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1 Introduccién

Este documento trata sobre la evaluacion del impacto de la concentracion de ozono (Os)
atmosférico por el empleo de gasolina con un 10% de etanol comparado con la gasolina
comun que contiene como aditivo al metil terbutil eter (MTBE). La comparacion se realiza a
través de un caso de estudio durante una contingencia del 2016 en la Ciudad de México. Se
realizan dos simulaciones (escenarios), la primera considerando la gasolina adicionada con
MTBE y el segundo escenario con la introduccion de la gasolina con 10% de etanol, en ambos
casos para toda la flota vehicular. EI desempefio del modelo se realiza comparando las
concentraciones de ozono del primer escenario con el segundo.

La Ciudad de México se ha visto expuesta a la activacion de programas de contingencia
durante los ultimos afos debido a la mala calidad de aire que se presenta. Esto se debe a que
se registran valores mayores al limite maximo permisible que se han establecido en Normas
Oficiales Mexicanas; dentro de los principales contaminantes que afectan la salud, se han
reportado altas concentraciones de ozono (Os3), que han sido los responsables de activar el
Programa de Contingencias Ambientales Atmosféricas (PCAA).

El PCAA es un programa de emergencia que se activa cuando se presentan concentraciones
de O3 o particulas menores a 10 micrometros mayores al limite maximo permisible establecido
en la NOM-020-SSA1-2014, correspondiente al ozono, y ponen en riesgo la integridad y salud
de la poblaciéon expuesta; dicho programa también tiene la responsabilidad de aplicar
acciones inmediatas para reducir las emisiones de las principales fuentes de contaminacion y
evitar agravar la situacion. Durante el afio 2014 se activd el PCAA tres veces debido a
las concentraciones de ozono que se reportaron; en 2015, seis ocasiones; 2016, 14 veces y
en 2017, dos veces. Es decir, en el transcurso del 2014 a 2017, se ha activado el PCAA por
concentraciones elevadas de ozono 25 veces; de las cuales, mas de la mitad de las
activaciones ocurrieron en el afo del 2016.

El ozono es un gas inestable formado por tres atomos de oxigeno que esta presente en la
parte superior (Estratosfera) e inferior (Troposfera) de la atmdsfera. El que se encuentra en la
parte inferior de la atmdsfera, es decir en la Troposfera, es generado por reacciones
fotoquimicas al interactuar con compuestos organicos volatiles (VOC, por sus siglas en inglés)

y oxidos de nitrégeno (NOy). (4] Debido a que el ozono es generado a partir de los VOC y NOy,



se clasifica como un contaminante secundario y, los VOC y NO, son contaminantes primarios.

El NO,, que solo corresponde al didxido de nitrogeno (NO2) porque se deriva principalmente
del proceso de combustion, es un contaminante que juega un doble papel en materia medio
ambiente, ya que es un contaminante primario y al mismo tiempo un precursor del ozono.

Los VOC corresponden a los compuestos organicos volatiles emitidos de diversas fuentes
como los son el uso de solventes, por procesos de combustién, de recubrimiento, entre otros.
Estos estan conformados por hidrocarburos, compuestos aromaticos, compuestos policiclicos
aromaticos, aldehidos, cetonas, entre otros.

En la Ciudad de México, el sector transporte abarca el 86% de la generacion de NOy y los
VOC abarcan un 17% de generacion. Por lo que este sector representa una fuente importante

relacionada con las altas concentraciones de ozono que debe ser controlada y monitoreada.

Existen factores geograficos y meteorolégicos que promueven la generacion de
contaminantes, por mencionar algunos

* Altitud - reduce la eficiencia en los procesos de combustion del sector transporte.

* Relieve orografico - dificulta la dispersion de los contaminantes primarios vy

secundarios.

* Intensa radiacién solar - promueve la formacion de Os,
En el informe Calidad del aire en la Ciudad de México Informe 2015 , Se presentan otros
factores describiendo el comportamiento de las variables meteorolégicas que se presentaron
durante ese periodo de tiempo, tales como temperatura, humedad relativa, precipitacion
pluvial, presion barométrica, viento, altura de capa de mezclado, radiacion solar ultravioleta,
por mencionar algunos otros factores meteoroldgicos y geograficos.
En el articulo publicado por Schifter et. al. se realizaron simulaciones para flotas
vehiculares normales y de altas emisiones en la Ciudad de México, donde se compara la
gasolina MTBE con gasolinas adicionadas con etanol en proporciones de 21, 26 y 30%. De
las cuales se concluye que al introducir gasolina con 21% de etanol no se presentan
diferencias en las emisiones totales con respecto a las emisiones de gasolina MTBE en el
caso de la flota vehicular normal. Pero, para la flota vehicular con altas emisiones se presenta
una disminucion en emisiones con la gasolina adicionada con etanol al 21%, ambas

conclusiones a la salida del motor. Dicho articulo también sugiere una disminucion de la
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presidon de vapor de la gasolina y una disminucién en los grupos alquilados y los isémeros en
la composicion de la gasolina adicionada con etanol al 21%, se presentaria un menor impacto
ambiental en emisiones para ambas flotas vehiculares. Dicho estudio también sugiere la
optimizacién de las flotas vehiculares, ya que el porcentaje de emisiones generadas por la
flota vehicular se debe a que no se presenta una buena combustion de la gasolina, asociados
al motor del coche (por mencionar algunos pero no limitadas al afio, modelo y catalizador). Por
ejemplo

* Formaldehido - principal aldehido generado debido a una combustién incompleta a la

salida de los coches.
* Benceno - asociado a la evaporacién y a la salida del escape de motor de los coches
debido a una combustion incompleta.

* Entre otros.
En un estudio realizado en Rio de Janeiro, Brasil , se realizd el monitoreo de
formaldehidos y aldehidos en el periodo de tiempo de 2004 a 2009. En dicho estudio se
presenta una disminucion en ambas concentraciones de ambos aldehidos debido a las
mejoras de combustion por la evolucion de la flota vehicular y a la adicion de etanol en la
formulacion de la gasolina.
La activacion del Programa para Contingencias Ambientales Atmosféricas muestra como las
concentraciones de ozono han reportado altos valores que ponen en riesgo la salud de la
poblacidn expuesta, ya que se asocian a dafos a la salud como: sintomas y enfermedades
respiratorios, exacerbacion de cuadros asmaticos, disminucién en la funcién pulmonar,
incremento en las tasas de morbilidad, asi como el incremento en las tasas de mortalidad
relacionadas con enfermedades cardiopulmonares, cardiovasculares, respiratorias y
cerebrovasculares, por mencionar algunas. La magnitud de los efectos depende de las
concentraciones en las que se encuentra el contaminante en el aire, las dosis que se inhala,
del tiempo, de la frecuencia de exposicion, entre otros.
El 29 de agosto de 2016 se publicod en el Diario Oficial de la Federacion (DOF) el Acuerdo
A/035/2016 por el que la Comision Reguladora de Energia expidié la NOM-016-CRE-2016

, Especificaciones de calidad de los petroliferos, cuya modificacion a la norma se
publicé un afio después. La norma comprende especificaciones de calidad de los petroliferos
en el territorio nacional, en produccion y suministros, asi como de las importaciones al pais, un

protocolo que deben de seguir el importador, el productor, el almacenista, el transportista, el
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distribuidor y el expendedor al publico, entre otras especificaciones e informacion. Es
importante resaltar que la norma acepta los aditivos y oxigenantes, asi como modelos de
emisiones aceptados por la EPA. También, los métodos de prueba para reportar las
especificaciones de calidad de los petroliferos estan basados, en su mayoria, por los métodos
de prueba de la ASTM.

Dentro de la norma, bajo los criterios de su aplicabilidad en las diferentes zonas de pais, se
han establecido criterios de relevancia, en materia de la gasolina MTBE y gasolina adicionada
con etanol, que se presenta a continuacion:

e Se prohibe el uso de etanol en algunas partes de la ZMVM; en el resto del pais, se
permite un contenido maximo de 10% en volumen de etanol anhidro como oxigenante
en las gasolinas.

e Se permite un contenido de 1.0 a 2.7 % masa de oxigeno, minimo y maximo
respectivamente, para la ZMVM. En contraste con el resto del pais, que se permite un
contenido maximo de hasta 3.7 % masa de oxigeno, o bien, un 10% en volumen de
etanol anhidro.

e Para la gasolina denominada Premium con un contenido maximo de 10% en volumen
de etanol, que hayan sido basadas en el modelo de emisiones de la EPA, se permite
unicamente informar el contenido de aromaticos y olefinas.

e En el caso de adicionar aditivos y oxigenantes que no hayan sido establecidos en la
norma, el interesado debe obtener la autorizacion de la CRE y seguir el protocolo
establecido en la norma.

La implementacion del etanol en la gasolina comenzé a finales del siglo XX en California,
Estados Unidos, para reducir las emisiones de mondxido de carbono y diluir las
concentraciones de compuestos aromaticos, olefinas y bencenos, que contribuyen a la
formacion de ozono. En 2010 la EPA aprobd una concentracion de hasta el 10% de etanol en
las gasolinas (E10) y los estudios realizados para observar el impacto que tiene cambiar la
gasolina, han mostrado favorecer la comunidad de California, ya que se han reducido las
concentraciones de ozono.

Al presentarse una barrera econdmica en ambos paises, debido a la diferencia de
introducciéon de etanol en gasolinas, se optdo por establecer la NOM-016-CRE-2016,
Especificaciones de calidad de los petroliferos , con la justificacion de que al introducir

etanol en la gasolina se reflejan precios menores para expendio al publico y continuar con la
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importacion de gasolinas de Estados Unidos. Sin embargo, California presenta un territorio
con geografia y climatologia diferente al territorio nacional, por lo que se debe de evaluar el
impacto que presenta cambiar la composicidén de la gasolina.

Al presentar un cambio en la composicidn de la gasolina, se presenta a su vez un nuevo
escenario en el que hay que evaluar las condiciones que puede ocasionar cambiar la
composicion del tipo de gasolina empleada en el territorio nacional. Lo que se pretende en
este proyecto es determinar cual es el escenario que implicaria cambiar el tipo de gasolina,
asi como mencionar las sugerencias para futuros proyectos.

En el primer capitulo (Introduccion) de este trabajo, se describe la situacion climatolégica que
presenta la Ciudad de México en el afio del 2016 y unos cambios en las normas por parte de
la Comision Reguladora de Energia, de los cuales se presenta la cuestion de si al cambiar la
composicion de la gasolina se genera un cambio en las concentraciones de o0zono
considerando las condiciones climatologicas y geograficas de la Ciudad de México.

En el tercer capitulo (Metodologia) se describe las etapas para la realizacién de este trabajo,
la cual comprende: la Busqueda Bibliografica, la Identificacion del Periodo de Simulacion, la
Identificacion de la Especiacion de las Emisiones, la Inclusion de Emisiones, el Modelado de
la Calidad del Aire, la Comparacién del Modelado de Calidad del Aire con Mediciones Reales
y los Métodos estadisticos para el analisis de resultados.

La cuarta seccion (Resultados y analisis de resultados), comprende la sintesis y analisis del
trabajo, muestra las comparaciones del modelo con las mediciones reales y presenta los
resultados comparandolos con los métodos explicados en la tercera seccion (Metodologia).
Finalmente, en la quinta seccién (Conclusiones) se presentan las conclusiones, describiendo
la comparacion y el contraste que se obtuvo con los objetivos, generales y particulares, de
este trabajo.
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2

Objetivos

Objetivo General
Evaluar el impacto en la concentracion de ozono (O3) en el aire por el uso de la gasolina
con 10% de etanol (E10) comparado con la gasolina MTBE durante un escenario con altos
niveles de contaminantes del afio 2016.

Objetivos Particulares

e Desarrollar los escenarios de las emisiones de gasolina con MTBE y con E10 a partir
del inventario de emisiones nacional 2016 y mediante el empleo de la computadora de
alto desempeno Miztli de la UNAM.

e Obtener la especiacion de emisiones por MTBE y E10 por medio de la identificacion de
las especies de las emisiones de VOC empleados en la modelacion con WRF-chem.

e Emplear modelos de emisiones considerando la especiacion de VOC y NOy para
simular diferentes escenarios con WRF-chem.

e Comparar los resultados de las simulaciones de la gasolina MTBE y E10 empleando
Model Evaluation Tool (MET).

e Evaluar las diferencias de las emisiones de las gasolinas E10 y MTBE con modelos

estadisticos.
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3 Metodologia

En este capitulo se presenta la etapas en las que se llevé a cabo en la metodologia, la cual
esta conformada por siete etapas.

4
3-1 Busqueda bibliografica
Se realiza una busqueda bibliografica de conceptos y definiciones relacionados con el
trabajo de investigacion, asi como los modelos y programas de computo que se emplean.
4
3-2 ldentificacion del periodo de simulacion
Se identifica el periodo de simulacion del afio 2016 con base en el PCAA para la
modelacion.
4
3-3 Identificacion de la especiacion de las emisiones
Se identifican los perfiles de emisiones de gasolina MTBE y gasolina E10,
en el periodo de verano usando Speciate y MOVES.
4
3-4 Inclusion de emisiones
Se incluye la distribucion de VOC y NO, en el inventario de emisiones de
modelacién con base en los perfiles de emisiones.
4
3-5 Modelado de la calidad del aire
Se modela la calidad del aire con las concentraciones de emisiones para
los dos tipos de gasolinas (MTBE y E10) en WRF-chem.
4
3-6 Comparacion del modelado de calidad del aire con mediciones reales
Se hace una comparacion de los resultados en calidad de aire con mediciones
reales usando MET.
4

3-7 Métodos estadisticos para el analisis de resultados

Se realiza un analisis de resultados obtenidos de las emisiones simuladas empleando
andlisis estadisticos.

Figura 3-1 Etapas de la metodologia del proyecto.
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3-1 Busqueda bibliografica

La busqueda bibliografica se llevo a cabo a partir de diversos articulos y sitios oficiales de
internet.

Environmental Protection Agency (EPA)

La Agencia de Proteccion Ambiental de Estados Unidos (EPA) creada en 1970, se encarga de
proteger y regular la salud y el bienestar de los seres humanos y del medio ambiente en ese
pais. Se encargan de emitir y reforzar legislaciones y regulaciones para la proteccion y
cuidado del medio ambiente; realizar estudios y publicar informacidn para promover el cuidado
del mismo. De manera simultanea, la EPA ha desarrollado herramientas y metodologias que
ayudan a los investigadores a crear simulaciones para comprender y estudiar los cambios
climaticos que surgen como consecuencia, principalmente de las actividades humanas.

Para este trabajo de investigacion, se ha empleado y extraido informacion de la base de datos
de especiacién Speciate 4.5, del cual se obtuvieron los perfiles de emisiones de diferentes
tipos de gasolinas. De manera externa, las emisiones de NOy se obtuvieron de otra base de
especiacion (MOVES - México), que mas adelante se presenta informacién mas detallada.

National Center for Atmospheric Research (NCAR)

NCAR es un centro de investigacion en ciencias de la Tierra patrocinado por el National
Science Foundation desde 1960. NCAR ofrece servicios de observacion, investigacion e
informatica usados y aplicados para modelos comunitarios hasta computo de alto desempefio.
Dentro de los modelos que ofrece NCAR, nos enfocaremos en el modelo de Weather
Research and Forecasting model (WRF).

WRF es un modelo disefiado para la prediccion meteoroldgica, ya sea para la investigacion
atmosférica o pronosticos en una aplicacion de metros o kilometros. Existen extensiones del
modelo, como lo es WRF-chem, que comprende quimica dentro del modelo. WRF-chem es un
modelo para el pronostico y estudios climatolégicos y meteoroldégicos que combinan la
quimica; nos permite simular emisiones, mezclas y transformaciones quimicas, asi como la
simulacion de gases y de aerosoles. EI modelo también se emplea para el analisis de la
formacion de aerosoles organicos, formacion acuosa de aerosoles organicos secundarios,
formacion de ozono en la parte superior de la troposfera, calidad del aire de China, por
mencionar algunas de las aplicaciones. Gracias a las diversas aplicaciones que tiene el
modelo, éste es empleado para investigacién de calidad del aire por diferentes instituciones,
universidades e instituciones gubernamentales en diversos paises.
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La Figura 4-2 presenta un diagrama de las herramientas usadas de la recopilacién de la
busqueda bibliografica, pretende esquematizar la informacién reunida para visualizar el
rastreo de la misma, algunos conceptos son descritos posteriormente.

4 4
Speciate 4.5, = WRF Chem

MOVES-México
2014

EPA NCAR

WRF Chem Post WR';r%hem
4 procesamiento | .
procesamiento
UPP RADM 2
MET
- 4

Figura 3-2 Diagrama de las herramientas usadas de la recopilaciéon de la busqueda bibliografica.

3-2 Identificacion del periodo de simulacién
La identificacion del periodo de simulacion se realizé con base en el registro de las
activaciones del Programa para Contingencias Ambientales Atmosféricas (PCAA), el cual
consiste en un historico de activaciones por O3 y PM en la Zona Metropolitana del Valle de
México (ZMVM) que comprende las siguientes 16 Demarcaciones Territoriales de la Ciudad
de México: Alvaro Obregén, Azcapotzalco, Benito Juarez, Coyoacan, Cuauhtémoc,
Cuajimalpa de Morelos, Gustavo A. Madero, Iztacalco, Iztapalapa, La Magdalena Contreras,
Miguel Hidalgo, Milpa Alta, Tlalpan, Tlahuac, Venustiano Carranza y Xochimilco; y los
siguientes 59 Municipios del Estado de México: Acolman, Amecameca, Apaxco, Atenco,
Atizapan de Zaragoza, Atlautla, Axapusco, Ayapango, Chalco, Chiautla, Chicoloapan,
Chiconcuac, Chimalhuacan, Coacalco de Berriozabal, Cocotitlan, Coyotepec, Cuautitlan,
Cuautitlan lzcalli, Ecatepec de Morelos, Ecatzingo, Huehuetoca, Hueypoxtla, Huixquilucan,
Isidro Fabela, Ixtapaluca, Jaltenco, Jilotzingo, Juchitepec, La Paz, Melchor Ocampo,
Naucalpan de Juarez, Nextlalpan, Nezahualcoyotl, Nicolas Romero, Nopaltepec, Otumba,
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Ozumba, Papalotla, San Martin de las Piramides, Tecamac, Temamatla, Temascalapa,
Tenango del Aire, Teoloyucan, Teotihuacan, Tepetlaoxtoc, Tepetlixpa, Tepotzotlan,
Tequixquiac, Texcoco, Tezoyuca, Tlalmanalco, Tlalnepantla de Baz, Tonanitla, Tultepec,
Tultitlan, Valle de Chalco Solidaridad, Villa del Carb6on y Zumpango. En la figura 3-3 se

presenta un mapa de la ZMVM dividido en zonas de activacién del PCAA. [1] [5]

NOROESTE (NO)

Municipios

NORESTE (NE)

59 Municipios del Estado de México y las 16 Demarcaciones Territoriales de la Ciudad de México

SURESTE (SE)

Municipios Municipios
{"SARAXCO 1 21 ACOLMAN
2 ggﬁgég:s 22 ATENCO 49 AMECAMECA
3 COYOTEPEC =0 23 AXAPUSCO 50 ATLAUTLA
4 CUAUTITLAN 14 1 24 CHIAUTLA 51 IAYARANGO
: gﬁ::ﬂ\;%t; LZCALLI 25 CHICOLOAPAN 52 CHALCO
a1
7 ISIDRO FABELA 6 a7 ) 36 26 GHICONCUAC 53 COCOTITLAN
8 JLOTZINGO 312 23 27 CHIMALHUACAN 54 ECATZINGO
9 MELCHOR OCAMPO A2 COACALCO DE 56 JUCHITEPEC
10 NAUCALPAN DE 18 13 9 34| 39 BERRIOZABAL 56 OZUMBA
JUAREZ 40 ECATEPEC DE
11 NICOLAS ROMERO 4,16 42 b Joratlbs 57 TEMAMATLA
5 37 58 TENANGO DEL AIRE
12 TEOLOYUCAN 1 728 21 30 HUEYPOXTLA 56 TEPETLIXPA
13 TEPOTZOTLAN ~ g
a5 PALUCA
14 TEQUIXQUIAC = 2 T 24, 4 a1 LeTA 60 TLALMANALCO
15 TLALNEPANTLA 15 20 26 32 JALTENCO 61 VALLE DE CHALCO
DE BAZ 8 33 LAPAZ SOLIDARIDAD
16 TULTEPEC 10 19 48 e 34 NEXTLALPAN
17 TULTITLAN ©
35 NEZAHUALCOYOTL
Demarcaciones Territoriales
18 VILLA DEL CARBON 36 NOPALTEPEC

Demarcaciones Territoriales 66 73 74 25 37 OTUMBA 62 IZTAPALAPA

19 AZCAPOTZALCO 69 62 33 31 38 PAPALOTLA 63 MILPA ALTA
20 MIGUEL HIDALGO /) 68 39 SAN MARTIN DE LAS 64 TLAHUAC
J ! PIRAMIDES
64 61 z 65 XOCHIMILCO
SUROESTE (0) 70 65 o2 49 TECAMAC
53 41 TEMASCALAPA
cipi ZONAS ;
Municipio 7 57 e 42 TEOTIHUACAN
Zona Noroeste (NO)
66 HUIXQUILUCAN = 43 TEPETLAOXTOC CENTRO (CE)
‘ona Suroeste (SO) 63 58
Demarcaciones Territoriales Zova Norsst (NE) 51 49 44 TEXCOCO
45 TEZOYUCA Demarcaciones Territoriales
67 ALVARO OBREGON Zona Sureste (SE) 55
46 TONANITLA i
68 COYOACAN Zona Centro (CE) : 56 o ZUNPANGS 72 CUAUHTEMOC
o e S0 73 BENITO JUAREZ
70 CONTRERAS 59 o~ Demarcacién Territorial 74 IZTACALCO
71 TLALPAN v 48 GUSTAVO A. MADERO 75 VENUSTIANO CARRANZA

Figura 3-3 Distribucion por zonas de activacion del PCAA de la Zona Metropolitana del Valle de México.

El PCAA comprende informacion del periodo de 1988 a 2019 de las activaciones por las fases
| y Il para las mediciones de Oz y PM. Para ozono, la activacion de la Fase | y Fase Il
corresponde a las mediciones por el Sistema de Monitoreo Atmosférico (SIMAT) reportadas
en puntos del indice de calidad del aire, cuyo indicador expresa que para valores de 100
puntos o menos, el contaminante se encuentra dentro del valor de la norma de salud
correspondiente. La Fase | se activa al registrarse valores >150 puntos (>154 ppb O3) y para
la Fase I, valores >200 puntos (>204 ppb O3). [5] [22]

En la ultima década, se registraron 17 activaciones por Os;, de las cuales, el ano 2016
presenta 10 activaciones de la Fase | del programa debido a las altas concentraciones Os.
Dicho afo también presenta el maximo valor de concentracién de ozono registrado en una de

las estaciones de monitoreo en la Ciudad de México. [1] [5] [23]
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Por consiguiente, se selecciond el periodo de marzo 13 a marzo 18 del 2016, periodo en el
cual ocurre el registro del valor maximo de 203 puntos en la estacion Cuajimalpa de la Fase |

del PCAA debido a las altas concentraciones de ozono en la Ciudad de México.

3-3 Identificacién de la especiaciéon de las emisiones
Para la identificacion de la especiacion de las emisiones referentes a la gasolina MTBE y E10,

se utilizaron los siguientes repositorios de informacion que se describen a continuacion.

MOVES-México 2014

MOVES son las siglas de un sistema de modelacion de emisiones vehiculares llamado Motor
Vehicle Emission Simulator, fue desarrollado por la EPA para facilitar el desarrollo de
inventario de emisiones de fuentes mdéviles con menor incertidumbre que otros modelos de
bases de datos de especiacion anteriores. En 2016, SEDEMA publica el Inventario de
emisiones de la CDMX 2014: contaminantes criterio, toxicos y de efecto invernadero, el
inventario es un instrumento para identificar las fuentes generadoras de contaminantes, su
aporte y su localizacion en la ZMVM. Para la realizacion de dicho inventario, se recurri¢ al
modelo MOVES, del cual se obtuvo la version adaptada MOVES-México 2014, que considera
la flota vehicular nacional.

Para fines del proyecto, la informacion referente al factor de emision de NOx utilizado para
estimar las emisiones por la gasolina con MTBE y con E10, fue proporcionado por el Mtro.
Hugo Barrera, cuya informacion la obtuvo a partir de su contribucién a la version adaptada
MOVES-México 2014.

Speciate 4.5
Speciate 4.5 es un repositorio de informacion que comprende la especiacién de los perfiles de
las emisiones de VOC, PM, asi como otros perfiles de emisiones de gases inorganicos (SOq,
NOx, CO), y diversa informacion para estudios de la calidad del aire en términos generales.
De igual manera, presenta informacion relacionada con emisiones que contribuyen con la
contaminacion del aire, como lo son las fuentes directas de emisiones de los contaminantes
principales. La base de datos comprende 3,782 perfiles de PM, 2,175 perfiles de gases
organicos y 249 perfiles de otros gases, siendo un total de 6,206 perfiles de diferentes
sustancias. Para la identificacion de las especies se recurri6 a usar los numeros de

identificacion CAS y SAROAD. El primero corresponde a un numero de identificacién para
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sustancias y/o compuestos y el segundo, esta basado en un codigo para la identificacion de
mezclas proporcionado por la EPA en conjunto con otras bases de datos.

Para fines del proyecto, Speciate 4.5 se empled en la busqueda, identificacion y seleccion de
las emisiones de los diferentes tipos de gasolina usando un numero de identificacion
SAROAD y CAS.

3-4 Inclusién de emisiones

La composicion de las sustancias, compuestos y/o mezclas del inventario de emisiones se
obtiene a partir de los perfiles de las emisiones, que se recopilaron de la base de datos de
Speciate 4.5, de las cuales se obtiene la contribucidn de los perfiles de las emisiones a la
salida de los vehiculos para las gasolinas MTBE y E10 en el periodo de verano. De acuerdo
con la contribucion de los perfiles de las emisiones, se hace una relacion de MTBE/E10,
posteriormente se multiplica por el valor asignado por la contribucion de los VOC (SAROAD
y/o CAS) y, se obtiene el valor que se va a cambiar en el inventario de emisiones.

Para fines del proyecto, s6lo se hace la relacion de MTBE con E10 debido a que es el

porcentaje en volumen maximo aceptado por la normay por la EPA.

El inventario de emisiones considera las fuentes de area (scala), mévil (scalm) y puntuales

(scalap). A continuacion, se presenta la definicion de dichas fuentes.

e Fuentes de area (scala): corresponde a instalaciones emisoras de contaminantes,
incluyen las emisiones domeésticas, de combustibles, de solventes, residuos, agricolas y
ganaderas.

e Fuentes moviles (scalm): corresponde a cualquier transporte automotor que circule por
vialidades (sector transporte).

e Fuente puntuales (scalap): corresponde a instalaciones fijas de industria, comercio y

servicios que generan emisiones contaminantes a la atmodsfera.
Para fines del proyecto, sélo se modificaran los factores de escala de las fuentes moviles

debido a que se pretende estudiar los efectos que presenta el sector transporte cuando se

cambia la composicién de la gasolina MTBE por E10.
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A continuacion, se muestra la estructura que tiene el cédigo en donde se modifican los perfiles
de las emisiones. DATA WTM corresponde al peso molecular de las especies; DATA scala,

DATA scalmy DATA scalap corresponden a las diferentes fuentes antes mencionadas.

! Mole weight
DATA wWTM /28., 17., 30, 46., 64., 44.,16.,108.,30.,58.,& !
& 44., 72.,114., 30.,68., 72., 70.,72., 70.,28.,56.,&
& 42., 46., 60., 92.,106.,44.,&
& 3600.,3600.,3600.,3600.,3600.,3600.,3600./! MW 3600 for unit conversion t$
SCALA co NH3 NO NO2 So02 ALD CH4 CLS ETH GLY
HC3 HC5 HC8 HCHO ISOP KET MACR MGLY MVK OL2 OLI
OLT ORAl ORA2 TOL XYL CO2

!
!
!
! PM1I0 PM2.5 PS04 PNO3 OTHER POA PEC CH4 CN

DATA scala/ 2.60,1.00,0.18,0.10,1.25, 3.50,1.00,1.00,1.00,1.00,& !
& 3.50,3.50,3.50,3.50,3.50, 3.50,1.00,1.00,1.00,3.50,&

& 3.50,3.50,3.50,3.50,1.00, 1.00,1.00,1.00,1.00,1.00,&

& 1.00,1.00,1.00,1.00,1.00, 1.00/

DATA scalm / 0.50,1.00,0.10,0.0005,0.85, 3.50,1.00,1.00,1.00,1.00,& !
& 3.50,3.50,3.50,3.50,3.50, 3.50,1.00,1.00,1.00,3.50,&
& 3.50,3.50,3.50,3.50,1.00, 1.00,1.00,1.00,1.00,1.00,&
& 1.00,1.00,1.00,1.00,1.00, 1.00/

DATA scalp/ 0.50,1.00,1.20,0.40,0.40, 3.50,1.00,1.00,1.00,1.00,& !
& 3.50,3.50,3.50,3.50,3.50, 3.50,1.00,1.00,1.00,3.50,&

& 3.50,3.50,3.50,3.50,1.00, 1.00,1.00,1.00,1.00,1.00,&

& 1.00,1.00,1.00,1.00,1.00, 1.00/

Debido a que sélo se modifican las concentraciones de la escala mdovil, las demas escalas
presentan los mismos valores. Los nuevos valores para las emisiones de E10 de la escala

movil se presentan a continuacion:

DATA scalm / 0.19,1.00,0.10,0.0005,0.85, 4.59,0.03,0.93,0.77,0.93,& !

& 4.63,3.92,4.20,0.68,0.57, 2.90,0.85,1.48,1.13,0.43,&
& 2.93,3.15,34.69,5.91,0.96, 1.61,1.00,1.00,1.00,1.00,&
& 1.00,1.00,1.00,1.00,0.03, 1.00/
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3-5 Modelado de la calidad del aire

WRF Chem

WRF Chem funciona con una serie de codigos escritos en fortran que generan archivos
binarios de 64-bit en formato Network Common Data Form (netCDF), con los cuales se
almacena y se extrae datos en forma de matrices de n dimensiones (donde n puede valer 0, 1,
2, ...) debido a que se emplea informacion geografica, estadistica, de emisiones y de perfiles
de especiacion, se generan archivos de gran tamafnio. Se crean mallas que representan el
tamano de la zona que se va a modelar, se especifica el dominio y se descargan los datos
geograficos y estadisticos de poblacion correspondientes al area que se va a modelar. El
paquete de quimica del modelo comprende diversos métodos para los mecanismos de
reaccion como lo son MOZART, RADM 2, entre otros; de los cuales, el usuario puede
determinar qué método requiere emplear de acuerdo con lo que se esté modelando.

Para ejecutar el programa se requiere realizar una secuencia de pasos para convertir los

datos de modelos globales en informacion util para el WRF.

La Figura 4-4 representa la interaccion y el proceso de modelacion que emplea el WRF. La
seccion “Fuentes externas” y “Preprocesamiento WRF” corresponden al preprocesamiento
donde se establecen los limites de las propiedades de la modelacion. Es decir, es aqui donde
fijan los datos geoestadisticos y meteoroldgicos que limitan la parte geografica, estadistica y
meteoroldgica del territorio, asi como de la poblacion, las estaciones de monitoreo y las
condiciones climatolégicas a las que éste se expone, por mencionar algunas.

En esta primera parte, se delimita la malla, se elabora el inventario de emisiones que se debe
incluir para generar las emisiones de salida de acuerdo con el mecanismo quimico que se
seleccione y se modifica la configuracién del paquete de fisica. La segunda parte (Modelo
WRF) constituye al modelo WRF-chem para que sea ejecutado y se generen las salidas del
modelo. Finalmente, ya que el modelo ha sido ejecutado exitosamente, se cuenta con las
salidas del modelo que se pueden visualizar con una variedad de programas; también, se les
puede dar otro tratamiento para procesar la informacion, de acuerdo con el tratamiento de

datos que se requiera emplear (Post procesamiento WRF).
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Figura 3-4 Diagrama de flujo de la modelacion de WRF-chem. (WRF Chem User’s Guide, p. 6).

Para fines del proyecto, la informacién meteoroldgica proviene del NCAR 2018 y se empleo la
base de datos de analisis final (FNL), la malla esta delimitada por la ZMVM, el mecanismo
quimico seleccionado es RADM 2 y el numero de horas corresponde a los dias descritos en la

seccion “Identificacion del periodo de simulacion”.

RADM2
El RADM2 es un mecanismo quimico para modelar la quimica de la atmdsfera, proveniente
del RADM1, siendo la segunda generacion actualizada para el uso de modelos de calidad de
aire, sus siglas corresponden al nombre de Regional Acid Deposition Model. Las

actualizaciones que presenta el mecanismo son la implementacion de alcanos policiclicos; asi
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como un tratamiento mas detallado de los compuestos aromaticos; la diferenciacién de

cetonas y especies de compuestos de carbonos entre aldehidos, por mencionar algunas.

Tabla 3-1 Lista descriptiva para la identificacion de especies de RADM2.

Nombre de

identificacion en

Descripcion

RADM2
CH4 Metano (Methane)
ETH Etano (Ethane)
HC3 Propano (Propane)
HC5 Alcanos (Alkanes)
HC8 Alcanos (Alkanes)
OL2 Eteno (Ethene)
OLT Propeno (Propene)
OLI Alguenos (Alkenes (Internal))
TOL Tolueno (Toluene)
XYL Xilenos y compuestos policiclicos aromaticos (Xylenes and higher
aromatics)
HCHO Formaldehido (Formaldehyde)
ALD Aldehidos policiclicos (Higher Aldehydes)
KET Cetonas (Ketones)
ISO Isopreno (Isoprene)
CSL Fenoles y cresoles (Phenols and Cresols)
ORA1 Acido Férmico (Formic acid)
ORA2 Acidos organicos (Organic Acids)
GLY Glioxal (Glyoxal)
MGLY Metil glioxal (Methyl glyoxal)
MACR Methacrolein
MVK Metil vinil cetona (Methyl vinyl ketone)
CcO Mondxido de carbono (Carbon Monoxide)
NROG Masa no reactiva (Unreactive mass)
NVOL Masa no volatil (Nonvolatile mass)
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En la tabla 3-1, se muestran las abreviaciones de identificacion para RADM2 de las especies
de los compuestos organicos volatiles empleados en las fuentes mdviles de los perfiles de
emisiones de las gasolinas MTBE y E10, a su vez, fueron identificados y relacionados con
SAROAD y CAS. Las abreviaciones de dichas especies presentes en la tabla se deben a las
siglas de identificacion del modelo RADM2 para las especies en inglés.

La configuracion mostrada en la tabla 3-2 ha sido obtenida de proyectos anteriores donde se
obtiene una descripcidn acertada de la meteorologia y calidad del aire en la region de la
ZMVM:

Tabla 3-2 Configuracion de fisica para WRF Chem.

Paquete de fisica Valor | Interpretacion
mp_physics 8 Microfisica de Thompson
Ra_lw_physics 1 Radiacion de onda larga del modelo RRTM
Ra_sw_physics 2 Radiacién de onda corta de Goddard
Radt 30 Frecuencia de calculo de radiacion min
Sf_sfclay_physics 1 Capa superficial de similaridad MM5
Sf_surface_physics 2 Superficie terrestre del modelo de Noah
Bl_pbl_physics 5 Capa limite planetaria del Mellor-Yamada-Nino nivel 2.5
Cu_physics 5 Parametrizacion de cumulos de Grell 3D
Topo_wind 1 Correccion topografica para viento de superficie
Mp_zero_out 2 Valor de Qv<0 se configuran en cero.
Sst_update 1 Option to use a time varying SST

Se realiza la asimilacion de datos del prondstico de los datos de entrada hasta por seis horas
(grid_fdda=1).

3-6 Comparacion de resultados del modelo de calidad del aire con

mediciones reales

En la tercera seccién de la figura 3-4, se muestra una herramienta para visualizar y dar un
tratamiento a los datos que es Model Evaluation Tools (MET); es desarrollada por el National
Center for Atmospheric Research (NCAR) en colaboracion con otras instituciones de los
Estados Unidos. MET ejecuta una serie de comandos que nos permite convertir y extraer los
datos del modelo. Es decir, hace una correlacién estadistica y de monitoreo de lo que se
modeld con las estaciones que hay en el area de trabajo. Hace correlaciones empleando

meétodos de verificacion espacial comparando estaciones con datos de observacion, ajusta los
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datos y las correlaciones con métodos probabilisticos, obteniéndose asi correlaciones de
datos ajustados en tiempo y espacio. Esta herramienta nos permite comparar las
modelaciones que se hicieron con los datos reales de las estaciones de monitoreo, y concluir
si los resultados se ajustan a lo que sucede en la realidad. Sin embargo, las salidas del
modelo no se pueden emplear directamente en la evaluacion, por lo que deben convertirse del
formato netcdf a formato GRIB el cual emplea el MET. Para ello, se emplea otro paquete
informatico Unified Post Processor (UPP), desarrollado el National Oceanic and Atmospheric
Administration (NOAA), que lee y convierte las salidas del WRF en informacién util para el
MET. Es necesario realizar modificaciones a los paquetes informaticos UPP y MET para
optimizar los resultados al incluir especies quimicas y variables meteorologicos. Las
estaciones de monitoreo de la ZMVM que integran el Sistema de Monitoreo Atmosférico se
presentan en las tablas 3-3 y 3-4, las cuales comprenden las entidades del Estado de México
y la Ciudad de México, respectivamente. La clave correspondiente a cada estacion es
empleada para el analisis de resultados y en el Anexo Il.

Tabla 3-3 Estaciones de monitoreo del Sistema de Monitoreo Atmosférico de la ZMVM correspondientes a

la entidad del Estado de México.

Clave Nombre Alcaldia o municipio
ACO Acolman Acolman

ATI Atizapan Atizapan de Zaragoza
CHO Chalco Chalco

CuT Cuautitlan Tepotzotlan

FAC FES Acatlan Naucalpan de Juarez
FAR FES Aragoén Nezahualcoyotl

INN Investigaciones Nucleares Ocoyoacac

LPR La Presa Tlalnepantla de Baz
LLA Los Laureles Ecatepec de Morelos
MON Montecillo Texcoco

NEZ Nezahualcoyotl Nezahualcoyotl

SAG San Agustin Ecatepec de Morelos
TLA Tlalnepantla Tlalnepantla de Baz
TLI Tultitlan Tultitlan

VIF Villa de las Flores Coacalco de Berriozabal
XAL Xalostoc Ecatepec de Morelos
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Tabla 3-4 Estaciones de monitoreo del Sistema de Monitoreo Atmosférico de la ZMVM correspondientes a

la entidad de la Ciudad de México.

Clave Nombre Alcaldia o municipio
AJU Ajusco Tlalpan

AJM Ajusco Medio Tlalpan

BJU Benito Juarez Benito Juarez

CAM Camarones Azcapotzalco

CCA Centro de Ciencias de la Atmosfera Coyoacan

TEC Cerro del Tepeyac Gustavo A. Madero
COR Corena Xochimilco

CUA Cuajimalpa Cuajimalpa de Morelos
DIC Diconsa Tlalpan

EAJ Ecoguardas Ajusco Tlalpan

EDL Ex Convento Desierto de los Leones Cuajimalpa de Morelos
GAM Gustavo A. Madero Gustavo A. Madero
HGM Hospital General de México Cuauhtémoc

IZT Iztacalco Iztacalco

LAA Laboratorio de Analisis Ambiental Gustavo A. Madero
IBM Legaria Miguel Hidalgo

LOM Lomas Miguel Hidalgo

MER Merced Venustiano Carranza
MGH Miguel Hidalgo Miguel Hidalgo

MPA Milpa Alta Milpa Alta

MCM Museo de la Ciudad de México Cuauhtémoc

PED Pedregal Alvaro Obregon

SNT San Nicolas Totolapan La Magdalena Contreras
SFE Santa Fe Cuajimalpa de Morelos
SAC Santiago Acahualtepec Iztapalapa

TAH Tlahuac Xochimilco

uiz UAM lztapalapa Iztapalapa

UAX UAM Xochimilco Coyoacan
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3-7 Métodos estadisticos para el analisis de resultados

Prueba de hipétesis (t-test) para dos muestras con varianza diferente
Para fines del proyecto, se emplea el método de prueba de hipodtesis para dos muestras con
varianza diferente (o), también es llamado prueba de T. Esta prueba consiste en una
distribucion normal (t), donde la variable aleatoria (T) se define por la ecuacion (1):
_ X —X5) — (U1 — u2)

(7))

Donde S es la desviacion estandar de la muestra, n corresponde al numero de datos, p es la

T

..Ec.(1)

media y X es el promedio. Los subindices corresponden al numero de las dos muestras que

se comparan. El intervalo de confianza se define a partir de la ecuacion (2):
P(—tg <T< tg) =1—a..Ec. (2)
2 2
Donde P corresponde a la probabilidad; —t« es el valor de t con n-1 grados de libertad y 1-a,
2

coeficiente de confianza. Ahora bien, el intervalo presentado en la ec.2 representa el intervalo
de confianza, a su vez, esta limitado por los limites de confianza, superior e inferior. Este es
definido por 100(1-a)%, si se tiene un intervalo de confianza del 95%, a = 0.05, si se tiene un
intervalo de confianza mas amplio i.e. 99%, se obtendra un parametro desconocido; por lo que
se prefiere un intervalo corto con un grado de confianza alto. Por lo cual, se empleara un
intervalo de confianza del 95% y 97.5%. para analizar los resultados del proyecto.

El intervalo de confianza proporciona una conclusion sobre el intervalo que se esta
analizando; para estos casos, se presenta una hipaétesis inicial o nula (Hop) la cual esta definida
por la ecuacion (3):

HO = Ml - ,u,z ...EC. (3)
La hipotesis nula esta definida como la diferencia entre las medias de la muestra 1y 2, a su

vez, se define cualquier otra hipotesis como un valor menor, mayor o igual a la diferencia de
las medias como otra hipotesis (H1). El rechazo de la hipotesis nula solo sugiere la aceptacion
de una hipotesis alternativa. Para dar una conclusion con el rechazo de una hipétesis sugiere
que no existe evidencia suficiente en los datos debido a que los valores estan fuera del
intervalo de confianza. La figura 3-5 ejemplifica el intervalo de confianza y los limites del

intervalo de confianza, los cuales son una region critica.
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Figura 3-5 Distribucion de una sola muestra. (Walpole, p. 275).

En la figura 3-5 se muestra el intervalo de confianza, area sombreada, definida por la fraccion
1- a. En este caso, la media es cero y las dos colas, debido a la simetria de la distribucién,
equivalen a a/2. Las cuales, presentan un valor complementario al intervalo de confianza y, a
Su vez, son una region critica, ya que, si un valor esta dentro de los valores de las colas,

quiere decir que son valores que estan fuera del intervalo de confianza.

Diagrama de Taylor

La segunda herramienta empleada para el analisis de resultados es el Diagrama de Taylor.
Para representar la correlacién de cualquier comportamiento climatico con algun modelo,
debido a la complejidad que presentan los fendmenos climaticos, por las diversas variables
qgue presentan, se requiere emplear un modelo que considere diversos factores para crear una
correlacion de datos observados con datos del modelo. Las bases teodricas del modelo
comprenden, por mencionar algunas, el coeficiente de correlacion que cuantifica el patrén de
similitud entre los datos del modelo y los observados y la media aritmética que cuantifica las
diferencias de los datos del modelo y del observado. El diagrama de Taylor, al reunir estas
caracteristicas, provee informacién estadistica complementaria que cuantifica la
correspondencia entre ambos modelos. Resultando en una herramienta util para comparar y
monitorear el desarrollo de modelos que comprenden fendmenos geofisicos. El diagrama de
Taylor muestra un resumen estadistico conciso de qué tan bien los patrones de diferentes
modelos presentan comportamiento similar en términos de su correlacion, lo cual lo hace
aplicable para modelos de clima.

Sin embargo, existen limitantes que se ven apegadas a los modelos climatolégicos. La
primera limitante es que ningun modelo climatolégico debe coincidir en su totalidad con los

datos observados. Dentro de las condiciones climatologicas, existen factores de fuerza mayor
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(e.g. temperatura del océano, ruido en el clima, entre otros) que afectan directamente al clima
y provocan cambios casi impredecibles. Por lo que, aunque un modelo sea compatible en su
totalidad con los datos observados, la naturaleza es impredecible. Dentro de los modelos
climatologicos aceptables son aquellos que muestran un comportamiento que sea similar a los
datos observados y que pueda predecir ciertos fendmenos naturales, aunque siempre existira
la variable de la misma naturaleza. En consecuencia, otras limitantes radican en los limites de
la predictibilidad de un modelo climatolégico debido a incertidumbre por ejemplo el
calentamiento global.

Para este proyecto, los diagramas de Taylor de diferentes estaciones de monitoreo se
presentan en la seccion de Anexo Il para aportar informacion concluyente de la correlacion del

modelo.
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4 Resultados y analisis de resultados

A partir de Speciate 4.5 se selecciona el tipo de gasolina que se emplea para realizar los
perfiles de las emisiones generadas en el escape del motor. Los nombres de los perfiles
obtenidos de las gasolinas seleccionadas son:

“liquid gasoline E10 summer fuel’
“cat stabilized exhaust 2016 SSD etoh2% O (MTBE phaseout)”

La gasolina E10 contiene un porcentaje de etanol del 10% en el periodo de verano (S) y la
flota vehicular corresponde a la del afio 2013, para el caso de la gasolina MTBE, la flota
vehicular corresponde a las del afio 2016. Con base en el numero de identificacion para
sustancias y/o compuestos (CAS) y mezclas (SAROAD), se obtuvo una lista de sustancias,
compuestos y mezclas de los perfiles de emisiones emitidos para las gasolinas E10 y MTBE.
Con ayuda del trabajo realizado por Carter (2013) se asignaron los compuestos emitidos a las
categorias del mecanismo RADM 2. Finalmente, se obtiene el valor de la contribucion del
porcentaje peso de las emisiones de salida del motor para la gasolina E10 y MTBE.

A continuacién, en la tabla 4-1 se presenta la suma de las contribuciones en fraccion peso de
cada especie a la salida del motor por tipo de gasolina, i.e. E10 y MTBE en el periodo de

verano (S), de manera descendente y en proporcion de las contribuciones de las especies.
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Tabla 4-1 Contribucion de las emisiones de E10 (S) y MTBE (S) en fraccién peso.

Nombre de identificacion por E10 (S) [g/9] MTBE (S) [g9/d]
especie en RADM2
HC8 1.930 1.607
HC5 0.653 0.583
XYL 0.442 0.274
TOL 0.434 0.454
HC3 0.425 0.321
oLl 0.423 0.506
CSL 0.318 0.342
NROG 0.231 0.719
NVOL 0.181 0.391
ORA2 0.172 0.102
OLT 0.169 0.188
KET 0.109 0.131
ORA1 0.103 0.010
ALD 0.099 0.075
MACR 0.033 0.038
MGLY 0.027 0.018
CH4 0.007 0.278
ETH 0.007 0.009
OL2 0.007 0.057
MVK 0.004 0.003
HCHO 0.003 0.014
GLY 0.001 0.001
CO 0.000 0.001
ISO 0.000 0.001
Total 5.777 6.123

En la tabla 4-1, se presentan las contribuciones de las especies emitidas por la combustién de
gasolina en el escape del motor; es decir, los compuestos organicos volatiles (VOC).
Las figuras 4-1 a 4-5 presentan una serie de graficas sobre la especiacion de los VOC para

E10 y MTBE (en verano) con respecto a la fraccion peso de dicho compuesto.
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Figura 4-1 Contribucion de emisiones por el tipo de gasolina (1) E10, combustible con etanol al 10%; MTBE,

combustible con ese aditivo. Ambos proporcionados en verano (S).
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Figura 4-2 Contribucion de emisiones por el tipo de gasolina (2) E10, combustible con etanol al 10%; MTBE,

combustible con ese aditivo. Ambos proporcionados en verano (S).
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En la figura 4-1 se aprecian los compuestos de mayor contribucion de los VOC en las
emisiones de escape del motor. Los alcanos (HC8) presentan una mayor contribucién que
cualquier otro compuesto y, aproximadamente en doble proporcion para los dos tipos de
gasolina. Las emisiones de xilenos (XYL) son de mayor proporcion en las gasolinas E10.

Los demas compuestos presentan una proporcidn similar, excepto en el caso de los
compuestos organicos de masa no reactiva (NROG), donde las emisiones de la gasolina
MTBE son mayores que la gasolina E10 (figura 4-2), una tendencia similar se presenta para
los compuestos organicos no volatiles (NVOL).

En la figura 4-3, se aprecia que la gasolina MTBE tiene una mayor contribuciéon de porcentaje
peso de metano (CH4) que la otra gasolina. Un comportamiento contrario ocurre para la

concentracion de acido formico (ORA1), presenta una concentracion superior.
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Figura 4-3 Contribucion de emisiones por el tipo de gasolina (3) E10, combustible con etanol al 10%; MTBE,
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combustible con ese aditivo. Ambos proporcionados en verano (S).

En las graficas 4-4 y 4-5 se presenta una mayor contribucion de fraccion peso para la gasolina
MTBE en comparacion con E10, como se puede observar para los compuestos de eteno
(OL2), aldehidos (HCHO), glioxal (GLY), mondéxido de carbono (CO) e isopreno (ISO).
Excepto en el caso de metil vinil cetona (MVK), cuyo comportamiento presenta una

contribucion de fraccidon peso similar para ambos tipos de gasolina.
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Figura 4-4 Contribucion de emisiones por el tipo de gasolina (4) E10, combustible con etanol al 10%; MTBE,

combustible con ese aditivo. Ambos proporcionados en verano (S).
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Figura 4-5 Contribucion de emisiones por el tipo de gasolina (5) E10, combustible con etanol al 10%; MTBE,

combustible con ese aditivo. Ambos proporcionados en verano (S).
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Los resultados anteriores muestran la contribucion de los compuestos organicos volatiles para

las gasolinas E10 y MTBE en verano. A partir de la tabla 4-1, se obtuvo una relacién entre el

perfil de la gasolina E10 y el perfil de la gasolina MTBE, ambos en el periodo de verano. El

valor de la relacion se multiplica a su vez por el numero que aparece en el inventario de

emisiones con el fin de obtener el valor que se cambiara en el factor de ajuste y con ello,

generar un nuevo inventario de emisiones. Esta serie de pasos se puede apreciar en la tabla

4-2.
Tabla 4-2 Perfil de emisiones para el inventario de emisiones de la gasolina E10.
Compuesto | E10S MTBE E10S/MTBE | Inventario de Inventario de
emisiones para emisiones para
MTBE E10
HC8 1.930 1.607 1.201 3.5 4.20
HC5 0.653 0.583 1.120 3.5 3.92
XYL 0.442 0.274 1.613 1 1.61
OLlI 0.423 0.506 0.836 3.5 2.93
HC3 0.425 0.321 1.322 3.5 4.63
TOL 0.434 0.454 0.957 1 0.96
CSL 0.318 0.342 0.932 1 0.93
NROG 0.231 0.719 0.321 - -
NVOL 0.181 0.391 0.463 - -
OLT 0.169 0.188 0.901 3.5 3.15
ORA2 0.172 0.102 1.688 3.5 5.91
KET 0.109 0.131 0.828 3.5 2.90
ALD 0.099 0.075 1.312 3.5 4.59
ORA1 0.103 0.010 9.911 3.5 34.69
MACR 0.033 0.038 0.851 1 0.85
MGLY 0.027 0.018 1.477 1 1.48
CH4 0.007 0.278 0.025 1 0.03
ETH 0.007 0.009 0.771 1 0.77
OoL2 0.007 0.057 0.124 3.5 0.43
HCHO 0.003 0.014 0.194 3.5 0.68
MVK 0.004 0.003 1.127 1 1.13
CO 0.000 0.001 0.378 0.5 0.19
ISO 0.000 0.001 0.164 3.5 0.57
GLY 0.001 0.001 0.930 1 0.93
NO,' 123.361 123.168 1.002 0.0005 0.0005

! Valor obtenido a partir de la base de datos MOVES-México.
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La ultima columna de la tabla 5-2 corresponde a los valores que se deben cambiar en el
inventario de emisiones para el perfil de la gasolina E10, en la escala movil, como se muestra

a continuacion:

DATA scalm / 0.19,1.00,0.10,0.0005,0.85, 4.59,0.03,0.93,0.77,0.93,& !

& 4.63,3.92,4.20,0.68,0.57, 2.90,0.85,1.48,1.13,0.43,&
& 2.93,3.15,34.69,5.91,0.96, 1.61,1.00,1.00,1.00,1.00,&
& 1.00,1.00,1.00,1.00,0.03, 1.00/

Los episodios de contaminacion en México se originan dentro de la primavera y verano (seco
y caliente) por lo que se emplean ambas gasolinas con los respectivos aditivos en el periodo

de verano.

Una vez que se obtiene el perfil de las emisiones de la gasolina E10 y MTBE, se realiza la
modelacidén con el nuevo perfil de emisiones. Es decir, se realizan las corridas (escenarios)
para las gasolinas MTBE y E10, ambas salidas se comparan usando UPP y MET. Finalmente,
se obtiene la correlacion de la salida de los modelos para MTBE y E10 comparadas con las
estaciones de monitoreo de la ZMVM en tiempo y espacio real en el periodo del 13 al 18 de
marzo del 2016, con un total de 121 horas. Los resultados obtenidos de MET fueron
graficados, éstas se presentan en las figuras 4-6 y 4-7, las cuales muestran la comparacion de
la concentracién de O3 para el modelo, comparada con las estaciones de monitoreo para el

periodo de tiempo de 121 horas.
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Figura 4-6 Concentracion de O3 (10-3 ppm) de la gasolina MTBE (FCST) comparada con las estaciones de
monitoreo (OBS).
Para la figura 4-6 y figura 4-7, se presenta una grafica que nos muestra las salidas del MET
para ambos tipos de gasolinas. Se presentan las correlaciones de las salidas del modelo con
respecto a los valores registrados en las estaciones de monitoreo; en el eje de las abscisas se
presenta el periodo de tiempo que se modeld, correspondiente a las 121 horas en que el
modelo se ejecutd; y en el eje de las ordenadas, la concentracidn de ozono en partes por
millén de ozono (10 ppm). La leyenda corresponde a los nombres de las salidas del modelo
(FCST) y las salidas correspondientes a las estaciones de monitoreo (OBS). Para ambas
figuras, existe una ausencia de datos 102 — 106 horas en el periodo de tiempo, debido a que
no se encuentran datos en las estaciones de monitoreo, ocasionando que no exista una

relacion entre el modelo y las estaciones de monitoreo.
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Figura 4-7 Concentracion de O3 de la gasolina E10 (FCST) comparada con las estaciones de monitoreo (OBS)

en tiempo real.
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Analizando ambas figuras con el método observacional, se presenta una gran similitud en las
correlaciones de las emisiones de la salida para la gasolina MTBE y E10 comparadas con las
de las estaciones de monitoreo, ambas tienen un comportamiento similar. Debido a la gran
similitud que se presenta entre ambas figuras, se realizé un analisis estadistico en Excel, el

cual se muestra en la tabla 4-3:

Tabla 4-3 Resumen estadistico de la comparacion de la concentracion de O3 (ppm) de los resultados de las

modelaciones con MTBE y E10.

Gasolina MTBE E10 Diferencia (%)
Promedio 47.22 45.96 2.74
Valor maximo 223.88 208.62 6.82
Valor minimo 0.00 0.00 0.00
Desviacion estandar 39.96 38.63 3.32
Coeficiente de correlacion 0.694 0.710 2.21

La tabla 4-3 nos muestra un resumen estadistico de la comparacion de la concentracion de O3
de los resultados de las modelaciones comparando las gasolinas MTBE y E10. Se puede
apreciar que numéricamente existe una diferencia en cuanto a las salidas de los modelos para
ambas gasolinas. Presentan un valor maximo con una diferencia del 6.82%, asi como un
promedio y una desviacion estandar del 2.74% y 3.32% respectivamente, solo el valor minimo
es cero para ambos tipos de gasolinas. Posteriormente, se realizé una grafica (figura 4-8) la
cual compara la dispersion de las salidas de la concentracion de Oz para MTBE y E10.
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Dispersion de las concentraciones de O, de las gasolinas MTBE y E10
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Figura 4-8 Dispersién de las concentraciones de O3 de las gasolinas MTBE y E10.

La figura 4-8 muestra la dispersion de las concentraciones de Os; cuando se emplea la
gasolina MTBE y gasolina con E10, de la cual, podemos observar que la relacion entre ambas
gasolinas es muy parecida para concentraciones menores a 50 ppm; sin embargo, en
concentraciones mayores a 50 ppm hay una mayor dispersion en cuanto a la relacién de las
gasolinas. Para corroborar la informacion anterior, se realizé un analisis empleando métodos
estadisticos, prueba de hipotesis (t-test) para dos muestras con varianza diferente y Diagrama
de Taylor, los cuales se pueden apreciar en el Anexo | y Il, respectivamente.
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5 Conclusiones

De manera general, la evaluacion del impacto en la concentracion de ozono en el aire usando
gasolina E10 y MTBE, evaluada en el periodo de simulacion del mes de marzo 13 — 18 del
2016, muestra que hay evidencia suficiente para concluir que si existe una diferencia entre las
emisiones de ambas gasolinas. Empleando Speciate 4.5 y MOVES-México 2014, las
emisiones de la gasolina E10 reducen el impacto de la concentracion de O; en ppm en un
6.82% (tabla 4-3) comparandola con las emisiones producidas por la gasolina MTBE en la
Ciudad de México.

El periodo de tiempo seleccionado es un periodo de contingencia real, que ha sido estudiado y
modelado para dos casos de estudio (MTBE y E10), del cual se emple6é computo de alto
desempefio (WRF-chem) para desarrollar los escenarios y el modelado, y se realizé la
evaluacion de los resultados empleando UPP y MET para los valores obtenidos de las
modelaciones con las emisiones de MTBE y E10. Al obtenerse los resultados de las emisiones
que genera cada tipo de gasolina (WRF-chem) comparadas con los valores registrados en las
estaciones de monitoreo (MET), se presenta una correlacién de 0.6942 y de 0.7095 para
MTBE y E10, respectivamente, en cuanto a las salidas del modelo con los valores registrados
en las estaciones. Posteriormente, empleando herramientas de analisis estadisticos (Anexo I),
se obtiene la conclusion de dos pruebas de hipotesis comparando las diferencias significativas
(Anexo Il), que aportan robustez al analisis de resultados.

Con un intervalo de confianza del 97.5% existe evidencia suficiente para aceptar que si existe
una diferencia reflejada en las concentraciones de ozono mayores a 50 ppb, la cual, nos
presenta un escenario con valores menores de concentracion de ozono para la Ciudad de
México empleando gasolina E10. Por lo que el analisis de resultados nos muestra que se
presentaria un escenario favorable obteniéndose menores concentraciones de ozono y
beneficiando asi las altas concentraciones; lo cual, implicaria un cambio favorable la
introduccion de la gasolina con 10% de etanol dentro de la Ciudad de México. Estas
conclusiones coinciden con el trabajo realizado por Schifter et.al. cuyas conclusiones
concuerdan que al introducir un porcentaje de etanol al 21% se presenta una disminucién en
la concentracion de ozono en la flota vehicular normal y de altas emisiones de la Ciudad de
México. Dicho articulo también presenta una disminucidon en las emisiones de algunos

compuestos organicos volatiles.
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Para futuros trabajos relacionados es recomendable ajustar las fuentes de area, las cuales
corresponden a las emisiones domeésticas, de combustibles, solventes, entre otras, y las
fuentes puntuales, correspondientes a las instalaciones fijas como lo son las industrias,
comercios, entre otros. También es recomendable usar informacion y versiones actualizadas
de los modelos para la identificacion de emisiones a la salida de los motores que se emplean,
asi como usar las emisiones generadas por la flota vehicular mexicana en el afio de estudio.
Es recomendable hacer modelaciones con diferentes concentraciones de etanol para obtener
una mezcla de gasolina 6ptima que se pueda introducir en la ZMVM con las que se disminuya
las emisiones de VOC y NOy Al contemplar estas variables, se presentaria un mayor alcance

para el modelo de emisiones en la ZMVM.
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Anexo |

Primero se realizé un resumen estadistico en el que se muestra una comparacién en cuanto al
numero de datos (Obs), el valor de las medias (Mean) (tabla Al 1), la distribucion estandar
(Std. Dev.), el valor minimo (Min) y el valor maximo (Max) para las gasolinas MTBE y E10,

como se muestra a continuacion:

Al 1. Resumen estadistico de MTBE y E10.

Variable Obs Mean Std. Dev. Min Max
MTBE 2812 47 .22 39.96 0 223.88
E10 2812 45.96 38.63 0 208.62

Posteriormente se continué a realizar una prueba de hipotesis (t-test) para dos muestras con
varianzas diferentes, con un intervalo de confianza del 95%, del cual se obtuvo la informacion

mostrada en la tabla Al 2:

Al 2. Two sample t test with unequal variances.

Variable  Obs Mean Std. Err. Std. Dev. [95% Conf. Interval]
MTBE 2812 47.22 0.75 39.96 45.74 48.70
E10 2812 45.96 0.73 38.63 44 .53 47.39
Combined |5624 46.59 0.52 39.30 45.56 47.62
Diff 1.26 1.05 -0.79 3.32
diff = mean(mtbe) - mean(e10) t= 1.2031
Ho: diff =0 Satterthwaite's degrees of freedom = 5615.62
Ha: diff < 0 Ha: diff 1= 0 Ha: diff > 0
Pr(T <t) = 0.8855 Pr(|T| > |t|) = 0.2290 Pr(T >t)=0.1145

Los resultados de la tabla Al 2 nos muestran, una serie de resultados de la prueba de t. La
hipdtesis inicial compara la diferencia de la media de la gasolina MTBE con E10 igual a 0. Lo
cual, se interpreta como que no existe una diferencia en cuanto a la generacion de ozono que
producen las emisiones de combustion de las gasolinas. Debido a los resultados que se
presentan en la prueba de hipotesis de Ha, los valores caen dentro del intervalo de confianza.
De manera general, no existe evidencia suficiente para rechazar que existe una diferencia de

las emisiones que generan MTBE y E10.

Ahora, se continu6 realizando analisis de resultados para comparar la variacion de las
emisiones de ambas gasolinas. Se realizO un resumen estadistico (tabla Al 3) para

concentraciones mayores a 50 ppb, el cual es un valor cercano a la media de la tabla Al 2.
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Al 3. Resumen estadistico por MTBE>50 y E10>50.

Variable Obs Mean Std. Dev. Min Max
MTBE 1251 84.44 27.76 50.05 223.88
E10 1251 82.08 26.29 43.33 208.62

La tabla Al 3 nos muestra que existe una diferencia entre el valor minimo de cada gasolina,
para MTBE es 50 y el valor de E10, 43.32, es menor que el de MTBE. También podemos
apreciar como el valor de la media aumenta para ambas gasolinas casi al doble con la tabla Al
1. Debido a estos cambios, se realizd6 otra prueba t para dos muestras con varianzas

diferentes y especificado a concentraciones mayores a 50 ppb.

Al 4. T-test MTBEO = E10, if MTBE>50|E10>50.

Variable Obs Mean Std. Err. Std. Dev.  [97.5% Conf. Interval]
MTBE 1251 84.44 0.78 27.76 82.68 86.20
E10 1251 82.08 0.74 26.29 80.41 83.74
Combined | 2502 83.26 0.54 27.05 82.04 84.47
Diff 2.36 1.08 -0.06 4.78

diff = mean(mtbe) - mean(e10) t= 2.1838

Ho: diff = 0 Welch's degrees of freedom = 2494.56

Ha: diff < 0 Ha: diff 1= 0 Ha: diff > 0

Pr(T <t) =0.9855 Pr(|T| > |t|) = 0.0291 Pr(T >t)=0.0145

La tabla Al 4 nos muestra los resultados de una prueba de hipétesis del 97.5% de confianza
para dos muestras, de las cuales solo hay valores mayores a 50 ppb. En este caso, la
hipdtesis alterna Ha: diff < 0 cae dentro de la regidn critica. Lo cual nos lleva a la conclusion
de que existe evidencia suficiente para rechazar la hipétesis inicial, i.e. hay evidencia
suficiente para aceptar que existe una diferencia entre las emisiones de MTBE y E10,
representada por la ecuaciéon Al1

#MTBE — UE10 <0..Ec.All

De la ecuacion Al1 despejamos la media de E10 y se obtiene la ecuacion Al2:

#MTBE > HE10 ...Ec.AI2

La ecuacion Al2 nos muestra que la media de la concentracion de emisiones de ozono de la
gasolina MTBE es mayor que la media de la concentracion de emisiones de ozono de la
gasolina E10. Es decir, que se registra una media de concentraciones mayor en las emisiones

de la gasolina MTBE.
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Anexo ll

El diagrama de Taylor es una representacién grafica para mostrar qué tan similar son los

resultados de un modelo con respecto a las observaciones. Este diagrama, inventado por Karl

E. Taylor en 1994 (publicado en 2001) puede ser empleado para evaluar los resultados de

varios modelos a la vez. Se emplea para identificar el grado de correspondencia entre los

resultados del modelo y las mediciones en términos de tres métricas: el coeficiente de

correlacion de Pearson , el error de raiz cuadrada media (RMS) y la desviacién estandar.[26]
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