elementos que
inciden en la calidad del aire, como son los condicionantes atmosiéricos, localizacién de los focos e
intensidad de los rismos, situacion de los receptores, influencia de la topografia, orografia, etc., a fin de
adecuar las medidas correctoras econémicamente y técnicamente mas viables.

Se deduce que los modelos de difusion atmosférica aparecen como instrumentos de gran utlidad y en
muchas ocasiones como priontarios en los programas de actuacion, cuando se requiere abordar entre
ofros, los siguientes problemas:

En las Evaluaciones de Impacto criginades por uno o varios focos de contaminacién atmostérica de
caracter puntual, ineal o superficial existentes o previstos.

Optimizacion de alturas de chimeneas para grandes y medianas instalaciongs industnales.

Capacidad de carga de un centro urbano.

Planificacidn urbana e industrial {escala regional, local ¥ nacional).

Diseho de redes de calidad de aire

Prediccionas de Contaminacion Potencial Programas de Prevencion.

Se concluye que la fiabiidad de un modelo esta drrectamente relacionada con el banco de datos inicrales
que se posea
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Efectuar un nuevo desarrollo para resolver un sistema rigido de ecuaciones diferenciales no lineales, con
el objetivo de efectuar una valoracidn de los existentes y del aqui presentado.

Se propone efectuar una complementacion de este modelo computacional mediante la integracion de
aquellos elementos gue inciden en la calidad dei aire, como por ejemplo la Topografia de la region en

estudio. Las condiciones atmosféricas de la época del afio, ser un modelo inteligente gue aprenda de
sucesos anteriores, efc.
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\NEXO 1 SISTEMA DE MONITOREO ATMOSFERICO DE LA ZONA
IETROPCLITANA DE LA CIUDAD DE MEXICO.

A.1.1 Sistema de Monitoreo Atmosférico de la Zona Metropolitana de la Ciudad de
Mexico.

| Sistema de Momtoreo Ambiental de la Zona Meftropolitana de la Ciudad de México fue disefiado y se
pera mediante la observacién del comportamiento aerométrico de los contaminantes atmosféricos. Esto
ermite evaiuar la calidad del are por parcelas especificas, las cuales pueden ser definidas territarialmente
e acuerdo a las condiciones mefeoroldgicas prevalecientes.

ara lograr estos objetivos, el Sistema se compone de tres subsistemas:

ed Automatica de Monitoreo Atmosférico.
ed Manual de Monitoreg Atmosférico.

ed Meteoroldgica.

stos subsistemas en forma conjunta, proporcionan una amplia cobertura territorial, e identifican los tipos de
ontaminantes de las diferentes zonas urbano industriales. Los subsistemas se ubican de forma tal, que
cilitan y cubren las necesidades para tener un conocimiento claro, preciso y continuo de la calidad del aire
e la Zona Metropolitana de la Ciudad de México.

a informacion generada por este Sistema de Monitoreo, permite evaluar el comportamiento de los
ontaminantes atmosféricos. Dada ia confiabilidad de los datos obtenidos, es postpie definir politicas vy
strategias de prevencion y control de la contaminacidn, al igual que evaluar la eficacia de los programas
nplantados.

A.1.2 Red Automatica de Monitoreo Atmosférico.

a Red Automatica de Manitoreo Atmosfénco (R.AM.A) esta integrada por 32 estaciones de monitoreo, de
35 cuales 21 se localizan en el Distrito Federal v 11 en el Estado de México. Estas estaciones estan
istribuidas estratégicamente y cuentan con el equipo necesarie para efectuar las mediciones {Figura A1.2 y
abla A1.2)

os equipos de medicion son analizadores de parametros de gases especificos como el ozono, oxidos de
itrogeno, mondxido y disxido de nitrégeno, didxido de azufre, mondxido de carbono y particulas
uspendidas fraceidn respirable (PM-10).

*ada uno de os nstrumentos de medicidn en las estaciones envia de manera continua la informacién via
1ddem a una computadora central, por lo que la comunicacion entre el sistema central de control y el resto
e la red se mantiene ininterrumpida durante las 24 hrs del dia, los 365 dias del afio
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to demuestra la confiabilidad en la obtencidn de los datos y la certeza de obtener informes sobre el
mportamiento de los contaminantes, de ser necesario cada minuto.

A.1.3 Red Manual de Monitoreo Atmosférico.

a Red Manual de Monitoreo Atmosférico se constituye como complemento a la informacién de RAMA,,
 virtud de que su principal objetivo es el monitoreo de particulas suspendidas en el arre v los elementos
ntenidos en ellas.

disefio de la Red contempla los criterios internacionales de la OMS-EPA-PNUMA, tanic para el ndmero de
taciones como su ubicacién (Figura A1.1). La frecuencia de monitoreo es de un muestreo de 24 horas
da seis dias; cuenta actuaimente con 19 estaciones gue miden concenfraciones de material séhido
spendido y cinco que miden fraccion respirable de este parametro. Ambos tipos de estaciones determinan
s componentes metalicos que son capturados, asi como sulfatos y nitratos.

it esta red es posible realizar muestreos programados de otros contaminantes atmosférices para los que
) existe una tecnologia de muestreo continua.

A.1.5 Red Meteorolagica.

objetivo de la Red Meteorolagica es proporcionar informacion que tienda a evaluar la calidad del are en
ndiciones normales y extraordinarias.

ta red esta constituida por diez estaciones con sensores de velocidad y direccion del viento, asi como
edidores de humedad relativa y femperatura, los cuales se interconectan telemnéiricamente al Sistema
entral de Condrol, enviando la informacidn en tiempo real.

subsistema se complementa con una unidad de medicién de vientos de altura, que consiste en una torre
eteorologica y dos radares acUsticos Los radares permiten obtener en forma sencilla las condiciones
mosféricas. Ademas se utlliza informacion proporcionada por el Servicio Meteorelogico Nacional.

A.1.6 Unidades empieadas para el Monitoreo de la Caiidad del Aire.
artes Por Millon (PPM).

ara determinar la concentracién de una substancia quimica en un volumen se ullizan las paries por millon.
> divide el volumen en un millén de partes iguales. Cada millonésima parte de este volumen,
rrespondiente a la substancia de nuestro interés, se considera una parte por millén de la substancia.

15 PPM se utilizan para determmar concentraciones muy pequefias de gases en la atmosfera.

artes Por Billon (PPB).

ara determinar la concentracian de una substancia quimica en un volumen se utilizan las partes por billén,
» dwvide el volumen en un billén de partes iguales. Cada billonésima parte de este vaiumen,
irrespondiente a fa substancia de nuestro interés, se considera una parte por billon de fa substancia.

1s PPB se utiizan para determmar concentraciones muy pequedias de gases en la atmosfera

Tas
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n la tabla A1.1 se muestran las unidades adoptadas por el sistema de monitoreo ambiental de la Zona

etropoiitana de la Ciudad de México, para la medicién de los contaminantes.

Tahla A1.1 Unidades para medicién de contaminantes.

PARAMETRO CLAVE UNIDAD RED
lonéxido de Carbono co PPM
16100 de Azufre SG, JPPM
ioxido de Nifrégenc NO PPM
zano 0 PPM MONITOREQ AUTOMATICO
xido de Nitrégeno NGy PPM
cide sulfhidrico H.S PPM
articulas menores a 10 micras PM-10  ug/m’
articulas suspendidas totales PST ug.ﬂmd
lomo P Jogim
obre Cu ug/m” -

- MONITOREQ MANUAL

Ierro Fe ug/m’
admio Cl g/’
liquel Ni ugim’
emperatura TMP PG
umedad Relativa RH % de Hum. Rel. MONITOREC
elocidad del Viento WSP |metros por segundo  |METEOROLOGICO
ireccion del Viento DR  igrados

ATMTe
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A.1.7. Localizacion Geografica de las estaciones Manuales y Automaticas de
Monitoreo Atmosférico.

as estaciones de monitoreo de contaminantes empleadas por el sistema de menitoreo atmosférico de la
‘ona metropolitana de [a Cludad de México, se encuentran distribuidas estratégicamente tal y como se
estran en lag Figuras A1.1 y A1.2

igura A1.1 Localizacién geografica de las estaciones de la Red Manual de Monitoreo Atmosférico.
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1 la tabla A1.2 se muestra la descripcion y ubicacion de las estaciones de la Red Automatica de Monitoreo
mosférico.

gura A1.2 Localizacion geografica de las estaciones de la Red Automatica de Monitoreo
mosfeérico.
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Tabla AL.2 Estaciones de la Red Automatica de Monitoreo Atmosférico.

Zona Estacion Numero Abreviacion Delegacion o
Municipio
Naoroeste ITESM Campus 33 TEC Anzapan de
Edo. Mex. 2aragoza, Edo.
Mex.
Azcapotzaice 10 AZC Del. Azcapotzaleo
Cuittdhuae 25 Ccul Del. Azcapotzalco
Insituto Mexicano 21 VB Det. Gustavo A.
det Petrdleo Madero
Tacuba 4 TAC Del. Miguel
Hidalgo
Vailejo T2 VAL Del. Gustavo A.
Madero
Atizapan 27 ATl Atizapan de
Zaragoza, Edo.
Mex.
ENEP-Acatian 5 EAC Naucalpar, Edo.
Mex.
Tlalnepantia 11 TLA Tatnepantia, Edo.
Mex.
Tuttitian 26 TL Tuitittan, Edo.
Mex.
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CONTINUACION DE LA TABLA ALZ

Zona Estacion Nimero Abreviacion Delegacién o
Municipio
Noreste Aragén 19 ARA Del, Gustavo A.
Madero
La Villa 8 LvI Del. Gustavo A.
Madero
Chapingo 31 CHA Texcoco, Edo.
Mex.
La Presa 7 LPR Tlalnepanta, Edo.
Mex.
Laureles 6 ’ LLA Ecatepec de
Morelos, Edo.
Mex.
Nezahualcdyoti 20 NET Cd.
Nezahualcoyott:
Edo, Mex,
San Agustip 9 SAG Ecatepec, Edo.
Mex.
Villa de las Flores 28 VFi Coacaico, Edo.
Mex
Xalostoc 12 XAL Ecatepec, Edo.
Mex.
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CONTINUACION DE LA TABLA Al.2.

Zona Estacion Numero Abreviacion Delegacién o
Municipio
Centro Benito Juarez 22 BJU Del. Benite Judrez
Hangares 17 HAN Del. Venustiano
Camanza
Insurgentes 24 MIN Deil. Cuauhtemoc
Lagunila 1 LAG Del. Cuauhtémoc
Merced 13 MER Del. Venustiano
Carranza
Suroeste Cuajimalpa 29 CuUA Del. Cuaimaipa
Pedregal 14 - PED Del. Alvaro
: Obregén
Plateros 16 PLA Del. Alvaro
Obregon
Sajpta Ursila 3 SUR Del. Coyoacan
Tlalpan 30 TPN Det. Tlalpan
Sureste Ce;'m dela 15 CES Dei. Iztapalapa
Estrella
Taxguefia 23 TAX Drel. Coyoacan
Tiahuac 32 TAH Del. Tlahuac
LAM | 18 [§1¥4 Del. Iztapalapa
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A.1.8. Indice Metropolitanc de Calidad del Aire (IMECA).

, efecto de informar a la poblacion de uma manera sencilla y clara la calidad det aire en una ciudad,
gistrada por una red automdtica de monitoreo atmosférice, se ha defindo el Indice Metropolitano de |a
alidad del Aire {IMECA).

In indice de calidad del aire se puede definir como una funcién que transforma la concentracion de un
ontaminante a un valor smple, representativo de la calidad dei aire de una region determinada.

| valor IMECA se obtiene por medio de dos procedimientos; el primero marca el establecimiento dei IMECA
orano, gue permite conocer la calidad del aire cada hora del dia, durante las 24:00 hrs El segundo
rocedimiento indica la forma de combinar los valores IMECA horario para ia obtencion de un indice del dia,
ue se conoce como IMECA diario.

1 primero involucra lg utihizacidn de funclones segmentadas basadas en dos puntos de quiebra principales
'stos puntos fuercn obtenidos a partir de los criterios méxicanos de la calidad del are, asi como de niveles
ara los que ocurren dafios significativos a la salud. Al primero se le asigné el valor de 100 y al segunco el
e 500; entre estos dos puntos se definieron tres mas, cuyo objetive es clasificar el ntervalo en diferentes
srmines descriptivos de Ja calidad del are (Tabla A1.3).

a funcién principal det IMECA es mantener informada a la pobiacién sobre la calidad del aire en la Ciudad

e México, asi como observar el comportamiento de los distintos contaminantes y comparar la calidad del
Ire entre zonas que utilicen indices similares

Tabla A1.3 indice Metropolitana de Calidad del Aire (IMECA).

CALIDAD
MECA DEL AIRE EFECTOS
-100 |SatisfactonalSituacion faverable para la realizacion de todo tipo de actividades
01-  {No .
00 Satisfactoria IAumento de molestias menores en personas sensibies
201- IAurmento de molestias e intolerancia relativa al ejercicio en personas con
Maia
300 padecimientos respiratorios
;gg' Muy mala |Apancion de diversos sintomas e ntolerancia at gjercicio en la poblacion
IMECA | Satsfactorio & - 100 | [No Satisfactorio 150 - 200 [Male 200 - 300]
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ANEXO 2 PRINCIPALES CONTAMINANTES DEL. AIRE.

n una atmdsfera contaminada, podemos enconirar una gran cantidad de contaminantes, algunos seran
ezcla de dos © mas contaminantes y otros seran precursores o contaminantes puros. De todos estos
ontarmmantes soio se mencionan aguellos que se encueniran en mayor cantidad y 0% gue son poco
eactivos de tal manera que pueden ser medidas sus concentraciones en la atmdsfera.

A.2.1 El ozono.,

El ozono @s un gas compuesto de 3 dtomos de oxigeno, se denomina oxidante y produce efectos téxicos
orque facimente quita electrones a ofras moléculas, iniciande con esto reacciones en cadena y
erturbando estructuras vitales en las células.

s un gas inodoro e incoloro, ocurre fanto en la afmosfera superior de la tierra come al nivel del suelo. El
zono puede ser bueno o malo, dependiendo de dénde se encuentra

zono bueno. Este ozono ocurre naturalmente en la atmosfera superior de la tierra—10 a 30 milias por
ncima de la superficie de |a tierra—donde forma una capa protectora que nos defiende de los dafiinos rayos
liravioleta del sol Este ozono “buend’ estd siendo destruido gradualmente por las sustancias quimicas
roducidas por el hombre. Las regiones donde el ozono ha sido destruide mas significativamente—por
lemplo, sobre los polos norte 0 sur—se conocen coms “agujeros en la capa de ozono”.

Jzono malo. Este ozono se forma en la atmésfera inferior de la tierra, cerca del nivel del suelo, cuando los
ontaminantes emitidos por automdviles, plantas generadoras de energia, calderas industriales, refinerias,
lantas quimicas, y otras fuentes, reaccionan guimicamente en la presencia de ia luz solar.

/| ozono af nivel del suelo se forma por medio de una reaccién quimica entre los compuestos organicos
olatles (COV) y los oxidos de nitrogeno en presencia de la luz solar. Las fuentes de COV y de oxidos de

itrégeno incluyen;

as conceniraciones de ozono pueden alcanzar niveles dafiinos a la salud cuando el ciima esta caliente y
oleado con vientos relativamente ligeros.

1 critenios para evaluar la calidad del are en ozono s permitido un promedio horario maximo de 216 ug.’m3
0 11 partes por millon (ppm).

os cientificos han estado estudiando ios efectos del ozono en la salud por muchos afies. Hasta ahora, han
ncentrado que el ozono puede causar varios ipos de efecios en 10s puimones (Quadn, G. Sanchez, 1934).

A.2.2 Particulas Suspendidas Totales (PST).

Es un termino general empleadeo para deseribir una vanedad de sustancias que existen como particulas
ferenciadas, ya sea como minUsculas gotas de liquido o matena sdlida La matena particutada puede
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\cluir materiales cancerigenos como asbesto y humo de tabaco, porque casi siempre empeoran los efectos
e los contaminantes gaseocsos.

| matenial particulado se puede clasificar de acuerdo a su tamafio como finos {menores de 2.5 micras) y
articulado grande; ef materiat fino puede permanecer en el aire durante semanas y meses pudiendo viajar
randes distancias desde sus origenes. El material fino por lo general es emitide por la combustién, el
waterial grande se emite de construcciones, incendios naiurales y polve del viento.

‘ntre fas particulas suspendidas que representan un mayor interés se encuentran las particulas menores a
O micrometros (PM 10), debido a su tamafio, estas se sedimentan a una velocidad tan lenta que pueden ser
Zhatadas. lo cual incrementa el potencial toxico ylo patégeno de sus componentes. Recientemente las PM
0 se adoptaron en estados unidos como parametros de evaluacion y regulacion de la calidad defl aire en
ustitucion de las PST

nire [os trastornos a la salud que provoca el material particulado se ncluye la agudizacién de bronguitis en
ifles y adultos con males respiratorios. Son un factor de aceleracién en persgnas que padecen
nfermedades en las vias respiratorias. Las exposiciones a largo plazo pueden producir dafios en los tejidos
ulmonares que centribuyen a enfermedades respiratorias cronicas, cancer y muertes prematuras. Los nifios
ufren mas resfrics y tos.

as particulas deterioran edificios, monumentos, textiles, reducen la visibilidad y dafian estructuras y
nateriales. El material particulado también altera el clima porque impide el paso de la luz solar.

2l criterie para evaluar la caiidad del are en Particulas Suspendidas permisibles es de 150 ug/m®
microgramos sobre metro ¢lbico) en un promedio de 24 horas [Quadri, G. Sanchez, (1994)].

A.2.3 Plomo.

rovoca alteraciones graves a la salud 2 muy bajas concentraciones, incluyendo dafios cerebrales
Teversibles y dafios a los sistemas que forman la sangre. Su fuente de generacion principal es la gaseling
lenominada "Nova", ya que utiliza plomo como aditivo antidetonante; otras fuentes de emisidn lo constituyen
15 fundidoras que utilizan o reprocesan materiales metalicos.

| plomo es un metal suave, cotor gris blancuzco, poco soluble en agua; se comporta en el Organismo como
4 calgio, acumulandose en los huesos, se puede metabolizar y entrar al torrente sanguineo donde eleva sus
iveles en la sangre. El ser humano adquiere tas concentraciones de plomo principalmente por el consumo
& alimentas (60%), 1a inhalacion det are (30%) y el agua (10%) [Quadn, G. Sanchez, (1994)).

A.2.4 Oxidos de Nitrogeno (NO}.

os oxidos de nitrogeno se forman durante los procesos de combustién y en las reacciones gquimicas
tmosféricas subsiguientes; estos contaminantes son los precursores en la formacion del ozona. El NO; al
ombinarse con el agua de la niebla forma lluvia acida.

1 NO; es un gas amarillo pardusco que da al smog su caracteristico color café; es producido por la reaccion
Noquirnica de Gxido nitrica (NO) en el awre Este Glhme es emihido durante la combustidnn Ei NO; es también
n oxidante, teniendo la capacidad de quitar electrones a olras moléculas.
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El NO; es un fuerte irritante pulmonar que dafia ias células que revisten los pulmones, no produce sintomas
a menos que se trate de concentraciones muy altas; ef mayor dafio aparece de § a 72 horas después de la
exposicion causando edema pulmonar. Los nifios que habitan casas con calefaccién presentan infecciones
respiratorias (resfriados comunes). Algunos de los sintomas son: descarga nasal, dolor de cabeza, mareo y
dificultad af respirar [Quadsi, G. Sanchez, (1994)].

A.2.5 Mondxido de carbeno.

El mendxide de carbono {(CO)} es un gas venenoso que emiten 105 escapes de los automoviles y otras
fuentes de combustion; el tabaquismo y el trafico denso representan las exposiciones mas importantes a
este gas en la poblacion en general.

Es ¢l mas abundante y mas distribuido de todos los contaminantes del aire, representa un subproducto de la
combustion Incompleta. ldealmente, los Onicos productos finales de una combustidn completa de
combustibies fasiles son el bivxido de carbanoe (CO;) y el agua {H0).

El CO es un gas no irritante, incoforo, insipide y casi inodoro que se produce por reacciones incompletas.
Este contaminante priva al cuerpo del oxigeno al inhalario, se une con facilidad a la hemoglobina de la
sangre y desplaza al oxigeno del sitio de eniace, entorpece la liberacion de oxigeno en los tefidos y produce
lo carboxihemoglobina (COHB).

Los sintomas y efectos en fa salud se manifiestan por dolor de cabeza, mareo, somnolencia y nausea, en
exposicion grave a altas concentraciones progducen vomitos, colapsos e inclusive la muerte por paro
respiratorro [Quadn, G. Sanchez, (1994)].

A.2.6 Bioxido de azufre y sulfatos.

El 80, es un gas incoloro, tiene un olor picante e iritante, reacciona con faciidad con los oxidantes o
particulas atmosféricas, formando sulfatos y particulas de acido sulfdirico; ias principales fuentes de S0. son
&l uso de combustibles y procesamiento de minerales. El azufre es una impureza en los combustibles fdsiles
y €n muchos minerales, su principal fuente ia representan industrias y transporte pdbheco.

La exposicion al SO, causa constriccion de los conductes respiratonios vy atagues asmaticos. Puede
inmovilizar 10s cilios que revisten e} aparato respiratono superior gue normalmentie remueven los agentes
infecciosos y otras particulas extrafas, produciendo tos, bronguitis y otras infecciones respiratorias. El s02
se combina can particulas que pueden alojarse en los pulmones.

El SO, produce dafios drectos en la vegetacién, causando decoloracion y lesiones en ¢l follaje, ataca a
liquenes, musgos y retofios de arboles. El dafio mas grave se presenta al transformarse el SO, en luvia
acida, algunos de estos efectos los presentan rios v lagos.

El 30, corroe i acero de construceiones, degrada el zinc, deterora el concreto y piedra caliza, papel, cuero,
monumentos historicos y algunos textiles [Quadn, G. Sanchez, (1994},
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A.2.7 Hidrocarburos.

s hidrocarburos gaseoses participan en las reacciones fotoguimicas de oxidacion, pudiendo oxidarse ellos
smos, generando acidos, éteres, cetonas y aldehidos. Todos estos compuestos, especiaimente las
finas, participan en el smog fotoquimico, produciendo contaminantes secundarios, tales como los nitratos
peraxiacetilo {PAN’S) y otras susiancias que tienen acciones de tipo irritativo respiratorio y capacidad de
stonante”

s hidrocarburos son compuestos organicos que contienen carbono e hidrégeno en estado gaseoso. Se
eden combinar en presencia de a luz solar con éxidos de nitrégeno y participan en la formacidn del smog
oquimica.

s hidrocarburos se generan principalmente en la combustion incompleta de combustibles y ofras
stancias que contienen carbone. Procesamiento, distnbucidn y uso de compuestos derivados de! petrdleo,
es como la gasohna y los solventes organicos. Incendios, reacciones guimicas en la atmosfera, v
scomposicion bacteriana de la materia organica en ausencia del oxigeno.

s efectos principales en la salud onginan trastornoes en el sistema respiratorio y  algunos hidrocarburos
ovocan el cancer [Quadri, G. Sanchez, (1994)]
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ANEXO 3 DATOS INICIALES USADOS EN EL PROGRAMA SIMCONT.

O S

ESTACION [UTM, JUTM, 1[Os] ppm |INO] ppm |[NOz] ppm {T °C
LAG 35810 (30780 [0.018  |— =

TAC 28680 |41020 |0.016  [0.101 0.054 1053
EAC 24540 143990 [0.022  |0.171 5.051 8.58
SAG 45800 [50030 |0.025  |0.136 0.045 9.59
AZC 20157 |24806 |0.024 | — =

TLA 28521 49233 |0.017 |0 0.045

XAL 22000 |49090 |0.023  |0.251 0.052 1215
MER 37475 37620 |0.02 0.292 0.062 12.69
PED 28553 |26678 [0.027  |0.013 0.041 1151
CES 22150 | 27800 {0017  ]0.091 0.039 10.98
PLA 38050 |31340 |0.018 |0 0 10.52
HANG 41200 [37370 |0.021  |0.143 0.067 11.43
UIZ 42520 |30760 |0.026  |— -

BJU 33260 |31870 |0.02 0 0.056

TAX 37100 |27960 10.015  |— =

CUA 18300 |3100 |0.017  |— s

TPN 31070 |18940 [0.018  |— -

CHA 61077147737 |0.021  |— st

TAH 49562.2 | 20606 |0.02 = —

T 31711.8 | 62477 {— 0 0.029

ATI 23440 | 54620 |— ) 0.048

VIF 39516.6 [62932 |— 0 0.026
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ANEXQO 4 METODOS NUMERICOS
ey S g e P

A.4.1 SOLUCION NUMERICA DEL PROBLEMA CON CONDICIONES INICIALES.

Dado el problema de valor inicial,

ZJ; = (%),
»Hx) =y,

denotemos por u,,1,,u,,... alos valores aproximados de y . Es decrr, sea u, el valor aproximado de ¥ en
x,=x,+n,, n=L23,.. Deacuerdo conla condicion inicial 1, = y, . Para comenzar ios calculos,

necesitamos un metodo gue ulilice solamente ei valor u, para obtener el valor ;.

El método de Euler explicito, es muy sencilto y nos permite obtener el valor de u, uiilizando dnicamente el

valor de .

Consideremos la Figura A4.1 La gréfica de la soiucién exacta y, es una curva C en el plano xy. Sea P el

X=X cortaala

punto inicial {xg ¥ v T la tangente a C en el punto P. Sea Q ¢l punto en que la recta
surva C y sea N el punto en que esta recta corta a la tangente T. El valor exacto de ¥ en ™ es 71, y esta
-epresentado por el segmento PQ. Ef valor aproximade de YenTresth y esta representado por el

segmenta PN. Et error al apraximar el valor exacto de Yenh por Y esta entonces representado por el
segmentto NQ Podemos notar en la figura gue s1 A es suficientemente peguedo, el error NQ sera pequefio
ambién y la aproximacion sera buena
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Figura Ad.1

L /
11| R :

yol=mm e e -

“ntonces tenemos:
5i v, =u, . entonces podemos decir que

g0 = 1o S, )

je donde
4y = uy +hf (x,,4,).

Entonces para calcular ¥, necesitamos la condicion inicial, el paso h enelege x,yevaiuar fa ecuacion
diferencial con las condiciones iniciales.

U, =u, +hf(x,,u,)

u, =1, +hf (x 0 ).

unﬂ = uu + /yr(xu’un)'
al método se le llama expliciio, porque el nuevo valor u,,, esta dado en términos del valor anterior u, .

25 evidente que el método de Euler explicito es realmente simple, pero no es muy practico. Se puede
Jemostrar que si el incremento i1 no es muy pequerio, el método es inestable; es decir, los errores en una
stapa de los calculos ocasionan errores grandes, gue se incrementan conforme los calculos se continuan.

Como ya lo hemos mencionado, fa formulacion explicita por diferencias fintas tienen problemas de
sstabilidad. Los métodos impiicitos superan ambas dificultades a expensas de usar algoritmos  mas
somplicagdos.

3e denomina método implictto, debido a que la incégnita aparece en ambes lades de la ecuacidn Se puede
{esarrollar una forma implicita del método de Euler al evaluar la dervada en el tempo futurc
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VHI =y: +f(xz+!5y|+1)h’

 esto se le llama® método de Euler Hacia atrds o implicite”

A.4.2 ESQUEMA NUMERICO DE LA ECUACION DE DIFUSION EN UNA SOLA

DIMENSION

2 ecuacion de diusion en una dimension en su forma mas sumple, se representa paor la siguiente ecuacidn

liferencial parcial,

2
69 _ Df;;

, O<x<iit>0.
ot x

Supongamos gque fenemos fa siguiente condicidn inicial:

c(x,0) = (x), Dgxx],
/ las siguientes condiciones de frontera:

e(0,2) = a(n), 120
e(, 1) = f (1), 1z0

Zs decrr, conocemos los valores de las concentraciones iniciales y los valores de las concentraciones en las
ronteras y deseamos calcular las concentraciones en fodos los nodos internos (x,t} de la malla, como se

nuestra en la Figura A4.2

- 2

I
M

4
x

Figura A4.2 Malla del Dominio del problema
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la forma de resolver la ecuacién diferencial parciai por medio de un método numérico consiste en
resmplazar las derivadas parciales por aproximaciones de diferencia finita, convirtiendo la ecuacitn
diferencial en un sistema de ecuaciones aigebraicas.

Definamos el valor numérico de la concentracién en un nodo (x,,,¢,} de ta malla como:

"
m?

elx,t)y > u

entonces [as condiciones iniciales y de frontera conocidas estan dadas por:

' o m=012.1

W, r=012.T

w  1=012..T

La aproximacién numeérica del primer término de la ecuacion de difusion es:

Para encontrar la aproximacion numérica de la segunda dervada del segundo término, sea y=fix),
entonces:

Ay flx+ax)- f(x)
Ax Ax

Flx+2Ax) = f(x +Ax) = f(x+ Ax) + f(x)

A[Ay]_ . Ax -
AxiAx ] Ax

A [Ay} _ S G200 =2 f (x+ 8x) + fUx)

Ax| Ax Ax?

Cuando Ax tende a cero, tenemos la prmera y fa segunda dervada. Entonces, la aproximac:én numerica
de la sequnda dervada por ef metodo de dferencias centrales viene dada por:

2 2%

-
oo 12

am n
2 T L

Oy i
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Y ta ecuacion de difusién queda representada por |a siguiente ecuscion en diferencias finitas:

oc d¢c ™t gyt . =2ut +ul_
asza—fz—, O<x<l, >0 = L—_J=D--"‘—‘—}!§’i~—”‘—'
t X T

Entonces, tenemos:

D
"B 5
U, + }“;{ (u;m-l

nelo
w =

u =2u, +u, ).

Si definimos,

tenemos:

n+l n H "
um =um (1 —ZK)+Kurn+l +Kum—l'

De tal manera, que para conocer el valor de v en ef instante z+17 , necesitamos el valor de u en tres puntos
adyacentes, como se muestra en la figura A4.3 Es decir, esta ecuacidn nos permite calcular el valor de ven
cualquier instante, con pasos discretos en x y f, si conocemos u en el instante anterior; es decir con las
condiciones niciales y de frontera podemos calcular totgos los puntos de la malia,

A
¢ n+l
'
n+l
Figura A4.3
.| o o o
" n b
umml um umHL
0 m-l m m+1 X

E! métode es explicito, debido a que cada nuevo valor de concentracion se ¢aicula a partir de valores
sonocidos El método es estable cuando los términos K y 1-2K son no negativos [ Press et al., (1991)].

Zntonces se debe de cumplir.
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K=0.
Para la primera condicidn se necesita que:

K=1/2

Puesto gue K=0 implica que T = 0, para la segunda condicion se necesita que K>0. Ertonces para que el
método sea estable, requerimos que:

0<KSI.
2

Esta restriccién sobre K significa en esencia gue # no se puede hacer arbifrariamente pequefia sin disminuir
drasticamente T y asi incrementar en gran medida la cantidad total de-operacicnes. Por ejemplo, si /1 se
reduce en un factor de 10, T debe disminuirse en un factor de 100 para que K sea la misma.

Esta limitacion se elimina utilizando un método impiicito. En este método, los valores de v ent = {7 no se
calculan solamente en funcion de los valores en t = to, sino que también implican otros valores de u en !
mismo intervalo de tiempo,

Esto requiere que se resuelva un conjunto de ecuaciones simulténeas para cada intervalo de tiempo.

La expresién numérica de la ecuacion de difusion utiizando el método implicito, viene dada por:

dc e
2 =Da,, O<x</, >0
t X"
un-v-l L LEI o n+l + A+l
" t{m = D “m+1 Uy o
T W
Je donde tenemos.
uo__ TD el e+l #+l nrl
—H, =+ ,.13 (um+l —‘?’um +Hm_|)—um .
3t definimos:
. WD
K= "_.
he
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ntonces.

"o A+l n+l +1
-ur = Kul —ul " (1+2K) + Ku,,

m+] m-1"

n forma andloga al métedo explicte, & meétodo implicito es estable cuando los terminos Ky 1+2K son no
egativos y es fac! de ver que esto se cumple para toda K>0.

ustremos ei método resolviendo para |a primera capa en el tiempo suponiendo /= 4:

arta m=T

u) = Kul —uy (1+2K) + Kuy
—ul —~Ku) = —(1+2K)u, + Ku,.

ara m=2:

-4y = Kut! —ul(1+ 2Ky + Ku, .

'ara m=3:

-Kul ~us =0+ Kul —u; (1+2K),

onde los prnmeros términos de las ecuaciones estan en funcion de los valores wuciales v de frantera
onocidos.

i estas tres ecuaciones {as representamos en forma matricial, tenemos:

£1 [-a+20 K 0
fHl=l kK -Q+200 K Gul
£ 0 K -a+20 4

omo se puede ver, el sistema de ecuaciones es tndiagonal, es decir todos los elementos de la matnz
sran cero a excepcidn de Ja diagonal y de las posiciones adyacentes a elia, lo cual ehmia muchos
alculos

|
‘B
<
A
o
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a B8 0 0lw| [4
B a B Ojml |f
0B a Blui |4
Ooﬁ“uiﬁs

Para resolver este tipo de sistema, se usa ¢l algortmo de Thomas [Press ef al., {1982)], el cual se ha
incorporado en el programa SIMCONT con el nombre de PROGON.
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A.4.3 METODO DE CRANK-NICOLSON

:| método de Crank-Nicolson proporciona un esquema implicito alterno que es de segundo orden en
xacttud  tanto en espacio como en tiempo [Ferziger, (1981)). Para proporcionar esta exactiud, se
lesarrolian las aproximaciones por diferencias en el punto medio del incremento en el tiempo (Figura Ad.4).

>< Puntes de la malla mvolucrados
en 128 diferencias en el hempo

O Puntos de la malla invelucrados
en las diferencias en el espacio

I+1

—4 o—

121
t

-
N

™

4/
—

/]

Xi-1 X; Xi+1
Figura A4.4 Moiécula computacional para el método de Crank-Nicolson.

Sara hacer esto, la pnmera derivada temparal puede ser aproximada en {2 por

de M-

o A

.2 segunda dervada en el espacio puede ser determinada en el punto medio al promedar las
iproximaciones por diferencias al imcio f y al final {7 det incremento en ef tiempo.

&c 1 [c’ -2 +el, el -2 +cffl'}
= + L

1+l -+l
a2 (Ax)* (Ax)

ushiuyendo las ecuaciones anteniores en la ecuacidn

reagrupando términos, se obtiene la pnmer ecuzcion tridiagonal

el 2! el = el 201 - ael vt

' 4] I

[¥]]
~1

‘\.:;.{() i 1
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donde :
A = AL/ AX).2

Como en el caso de )a aproximacion implicita simple, tas condiciones de frontera son las siguientes:
I+l _ i+l
= folt™),
f+1 £+l
uz+l fm+| (f }:
pueden ser prescritas para deducir versiones de la ecuacion para el primer y Glitimo nodo interiores.

Para e} primer node interior

21+ 2 —hel = 0oty + 2L = Myel +hey + fofe ™),

obtenemos la sequnda ecuacion tridiagonal

Para el ultimo nodo interior

. 7LC[+1

m=1

+ 2L+ )M =ML Y+ 200=R)el +hel +Af, LT,
se obtiene una tercera ecuacion tridiagonal.

Al final, obtenemos un sistema tridiagonal y por lo tanto puede resolverse de manera eficiente, por medio del
algoritrno de Thomas, [Press et af., (1986)].

A.4.4 ECUACIONES PARABOLICAS EN DOS DIMENSIONES ESPACIALES.

Las ecuaciones parabolicas determinan como una incognita varia tanto en @spacio como en el tiempo. Por
sjemplo, la ecuacion de difusion se manifiesta por 1a presencia de las derivadas espacial ¥ temporal.

La ecuacién de difusion  se puede aplicar a mas de una dimension espacial. Por gjemplo, para dos
Jimensiones su forrna es:

Jna aphcacdn de esta ecuacidn es maodelar ia dispersién de contaminantes conforme cambia el tempo.

o

LA
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Se puede aplicar el método explicito en la ecuacién anterior, sin embargo como en el caso unidimensional,
esta apraximacion esta limitada por un criteric de estabilidad restringido. Para el caso de dos dimensiones
el criterio sera

2 2
Ar g LX) (&)
8 k

Supongamos una malla uniforme donde dx=dy, entonces el valor de
h = kArH(Ax)®;

debe ser menor o igual a ¥. En consecuencia, dwidir a la mitad del tamario del paso cuadruplica el narmero
de nodos y multiplica por 16 el esfuerzo computacional [Steven C. Chapra, Raymond P., {1999)].

Como en el caso de los sistemas unidimensionales, las técnicas implicitas  ofrecen alternativas que
garantizan estabilidad. Sin embargu, la aplicacion directa de los métodos implicitos tal como las técnicas del
método de Crank Nicolson, nos lleva a la solucién de m x n ecuaciones simultdneas. Ademas, cuando estan
escritas para dos 0 tres dimensiones espaciales, estas ecuaciones pierden ia valiosa propiedad de ser
trdiagonales. De esta manera, el almacenamiento de ia matriz y el ttempo de caiculos pueden resultar muy
grandes. El método que a continuacion de describe ofrece una manera de resolver esta disyuntiva .

A.4.5 Esquema implicito de direccion alterna o esquema IDA

Proporciona el medio para resolver ecuaciones parabolicas en dos dimensiones espaciales que usan
matrices tridiagonales.

Cada ncremento de tiempo es ejecutado en dos pasos (Ver Figuwea A4.5).

Para el primer paso la ecuagon

i+1'2 __n 4102 1172
[ I k TH—I i [N =1y T;,_/ti "]11 7 T_y_;.;u_—l_ B (I[)

ALi2 (Axy* (&)
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== == EXPLICITO
seses  IMPLICITO

tHl

1-1/2

_____ R

a).-Prmer medio paso a).-Segundo medio paso

Figura A4.5 Esquema IDA

La aproximacion de &’c/x” esta escrita explicitamente, es decir, en el punto base { donde son conocidos
los valores de la concentracion del contaminante ¢. Solo se conacen los tres términos de la aproximacion de

la concentracién. Para el caso ¢e una malla cuadrada (Ax = Ay}, esta ecuacion se pude expresar como:

—helF 42150 A 2 het #2(1-A)el, hel i (i),

1+l =1y

la cual cuando esta escrita para ei sistema, da como resultade un conjunto trdiagonal de ecuaciones
simultaneas.

Para el segundo paso, que va de £ "a (", la ecuacian (j) es aproximada por

Pl el e tl Iel - Ial 2 12 el 2
e, o, — 2], e ! T =2 +c

=k phe e e L OO ORI (v}

At/2 (Ax) (av)
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nde los puntos 7}’ son puntos falsos.

1stremos el método resalviendo para la primera capa en el tiempo f, suponiendo / =3 . Tenemos:

ara m= 0.

al __on n+l A+l e+l
o T¥ . pt —2uy tul

T I
de acuerdo a |a aproximacion numérica del flujo con puntos falsos, tenemos:

n+l n+l
L —u_L _ !n+l

2
or 1o tanto, los puntos falsos estan dados por:
’frl _ ulm,l _ 2h11"+]
ustituyendo en el esquema numérico de |a ecuacion de difusion, tenemos:

atl a n+l a+l n+l n+l
" Tyl m 2y T S 2R
T B

ntonces, para n=0 tenemos:

ntl

i "~ 1ty ~D u - 2u_f,_+ u, =2kl
T it '

i definimos K =tD/h?, tenemos:
14+ 2Ky —2Ku =1y —2KhI .
ara m=1:

y — ) = K(u) —2u] +1uy)

- Ky + (12K - Kuy =u).

ara m=2.

ad
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Ku! +(1+ 2K ), — Kuy =uj .

ara m=3, como es el dltimo punto, utilizaremos ofra vez el método de los puntos falsos. Entances:

n+l
m—

o+l on tl a+l
o T Hm Dl_l_mf\_ 2_um tu
T h

n+l

onde los puntos u,__,

son puntos falsos.

3 aproximacién numérica del flujo en la frontera x =17 esta dada por:

n+l n+l
.?9' = Ymn " Han = [t
= =",
> 2 2h
ntonces:

e+l - (zhl;dr-l )+ um—l

‘m+l m—l -

ustituyendo en |a expresion numeérica de la ecuacion de difusién tenemos:

:u+l —H; =K(2hlg+1 +2un+l _2u:;+1)'

m m=-1

para nuestro ejempio m=3 y r= 0, tenemos’
2Kud +(1+ 2K Yuh = 2KRL +ul .

i ias ecuaciones obienidas para cada m ias arreglamos en forma matnciai obtenemos el siguiente sistema
idiagonal:

(1+2ky ~2K 0 0 Jup| |wg—2KhY
~-K  (+2ky -K 0 fu|_ u’
0 -k (@+2) K ] ]
0 0 <2K 2k ||ul | | u®-2KRL

| resolver este sistema por medio dei algordmo de Thomas, obtenemos todas las concentraciones para
=1

AVRVER 164
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