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PREFACIO 

La motivación de este trabajo, nació a partir de una inquietud que fué 
generándose, a lo largo de esta gran maratón intelectual, que representó ln carrera 
de física. 

En general siempre se ha pensado, por la mayoría de lns personas, que la 
física es una actividad extrañísima, cuyos dominios parecen estar en otros mundos 
muy lejanos a éste y que si le ubicáramos un posible lugar, lo más idóneo sería 
decir que es una ciencia que gobierna el "Limbo de Dante". Ni qué decir, por otra 
pnrle, ele la opinión que tiene la gente sobre nosotros. Existen desde aquellos que 
nos creen una raza superior, que sufrimos alguna extraña mutación en el cerebro, 
casi como el legendario personaje de Asimov, el "Mulo'\ en su frunosn trilogía de 
lus Fundaciones, hnstn los que simplenwntc nos colocan entre los <lesuhicndos de 
la sociedad, por nuestra ínfima prcocupnción hacia los goces y bienes materiales 
que nos dá. nuestra '1plus·ultm" socie<lad moderna!. 

En fin, el espectro existente de comentarios es ancho y todo integrante que se 
digne de trabajar en esta ñrra de ln ciencin1 habrá sufrido en carne propia este tipo 
de observaciones. Sin embargo, lo que se trata de mostrar es que el físico también 
es unn persona preocupada por los problemas que nos aquejan cotidianamente, 
y la muestra de ello esta en éste y en muchos otros estudios que se han venido 
desarrollando en los últimos mios. 

Junto a la increíble opol'tuuid1ul 1 de haber tL·uido d privilegio de estudiar 
algunos de los mt1chos mecanismos que gobiernan lo intrínseco de la naturaleza, me 
fué envolviendo, a lo )nrgo de estos años de intensa \'ida universitaria, unn afición 
maravillosa: la de querer convivir con ella, de unn mnncm mucho mlls sensitiva y 
directa que la racionnl conocida por mi hasta entonces. 

La nnturnlczi\ 1-alrnje e indómitn que he llegado n \'er en muchas de mis 
salidas a campo, tanto en In activiclnclcs de montnliismo como de buceo, me ha 
Ucundo de asombro y ele respeto, pues me he podido percatar cuán frágiles somos 
dentro de ella y a su vez qué tnn importante es pnrn nuestras vidns que tratemos 
de ¡nesen-ar su delicado eqnilihriu. 

Es difícil crf'cr, cuanto nos hemos lllejudu de nuestro habitat natural en 
unas pocas décadas. Nos hemos dado el lujo de lrncer destrozo~ de mngnitndes 
incalculables. Tnlar i\rhole~ sin control, llenar todo nuestro hnbitat de concreto 
y hieno1 gc11crar basura l'nsi sin límite, cn!:luciar d ngun y el aire con nuestras 
industrias y un sinfín de cosas nuís. Nosotros que fuimos engendrados por lo 
que Rhorn estamos destruyendo somos los responsables directos de detener este 



deterioro ambiental, es nuestra obligación denunciar lo que está ocurriendo, hablar 
del problema una y otra vez y lo más importante, tratar de ponerle solución. 

Por el amor que le tengo n la naturaleza, desengaiiando por demás ni público 
en general, que piensa que los físicos cstan solamente en problemas alejados ele los 
cotidianos y sin interés para In sociedad, me inicié en este trabajo, el cual me 
pareció muy atractivo desde el principio por tener 2 ingredientes: uno, se iba 
a estudiar un problema <le primera magnitud hoy en día, esto es In dispersión 
ele contaminates en la atmósfera (contaminación atmosférica) y dos, para lograr 
ésto se iba a crear un modelo de dos gases usando una técnica computacional 
de primera línea llamada Autómatas Celulares, cuya implementación de la física 
llevaba a complicados problemas teóricos. 

Este arduo trabajo, lo disfrute mucho. Aprendí bastante sobre el tema de 
contaminación y de sus modelos que se han ido desarrollando n lo largo de estas 
últimas décadas, pero por otro Indo me hizo ver culUl poco sé todavía y, lo mucho 
que me falta por aprender aún !!. 

Quiero dejar escrito, que esta Tesis es In culminación de una escalada intelec
tual que empezó hace niios y que fué posible emprender gracias al enorme apoyo 
incondicional que me briu<lawu mis pu<lreg, así que pues a ellos un inmenso abrazo 
y mi eterna gratitud. GRACIAS JEFES !! 

Quiero también agradecer el apoyo que se me brindó y la gran hospitalidad 
que tuvo mi asesor el Dr. Alejandro Salcido y familia en las mt'tltiples sesiones de 
discusión efectuadas allá en In hermosa Cucrnavaca. ~Iorelos. 

Agrndl'zco n mis sinodales, el Dr . .lc:,Ús Antonio del Río, los Mnestros en 
Ciencia Tebna Castro y Augusto Cabrera)' al Ing. Ricardo Snldaiin, por su interés 
y por sus valiosas sugerencias y comentarios, nsi como la vnliosn participación del 
Lic. Víctor Hugo Godoy t•n el diseño de lodos los dibujos que componen este 
trabajo. 

Por último quiero agradecer y dedicar esta investigación, primero con especial 
cariño, a una mujer con In que he compartido experiencias inolvidables y cuya 
persona influyó de forma definitiva en mi \·ida a lo lnrgo de estos últimos años: mi 
compañera Mercedes Cortes. Pues a ella un GRAN BESO 1 

Y segundo a todos los runigos que hice en la UN Aio.l, con lo~ cuhle:, c1ec 

hermosos e impcrccedl'ros lazos de amistad y cuya presencia amenizó la mayor 
parte de mi vida estudiantil aquí en In máxima cnsn de estudios. GRACIAS 
CUATES 1 
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RESUME:\ 

Hoy más que nunca e) problema de la contlUllinnción, en especial Ja nt· 
mosféricn, es un hecho que no solo concierne a los gobiernos sino a cada uno de 
nosotros, pues din con día el deterioro del planeta se hace mtís evidente e incon
trolable. Todos Jos esfuerzos destinados a re\'ertir este problema, ya sen creando 
conciencia a todos los ni\'eles, a:;Í como los estudios pertinentes para llevar a cabo 
campañas de control son importantes. Moth•ndo por esta compleja situación. el 
presente trabajo intenta crear un modelo que simule la dispersión de contaminantes 
atmosféricos. El objeti\'o más relevante de este estudio es proponer un método nl
tcrnativo con la finalidad de atacar y resolver, tnmquc solo cunlitntivamcnte1 por lo 
pronto, el complejo y aún no resucito problema de Ja dispersión de contllIIlinanles. 
El trabajo constn de ocho capítulos los cuales se resumen a continunchln. 

En el primer cnpítulo, se (•xponc> hrcvcmentl' ln problemática ele la contnmi· 
nación nmbientnl, existente hoy en día en nncstro planeta. Sabemos llUL' existen 
varios tipos de contaminnción. tales como la de la tierra, lns aguas, ln rndioactiva 
y la atmosférica, todas l'llns de l'llorme relcYancin. sin emhttrg,o, la que con más 
detalle tratamos, por ser la parte medular del trabajo, es ln contaminación del 
nirc o ntmosférica. Comenzamos con un tratamiento histórico, recalcando que este 
probleml\ de ningunn manera es llllHll•mo. pues ya Sl' haLín predicho algunos siglos 
antes. Su agravamiento cu lns líltimas décn<lns ha prm·ocndo grnndl's daúos llmto 
en Ja sahul humru1n como en el frágil equilibrio que &obicnm nrn·stro cco~istemn. 
Seguimos con unn descripción breve de lo~ siste111t1:; de rontrol dr In contnminnción 
que existen actualmente con eJ fin de mostrnr lo t1ue se ha hecho para tratar 
de disminuir cstn calnmidncl del siglo XX. En la mismn dirección, exponemos la 
importnncia de la modelnción pnrn este tipo de problemas, mostrando la grnn 
variedad de modelos que existen hoy en <lín. 

El segundo capítulo. t•xplic11. In propuesta de este trabnjo. Haccmo!-1 una 
pcqueñn introclucción histórica <le los Autómatas Celulares, cómo surgen y 
parn qué son ulilizndos hoy en día, destacando lf., importancia qllf• han tenido 
últimamente en In modrlad1)n d"" fluidos discretos (Lattice Gas). Debido n 1n 
complejiclnd del comportrunicnto y de la <lescripciún de los modelos de dispcrsion 
de contnminnntcs1 rnusndu por las mismas eruncioncs no·lincnles que gobiernan 
Ja mecánica de fluidos, cn e::-le trnbnjo se presenta unn forma alti•rnntivn, rndicnl· 
mente diferentl•, pnrn ntncnr este tipo dt' probleums : un modelo dt• gases en rede~ 
para fo simulación de los frnómcnos de transporte y dispersión lle contaminantes 
atmosféricos. 

En el tercer cnpítulo rxponL•mos la rclevandu de la ~lcteorologfo ('1\ nuestro 
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trabajo. Sabemos que la e1·olución futura de los contaminantes inyectados a la 
atm6sfera, esta gobernada por las leyes de la dinámica atmosférica. La ciencia 
que estudia estos fenómenos es precisamente la Metcorologín. Comenzamos con 
una descripción de las caracteristica.s de las rnpas que componen la atmósfera, 
analizando con especial detalle la capa en donde los fenómenos de dispersión de 
contaminantes son relevantes, esto es, la capa límite. Además analizamos los 
fenómenos que son responsables del transporte de los contaminantes, en especial la 
turbulencia, misma que es provocada por los gradientes de temperatura generados 
por la variación dín·nochc. Por último, mencionrunos lns formas de clasificar los 
estados turbulentos exponiendo el tema de eJtabilidad atmosférica. 

El cuarto capítulo es una muestra de los diferentes modelos de Elevación 
de Pluma existentes en la actualidad, así como una exposición resumida de 
los m\utiples modelos de dispersión generados por los modelos Gaussianos, La
grangiano y de Partículas. Este capítulo es relevante ya que tiene la finalidad de 
mostrarnos qué se ha hecho hasta ahora en cuanto a modelnción de dfapersión de 
contaminantes. 

En el quinto capítulo haremos una pequeña introducción histórica de la 
técnica computacional de modelnción denominada Autómatas Celulares. así como 
de la creación de unn nueva área per •< de la modelación de fluidos llamada 
hidrodinámica discreta (Lattice Gas Hydrodynamics). A continuación men
cionarnos los modelos actuales ya existentes para simular fluidos discretos, tales 
como son el de Hardy, de Pazzis y Pomeau (HPP), el de Frish, Hasslacher y 
Pomeau (FHP) y con especial detalle el ele nue'e \'elocidades (9V), por ser éste 
último un modelo que cuenta ron propiedades tennodinámicas. Por ühimo. e
fectuarnos un análisis físico utilizando la mecánica estadística, con el objeto de 
obtener las propiedades de equilibrio del gas discreto. 

El sexto capítulo es en realidad la méduln de este trabnjo, ya que aquí se ana
liza con detalle el modelo que hemos propuesto. Comenznmos con una exposición 
formal del autómata celular que se implementó en la computndorn. así como las 
diversas reglas de actualización que fueron manejadas con el objeto de generar 
la evolución deseada de la dispersión de contaminantes. Sr. presenta la manera 
en que se simuló el frnómeno dt> la gravedad implementnu<lo pnrn ello el efol'to 
de flotación y el delirado problema de las condiciones iniciales o inicialización df'l 
autómata. 

En el séptimo capítulo exponemos los resultados obtenidos ele cuatro simu
laciones, tres de las cuales fueron hechas con el objeto de observar si el modelo 
propuesto se comportaba, al menos cualitativamente, corno un fluido rt>nl, mien· 
tras que la tíltima consistió en examinar la d<'ración y dispersión clr• unn pluma 
de gases contaminantes en una atmósfera en condiciones neutrales. 

Por último, el octavo capítulo, prcsc11ln ln <."onclusión de este trabajo¡ en él 
efectuamos un análisis de los resultados obtenidos, y exponemos las limitaciones y 



las dificultades encontrndns en el modelo propuesto. Hacemos, además, breves co
mentarios respecto de In utilización de la técnica de los gnses en redes en dinámica 
de fluido, nsí como de los problemas de dispersión de contruninantcs. Finalmente, 
presentamos los líncamientos, que según nuestra opinión, tendrán que seguir los 
futuros trabajos con <'l fin de mejorar y prtfeccionnr estn propuesta, 

Por otra parte se incluye un npenclice en rl que se aclaran una serie de 
términos que se encuentran a lo lurgo de este trabajo. 

o 



1 
ANTECEDENTES 

1.1 La Crisis Ambiental 

En la actualidad, el ser humano se encuentra en un proceso cada vez más 
vigoroso de toma de conciencia acerca de la gran paradoja que ha creado en aras 
de la evolución científica y tecnológica y el desarrollo industrinl concomitante: El 
hombre, en la búsqueda del beneficio y la cornodidnd de su especie, ha deterio
rado también, y de mMcrn bastante severa, su medio ambiente, amenazando la 
continuidad ntlsma de la vida sobre In Tierra (Cnnttí, 1992). 

El smog en las grandes ciudades, la lluvia tlcidn, In destrucción de las tierras 
de cultiYo por erosión o por agotwnientu del suelo, el envenenamiento de di versus 
especies animales por el uso de pesticidas en In agricultura, el incremento de la 
radiación de fondo por los accidentes nucleares y los desechos radiactivos de las 
plantas nucJeoeléctriras, la enorme cru1tidnd de desperdicios sólidos y líquidos de 
los procesos industrinlcs 1 el ruido, el cn1Pntamicuto globnl del planeta y In clrs
trucción de la capa de ozono, son solamente alguno~ ejemplos de los problcmns 
ambientales que padecemos en nuestros días por el Cl't'l'if'ntc dl'~nnollo industrial, 
la explosión demográfica y el uso irracional de los recursos nat uralcs. 

Los problemas derivados <le la contmninación ambiental son, <.'n realidad, tan 
antiguos como el hombre moderno y, aunque muchos autores e investigadores lo 
habían venido advirtiendo desde hncc tiempo1 sólo recientemente se ha rccono· 
cido la seriedad del problema, y sólo porque el deterioro del medio ambiente ha 
alcanzado yn niveles verdaderamente alarmantes, rebasando, en muchos lugares, 
las capacidades de los mecanismos homcostáticos y de nutodepurnción de la na
turaleza. 

Muchas <le l~ üclividn<les antropogénicas se han convertido en fnerzn.s in· 
temas muy intensas que estñn rompiendo In armonía de la nnturalczn. llevándola 
hasta situaciones tan alejadas del equilibrio que ya 110 son estables en relación 
con las perturbaciones. En estas rondiriones, como se sabe parn los sistemas no
linenles furra ele equilibrio, pueden nknnzarsc puntos de bifurcación, dando lugar, 
de manera irreversible, a nuevos comportamientos de In naturnlC'Zi\ muy diferentes 
de los comportamientos primitivos, y donde probnhlcmcnt~ los seres humanos y 
muchas otras cspecie8 animales y vegetales estén condenaclns a desaparecer de la 
faz de la Tierra. 



Aull• tnles perspectivas1 he nqui que el hombre se encuentra, en la nctun
lidad, frente n uno de los desafíos más trnsccndcntnlcs de su historia: Conseguir 
la concilinrión del progreso que impone la vidn moderna con el equilibrio de la 
naturalC'~n y con un ambiente sano1 libre de elementos nocivos para el desarrollo 
uormul ele In >ociedad y de sus integrantes (Cnntú, ID02). 

1.2 La Contaminación Atmosférica 

En general, todos los problemas que surgen por la alteración de un ecosistema 
son sutiles, complejos, de vastas consecuencias, duraderos y, en algunas ocasiones, 
diferidos¡ pero si el ecosistema considerado es la comunidad entera de la vida sobre 
la Tierra, y si la perturbación nfectn n una de sus partes tan importantes como 
es la atmósfera, entonces los problemas derivados de ello resultan verdaderamente 
complicados y difíciles ele rcsokcr. 

Como resultado del proceso de In concentración urbana y de lns dife
rentes uctiridn<lc::; hnmanu.s, ta.le~ rnmu d trun~portc (con la creciente utilización 
de vehículos automotores), In proliferación ele las plantas termoeléctricas1 car
boeléctricas y nuclcocléctricas y muchas otras actividades industriales, se vierten 
múltiples sustnncins perjudicinlrs pnru la salud a la atmósfera día tras día. En 
algunos lugares, la pr<'senciu dr cstns sustancias lm dctcriorndo tanto la calidad 
del nire que no Sólo ha IIC'gndo n producir situaciones peligrosas parn ln salud, sino 
que incluso, C'n vnria'i ocasiones, yu hnn rcsultuclo fatales para algunas ('specics ani
males y vegetales. Recordemos las hecntombC's humanas que succdi(•ron en el Valle 
del Masa (Dclgica) en 1030, en Donorn (Estados Unidos) en 1048, o en Londres 
(Inglaterra) en 1952, cuw1do una invC'rsión térmica se mantuvo estable durante 
casi setenta y dos horas y pro\'ocó In muerte de 3500 pt•r:.onns aproximadamente. 
Recordemos también otros casos similares que ocurrieron entre los años de 1950 a 
1070 en Poza Rica (~léxico), en el Valle de Ruhr (Alemania), en Cincinnati (Es
tados Unidos) y en Tokio (Japón). Recordemos igualmente los bosques de Europa 
centrnl desnudos y diezmados; los puentes de metal o los monumentos de piedra 
roídos por In corrosión. Todos estos son ejemplos de los dalias que puede pro\'ocar 
el <ldcriuro bt!Vc1·0 <le la calidad <lcl u..irc cu nuestro planeta {Vernier, 1992¡ Turk 
et nl., 1073). 

La contruniuación atmosféricn, por otro Indo, no t•s solnmentc un problema 
local¡ los contaminantes emitidos en un sitio determinado Mm transportndos por 
los vientos y pueclen llcgnr hnstu lugares muy remotos, produciendo rfectos de 
lu.rgo alnmce <1uc no punlcu estimarse con faciliclnd, pero qtw cintnmentc llegan n 
extenderse hostn lns 1·scu.las regional, nncional e, incluso. global. l1n ca'lu típico es 
el ele las grandes emisioucs de contnmimmtrs primarios romo d bióxido de nzufrc 
(SO:i), los cuales sufn•u trnnsformnciones químicas en la atmósfera y llegan a 
producir, lejos de los puntos de emisión, otros compuestos como los sulfntos (50¡2

) 
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que son responsables <le nuevos efectos adversos como la lluvia ácida. A escala 
global, los dos ejemplos de mayor interés sobre IRS consecuencias de largo alcance 
son el efecto invernarlcro, el cual consistl' en el incremento <le la temperatura media 
de In TietTa debido n lns crecientes concentraciones de bióxido de carbono ( C02) 
en la atmósfera, y la destrucción de In capa estrntosférica de ozono, la cual es un 
filtro natural que nos protege de la intensa rndincion ultravioleta provenientes del 
sol (Zru1etti, 1090). 

ri.fos recientemente se ha encontrado que la contaminación atmosférica 
también es un problema grave incluso en el interior de los edificios o de los vclúculos 
donde pasamos más del 80% de nuestro tiempo. De hecho, parece que los canta· 
minnntes que respiramos en las atmósferas ccrmdns de nucstrns casas, de nuestras 
oficinas o de nuestros vehículos, podrían ser mucho más nocivos que los que respi
ramos en el exterior {Vemier,1992). 

Como <lice J. VERNIER : '' Ayer, In contmuinnción atmosférica ern la calle. 
Hoy lo es también, en una escn.lu mayor, el planeta, en una escala más pequeña, 
nuestra casa. En suma, todo nuestro ecosistema." 

1.3 Los Contaminantes del Aire 

La composición del aire sobre la Tierra hn sufrido muchos cambios n través 
de ln historia. En particular, rxisten evidencins de c¡ue ''probnhlrmente el gns más 
primitivo en el medio ambiente no contenin casi oxígeno libre" y que "el oxígeno 
se ha acumulado en nños más recientes como resultados de la fotosíntesis, proceso 
utilizado por lns primerns especies que uo dcpendíau del oxigeno'' (Zanetti, 1990). 
Aquellas primeras especies ele vicia han desaparecido como consecuencia de los 
cambios ó adaptación. 

Lns actividades humanas a principios <le siglo XIV, tuvieron una clnrn per
turbación en el equilibrio del medio ambiente <le la Tierra cunndo el carbón rem· 
plazó a In mndern como primera fuente de energía. En nuestro siglo1 In utiliznciém 
generalizada de los productos del petróleo en cnsi todas ln• actividades del 110m
brc ha provocado una UUé\.'h revolucióu iu<lustriul, cllrnCtl'rizundo a lns últimas 
décadas por un creciente incremento de lns concentrncioncs de ciertas sustancias 
en la atmósfera, tanto <le algunas que normalmente se encuentran en ella, como 
de otras sustnncins extrañas que se le han veni<lo ngrcgnn<lo. 

En términos geuernles, el fenómeno ele In contaminación ntmosféricn puede 
considerarse como la ndiri1'>n de sustnncins in<le~eables que son trnnsportn<lns por 
los vientos y qur 1nf)(lifira11 In composición dr In ntmósfcrn de In Tierra, pcrjudi· 
cando la vida y nltcnuulo materiales (Turk, 1973). At'm así, la tarea 1le definir 
claramente cuáles son lns sustnncins que debemos considerar como contaminruites 
del aire no resulta fácil. ya c111e implica el estnblccimirnto ele un marco de refercn· 



! 
,i cía para lo que frecuentemente se denomina composición normal de la atmósfera. 

(De hecho, una definición ampliamente n<eptadn para el término contaminnnte del 
aire es la siguiente: "Aquellas sustancias aiiadidas al medio nmbicnte <1ue cnusnn 
una desviación a Jn composición geoquimicu media de la atmósfera de ln Tíerra

11
.) 

Pero además, <le alguna forma todas las substancias pueden ser contuminantcs, 
entendiendo con esto que1 para ciertos niveles de su concentración en In atmósfera, 
pueden \'olvcrse tóxicas para la sulu<l humana y para la vida de otras especies. 
¿Cmiles son los vnlorPs o los umbrales a partir de la cuales una sustancia se vuelve 
tóxica ? ... esto lo estudian los bioquímicos y los mC<licos. 

El aire es unn mezcla de gases y no un gas en el sentido estricto, Ln com· 
posición y las cantidades relati\'as de los gases que forman la atmósfera han cam
biado gradualmente a lo largo <le millones <le nños, siendo la composición actual 
del aire que respiramos (aproximadamente) de: 78% de Nitrógeno (N2), 21% de 
Oxígeno (02 ), 0.03% de bióxido de carbono (C02 ) y 0.97% de otros gases, como 
el monóxido <le carbono (CO), Argón (:\Jo), Neóu (Nr.), Helio (Hl), cte. Lo que 
respiramos, sin embargo, no es estdctameutc esta mezcla de gases solamente, sino 
también aerosoles, y!\ que el níre contiene pnrtícul1is de polvo lo suficientemente 
pequeñas pnra estar suspendidas. Estas partículas sou principalmente de hutno1 de 
sal de arena fina y cenizas volcánicas. Se pueden encontrar en cantidades enonnes: 
unu concentración de cinco millones por litro (5000 por centímetro cúbico) no es 
anormaJ, pero estas cifras se reducen en un 903 sobre un mar tranquilo, o bien -se 
multiplicnn hnstn diez veces en un desií'rto seco y \'entoso. Estn es aproximada
mente la composicit)n cstand;\r de un aire "nmma1"; lrn; vn1ores de lns cantídnclcs 
relativas de estos clcmt'ntos componcnks puc<lcn alrnuznr límites clc>spués de los 
cuales se vuelven tóxicos y por lo tanto conttuninnntes. Mnrstra de t•stu ha sido la 
actividad del hombrt\ sobre todo en el uso indiscrimirnt<lo del pctrók•u como com· 
bustible, el cual hn enrarecido el aire 11 nonuart agrt>gándole bióxido ele nitrógeno 
(N02), bióxido de azufre (S02), monóxido d<· carbono (CO) y partículas pesadas, 
habiendo óxidos <iue con In luz solar se transfornmn en contaminantes fotoquímicos 
y sustancias ácidas. 

Los contnminnntcs del aire se puedt>n encontrar en ln formn de gases1 como 
el bióxido de azufre, y dr partículas sólidas o líquidas, como los polvos, aerosoles y 
\'npores. Estas sustnncii\S contarninantc~ pue<lcn ser inyeirtndn.s n hi atmósfera. por 
fuentes naturnles. romo las el upciones vok1\niras y los iur1•11tlio.i ÍOL(·stalcs provo
cados por los rayos, y por fuentes antropogl·nita.s, cu1uo la industria, el transporte, 
y la agriculrnrn. 

Allcu11ls 1 algunos contnmimmtes primarioJ (i.e. nqucllo~ que ~on emitidos 
directnnwntc de }n ftwutc) sufren reaccione:, químicas nl cutrnr n la ntm/1sfcrn y dan 
lugar n la fonnacit'm de otras sustancias coutnmiuimtes, lhuundos ro11taminnnlt_0s 
"ecundorio.,, los cuales tnmhi,~n pueden eucontrnnw en ln forma de gases comu el 
ozono (03 ), y de ¡mrtírnlns romo son los sulfotos (S0¡ 2 ). 

En ln ntmósft•m, los prindpnles contmninnutl•s ga:-.t•osos pl'imnrios son los 
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siguientes: 

(1) los compuestos de azufre (e.g. SO,,H2S); 

(2) los compuestos de nitrógeno (e.g. NO,NH,); 

(3) los compuestos de carbono (c.g. Hidrocnrbouos HC, CO); y 

(4) los compuestos de halógenos (e.g. fiuoruros, cloruros, bromuros). 

Los contaminantes <lcl aire en forma de partículas son muy diversos en cuanto 
al tamaño y origen de éstas. Por su tamaño, las pnrtículn.s se clasifican como sigue: 

( 1) Partículas gruesns1 cuundo su dilÍ:Jnetro es mayor de 2.5¡1111 ¡ 

(2) Partículas finas (o partículas de materia respirable, RPM) cuando su 
diámetro es menor que 2.5¡un. 

(3) Partículas inhalahlcs (o partículao de materin inhnlablcs, IPM), cuando su 
diámetro es menor ele O.l0¡1m. 

Pnra la salud hwnnna, lns partículas gruesas son menos peligrosas pués 
fácilmente lM elimina m1f'stro si~tcma rcspit·<iturio. Sin embargo, las finas son 
mds importantes ya que sus efectos n<lvcnms clC'tcrioran la snlu<l humana. 

Los contaminantes primarios en forma de p1utícuJas son los siguientes: 

(1) Ionc:-1 con diámetro nmcho menor que O.l¡Hn 1 formadas, por ejemplo, por 
la radiación solar y cósmicn 1 por materiales radiactivos y por procesos de 
combustión. 

(2) !llaterinles cnrLúnicos. 

(3) Partícula.o; f'mitidns por los a11to111<'wilcs. 

(4) Pnrtículn.s formndns por mctn1l's ligeros como sodio, 11111g11C"sio, aluminio, 
silicón, potasio y calcio 

( 5) Partículas de mct nlcs pesndos como titanio, \'anadiu, mngne:üo, fierro y 
arsénico. 

(6) Partículas grandes como el polvo)' algunos materiales industriales. 

(7) PArtícula.s: \•iajcrns l'umo el polen, algunos núcroorganismus e insectos. 

Las reacciones c¡nímicas atmosféricas (especialmente la fotoquímica) son res
ponsables de la transformación de los contaminantes primarios en productos de 
reacciones intermedias (e.g. radicales libres) y finalmente, en productos estables, 
loe contaminantes secundarios. Los principales ga<>Cs contaminantes secundarios 
son: 

( 1) el bióxido de nitrógeno NO, formado n partir del monóxiclo (NO). 

(2) el ozono 0 3 formado por reacciones fotoq1úmirns de los óxidos de nitrógeno. 

Las renccion<'s químicns atmosféricas (cspecia111lt'11te la fotoquímica) son res-
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pensables de la transformación de los gases primarios y secundarios en partículas 
secundarias. Los procesos más conocidos son: 

(1) la transformación del SO, en sulfatos (S042
), 

(2) la transformación del N02 en nitratos (N031 
); y 

(3) la transformación ele compuestos orgánicos en partículas orgánicas. 

1.4 El Control de la Contaminación Atmósferica 

Así como se hn venido incrcmentnndo In contaminación a largo de estas 
últimas décadas, ha surgido un sinnúmero de grapos que han ludiado y siguen 
luchando contra este fenómeno. Este problema, ya de interés público, hn sido 
abordado por comisiones tan importruites como el SIMUVINA (Sistema l\lundia.I 
de Vigilancia del Medio Ambiente ,Je las Naciones Unidas) y In Comisión de Dere
chos Humanos, por considerar que el derecho a In salud es pnrtc integral de los 
derechos del hombre. 

Además, mudius países cu el mundo huu c:stablccido, o han comenzado a 
establecer, leyes y normns sobre In contaminación ntmosféricn y In calidad del aire. 
Con estns disposiciones se buscn definir y est nblcccr legislaciones que:> permitan 
garantizar el derecho de los individuos al aire lirnpio, In protección de la fauna 
y la florn, y en gcnerul In rnnst•n·nción <lel medio ambiente. Tales disposirion('s 
también vienen n ser el motor pum que los miembro~ dC' las sociedades se org-aniren 
y demnnden mejores mcdidns de rnutrnl y r01Tt•cciún por parte ele los gobiemos. 

En los Estados Unidos, por ejemplo, se hu desarrollado uu sistcmn legislath·o 
complejo sobre la cnlidnd <ld aire, el cunl riem.• cumo objetivo el mejoramiento 
progresivo de In calidad del aire cu aquellas regiones donde existen altos uh-eles 
de contaminación atmosférica, nsí como In conservación del medio ambiente en las 
regiones que aún cuentan con aire limpio. 

En nuestro país también existe unn gran preocupación por el mcjorruniento 
y la conservación del medio umbicntc. Así. el 1 de nu:u·zo de 1988, se puso rn 
vigencia la "Ley General del Equilibrio Ecológico y la Protección al Ambiente", 
donde se '"'ñA]An los principales objetivus pura Ju protección de In atmósfera: 

(a) La calidad del aire debe ser satisfactoria en todos los ""cntamientos humanos 
y regiones del país. 

(b) Las emisiones de contaminantes a la atmósfera, sean de fuentes artificialrs 
o untura.les, fijas o móviles, deben ser reducidas o controladas para asegu
rar una calidad del aire satisfactoria pnm el bienestar de la población y el 
ec¡uilibrio ecológico. 

Esta ley genera la confornmción de nuevus disposiciones reglamentarias en 
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materia de control de la contaminación atmosférica. En particular, el "Reglamento 
en Materia ele Prevención y Control de Ja Contaminal'ión de la Atmósfera" define 
In responsabilidad de la Secretaría de Desarrollo Socinl (SEDESOL) de formular 
los criterios ecológicos generales que deberán ohscr\'urse en la pre\'ención y control 
de la contaminación de la atmósfera. Tales criterios, a su vez, establecen las 
bases para la definición de las "Normas Técnicas Ecológicas" (NTE), las cuales 
determinan los niveles máximos permisiblc•s <le In emisión ele contaminantes a Ja 
atmósfera en cualquiera de sus estados físicos o de energía. Las Normas que ya 
han sido elaboradas ~on aplicadas a: 

. Plantas productoras de ácido sulfí1rico . 

. Hornos ele calcinación de la industria del cemento . 

• Vehículos en circulación y de planta que usan gasolina . 

. Fuentes fijas que operan procesos de combustión con clicscl, carbón, com· 
hustóleo o gas natural, y para las que emiten partículas sólidas . 

. Emisiones de bióxido de azufre, neblinas de trióxido de azufre y ácido 
sulft'irico . 

. Características del equipo y el procedimiento ele medición para la verificación 
de los niveles de emisión de contaminantes. 

La Norma NTE·CCAT-007 /88 establece los niveles máximos permisibles 
de emisión de partículas, monóxido <le carbono, bióxido de azufre y óxidos de 
nitrógeno, provenientes de procesos de combustión en fueutes fijas, que utilicen 
únicamente combustóleo como combustible, cuando los gases ele combustión no 
estén en contacto directo con Jos materiales de proceso, como es el caso de una 
central termoeléctrica. Esta norma nclnra que parn los efectos de cuantificación 
de las emisiones, deberán utilizarse los proccclimieutos estabccidos en las Normas 
Oficiales Mexicanas correspondientes, n saber: NOM-AA-23-1080 y NOM-AA-
107-1988. La primera, trntn los temas de protección al ambiente, contaminación 
atmosférica y la terminología; la segunda se refieren la calidad del aire, estimación 
de ln altura efectiva de una chimenea y <le In dispersión de contaminantes. 

El muestreo para conocer la culidacl del aire cu la zona metropolitana del 
Valle de México se inició alrededor de los ruios sesenta con una red manual de 
monitoreo ambiental, la cual sigue operando y está constituida por 16 analizadores 
que miden partículas suspendidas. Adenuís. a partir dt> 1985 se puso en oy~n1ción 
la Red Automática de MonitorC'o Ambieutul, integrada por 25 estaciones que miden 
el contenido en el aire de bibxido de azufn.•, mouóxidu de carbono, ozono, óxidos 
ele nitrógeno, hidrocarburos y partículas suspendidas. 

La cnlidad del aire se <~valúa con hase en las mediciones realizadas para 
cada uno de los contamimmtes y se expresa cu función del denominado Indice 
Metropolitano de la Calidad del Aire (IMECA), <¡uc se publica y difunde por vnrios 
canales de infonnación (Salciclo & Saldnña, 1993; Gaceta' Ecológica•, 1989·1990; 
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Normas Oficiales Mexicanas, 1998). 

1.5 Sistemas de Control de las Emisiones Contaminantes 

La pregunta nhorn es, si los contaminantes son emitidos a 1n atmósfera, 
¿por qué no instalar en lns fuentes emiimrns n.!g1íu artefacto que elimine los con· 
tamínantcs y deje pasar solnmeute los gases inofensivos, tales como el nire y la 
humedad? Semejante objetivo es en reiJíclad pcrfectnmcntc mzonable, y pueden 
adquirirse diversos tipos de eqnipo de control de las emisiones contaminru1tes. 

Hny dos clases generales de métodus pru·a controlar la emisiones contami~ 
nantes el punto de origen, n sl\ber: .separar los contaminantes de los gases inofen· 
sivos y eliminarlos de alguna otra forma evitando In descnrgn en la atmósfera; o 
bien, los contaminantes se convierten, de alguna forma, en producfos inócuos que 
pueden descnrgarsc sin problemas en In atmcísfcrn. 

1.5.1 Control por Separación 

Antes de exnminn.r métotlos coucrctos, <lehcmos percatarnos de que )n se~ 
paración de los col1taminantes de unn cunit.•ntc de gas no puPdr representar el 
procedimiento definitivo en la acción de reducción de aquellos, y11 que el material 
reunido no desaparece y, por consiguiente 111• de tratarse de alguna otm forma. Y si 
la eliminación de este residuo no se toma en cuenta, ln soludón de una prob)emn 
de contaminación de aire poclrt\ crcnr a caso un probl<·mn de dcs<~chos sólidos 
o de contaminación de agua. Sin embargo, semejante proccim aliviu, ul menos, 
la situación, porque resulta mucho m1.\.s comodo tratar un pequcilo ,·olumen de 
matrria sólida que un \'olumcn grande de aíre. 

La materia en pnrtfrnlM •e dejn retener en medios porosos (filtros) qul' dejan 
pasar el gas. Tales separaciones son posibles, porque ln.s partículas son mucho más 
grandes que las moléculns de gas. Pru·a tratar grandes corrientes de gns, los filtros 
son a menudo en forma de bolsas cilíndricas. 

Hay varios nparntus tnL"cíl.nicos de n•colt'trióu basa.dos rn el hecho de que 
las partkulns son uu\s pc:mdns que las molPculus dt~ gas. Como con~ccuendn, las 
pru·tícula.s se depositan con mayor rapidez y ¡me<lcn rccogcr.s1.• en una cámnra que 
les deje tiempo suficiente para depositarse. Sin embargo, ocgún lo han derno•trado 
los datos sobre las velocidades de depósito, estos métodos solo son prneticables en 
el caso de partículas muy grandes. Más importante qu~ su velocidad de depósito 
es e1 hed10 qur Jas pu.rtículas más pt•:mtlns poseen más inercia.. Por consiguientet 
si una corriente de gas que coutiem• nmtnminnntes en partículas se hnre girar en 

14 



remolino, las partículas podrán ser expulsadas a lugares de donde se las pueda 
clinúnar cómodamente. Un dispositivo de ésta clase llamado cicló111 se muestra en 
la figura 1.1.(Turk et al.,1973) 

Fig. 1.1. Ciclón. Separador de partículas. 

Las partículas también pueden estar cargadas eléctricamente, y una super· 
ficie colectora que lleve una carga de signo contrario los atraerá. Dispositivos de 
esta clase llamados depo•itadore. electro•tático• se utilizan cu gran escala sobre 
todo para reducir el humo de lus plantas de energía que queman combustibles 
fósiles. 

Los ge.ses contaminantes no pueden recogerse fácilmente por medios mecá
nicos, porque bUs mo1écult:1.8 uo ~un lo lmstnntc nuís grandes o más pcsadns que 
las del aire. Sin embargo, algunos ge.ses contaminantes podrán ser nrnso más 
solubles que el aire en un líquido determinado (por regla general, en agua); se los 
poclri\ recoger, por consiguiente, por un proceso que los lleven un contncto íntimo 
con el líqui1lu. Los apnrntos qul' rcnlizau scmcjn11te separación se <lcsiguun como 
depura1lore.•. Los llll'<lios de establecer contacto entre el gas y el líquido incluyen el 
rociado del líquido en el gas y el burbujeo del gas a través del líc¡uido. El amoniaco 
(N H3) constituye un ejemplo de gas sulnlilc en ngua que se 1k•ja cxtnu:r de una 
corriente de aire. 
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Las moléculas gaseosas se adhieren a superficies sólidas. Inclusive una ¡.¡uper
ficie aparentemente limpia, como la clt> una pieza brilhmtl! de plhtil, csttí. cubierta. 
con una capa de moléculBS de todo glls l'Oll ln que esté en contacto. Se dice que 
el gas está ad•orbido en el sólido. Ad,orbido significa retenido sobre la superficie 
de una substancia, y es distinto de ab~orbído que significa retenido en el interior 
de una substancia. La cantidad de gas que puede ser adsorbida sobre una pieza 
ordinaria de materia no porosa, como una moneda, es demasiado pequeña para 
poder servir prácticamente como medio de recolección de contaminantes. Sin em
bargo, si un sólido es perforado por una red de finos poros el área de su superficie 
total, que comprende las superficies interiores de los poros, podrá aumentar a tal 
punto que su capacidad para la recolección de gas se vuelva significativa. Un 
sólido de esta clase es el carbón artivnclo que puede tener varios miles de metros 
cuadrndos de superficie por kilogramo. El carbón activado se hace a partir de 
elementos naturales que contienen carbono, preferentemente duros, tales como las 
cáscaras de coco o huesos de durazno, carbonizándolos y haciéndoles reaccionar 
con vnpor a temperaturas muy altas. El material resultante es capaz de retener 
aproximadamente, en muchas aplicaciones de purificación de aire, el 10% de su 
peso de materia adsorbida. 

l.IS.2 Control por Conversión 

La conversión más importante, con mucho, de los contaminantes es la oxi· 
dación en el aire. La oxidación se aplica las más de las veces a los gases y vapores 
contaminantes orgánicos, y rara vez a la materia en partículas. Cuando las sus~ 
tancins orgánicns, que sólo contienen carbono, hidrógeno y oxígeno se oxidan por 
completo, los únicos productos son bióxido de carbono y agua, inofensivos ambos. 
Sin embargo, el proceso es a menudo muy costoso, porque se necesita utilizar una 
cantidad de energía considerable para mantener la totalidad de la corriente de gas 
suficientemente caliente (aproximad1unente a 700 ºC) para que tenga lugar la oxi
dación complctn. Si el contaminante estlÍ. suficientemente concentrndo 1 su propio 
valor de combustible podrá proporcionar a caso una gnu1 parte de esta energía. 
Además, la temperatura necesaria para la combustión podrá reducirse utilizando 
un catnlizador. 

Hny cierto número de conversiones <¡uímicas <le contaminantes posibles, 
aparte de In comlmstir'1n en d aire. Estas comprenden la neutraliu1ción c¡uímica 
de un ácido o una hase y la oxidación de ro11tamimmtcs por agentes distintos del 
aire. 
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1.6 La Importancia de In Modelnción de la Calidad del Aire 

Una de las tcndcucias a ni\'d iutcrnaduunl c·u la d<•Hnicit:m de legíslndoucs 
para el control, el mejorumieutu y la conscrmdóu dt• In rnlidad <lcl nire, es la 
utifümción de los rc:;ultados obtenidos por los mmh•lus ele dispersión <le contami
nantes como herramienta pura In renlizl\ciÓn dt• estudios de impacto ambiental y 
pnra In dPfinidón de crikrios pnrn la nplícnciúu de las 1t•y1~s y normas cstahlccídns. 
El pron·~o de moclclad<ln de la caliclacl del aire t'ow.;i!'.>tt>, a gn111drs rasgos, en la dc
tcrmi1111eic'.m <le la distribución de lns cu11ceutracio11<..'s <k· su~ta11das contaminantes 
en los nln•<lt•dore!1 clt• las fuentPs emisoras, a partir Ue la iufurnmdón relativa a las 
tnsn.s de cmi ... i<)H, lns c:u·¡u·tPri~tieus de las fut·ntes. la mctcorolugía de la zona y las 
ca.rnctcrísticas del terreno. 

En los Estados Unidos, la. noruuc' establecidns para el control de la. calidad 
del aíre, junto con la existencia de un mercado libre típicamente orientado n las 
actividades de cornmltorfo técnica, han creado las condiciones a<lecun<lns para el 
desarrollo de unn vnricdn<l de técnicas prácticas para estos fines, aunque con difer
entes niveles d~ sofisticación. Las técnicas y modelos dcsnrrolln<los en los Estados 
l'uidos Sf' han 11sado sistemáticamente como una hcnamienta en la toma de deci
siones por: la SIP (Stnle lmplementntion Plans), la PSD (Prcvention of Significan! 
Deteriorntion} y como una guía para la EPA (Enviromncntal Prntcrtion Agcucy). 

Los estudios de modclnción de la calidad del aire son importantes por<¡ue: 1) 
pueden contribuir a la definición de leyes y normas para el control de emisiones, 
c.letcnniuamlo las tasas máximas de emisión permitidas que cumplen con las nor~ 
mas definidas pnrn la calidad del nirn; 2) pueden servir para evaluar las estrategias 
y técnica.• propuestas para. el control de emisiones; 3) pueden 11tiliznrsc pnrn la se
lección tle sitios adecuados para la in~ta1nción de futurn.s fuentes de contaminnntes, 
de tnl manera que su impacto ambiental sea el menor posible; 4) pueden ayudar a 
la de6nicióu de planes de contingencia y de estrategias de inten·ención inmediata 
para evitar episodios <le contaminación ntmosférkr. se\'era en alguna locnlidnd es~ 
pcdfü:n¡ 5) pucd<>n proporcionar información para dcslindl\r responsnbilidndes cu 
curu1to a los niveles de coutnminación yn existcnh·s; t'lc (Zaw·tti ,HJ!JO}. 

Sin embargo, el ¡mpcl de In nmcld11ción de la calidad del ai1·e no <lebc ser so
lm·<·~timndo. Los estudios el" modcln.ción Je lu calidad <lc1 air<>, los mismo que In.., 
campnñns expcrimf"ntnles <k uiouitorco atmosférico, no rcprc.scul<111 la :mlución al 
problcmn <le la rontamiu11citl11 del ain\ ya qne éste es ttn probil'mn bastante com
plejo en el que, ti.d<'más, se curtu·ntnm it1"olu<.'J ndos iutcrt'}lí'S políticos1 ecornlmiros1 

snrinlr•s y rult11rnlf's, Los estudios de uwcldnción y 1110Hiton~o ~ólo contribuyen a 
In solncióu dt• esh· problt,mn proporcionando infonwwi1'111 pnra la instnmu-ntncilm 
y In e\·aluad<ln de las po .... iliks <'strafl'gins de contiol y 11\,arirnh·nto 1!1' Jw.; c•wisi11H<'S 
cnntnminantrs (Snkido & S»lclnim, 1003). 
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1.7 La Metodología de la Modelacion de la Calidad del Aire 

Desde el punto ele viJtn técnico, los difol'l'lltes métodos de modelación 
matemática y de simulación computacional pueden nplicars~ n todos los nspectos 
de la problemática de la contaminación atmosférica: ya sea parn estimar y evaluar 
las tasas ele emisión, para describir los diferentes procesos físicos y químicos involu
crados en los fenómenos de transporte, dispersión y transformación r¡uímicn de los 
contaminantes en la atmósfera, o bien para cuantificar los efectos perjudiciales de 
los contaminantes en alguna región específica (Zauctti. 1990). Sin embargo, la con
sideración de esta problemática en su totalidad y en conjunto 110 puede ser tarea de 
un solo hombre o grupo ele investigaci6n; parn ello se requiere ele ln participación de 
un gran número de expertos en diferentes disciplinas 1 colaborru1do estrechamente 
y de manera organizada. Y ním así, cada uno de los diferentes aspectos de la con
truninación atmosférica constituye por sí solo un prohh•ma complejo y de grandes 
dimensiones. 

En el cnso de fenómenos de transporte y dispersión de contaminantes en 
la aunósfcra, sin la consiclcrnción de la química atmosférica y las reacciones fo .. 
toquimicas 'Illl' tienen lugar Jurante estos procesos, d prohlenm rs todavín bas
tante complicado, yn que involucra múltiples aspectos térmicos y mecánicos no
Jinl'nles y fuera dt> equilibrio. La representación mnte1mí.tica correcta de estos 
fenómenos y sus 1míltiplcs iuterncdones (aire-agua-tierra) requiere de un uümero 
grande de ecuncinucs difl'reuciales parciak':i. no-lim·nlcs y acupladns. cuyn solución 
nnalírica no es posihlc con lns mutcmútirn~ di~ponibles nd11nlmcut<'. y cuya 
solución numérica dl•tnllnda tampoco t•s pusilJle con los ml•todos numéricos or
dinarios. nt'm con los poclcrosos equipos <le supercómputo que existen hoy en <lía. 
El análisis de las cscalns ele longitud im·olucrnda!i cu el flujo turbulento atmosférico 
muestrn qm· la mayoría ele las situaciones típicas de la capa límitt· planetaria están 
asociadas con csralns de longitud que \•au clesdt• 300"' hnsta l 111m. Debitlo a cllo1 

ln méllln requerida para el cálculo uumérico en d cnsu de un prohlcmn típico de 
dispersión de cmití1111i11u11tes CJllP iurolucra una región de 10 f..·111 x 10 k111 1 debería 
contC'ncr de} ordeu de 10io nodos pnrn resolrcr todas las Huctuacionl'S (Znnetti, 
1000 J. Además, la solución m1ml-rica d1· esti• prnLlema rcqui<·rt• de ln cspcrifi
carión de condicio1ws iuirinlcs y de írunt('rn nn f1111to compleja:>. Debido a esto1 

nnturnlmentc, uu enfor¡ue honesto y limpio <le l'Sll' p1ublema n•sultn frnncanwnte 
imposible. al menos en términos de ln.s lil'rn11ui1•1Hns 111ntc1witkns y numéricns 
actuales y de los equipos ele C'Ómputo <lispouihh.·!i t'l1 estos días. 

Pnrn superar estn.s dificultades, se han dt•sarrofü1do una gran cantidad de 
técnicas prácticas cu ln.s que se hace uso ele datos experimcntalt~s <JllC' se ob
ticnrn medfoute campañas meteorológicas, clt~ mu11itoreo d<' ln calidad del aire, 
y de emisionPs e iumisiom·s e11 los sitio:-. de· interés )' !ill!:i 1Urede<lort's, Esta infor
mación experimeutnl se· urilizn, cu patt<', parn 111 daburnciúu de modelos en los 
que las ecuacioues, o partes clC' los ecuuciom·s t1ue gobiemnu el comportamiento 
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del fenónwno son sustituidas por exprcsium•s cmpirkns o :wmi·cmpfrkas n fin de 
obtt:'ncr un pmblcurn más simplt' y ft'í.dl dl' resolver Httnu~l'Íl'nJllt'nte. Todo~ los 
modelos ele este tipo deben someterse u 1111 pt·uccbo <ll• rnlibn1,.d1ln uutc.'S de ser 
utilizados para los estudios de la contnmiaación atmosférica y su impacto sobre 
el medio mnhicntl'. Esto:i modelos, además, rl'quit..•ren de hl cspt·dficaciim de un 
número de pnrámctms cnrnctcristicos de las fuentes <le contuminnción, de ln mi· 
cromctcorólogia del lugar en el <¡ue se ubican estas fuentes, y de In complejidad del 
terreno en sus alrededores. Los modelos producen como salida estimaciones de las 
concentraciones de contaminantes en el ambiente, para ciertos tiempos de promc~ 
diación y ciertos puntos específicos de los alrededores conocidos como receptores. 
Estos resultados pueden ser utilizados para analizar los impactos y efectos de los 
contnminant<'s sobre los sitios receptores, los cuales pueden distribuirse geográ~ 
ficamcnte en áreas pequeñas (escala local), con alcances horizontales que van de 1 
a 20 km; a escala regional, de 20 11 1000 km; n escala nario11al, de 1000 km a la 
totalidad de un país; y por último, a escala global, que va desde escala hemisférica 
en adelante. 

Los parámetros de entrada para un modelo se determinau de manera expe
rimental, y el número de ellos depende de su grado de sofisticación. Los modelos 
sencillos requieren pocos datos experimentales, pero sólo son útiles para estudios 
preliminares, ya que no incluyen muchos de los efectos importantes del fenómeno 
en cucstiOn¡ los modelos más complejos l'equicrcn un número mayor de datos ex~ 
perimcntalcs, pero a cambio sus resultados también son, en principio, mñs precisos 
en In r>'pr..,;entación de la realidad física. 

Cabe resaltar, sin embargo, que la mayor complejidad de un modelo no 
garantiza, neccsariamentel mejores predicciones. Los modelos más complejos re
quieren un número mayor de parámetros de entrada y, consecuentemente, también 
son alimento.dos con un número mayor de fuentes de error. Además, aunque los 
modelos complejos pueden calibrarse más fácilmente ajustándose a los datos ex
perimentales, esto no garantiza que sus predicciones sean mejores que las de los 
modelos más simples cuando son aplicados sobre In base de un conjunto de datos 
experimentales diferente del que se utilizó para su calibración (Zanetti, 1990). 

En la pníctica, los estudios de modclación <le !u calidad del nirc deben de
sarrollarse con Lt1.Se en unn meto<lología uúuima que incluye unn caracterización 
del problema, un análisis ¡lllrn la selección del modelo adecuado, la calibración del 
modelo y la cvW.uacíón ele los efectos de las incerti<lumbrcs sobre sus resultados, y 
}a interpretación de estos resultados en términos dt• lo~ fines dcsea1lo.-; (Scigncm·, 
1992). 

La caractcriznci6u del problema requiere una identificación de las nec(>si~ 
dades, la especificación <le los tipos de contnminuntes involucrados, la definición de 
las escal!IB temporal y espnciru del prnblema, la determinación del tipo de dominio, 
la complejidad cl~l tenL•no, los mimeros <le fuentes, sus tipos y sus cru:acterfaticas 
principales, la clísponibilidnd de iuí<u·1i1ación meteornl{igirn y mkrmnctl•orológicn, 



y la disponibilidad de recursos de cómputo. Una vez caracterizado el problema, el 
proceso de selección del modelo aclecundo se realiza con la infornmción obtenida y 
en bD.Be a un conocimiento runpiio ele lns curacterísticus ele los diferentes modelos 
disponibles, de su dinámica, de In i1úormnción que rcc1ui<'ren y de los resultados 
que proporcionan (Salci<lo & Saldnria, 1993). El modelo selcccionndo. por otra 
parte, debe ser calibrado y evaluado con datos locales de monitorco de la calidnd 
del aire, a fin ele <letcnninnr sus límites de nplicnbilida<l y minimizar los errores en 
los resultados ele las predicciones. Solamente los modelos que han sido ralibrndos 
y evaluados con la información histórirn udenmda pueden ser usados con fines 
de predicción. Esto es un punto sobre el cual debe tenerse mucho cuidado, pues 
la calibración y e\·aluacióu de un modelo puede resultar un tanto difícil cuando 
no se tienen datos suficientes sobre la meteorología y la calidad del aire. y en tal 
cnso se corre el peligro de llegar u utilizar un modelo rcbasnn<lo sus límites de 
nplicabilidad, tanto teóricos como pnícticos. 

1.8 Tipos de Modelos de la Calidad del Aire 

Existe una variedad muy amplia de modelos con los que es posible realizar 
estudios de la calidad del aire, incluyendo desde modelos empíricos simples hasta 
modelos numéricos altamente complejos que toman en cuenta lns transformaciones 
químicas <1uc sufren los contnmiunntes rn In atmósfera. 

Modelos entpíricos. Los modelos empíricos l'stiin basado~ en el nmí.lisis de datos 
sobre la calidad del aire, lns emisiones d(_• las fuentes y In metcorologÍ<1 de la •mua 
de interés. Cuando se cucntn con una base de datos históricos de bul'nu calidad, 
los modelos c111píricos permiten corrrlncio11ur dl' mtutcrn adecuada la infonnación 
disponible sobre Jru; emisiones y In mcteoro1ogín con la calidad del aire y los nirc
les de inmisión en las zonas para !ns cuales es aplicable tnl información. De esta 
manera, Jos modelos empíricos ¡)('rmitt•n representar de manera scncilli1 Jn com
plejidad del sistema atmosf Prico, aún cuando no proporcionan una explicación 
detallada de los procesos <¡lll' ticuc lugnr durante el transporte y la dispPrsión 
de lo,; conthluimmte~. Esto-t modelos, sin cmbnrgo, <lepP11dcn fucrtcmPute de la 
calidad de los dntD'i y se em·uentrnn eslrl'rhrunrntc ligados a las condiciones es
pecíficas bajo lns cuales fueron creados. Debido n dio, cunuclo son nÍ>!icados a 
otros situaciones meteorológicas en In misma locnlidncl 1 los modelo~ pueden con
ducir n conclusiones iucurrectns, aunque unn sclec:ción cuidndosa de los datos y 
una interpretación precavida de los rC'snltados pueden contrarrestar algunas de lns 
desventajas. Finn1mrnte, los modelos empírico...; 1uu•df>n g(_•nc•rnlmcntc formularse 
y operarse a bnjo cn!-.lo. 

Modelos numéricos. Los modelos 1111mt'.·1'irus están formuln<los a partir de Jru; 
ecuaciones física., y c¡uímirns <JUl' gohil'rnnn los procesos de transporte. dispersión 
y transformación química de los contruuinantcs en la ntmósfcrn. Debido a ello, 



estas formulaciones proporcionau co11füm7.a en sus aplicaciones :-;obre varios rangos 
de cóndiciones y árens, tanto como en su habilidad predictirn. La mayoria de 
estos modelos, sin embargo, tampoco enfrentan el problema de la solución de 
las ecuaciones de la dinámica del fenómeno de una manera "honesta y limPia"; 
muchos ele los términos no-lineales de esta'i ecuaciones son sustituidos por otros 
más simples, o por n•laciones dctenninadas experimentalmente. Estos modelos, 
además, son bastante complejos desde el punto de vistn <·omputadu11al 1 y requieren 
de la especificación de numerosos pariunetros y elatos <le entrada. 

Modelos semiempíricos. Los modelo~ semiempíricos se consideran frecuente
mente como una categoría intermedia ele los modelos de calidad del aire. Los 
modelos semicmpíricos compiu'ten ventajas y dcsvcntnjas de los modelos empíricos 
y numéricos. Los modelos gaussianos, In mayoría muy usados en la actualidad, 
son semiempíricos. Estos modelos se derivan de principios físicos (por ejemplo, 
la conservación de masa), pero cuentnn con parámetros definidos empíricamente 
(por ejemplo, las razones de dispersión). 

En términos gcn~rnles1 los rnoclclos de calidad del i1irt• son clasificados como 
modelos simples y modelos refiundos de acuerdo cu11 su nivel de sofistirad<)n en 
el sentido de cuántos y cuáles de los procesos i111port1111tes están l'l'JH'f'Sr.11tados rn 
ellos de alguna manera . 

. Modelos simples. Son técnicas de estimación, rclativnmcntc simples, que pro
porcionan un cálculo conservador del impacto de In calidad del aire. Pm•den, 
en muchas ocasiones, sin más consideraciones qut' los datos de las Cuentes y 
algunos parámetros mcteorológicos1 determiuar Jm, puntos de máxima con
centración de los contaminantes en los alrt'dcdores de los pu11t11s <ll' rmisión. 
Estos modelos son utilizados para realizar estudios preliminares de la calidad 
del aire . 

. Modelos refinados. Proporcionan un tratamieuto más elaborado de los proce
sos físicos y químicos, requiriendo datos de entrada precisos, Ticuen uu alto 
costo computacional pero proporcionan (al menos tróricauwnte) un cálculo 
más detallado de las distribuciones de la.s co11cc11t1acioncs d1• contaminantes 
en los alrededores de las fuentes, iuvo!ucrando efectos importantes debidos 
o. la turbulencia atmosférica y a las transformaciones de los contaminantes 
en la atmósfera. Los modelos refinados proporcionru1 resultados que pueden 
ser utilizados cu los cstu<lios de impacto ambieutal y d el desarrollo de es
trategias de control. 

Con estos antecedentes pasaremos a continuación a discutir el problema cen
tral que se desnrrolln en esta tésis. 
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2 
DEFINICIÓN DEL PROBLEMA 

Como ya mencionamos en el capítulo anterior, la modelación de la calidad del 
aire es un proceso mediante el cual se determinan las distribuciones espaciales de 
las concentraciones de los contaminantes en los alrededores de las fuentes emiso
ras, partiendo de infonnación relnti\'a n las tasas de emisi6n, las cnrncterísticns 
geométricas y físic11S {mecánicas y termodinámicas) de las fuentes, la meteorología 
de la zona de influencia de las fuentes y la complejidad del terreno en dicha zona. 
Para llevar a cabo este proceso se requiere coutnr con un modelo (o colección 
de modelos) que represente ndecuaclnnwnte, desde el punto de vista físico, los 
diferentes fenómenos atmosfédcos involucrados en el transporte, la dispersión, la 
transfonna.:ión química y la remoción de los contaminantes vertidos a lo. atmósfera 
por las fuentes emisoras. 

Este es un problema bRStantc complejo, pues la descripción de los procesos 
de transporte y dispersión de los contamimmtes atmosféricos cae dentro del ámbito 
de la teoría de la turbulencia, que es la rama menos comprendida de la mecánica 
de fluidos. El estudio de estos dos procesos, es decir, sin la consideración de los 
efectos de elinúnnción física y de transformación quínúca y fotoquímica de los con· 
taminantes en In atmósfera, requiere de la solución de las ecuaciones de balance 
de masa, momento y energía de la dinánúca de fluiclos viscosos, las cuales cons· 
tituyen un ~istemn de ecuaciones difcrC'ncinles parciales, no-lineales y acopladas 
para los campos hidrodinámicos medios y turbulentos, bajo condiciones iniciales y 
de frontera que, en gcncrnl, no sólo son bastante difíciles dr mnnejar, sino incluso 
de especificar correctwnentc. Las técnicas nwnéricns pnrn In solución de estos sis· 
temas de ecuaciones son muy complicadas, ya que implican la utilización de mallas 
muy grnnclcs con pnsos <'~parinlcs y trmpornh•s muy finos c 1 induso 1 variables. De 
hecho, como ya mencionamos en el capítulo anterior, para la solución de todas 
las fluctuaciones importantes en un problema típico de turbulencia atmosférica, 
donde se encuentran involucradas escalas de longitud que van desde milímetros 
hasta cientos de metros, se requiere una malla que contient• un número de nodos 
extraordinariamente grande (del orden de 1020 nodos, para un problema que in
volucra una región espacial que se extiende, hoiizontalmente, "°brc uu área de 
10 km x 10 km y, verticalmente, ho.<ta alturas del orden de 1000 m), (Znnetti, 
1990). 
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Para complicar más la situación, cabe mencionar también el clásico proble
ma de los esquemns de cerradura de la teoría dr h1 turbulencia. Como se sabe, el 
número de variables desconocidas que se enCUl11ltrnn presentes cu las ecuaciones 
que describen el flujo turbulento es mayor que d número de ecuaciones. Una varia
ble se considera desconocida si no se cuenta i.:011 uua ecuación de diagnóstico o <le 
pronóstico que la defina completumcnte. Cunu<lo se incluyen ecuaciones para las 
variables desconocidas (cambiándolas n variables conocidas), se encuentran otras 
nuevas variables desconocidas. De e~ta mnnera, para cualquier conjunto finito 
de tales ecuaciones, la descripción de la turlJuleuein no es cerrada, es decir, la 
descripción estadística total de la turbuleiwia requiere de un conjunto infiuito de 
ecuaciones. Esta conclusión desafortunncla se conoce como el problema de cer
radura de la turbulencia. Este problema, el cual fue primeramente reconocido 
por Keller y Friedmnnn (Keller y Friedman, 1924) en 1924, y asociado con las 
características no-lineales de la turbulrncia 1 se ha mnntt•niclo romo uno de loo, 
problemas no resueltos de la física cllÍ>ica [Stull, 1988). Parn obtener uua des
cripción matemático-estadística <le la turbulencia, se utilir.n frecuentemente un 
método que consiste en considerar solruuentc un subeonjuntu finito <le las ecua
ciones, suponiendo relaciones donde las variables descouocidas son parnmctrizadas 
como funciones de lns variables conocidas y algunos parÚirn·f1os qut>, por lo gcuenil, 
se determinan poí:iterionnente de manera expcrimeutal. Estas relaciones se couo
cen como hipóte&i• de cerradura. El problema de las hipótesis de cerradura rndica 
fundamentalmente en que, por definición, toda parnmetriznción represeuta una 
aproximación que se introduce ele principio en la dcscripdbn del fenómeno. Pero 
eao no es lo mlÍs grave; el problema mayor surge por el hl'rho ele que, en geueral, 
no se cuenta con bases físicas suficirntcmente sóliclns para la iutroducción clr unn 
u otra relación de cerradura (Stull, 1988). De hecho, tal como lo seiialó Donnld
son (Donaldson, 1973) para los modelos de turbulencia de segundo orden, "existe 
un número de esquemas de cerrn<lura pnrn lns ecuacion('s de movimiento qut· es 
mucho mayor que el m'1mero de los investigadores principales que se encucntrnn 
trabajando en el problema". 

Debido a la gran complcjidacl del problema de In clcscripción detallada de los 
procesos de transporte y dispersión de contaminantes en In atmósfera, se hnu de· 
snrrollado en el mundo, principalmente en los Estados Unidos, una gr1U1 cnntidad 
de técnicas y modelos que de una u otra m1mern husrnn ~11prrnr las diflcui1ades 
nntPS señaladas. Mtis aún, en la actunlidnd muchos iu\'estigu<lores cstélu tlccli
can<lo sus esfuerzos al estudio de estos fC'nómcw utilizuudo dif('rentes enfoques y 
técnicru; de morlclnción, simulación y c·xpcrimeutarión 1 tratru1do tlc encontrar una 
descripción ndccunda, pero suficientemente seucilln, d<• 111 turbulrnl'in ntmosfl·rica, 
de te.l numera que el problema ::.e vuelva 11uméricnllll'ntc tratable con bajos costos 
y pocas limitaciones computacionales. 

No obstante, muchos <le estos modelos, y sobre todo los que se utilizan 
actualmente para In rrg111ncióu y control 11t• 111 calid;ul ck•l nin• PU ~l<;Xiro y cu 

23 



otros países, se bnsnn en unn grnn cuntidtul dL• hipótesis c¡m• sohresimplifican los 
diferentes procesos dinámicos, térmicos y químicos <JUC ot'UITCll l'll la ntmósfora 
durante los fenómenos cltl transporte y la <lispL'l'!iiÓn <lL· los co11tamin1111tcs. Así, 
por ejemplo, en muchos ca.sos se clesnibc la dcrnción <le una pluma usando ulgunas 
fórmulas empíricas o semiempíricns como las de Briggs (Zanetti, 1990), cuyos 
fundamentos físicos no son del todo claros; parn la dispersión horizontal y vertical 
de le. plumo. se considera:1 modelos Gnussianos que dc:-.nibcu este proce::;u de una 
manera completamente dcsncopladn d<-• la di11ii111Íl'a de la 1•l1~rach'.m y del tra11spurtc 
a lo largo de la dirección del viento; y los efectos d" la co111plPjidad del terreno y de 
otros obstáculos fijos son intro<luci<los dP 111;u1cra muy forzada y. en ocasiones, un 
tanto simplista. Debido a ello, In utilizaribu de estos mnclelos pnrn los estudios de 
la calidncl del aire sólo es recomendada cuando :-.e han llevn1lo a cabo previamante 
algunos procesos cuidadosos de calihrndón y validación de los mismos 1 utilizando 
información histórica y de buena calidad acerca de la meteorología de las zonas 
de interés. Y aún así, los resultados proporl'iunados por estos modelos siempre 
deben ser utilizados con precaución y procurnmlo mmc11 ri~basnr sus límites de 
aplicabilidad. 

En los últimos años, por otra parte se han \'l•nido desarrollando nuevas es~ 
trategias de simulación para el comportamiento de fluidos, en las que el problema 
de la obtención de soluciones se enfrenta de una mnuern radicalmente diferente de 
las tradicionales técnicas nwnéricas para la solución <le ecuaciones diferenciales. 
Una de estas estrntcgins se bnsn en lm; técnicas 1lc auté>mata'i l't•lulnrrs introducidns 
por von Ncumnnn y Uhun (von Ncumann, 19GG) en los 1uios cincuentas. Usando 
estas técnicas, ae hnn clcs11rrollndo modelos dinámicos, completa1ncnte discretos, 
para el movimiento 1:ücroscópico ele las moléculas de un gn.s, de tal forma que 
la., ecuaciones de balance de In mccáuicn de fluidos son recuperadas en el límite 
macroscópico (Frish et al, 1986; d' Humieres et al, 198G). Esta clase de sistemas 
dinánúcos, los cuales se conocen como modelos de gases en redes, consisten de una 
retícula regular cuyos sitios pueden tener un número entero y finito ele estados 
que representan los direcciones de movimiento de las partículas del gas, y evolu· 
donan en pasos temporales discretos de ncucrdo cou un conjunto de reglns locales 
y homogéneas qu<• definen In dimímica del sistema. E;tas reglas son definidas 
de manera que queda gnrnntizndn, <lesde el inicio, la satisfacción de los princi
pios físicos fundamentales de la conservación de la masa, el momento y la energía 
durruitc In propagación y lns colisiones de las partículas rn el modelo. 

El más simple de los modelos de ga . .ses en re<lcs. rnu In caparidad <le repro
ducir el comportamiento colectivo que prcdiccu las ccuudones de Nn,·it·r-Stokes 1 

fue introducido por Frisch, Hnsslacher y Pomeau (Chen et ni, 1989). En este mo
delo, conocido en la literatura como el modelo HPP, todas las partícuhc' tienen 
masa tmitnria y se mueven cou la uiit111rn rupidl't, !Saltando de uu ~itio u otro sobre 
una retícula hexagonal en dos dimensiones. La dinámica de este sistema involu
cra un conjunto <le reglas de colisión que satisfacen la conservación del número 
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de partículas y del momento lincnl. Ln couservnción de ln energía cinética, en 
este modelo, se satisface trivialmente l'll \'irtucl de ln conser\'ación del mín1cro de 
partículas, y debido n ello, esta ley no jtlt'g,a, aquí, un papel dinámico indepen
diente. En ln uctualidud, el n10<lelo HPP es rnu:údcrndo como mm fumrn efkientc 
pnra la simulación de flujos viscosos en situaciones qm• involucrnn fronteras sólidas 
complejas. Sin emhargo, este moclf'lo 110 tiene In posibilidnd <le representar efectos 
térmicos o de difusión debido a que todns sus p11rtículns se mueven con unn misma 
rapidez y son <le uun sola especie (C'ilf'll rt al. lDSD). Tal \'eZ, el mfü.. simple de 
los modelos de g;.Lses en redes que l'UL•utn con prnpicdncles térmicas e~ el modelo 
de nueve vclocidndes 1 definido Hobre una retícula cuadrndn bidimensional donde 
lns partículas pueden cucontrarse e11 l"<'poso o moviénclosl• hacia los sitios Yecin.os~ 
primeros o segundos (Chen et ni, 1089: Salciclo & ílechtnrnn, 1991). 

En este trabajo de tesis, utiliza11do una extensión del modelo de nue\'e \'l'

locidndes (Snkiclo & Rechtman 1 1991) para l'l'presentnr un ga:; formado por una 
mezcla binnrin de especies no rl'adivclS. se propone una uueva estrategia para la 
simulación ele los fe1u'nncnos de trnnspurtL' y dispersión de cunt11minantcs en la 
atmósfera. El modPlo que ~e prupou<.• cstú defiuido sohrl' uun retkuln cnaclrnda 
bidimcnsionnl y rontiene partículns c¡uC' pucde11 interactuar unas co11 otrnf' lrnsta 
segundos vecinos n través de reglas de colisiún <lispcrsivas, las cuales sat isfaccn 
los principios de conservación de los números de partículas de las dos especies, 
el momento lineal y la energía. En este modelo se lum incluido efectos del tipo 
grn\·itacionnl, tales como las fuerzus de Rotación.. así como interacciones de las 
partículas con front<'rns sóliclas \le geom<'trfo3 t·o111plicnda-;. Lnti prnebal-i quC' hemos 
rcnlizndo, simulando los fe11ú11H'nus di' tn:tnsportl' y cfo;pt·rsión d¡• rontmninantcs 
atmosféricos. mucstrnn que d comport11mit>nto del modelo es, al llll'llo:-i C:Uitlitnt.i
vamcnte, razonable l Snkido, 1!)[)3). En el capítulo 7 se pre:-H·11ta11 los resultudos de 
las simulaciones renliznclns para los pron•:-.us <le elen1ció11 y dbpt•r:-.i1lu d1· u1111 pluma 
de gases contaminantes. Ahí puede uh::.l'rrnr~e. por Pjemplo. que la clistribución 
de contaminnntes en In pluma evoluciona hacia un perfil Gnussiaun y que el efrcto 
de downwa.!lt (ver upcmlice) se prcscutn <le mnut•rn natural 1•11 el comport:1micnto 
<lel modelo. Xo obstante, cnbe nwncionar t¡ne rl modelo que lll'mos clPsanullnclo 
se cncue-ntrn actnnlnwnte rn mm ctn¡m th· cntl11ari1j11, di' la nml, l'Spcrnmo"i. se 
obtendrcín rl~sultil(lo!' em111titatiros qrn• pu1lr:iu utilizar~c pchtt•riormc•Jllt• pa111 In 
calibración r \<tlirlnrión del mo<lclo. 

En r<•sumen: <'n el pre:--,.nte trabajo el(• trsis se• prcsl'nta un mocl<"lo <le> gases en 
redes pnra In simulncióu de los fenómenos <le transporte y dispersi(m d(' C(Jntmni
nnntcs atmosféricos. La de:-.cripl'ióu del modelo y la prt':-.l'ntadón clt• lu.-; primeros 
resultados obtenidos con las simulacioue::. de prurLa del mismo, cou!:ititu:·f•ll d 
mnterinl nue\·o que SC' iurluy(• en PStt• 1rnbajo cll' te:-.i:-.. Est<' 11rntl·rinl n·¡nt•:..1·11ta. 
fundamcntnlmcntc, nuestra contribución al estudio de los prohlcurns df' la con
taminación ntmusffrica: eon dio, PU uuestrn opiuit'm, i:,c 1•sttl ahrieuclo un camino 
nuevo hncia In comprensión el<• los fcnúnu·nos del trnusporte y la <lb¡wr:-iión de 
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los contaminantes en la atmósfera, utilizando una metodología relativamente más 
senciUa, más transparente y con mayor contenid~ físico. 
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3 
ASPECTOS METEREOLÓGJCOS 

La varinl>lcs meteorológicas son de Jos furtorc.s 11u'as i11111<1rtantt.•s para el trans
porte y la dispersión de contaminantes en la atmósfera. Los diferentes mcl\'imicntos 
de las masas de aire atmosférico nrrastrml y dispersan a los <.'ontaminnntes, tanto 
gaseosos como en la formn de partículas, c¡nc son \'1•1tidos a In atmósfera por las 
mltltiples fuentes de producción y emisicJu. Esto:-. 1uoresos cll' trn11'iport<' y di:;· 
persión son, en general, bastante difíciles <ll' describir. ya que el afre atmosférico 
sufre movimientos muy complejos que, induso, Ja nrnyoría de las \'Cccs pnr~ccn 
caóticos. La meteorología es la ciencia que proporciuua leyes de la diwimica at
mosférica. Algwms de esas leyes se obtienen de áreas teóricas de la física romo !-ion 
la termodinámica y In mecánica ele fluido~, fundamcutal1111•ntc 1 pNo ot1a:i tuntas se 
obtienen también ele manera fcnomcuológica debido a c¡ue el problrma matc·u¡¡lt ko 
del planteamiento y In solución ele las ccuncioncs físicas para el cu111pu1tumientu 
atmosférico es sumamente complicado. 

3.1 La Capa Límite Planetaria 

Múltiples interacciones y proce!ios (no to<los bien dr·fiuidos ni bien compren· 
<licios) determinan la complejidad <le los fenómenos nt1110sf1'·ricos. Ln supcrfiric de 
la Tierra, por ejemplo, tanto In pnrtc continental como lit mnrítinrn. couc,tituye 
una frontera para la atmósfera que influye fuertemente whr<· su comport;uuiento. 
Los procesos de transporte de masa, momento y energía muclific-nn lns condiciones 
atmosféricas desde los 100 m y hasta 3000 111 de altura, aproximaclnincnte, creando 
lo que se conoce como In capa límite plaudariri (en inglés: Plauetary B111mdary 
Layer, o PDL). El resto del aire en la tropósforn Sl' rano«' como la atmá•fr:ra libre. 

En realidad, la tropósfera se extiende por arriba ele la superficie terrestre 
hasta una altura nproximacla ele 11 J.:111. JH'lu ur.:urn: l{UC lu:i cft•flos dl· la i11t1·1ardu11 
de In atmósfera con In R11perfiric tcrrc:.trc !->Ólo s~ cxlil·11<ll•11 n los primeros dos o 
tres kilómetros. Por ello la capa límite plni1etnria (o POLJ se define <'01110 la parte 
de la tropó•fera que e. directamente mjluenciada por la rnperficie ltrre.tre. y que 
reacciona ante laJ accione.~ forzanteJ de .~uperficir. en una euala de tir.rnpo de tina 
hora ó meno.!I, Tnll's nccioucs forznntt·~ SC' rdkn·n il la~ fncrzns ele rozmuieuto, la 
evaporación, In trnnfcrcucia ele calor. las emi:-;iuw•s t'onttuninantrs, y los efectos 
sobre el viento debidos a la orogrnfía dd t<'rtl'llO. 

Una prul'bn de la cxtcnsióu liiuitmln dt' lt1s 1·Íl·1·tos dt• lus il<"fim1t·:; 1111pcrfi· 
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dales sobre el comportamiento de la atmósfern Ja encontramos er. los perfiles de la 
distribución de temperaturns en la parte uuís baja de In tropósfera, de los cuales 
se presenta un ejemplo en la figura 3.1.(Stull, 1980) : 

Fig. 3.1. E\'olución de la temperatura nwtli<la n·1Til del piso 
y u uua altura de 1100 111 por nrrilm J1.:l mismo. 

En esta figura se observa unn variación diurna de tcmpc.-rnturn cerca del 
piso, misma que no es evidente n grnndes nltunL'>. Dichn vnrinciliu ('S una de 
ln.".1 carnctcrísticns importantes de la cnpn límitr •wbre la pnrtc co11ti11e11ta1 de la 
su¡>Prficie terrestre. 

Esta variación diurna de la frmpernturn uo es cnusnd11 dirert 11111cntc por la 
rndinción solar que incide sobre la capa límite. De hrd10, s1Jl1111w11tt• una p<'queña 
pnrte de esta rndincibn es a.sorbida por ell1\ 1 el resto es ll ausmitidu nl pi~o, d cual, a1 
contar con un coeficiente de nbsorcic'm del 00% 1 n1füorhl' }¡¡ mnyor ¡wrlt: lle ln euergía 
solar incidente. El piso es lo que se cnlieutn o enfría como rcsultudo de 111 rndinción 
solar, y éste a su \'CZ produce los cambios en la l'Hpa lí111ilc a trn\'t~s ele lo" proct~sos 
de trw1sportc. Como \'eremos, uno Ül' los procesos ch• transporte nuL'i iinpmtantcs 
en la capa límite planetaria es }a turbulencia, ln cual, de ht•d101 ocnsiorwlmentc se 
utiliza como un criterio para la definición de la PBL. Lu ntmósft•rn libre muestra 
pequeños variaciones diurnas. 

3.2 Los Movimientos Atmosféricos 

El viento, o cordeutc de aire, puc<le considerarse como uuu superposición de 
tres tipos de movimientos atmosféricos: viento medio, turbulencia, y ondns (vn 
figura 3.2 (Stull, 1989) ). Así, pnrn ln <ll'mipriún ele los fencímcnos de transporte 
l'U ln utmt>sfera, cndn 11110 dL· lns vnrinhles de curn1u1 invo1urrnclns, tales como In \'C-
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locidnd y In tcmpcraturn, se c:J11sidern como la superpo~iriúu <k dos tc"rmiuos: un 
campo medio y un campo pcrturbath·o. El cnntpo 1nc<lio n·pt't's1•11tu <'l l•Íc•<'to n•sul
tante de la promediación del campo físico sobre el ensnmblo de sus posibilidades, 
mientras que el campo perturbatiro represe11t1t lns <lesviucioncs del campo físico 
real respecto ni campo medio. En este sentido, el deuto medio es un ejemplo de un 
campo medio, en tnuto que la turbulencia y las ondas atmosféricas son ejemplos 
de campos perturhati\'os que, en este caso. se supcrpoucn al \•ir.nto medio. 

Fig. 3.2. Idealización por separado (a) del viento medio (b)dc ondns (r) de 111 turbulencia. 
En realidad tanto las ondas romo In turbulencia estnn superpuestas en el viento medio. 

Ca<ln uuo de estos movimientos utmosf Pricos p1H'dt• existir en la PBL, ya 
sea por separado o en presencia de los otros. El trau:-iportc de humedad, calor, 
momento y contaminatcs ocurre hori..:ontalmcntc dcbi<lo al viento medio, y verti
cnlmente, debido a la turbulencia (Stull, 1089). 

La advección, o transporte horizontal muy nípido, se elche al viruta medio, 
d cual puede tcnrr vdoci<ladcs que nm <ll• 2 a 10 m/,:, t'll In PBL, siendo más 
lento cerca del piso drbidu a In fricción. El viento medio Vl'rtical ocurre con ve
locidades muy pcquciias, que van gcnernlnwntc di• 111111/::i n c111/s. La varindóu de 
la velocidad del viento medio con In altura sobro In superficie terrestre se describe 
frer.11PntemPnt<> por la relnción 

U(:)= u0 (~ )'. 
-o 

<londc zo es un nivrl nrhitrnrio y Fu l':i In vdoddnd cid vieuto <JtlC" se midr cxperi· 
11u•ntnl111cnte cu ::0. Un valor típil'o <il' r parn un tc·n1·110 plano t•s t. 111i1·utrns qrn• 
pRra 1111 terreno irrogulnr r puede tener un v1tlur ""más dd doble (Z1111ctti, 1090). 

El movimiento almosf1~ricu 1•n forma de tmd11.~ se obsnva rn11 fn•cm•ucin du
rante la noche cu ln PBL. Estns onclas trn11sportu11 prque1º1ns t'auti<lndc•s dt• calor, 



humedad y contaminantes, pero son muy efectivas ptu'H <?! trnnsporte de energía y 
momento. Este tipo de mo\'imicnto se genem localmente por los t•sfuerzos cortantes 
del viento medio y por el flujo de éste sobre obstáculos. Las ondas atmosféricas 
también pueden generarse debido a otrns fuentes como tormentas y rxplosioncs. 

La grnn frecuenria con Ja que ocune la turbul<.>nda t't•rca del piso es una de 
lns características que distinguen a ht PDL del l't!sto <lt• la utmósfern. Fuera de In 
cnpn límite, In turbulencia se rncurntrn priucipal11w11tt• t•u las nnhcs convectivns 
y cerca de la corriente de chorro (jet "tream), aunque algunas veces las ondas 
atmosféricas pueden amplificar los esfuerzos cortantes ele! viento t•n r<•giones muy 
locnlizndns, y dar lugar n In formación dr turbulencin. 

La turbulencia puede considerarse..• como uua grau colección de rizos <le 
movimiento irregulares llamados eddic" o vórtices. En In turbulencia existen mu
chos de estos vórtices, de diferentes tamnfios y superpuestos wws sobre los otros. 
Los intensidades rclati\'as de estos vórtices ele escalns <liforcntt•s definen el e8pedro 
de la turbulencia. 

La mayor parte de la turbulcncilt c·n In cnpn límitC" pla1wtnria se genera 
debido a lM ncdom•s forzuntcs que d piso ejerce sobre el aire. Por Pjemplo, el 
calentamiento solar del piso durnntes los <lías sulcndos produce corrientes ascen
dentes de nirc cnlicnte1 lns cuales son, t•n rcnlidad, 1uu·tes d<' vórtices muy grnndes. 
Lll fricción del nirc que fluye sobre el piso provoca vientos cortruites, los cuales 
frecuentemente se vuel\'cn turbulentos. Los obt1.lculo<i como los árboles v edificios 
desvían las corrientes <le aire produciendo estc•lns turhulcutas dctnís drl ~b:-;uículo. 
es decir, a sotavento, y ndynccutcs ni mismo. 

Los vórtices nub grandes en la PDL tiem•u tmmuius cli•l onl<·n dP lu profun
didad de éstn, es decir <lr 100 n 3000 111 dr difüuctro. Estu.-. \'Órtices !:1011 lo~ mtÍ.!3 
intensos producidos por las forznutc·~ auterionnt·ute mf'nriouad:is. Tnmhién rxbtcn 
vórtices de tamaños menores, los cuah.•::¡ se alinu.~utnn t•nrrgéticnmcnte de los más 
grandes. Los vórtices más pequeños tienen tummios dl' unos cuantos milímetros 
de diámetro y son muy débiles porqut' s<.' disipun f;lcihnC'ntc• por los C'Ícl'tos <le la 
viscosidad molecular. 

En cuanto n la cnpnci<lud <le trnnsportL·. la turlmlcncin es, por muchos 
órdenes de mngnitud, más efectiva que la difusión 1111ilecului. De hecho, es la 
turbulencia 111 que permite c¡nc In PBL respoudn n los cambios producidos por las 
acciones forznntes de In supt~rficie terrrstt·f•: mil'11tras qnr In fnltu de turbulencia 
por arriba de la capa límite buce que lu utmósfrrn libre· no sieutu lo~ t·fertos de 
tnles las nccionrs. 

Sohre los océnnns, J¡1 profuwlid11d tlt• la PBL \'HIÍil n·l11tirn11w11tt> despacio 
en el espacio y en el tit•mpo. La tc111pt>rnt11ra "ºlin• In ~11p1•rtid1• d('l nrnr cambia 
muy poco en un ciclo diurno debicl11 al int<•uso mt·zdudu <Jllt' ucunt• en <·1 interior 
del océano cerca de In suprrficie. Tc1111hil•11 n·cord<•mos <Jlll' el ngua ti<·nc mtn grun 
cnpncidnd calorífica, por lo que plll'de nbsorlwr grnmlt•8 t•nntidndes de calor del 
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Sol obteniendo cnmbios de tcmperaturn l'l'intiwuncntc peq\u•1io~. De esta manera, 
una temperatura sohr<• Ja supcrfidc del mnr qul' ,·m·in t11\ty ll'ntn111<•11tc también dn 
lugar a acciones forzautes que varían lcJlfl1111c·utt! cu la purtl' uuí~ 1n~jn de In capa 
li.mite planetaria. Ln mayoría de los camliios de ln prnfunclidad de 111 PBL sobre 
los océanos se dchcu a los moYimientus de lns masns dl' nire sobre la superficie del 
mar (Stull, 1989). 

3.3 La Estructura de la PBL 

En las regiones de alta presión sobre In :mperficíc ccmtiucntal, In PDL tiene 
una estructura. bien tldini<ln que evoluciona con el ciclo diurno l ~·er figura., 3.3 
(Stull, 1989)) y cuyas componentes principnles, aunque no !ns únicas, son la capn 
de mezcla, la capa residual, y la capa límite estable. 

La capa •uperfir.ial es la región de la parte mi\s bnja de la ntm<'osfcra donde los 
esfuerzos y los flujos turbulentos varían por menos del 10% de su magnitud. Esta 
capa llega n ser parte de la cnpn ele mezcla o de la capa límite c•tnble. También 
existe unn capa muy delgada, de unos cuantos centímetros, en la parte más baja de 
la atmósfera, In cual se caracteriza por rl dominio tlel transporte molecular 5obrc 
el turbulento. Esta pequc1ia región se conoce con10 la capa ínter/acial o mícrocapa. 

En la. capa de mezdn, tumbiéu llamada rnpa límite convcctiva, S(' euclwntra 
contenida prácticamente toda la turbulencia atmosférica, In cunl es generada por 
convección. LM fuentes que lo. originan Bon el calor transferido desde In supt'rficic 
terrestre caliente y la radiación refrigerante de la parte altn de lns nubes. La 
pdmera situación provoca una corriente de aire caliente ascendente y la segunda. 
una de aire fria descendente. Este es el tncca.nismo dominante parn la generación 
de la turbulencia, pero los esfuerzos cortante• del viento que cruza la parte alta de 
esta capa también la generan. El efecto de la turbulencia en esta parte de la PBL 
es el mezclado ele In energía térmica, In humedad y la cnut idnd de movimiento de 
manera uniforme en la dirccdc'.m \'crticnl. 

En la parte ali• de la capa de mezcla existe Ulli\ pc<¡ucii11 capa .. stnblc <¡ue 
actúa como una tapa para lns eorrientcs a..,n_.Hdcntt·~ de aíre cnliente y que n•stringe 
el dominio de la turbulencia.. Esta región se conm'(' t·omo la wrrn de entrainmcn( 
(ver apendice) . 

A veces esta zonn {JUf' tiene la capu. estable es caractt•rizmln por una in\'ersión 
de In temperatura¡ esto es, la temperatura aumentn con la altura, y por ello se le 
Uama tamhién capa <le in\'crsi,'1n. El l'spesor <lt• la l'n)m clt• mPzdn se denota por 
Z¡, y representa la altura. prnmcclio de la capa Ji: iuver~ic'm. 

Las fuentes cmlsorns de rontuminnutl•s :w 1'lll'Ucnt1uu g<'ncrnhm•11tc et•rca ele 
la isupcrficie de hi tiena, y estos Sl' 1w\111mlnn dPutro ele 111 capn dt• 11J1·1.cln dehido 
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Fig. 3.3. Pefil típico diumo de la temperatura potcnrial media O,., 
velocidnd del viento TI, y couccntración dr cout111ninntcs C. 

a que la capn estable' no les pcrmitl' dispersarse fuern de estn capa. 

Media hora dcspUl~S de la puesta cid soL el tiujo asceudcutc de nitl• caliente se 
detiene, permitiendo de esta formn que decaiga In turbulencia, que es cercanamente 
igual eu intensidad hncia todas !ns <lirrcciones. La región donde esto sucede se 
llama capa re"idual. Un resultado interesante es que el humo df' lns plumas qur 
se dispersan en el intl•rior de esta cnpa, lu hace t'll llllll tnsa igual 11 nird vertical 
como lateral, creando unn pluma de forma ct'.mka. Estn L'Hflll dura husta la mafümu 
siguiente, momento cu el cual se ~t·nera lu mu•\'11 capa de nwzcla. 

Variables como la tcmpcrnturn <lenccC'n IC'ntnull'nte con In altura <luraute In 
noche. La tasa de C'Ufrinmiento es cnsi uniforme en la cnpn rPsi<lunl, hnce que el 
perfil de temperatura se mru1tcngn cercano al adiabiítico. 

Confom1e In nochl' progresa, In pnrtc inforior ch• la capn residual se trasforma 
debido a su contacto con el phu en la capa límite C-'tablt:. Esta f.'~ caracteriza 
por estar el nire con uua l'.'itnbilidnd estática y uun turlH1li>11rin esponídieo. Lo:<> 
contruninnntf's f'mitido~ rn e! interior t!t· t·!lt ;1 rnpa .... e dis1w1:-.111111oct1 wrti<·;1l1JH'Jltl'. 
Y, ni piU'cccr, se dispersau mucho rnús rúpiclo a 11i\'d horizoutnl (Stull, l!JSOJ. 

3.4 Estabilidad Vertical de la atmósfera 

Eft>rt.11t-mos nhora un trnta111ieuto mlÍs formnl di' lo CJtll' c11tc•ndt•mos por 
vnrindón ndinbátic·n dt· ln tt~mpl'rnlnrn. Como \'imos 1U1t1•lioru1e11tr la distribución 
vcrtknl dl' tempc•r;1t11rns r11 In!:. pnrtC's bajas <le In atmósfrrn M' drhl' u los efoctos 
de lns corricntcs de com·pc·rión pwcluriclns por el cout nctu dd nirt• cu11 el stwlo 
y a Ja <lisminución de.• la prl'~ión ron la uhuru. Cunnclo 111111 JllH!->fl dl1 aire seco 
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asciende verticalmrntc_> en el seno de la ntmúsfcrn alrnuzan<lo capas sometidas a 
presiones cada vez nuís débiles, se <lilatn lm ... til alrnmmr In pl'esión d(• equilibrio. 
Esta cxpansiú11 se realiza n cxpl'U~as de sn l'llt~r~ía interna sin cambiar cnlor por 
conducción o rmliaciúu cou las capH~ dL• uire \'cl'iua~. 1·:. d<'cir, se trata tle una 
expnnsic'm acliabñtirn. que \'11 acompalincla cl1• un (>11friamic11to. Por lo tanto para 
unn nt1nósfcra en equilibrio con\'L•ctivo cxistiní. una dis111ii1ución vertical <le• la tcm~ 
peratnrn a partir de la superficie de la tÍl'ITn que puede medirs<' por "l índin• 
a = óT/6z, lhunado cocficieutc de cufriami1•11to adialní.tko <ld airl' seco, r <¡uc 
representa la disminución 6T de la tempcrntum corrcspon<licntt• a una variación 
de altura 6z. Veamos a contiuuación comb podemos obte1wr a 

Por ser una evolución nc1iab1\tica1 de acuerdo cm1 la ecuación calorimétrica, 
resulta: 

óQ = CpóT + Mp =O, 

donde e,. es In capacidad calorífica a presión constante y h es la entalpía. Si 
admitimos que el aire se comporta como un gas perfecto, h = -\'. De esla 
manera tenemos, 

CpóT = Vóp. 

Ahora bien, como en tocio momento hay un equilibrio de presiones, el valor 6p será 
equivalente a la variación de presión experimentada por d nire exterior, que para 
una columna de altura ó:: viene dada por la ecuación barométrica: 

6p = -pgóz, 

donde pes ln densidad del aire nsccndcutc, lu que cu prinll'm aproximación pode· 
mos considerar igual a In del aire ascendente. Por lo tanto: 

Cp6T = -Vpgóz. 

Tomando In unidad de mnsn nscen<l<·nte, serlÍ pi' = 1 y por lo tanto 

óT g 
Q = -¡; = c;;· 

Substituyendo Jos valores g = 9.Slm/ s1 y e,= 0.240cal/ g ºC resulta: 

o= 9.8 x 10-3 ºC/m, 

equivalente a un gradiente de enfriamiento de O.SºC por cacl• 1\111 de altura (gra
diente adiabático del aire seco). 

Por último, hnhlamnos de !ns rnn<liciunes d<• <»tnbilida<l e iiwstnhilidad ver· 
ticnl dr la at111c'1sfera. 
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Cuando las comliciones atmúsféricns 110 fa\'Ul'l'Cl'll d dP~m·rollo de corrientes 
verticales (ó de convección) cu el uirl". se din• <1uc In ntmósforn <'S "cstahlc"; por el 
contrario, si tales corrientes ti<•111•11 lugar Jibrcu1c11tc eu la utmó.-;fern Ja::; rondicioncs 
son de inestabilidad. El criterio de estabilidad e i11cstuhilid11d dc¡ll'11cle de que la 
disminución real de temperaturas t'Jl d uirc con la altura, n• = 6T/6:, sea mayor 
o menor que el gradiente ndiaLf1tico del aire. 

Supongamos que inicialuu.·utt• lmy equilibriu tl•1111il'u, es derir, que la tem
peratura To de un elemento <le masa de nirc <JU<' cumienzH a ascender sen igual a la 
del aire exterior To'. En un punto l, si tundo a una nltura 6z, la temperatura de la 
masa ascendente será T1 =To- a•6:, miestrns que la tcmperntura del aíre exte
rior será T: =To' - n6:. Por tanto, exh;tiní uhorn tnu1 diferencia de temperntun:Lc; 
dada por la expresión: 

T! -Ti= (o' - o)6z. 

Si o' > o y 6z >O (ascenso) resulta T[ > Ti. es decir In mnsn de aire se encuentra 
a una temperatura inferior a In del ambiente y su densidad es mayor, tendiendo a 
regresar a su posición primitiva. Si o'> o y 6z <O (descenso) resulta T! < T1, 

es decir, se encuentra rodeada de nire a menor temperatura, o sea más denso, y 
por ello tiende a subir y recuperat· la posición original. En ctrnl<¡uier sentido que 
se separe, el aire vuelve siempre al nivel de pm·tida: huy e.•tabilidad vertical en la 
atmó•fera. 

Por el contrario, si a-•< n y l>: <O (ascl'nso) resulta T: > T11 es cl<~cir, la 
masa de aire se encuentra rodeada siempre de un aire nuís frío y mfts deusu, y por 
consiguiente sigue ascendiendo con velocidad creciente, desarrollándose violentas 
corrientes verticales bajo condiciones inestubles. Si 6: < O (cbcenso) resulta T: > T1 ¡ en este caso la masa se encuentra rodeada de aire m1is cnlicutc y ligero y 
tienden seguir descendiendo. Por lo tanto, si o• < a, el nire sepnrado de su nivel en 
cualquier sentido tiende a separarse cada vez más: hay ineJtabilidad vertical en la 
atmÓ3fera. Las corrientes verticales de aire en una atmósfera inestable transportan 
el calor de las capas eu contacto con el suelo n las capas superiores, y esto da 
lugar n corrientes de Wre frío ck•scendcnte que se cumprimcn ndiahitticnmcute 
aumentando de temperatura. Si este proceso <lt• mczcla ronvecti\'a persiste durante 
algún tiempo se alcanzan condiciones en que n' = o, y por lo tau to T( = T1; en 
tal atmós(era una masa de aire que se despl112a verticalmente se encuentra siempre 
.w<lca<la µor aire n igual temperatura y, por consiguiente, sobre ella no actúan 
fuerzas que tienden a volverla a su posición de equilibrio ni tampoco a separarla 
de esta nueva posición. Se dice entonces que el nire está en equilibrio neutro. 

34 



3.5 Principales Factores Meteorológicos importantes en la Dispersión 
de Contaminantes 

En Jns scrcioncs nntNiorcs pudimos pcrcatnrnm. que los llll'cnuismos que 
rigen los efectos de la meteorología uu ::;011 nada triviales, pues se halla ÍO\'olu
crado como principal protagonista el complejo problema de la turbulencia. Por 
otra parte, la dinámica de las sustancias contnminautcs iuy<•ctndns n la atm<ísfcra 
es regida casi totalmente por este 111ernuis1110, lo cu<il lrnct• qm• el cstuclio de la 
propagación de los contruuiuantes sen un prohlL·mn aiíu 11uís complejo. 

Sin t'lllhnrgo, 110 es el único factor 1111·t1·orul1igiro (jtlC' afortH In di~persion de 
contami11a11tcs¡ cxist1·11 \·arios más, cnfrl' los <¡W' st• t'lll'llt'J1trn11 (Za111u·1ti, 1900): 

n) El viento horizontal (rapidez y clirecdbu), el cuul t•s g<•uenulo por la compo
nente del viento gcostróílco, l'Sto t'S. por el grndicntl' dr im·..;ÍÓ11 en ln partf' 
superior de la PDL, nltl•rnclo por contrilmrio11f'"i dl1 1:1 ... f111·rza~ <ll' friccic'in del 
suelo y por los efecto~ mcteurulúgico~ d{' lus vil•ntol'J lorall's. 

b) Ln estnbilídnd ntiuosférica, esto es1 una forma simple ele cli,...ifirnr los <•:-,tados 
turbulentos de In atmósfera, los cunles nfcctnn la li\.'>R de difusión ele los 
contnminnntrs. 

e) La elevncion sobre el uivcl del piso. 

d) Ln intensidad de ln temperatura dP inversión la cu;tl li111itn Z¡. 

e) El movirnieuto vertical el., la atmósfera debido a >istt•mas el<• altn o baja 
presión, o a complejos efecto:-, del tc1Tt•110. 

Ln dispersión verticul y, en .-ar grndo, la horizollt al depende de ltL'i propiedu<les 
de la PDL que sou carncterizadas por: 

a) Las condiciones ele cstnbilidad en la PDL 

b) La altura Z; de In PDL 

c) Ln profuudidnd /¡ de la capa de Ul<'Zrla, c'tº es el l'spcsor de la n·gión tur
bulenta nuí.s proxima ni piso. 

d) Las irregularidades del teneno. 

La P-Rhthilidad atmosférica JlUC'd<' , .. •i l'atéH·f<'rizmla por rnrios 111i-todos o 
parámetros, tales como: 

n) El número <le flujo el<• Richnrdsun (R¡), esto es, la relnción entre la tasa de 
disipación de turbulcncin (por flotación) y la tasa do crcnción do turbulencia 
(por corte). Trurmos n, < o purn coudicionl'S illl':,tahll's. R¡ = o para 
condiciones ncutrah•s y R¡ > O para c0Hllido11l's c:,tablcs (Snlcido ;\., Sozzi 
R. et al., 1993). 

(h) El mímero dt• Ridmnlson grudil'Htl' ( R1 ) t·~ t11u1 \'t11im1tc del 111'111ll'ro dr flujo 
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ele llicharelson {R¡ ), el cuál resulta cukulahle uuí.s füdluwutc ya que drpencle 
solnmente de variables metcrl'olúgkas llll'tlias. TamhiC:.n aquí tcurmos que 
si R¡ < O la conclil'iún es inc!itablc, si R¡ = O la condil'icín es ucutra y si 
R¡ > O entonces tcnc111us una t.'on<lidún t•stublc. El \"nlor nítieo de R1 es 
igual n 0.25. Cuan<lo R, > 0.25, lll estratilkad{m cstublt· suprimt• la turbu
lencia conelucicn<lo a un flujo prúcticn.mentc huni11ur 1 i11dm;o cu presencia de 
esfuerzos cortnntcs clcl \'icnto. En condiciones incstahlc•s, en cambio, cuando 
el módulo de R1 es mayor que la unidad se tiene eo11vt'<"ciÓ11 lihre (Sakido 
A., Sozzi R. el al., 1003). 

e) La longitud de ~Iunin-Obuklio\' ( L) fi:.,icam1·11te puNh· iuterpretarsc como la 
altura bajo la cual los efectos <ll' fiutacilm <lominau a los efectos de cortes del 
viento en In producción <le turbulencia. Tenemos que t. < O para ("011diciones 
inestables, ~ O para neutrales, y > O para t•stablcs. Por utrn parte, tenemos 
que, en situaciones com·ecti\'as, t•stus t(•rmiuus dP prnducciún de flotación 
como ele corte, sou nproximu<la111c11te igunk·~ eu : = -0.5L (Suicido A., 
Sozzi R. et al., 1903). 

Hasta aqtú hemos expuesto sólo algunos conceptos de la meteorología. Sin embargo 
estos serán suficientes p1tra po<lcr establecer la dimímica inicial o condiciones ini
ciales de nuestro modelo de dispersión de contaminantes drsarrollado en el capítulo 
6. Por otro Indo, esta rcscún también uos proporciona los dementas mínimos para 
poder entender algunos de los muchos modelos de dispersic'm de contaminantes que 
se han venido <lcsurrolhu1do en la actuali<lad y que u contimmciún expondremos 
con más detalle. 
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4 
MODELACION MATEMÁTICA DE LA CALIDAD DEL AIRE 

Desde hace unos 30 m·1os la contruniuación atmosférica ha venido creciendo, 
siendo hoy día un problema de primera línea por las dimensiones nkanzndas. Por 
ello, numerosos científicos han in\"crtido muchos esfuerzos pnrn lograr una solución 
a esta cnlimidad del siglo XX. Muchos estudios se hnn hecho al respecto, partid· 
pando en ellos investigadores de todas las áreas de la ciencia, en particular físicos 
e ingenieros, los cuales han generado una gran variedad de modelos con el objeto 
de entender y comprender mns clnramcnte el dificil prnblemn ele In dispersión de 
contaminantes en la atmósfera. A continuación expondremos de una forma con
cisa los principales modelos que son utilizados en In nctunlidad por Ja EPA en sus 
campañas dr control y prevención. 

4.1 Modelos de Elevación de Plumas 

Con frecuencia los contnminntt•s emitidos n IH ut111Ú:,fi•rn pusl'eu mu1 tt·m· 
peraturn cuusidrrnblrmentc más alta que el aire drl'undnntt'. Vnrios <lt· los con
taminantes industriales son emitidos desde chimeneas y por lo tnnto poseen unn 
cnnti<lacl de movimiento inicial vertical considerable. Ambos factores (flotación 
térmica y el momento vertical) contribuyen nI incremento verticnl de In altura 
promedio de In plumn por arrihn de ln ch.ime1lCa. Estos procesos terminan cuando 
la flotación inicial de In pluma se pierde al mezclnrse con el aire del medio ambiente. 

Las consecuencias físicas del fenómeno antes mencionnclo es generalmente 
cuantificado por un único parámetro. la elcvnción ele la pluma óh, definido como 
el desplazamiento \•erticnl de la plumn en In fost· inicial dl' Ja dbpt•rsión. ).,Iuchos 
estudios han proporcionado formulas semiempíricas para evahuu· óh ( t'.g. Driggs. 
1975); otros han propuesto descripciones más complejas y comprcnsivai; de muchas 
interaciones físic1L<> f>ntn" Ja pluma y el mc,<lio ü111bicute (c.g., Golay, 1082). 

Una revisión de las formulaciones semirmpíricas disponible:; pEU'lt el rñlculo 
de 6h {Y sus vuriacioncs ron In distancia de sotnvrnto (hada donde va el viento) 
desde la fuente) es presentado por Strom (\'er Stem, 19i'G) \' Hnnna et al. (IOS2). 
Vru'.ias ele h1!i f'>runriones parn óh tienen las ::iiguiente funun:. 

óli = co11,-.t(Qj.iu'). 

donde a, b, c. son constnntes 1 .r es In distanciu de 80tUVl'Uto y /1 t•s In rduddnd del 
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viento en z., la altura de la fuente; Q h esta dado por: 

Qh = Q.,.C1,(T, - T, ), 

donde Cp es el calor específico a presión constante, T, es In temperatura del gns, 
T, la temperatura del ambiente en:, y Q,. es la tasa de UllL<n emitida dada por: 

donde p6 es In densidad de )ns emisiones, R, el radio de snlida y t'., es la \'elocicla<l 
de salida vertical. 

Entre otros esquemas, el método de Briggs ( 1969) es uno de los más conoci
dos. Este método define el parámetro de flujo de boyancia por 

Fi = gV,R;(T, - T,)' 
T, 

y la distancia críticn de sotn\'cnto x•, como: 

{

? 2/5 3/• • _ _.IGF6 z, , para :, < 305111; 
.r - - ,,, 

61 F6 , para:,~ 305111 , 

donde :, es ln nhurn <le la fuente. Ln distanrin crítkn J'• se¡mrn lns etapas del 
lernntnmiento de la pluma, como se discute ubnjo. 

Pnrn x S J'', el comportamiento del lcrantmui('utu dr In plmnn ¡mrn todas 
las estnbilidndes atmosféricas sigut• In formulu : 

estando In const entre 1.6 y 1.8 , con un rnlor sugerido poi· Briggs ( 19i2) de 
1.6. Para x ~ .r•, donde la turbulencia atmosférica juega un ¡mpcl dominante, 
el levantamiento clc:> In plumu llega n ser para todns !ns cstnbilidncll':; atmosféricas 
igunl n: 

( 

') -·1 1 3 2 lGx 11 ,. 4.r 
Ll.h{x)=J.6F61,,-1x'i' ::-+--+-:--(-) (1+-5) 

l> 25,,.• ü J'. J'. 

Subsecuentemt•ntc, Briggs ( 1075) mejoró las erunciorn·s para PI lc\'nntmnicntu fiunl 
debido n In turbulcncin. El prnpor<'iouó formulns sepnrndns pum In turbuk•ncia 
inducida mecánicamC'nte v com·erti\'nmeute. E<itn llUl'\'a fonnulnción fiw utilhm<lu. 
por Turncr {1985) como discutiremos uuís udehmtc. Otras fon1111lnrio1ws hnu sido 
propuestas, entre otros, por Holhmd (1053). Dnmnnuge (1066), Briugfr.lt (1960), 
Fay (1970), Cnrpcnter (!Di!). 
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Lns eruaciones nntrriorrs sou utilizadas para plumas flotantes. esto es, 
cuando Ta > Tu. Los jcts (Í.l',, plumas 110 flot1111te~ con T11 ::::: Tu) pueden ser 
tratados con ecuaciones similares. 

Turner (1985) usó las formulas <le Briggs (197~) y prupnsu una rutina genera
lizada que calcula simultiineamente el levantamiento <le la pluma y la penetración 
de la misma en la capa por arriba de la altura de mezcla. Esta• rutinas a•umen 
que ciertos datos meteorológicos como la temperatura y la velociclncl del viento 
son disponibles por capas y que la altura de mczdn /¡ )' el grn<lil'lltc <ld potencial 
de temperaturas DB/D:, por arriba de lo, altura h, so11 conocidos. Las formulas 
semiempíricas presentadas anteriormente han mostrado, l'll muchas cnsus uu ttlto 
grado de imprecisión. Métodos ndicionnlcs lmu sido propuestos pttru J11'0\'cer, ni 
menos en teoría, una mejor rcprcscutncióu física de· los dos fc11ú111c11os lní.sicus 
relacionados con el levantamiento ele uun pluma. 

(i) Un incremento vertical <le la línea central de la plullln 

(ii) El encausamiento del.aire atmosférico <lcntro <le In pluma y su co11secuente 
esparcimiento hórizontal y vertical. 

Briggs (1975) tabuló las características de 22 moddos básicos dt• ll'\·an
tamiento de pluma, y muchos más han sido desarrollndos desde entonces. No 
tiene caso repasarlOs todos, pero algunas breves consideraciones ace1 ca de alguuus 
de ellos son necesarias. 

El mo<lelo integral <lcl levuntamic•nto de pluma ele Sdiatw1<um ( !OiD), per
mite una solución númerica de la ecuación <le la conservnción <le mnsu 1 momento, 
concentración y energía térmica. Este método parece purtirnlarmentc efectivo (al 
menos cerca ele la Cuente), pues no usa una aproxiumción Doussincsq conn'm y, 
por lo tanto, permite el tratamiento de un flujo de un jet con una densidncl muy 
diferente de la del aire. Sin embargo, este mo<lelo falla ul obtener y precisar la 
inercia. de In masa efectiva fuera de la pluma, parece contener un tc.'.•rmino incnl de 
arrostre, y muestra problemas con la conservación de la masa. 

Golay (1982) ha propuesto una aproximación aún más compleja; un modelo 
de encause diferencial cnpáz de simular el cloblullliento de las plumas en estructuras 
atmosféricas verticales complicadas 1 in~egrundo númericamente las ecuaciones de 
la conservación de la masa, cantidad ele movimirnto, t•1wrgín. \"apor clr ng1111 y las 
dos ecuaciones para la energía cinética turbulenta y 111 viscocidad de vórtice en 
la forma pesentada pur Stuluniller (1974). La principal lintitación <le la uproxi· 
mación ele Golay es la detalln<la información meteorológica que se requiere, esto 
es, el perfil vertical de la velocidnd del \•icnto, ln tl'mpen1t11rn poteudal \'irtunl, la 
humedad relntivn, la energía cinética y \'i.rosiclnd turbulenta. Gh•rnkning (1984) 
ha propuesto tUHl npruximacióm 111á'i si111plc, In cunl iukgra mímericmnc>nte las 
ecuaciones de conservación, sin embargo tiene muchas suposicion('S simplificadoras 
(Ja pluma es simétt'Íl'tl COll rt'SJH.•cto U s111•j<' c1•11!11.J y .,ti., llSJH'l'tos tri!liw1·11-.io11a}f•s 

son ignorados). 
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Henderson-Sellers (1987), han desarrollado un modelo comprensivo que 
abarca tanto la elevación de la pluma como la dispersión de contaminantes dentro 
de '4na formulación númerica. Los resultados son expresados en té1minos de la 
trayectoria <le la línea central, de las velocidades y de la tasa de esparcimiento de 
las concentraciones al nÍ\'cl del piso. El modelo tamhién se purcle aplicar a casos 
de vientos y campos de temperatura no uniformes, a.'iÍ como n terreno urbano. 
El modelo ha sido implementado en un avanzado paquete de "software'º (llamado 
PRISE) que puede correr en una PC (computa<loru personal). 

Probablemente la técnica má.s prometedora para la simulación de la flotación 
de una pluma en condiciones inestables es la del "gran vórtice" (Largc Eddy Si
mulation), Nieuwstaud y Valk (1987) aplicaron tal mo<lclo a una fuente lineal, en 
la cual la flotación fue sumada, incrcmcntauclo la tcmperaturn. <le la fuente con 
respecto a la temperatura del medio ambiente. Trabajos posteriores en este sentido 
fueron desarrollados por Van Harcn y Nicuwstnnd (1989), <1uir11es ohtu\'Ícron un 
acuerdo razonable entre la salida de modelo de grnn vórtil'c y el campo expe
rimental de Carras y Willinms(l984). Esta simulación <le grnn vórtice permite 
una diferenciación entre la fracción dd movimi<'nto dr unn pluma causado por 
la turbulencia convccth·n y el causado por la flotaci6n de ln pluma misma. Esto 
último parece no obedecer la Ley 2/3 de Driggs. 

Otro proccdimicutu iWlUlZa<lo de computnción c:i d SE?v1 (Stack Exlrnust 
Model), desarrollado por Sykes et al.(1989). Este moddo es el má, <letnllado 
dentro de la jernrc¡uía de modelos atmosféricos <lesarrolla<los por la EPRI ( Electric 
Powrr Rcscnrch lnstitutc). El modelo usa técnicas <le simulación de ~tndo.~ de 
ln turbulcncin en un esfuerzo pnrn simular la fose i1úcinl de la phuun. iu(,,·luyenclo 
la flotación de su dl•vndón. SEM u.sa d promrdio ele Rcynolds <le las Cl'<1aciones 
de Nnvicr-Stokcs, bajo la suposición ele un fluido Boussincsq incompresible. Estas 
ecuaciones son resuelta_;;, numéricamente usan<lo In técnica de difercncii:t~ finitas n 
segundo orden. El modl'lo gencrnlmcnte provee soluciolll's cl1' c~tndos estal·ionnrios, 
awique es cnpnz de simular flujos depc•ndientl's del tiempo. 

4.2 Modelos Eulerianos de Dispersión 

La difusión del aire contaminado puede ser simulndo numéricamente por 
val'ilt8 técnicas, las cuales c:itnn dividida~ t>n <los categorías: 

(!) Modelos Eulerianos 

(ll) Modelos Lagrnngianos 

Cn<ln w10 <le éstos tiene ventajas y dcs\'l'ntajn~ cu el trntnmieuttJ de los 
fenómenos atrno~féricos. ~luchas autores, en pm·tkulnr Lnmb (ele Longhetto, 
1980), han investigado estas dos aproximaciones y sus interrelaciones con detalle. 
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La diferencia básica entre la \'isión Eulcrimm y la Lagmngiann :-.e ilustra en la 
figurn 4.1 (Znm1etti, 1990), en In rual d si•tt•ma de rtfrr<"ncia e> fijadu (esto es 
con respecto a Ja Tierra) mientras que el sistema de rcf<'rc11da Lngrm1giano sigue 
el avance medio del movimiento ntmosÍ<~rico. 

A continuación presentaremos los fundamentos de la aptoximncióu Euh•riarm 
y sus técnicas principales de JllQ(lelncion para la <liínsh'.111 ntmosfl•rica. Los métodos 
Lagrnngiru10s serán discutidos pusterioruwute, 111il•11tra~ lfllt' lo:-. mmlr.lus tle dis
persión Guussianus 1 los cuales pueden ser \'Ísto como E11ll'ria11os ,·, Lngraugianos, 
son presentados en la próxima sección. , 

La aproximación Euleriuna rst1í basndn (Lmub, l!JSUJ 1·11 la const•n•ación ele 
la masa de una sola especie de cuntami11autc1 cuya ro1U'l'1ilrad1'm <lc11utamos por 
c(x,y,z,t): 

De 2 {ji= -V\?c+ D\1 e+ S, (4.1) 

y que resulta similar a la ecuación para la conservm·ión del ngua, pero con un 
término ndicionnl (frecuentemente despreciable) que rcprcsl'llt a In difusi<in térmica 
molecular D \12c dunde D es el coeficiente de difusión molecular (alrededor de 
1.5 • 10-•m2 s- 1 para el aire). 

Suponrmos que la velocidn<l V puede ser rcprest•utn<lu como la suma. <le una 
componente "media" y una "fluctuantc11

: 

V=ii+u', (4.2) 

clonclc ü representa ln porción del flujo que se resuelve usando mC"<licioncs o mo<lc· 
los metcrcológicos1 y u' es la componente restante no rcsm•lta. ~osotros también 
suponemos: 

c=<c>+c', (4.3) 

donde <> denota el promedio sobre Wl cnsnmble l teórico) cuyo signifirndo es 
aclarado más abajo. Substituyendo !ns ecuarimu.·s (4.2) y (4.3) en ( 4.1) y tunmndu 
el ensamble promedio, tenemos: 

fJ<c> _ 2 
-{)-

1
-=-u·V<c>-\?·<c'u'>+D\1 <c>+<S>. {4.4) 

En In cunl, de acuerdo con la hip1'1tl•sis l'rgúdku, sc supone 11m· 

< ü > = ii y < u' >= O. 

Los mocldos 11wt1.•rcolc'1gkos tit•m•n 1ma pordú11 u' grnud1· 110 n•suc·h a. lu nml es frc· 
cuentemcnte dd mismo ordl'u qm· In umguitml ü. D1• m1uí lJlll' 1·1 término< c'u' > 
sea muy grnndC' y contenga murho 1lt· 111 clifnsit'111 tl1• \'tjl tiec·s. cl1• In tudmlcuria nt
mosférirn, rnyos t•Ít•do~ dispcn;Í\'os ~t·nn del onh·11 tll' mnguit111l ú más grnndc qttl' 
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Fig. 4.1. Sistema de referencia Euleriano (a) y Lngrangiano (b) 

para el movimiento atmusférico 

los moleculares. Hnsta cun un 111mlelo mel<•urol1'1~it·o p1•rfocto. y clnmlo iuformndún 
detallada uccrca de ü(.r, y, : 1 t), las c.sl'nlas cspuriul )' ll'IUJHn·nl clel \"1'.11 ti1·1.· turbu· 
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lento de menor tamaño son tan pequeñas que una correcta iutcgrnción numérica 
de la ecuación ( 4.4) sería prácticamente imposible. 

La comprensión de u' como una componente sin solución (que puctll• ser mini· 
mizadn pero nunca eliminncln) es In llnvc para entender el ~iguificn<lo del protm!<lio 
sobre el ensamble. Lamb(l980) clarifica este punto notando que u' es 111rn \•aria· 
ble estocástica, esto es, existe uun familia infinita ele funciones u <Jlle satisfacen 
la ecunción de movimiento. Cndn posible miembro de la familia u genera una 
concentración diferente c. El promedio, como un mlor nccrtudo en el til•mpo, de 
todas las posibles coucentrncioncs generadas por lns difcrf'litt's u dan el significado 
del ensamble "critico" < e >. Naturalmente, si podemos medir continuamente 
u y e en todas partes, podríamos evaluar el miembro exacto de la familia que 
ha ocurrido en realidad. Faltando esta infonuación, debemos asumir que toda u 
teóricamente aceptable será igunlmentc posible, permitiéndonos así, las mejores 
condiciones posibles para el cálculo de < e >. cu \'CZ de In e renL 

U na conclusión importante es que Ja suli<l1i < e >, proporcionncln por los 
modelos Eulerianos es conceptualmente diferente de los datos de la calidad del 
aire obtenidos por monitoreo. 

Del análi~is del ténniuo V'·< c'u' >en Jn ecuación (4.4), podemos extraer 
otro punto importante, esto es, se introducen tn•s nuc\•ns incógnitas. De nquí 
que la solución de la ecuación (4.4) requiera dl' unn relación entre un término 
meteorológico, o el término promedio< e>, y estas tres incóguitns adicionales. La 
aproximación más simple (cerr11clurn fenonwnológirn) est1í cladn por In así llnmndn 
Teoría-1( o teorín dd trausporte·grudiente. l'll la nml 

< c'u' >= -K\7 <e>, (4.5) 

donde K es un tensor (3 X 3) de difusión turbulenta cuyos dementos put'drn ser 
estimados por la salida de un modelo meteorológico o infericlm; c!P lns 111rdiciones 
meteorológicas. 

Lamb (1973) emluú las condiciones de mlidez de In ecuación ( 4.ó ). El con
cluyó que la Teorín-1\. es nplicnblc solnmcnte nmnclo T1 /Te << 1, donde r, es el 
tiempo máximo sobre el cual un \'orticc turbulPuto urnutif'UC ~ti intcgriclnd. sirn<io 
T, la ese.JI\ rle tiempo del campú <e>. ( i.e f) <e> /Bt =<e> /T,). De aquí 
que In Tcoría-1\ es aplicnhle cuando el cambio en Ja C"oucentrnción < e > tiene una 
escala más grande que el trnnsporte tmbulento1 conclicióu que es frecueutemente 
violada cerca de las fuentes muy aisladas (cloude Te l's corto), espcrinlmente con 
grandes vientos horizontales. 

Suponer lu ecuación auterior. til·m· llJlU nplicnd1'111 limit11clu r nmyores li
mitaciones ha mostrado en el trntnmit'ntu ck ÍUC'lltl'S p1111tunlrs en condiciones 
inestables. Han sido propuestas formulnciones 1w'1s romplt'jns (u!mnclo miL'i c)rclenes 
de mngnitud} para ernluar < c'u' >1 sin embnt·go d problemu no hu sic.lo resuelto 
completamente. 
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La ecuación (4.4) bajo In hipotesis expresada por (4.5) se simplifica poste· 
riormeutr suponiendo adl'más que: { 1) el tensor R es dingonnl, (2) la difusión 
moleculnr es <lespri•cinbh•, y (3) e representa Jn com·entradón de un cuntaminnnte 
no-reactivo (i.e < ; >= S). 

Con estas simplifkncioues las ecuación (4.4) ~e transforma en la ecu~ción 
"emiempirica de la di/uJ1'ún aimóJjérica. 

8< e> _ -o¡-= -u· V< e> +V· KV< e> +S. (4.6) 

Esta última ecuarión puede set· integrada { annlítica o 11unu~1kameutc) si las \'a· 
rinhles de eutrnda ü, K y S son <ludas con las coudkiones inici;tles y clr. frontera 
para< e>. 

En el rnso de unn única fuente cstacionnrill, el término fuente es tratado 
comt'mmcutc como unn con<liciou <le frontera dt> barlovento (de donde viene el 
viento). Para u1111 1·docidnd promedio del vieuto ü(x, y,=, t) soplaudo en la di
rcccic1n positiva del eje x, las condiciones de froutcra de bnrlovento en cJ plano 
(y,z) son las siguientes: 

Q 
<e>= ü{O,y.,z, + llh) 6(= - :, - t.h)6(y-y,), (4.7) 

<lonclr Q es Jn tn:.a con la que se emiten los contnmi11autes1 :, es la altura de la 
Cue11tc locafüadaen (O, y,), llh es el levantamiento de la pluma y ó es el operador de 
I\roncckrr. Usnudo Jns condiciones d(' front<!l'll y 1isunüeuclo un estado estacionario, 
In ecuación (4.G) se simplifica a: 

ü ·V< e>= V· IC V< e>. (4.8) 

A continuación vamos a discutir algunos modelos de dispersión de contaminantes 
que se han creado usnn<lu esta teon'a. 

(!.-) El mocklo de c11j11 simple (single box modd, SDM) 

El SBM (Lettau, 19i0) es el modelo unís simple de cnlid11d del iúre y está 
basado en la consC'rvnción de la mnsn rn d interior de una chju Euleriann, in cual 
representa una área extensa, como po<l1ia ser Ju de una ciudad. El concepto físico 
bajo la aproximación del modelo de cnjn es descrito en la figura 4.2. (Zannetti, 
1900) 

La ecuación de In conservación de la masa c:;ta dn<ln por 

D(c=.J_Q-c·'~ 
8t - ., tl.r' (4.9) 

si1•1ulo :, In varincic'.m 1.•11 el tiempo <le Ju alturu dt• 111 capa dl' 1111•;.:clu, ~.r y 6y las 
cli111•'1I.'iio1tl'ti d1~ Ju caju, Q Ju 1•111bib11 ro11~t1111tc.• por u11id111l de• 1írrn 1 e In vminció11 
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Fig. 4.2. Modelo simple de caj<t. 

promr.dio en el tiempo di• In coucentrndón en el i11tc1iur dl· Ju cuja y u la velocidad 
del viento de entrada y cuyo valor ::,e considera co11st1111tl•. La intcgral'ión de esta 
últinm ecuación esta dada por (Venkatr11111, 1978) 

c(t):;(I) = c(lo)z,(lo)<.rp(-1/Tt) + QT1( 1 - clp(-t/T1)), (4.10) 

donde lo y Ti represeutiu1 los límites de integración. 

Si In dinámica de z,(I) se conoce, la cruarióu (4.10) penuite el cálculo de 
c(t). En condiciones estacionarias (i.e 1 =oc) tiende hncin el límite: 

r(oo) = Q(T¡/:,), (4.11) 

lo cual es muchas veces una suposición cunsirstncionnria, razonable en los estudios 
urbanos. 

El SDM hn sido con frceurndn uplil·ndo simultiírn·;:1uu•Jltt• ¡¡ coutnminantcs 
inertes y reactivos¡ en el último cu~u. Ja cruaciúu {·l.lU) ha sido modificada in· 
corporándolc un término químico en el cálculo cid lmliu1ce <le mnsn. Como un 
ejemplo porticular de sus nplirncione•, ~bzuros( 1978) U>Ó un modelo de caja 
pnrn computar el azufre atmosférico sobre E11ropn 1 inrnrponrnclo simulti'1m•11m1•nt<' 
las emisionrs naturales y untrupogé11irns 1·11 la rt:unciúu (·1.10). T¡¡1uhién Jl'U:-><'11 y 
Petterson (1979), quienes usaron unn sun<la ncli-.tic11 p11rn e\·11l1111r : 11 encontrnron 
lllln COIH'o1·tln11rin l'lltn• los rrsultndos arwjado.., por d SD:d 1•11 rl c1ík11lo <lf' C'( t) 
y !ns mrdiric1111•s de r011n•utrncioues 111"l1illlil3. 



(2.-) Modelo de Slug ( Slug m<>llcl, S~l) 

Vcnkatram ( 1978) mostró que el modelo ele l'njn til'lll' unn gl'lln rcmtidnd de 
inercia y no puede mnuipulnrsr hpropindamt•ntt• para «.'mn\Jio:-. tt•mpuralt·~ ní.pi<los 
en q o en u. Propuso Pl SM co1110 mm mcjorn lid 111taldo lit> caja, l'specinlmcntc 
durnntc los episodios de estanc111niento. El SM prrmitf' u In t•o11n•11trnci<'.m r variar 
en la dirección x {a lo largo del \'ieuto) y en la clin·cciém z. pero asume que In 
concentración no \'nrín en In clin.•cciún y (tnmsvers1il al rh•ntu). Esto no~ permite 
escribir la ecuación de In conscr\'aciún <lt• In musa <le la caja en término <le <los 
dimensiones (x,z) : 

O(c,z) + O(c,:) =O. 
at ax (4.12} 

donde x es la distancia en el interior de la caja. Definimos la cunccntración promc· 
dio en x como c(x ), donde : 

•«•) 
c(x)z;(x) = J c(x,z)dz, 

o 

{4.13} 

y z;(x) es la altura de mezcla o el tamaño vertical de In "pluma urbana" generadas 
por las emisiones Q del nivel del piso. 

Las solución de la ecuación ( 4.12) y ( 4.13), después de que las emisiones han 
cesado, (es decir, que Q =O} son: 

c(x} = { (x - ut)Q/z;(x), para t 5 x/u; 
O, paral>x/u. 

Para t = T¡, el esquema de arriba propiamente <la e = O a trnvi's <le toda In 
caja, ya que la solución de In ecuación (4.10) no es capaz de reproducir este flujo 
completamente. 

(3.-) Modelo de cajas Múltiples (Multi-Dox mo<lel, ~IM) 

El modelo de cnjns incliviclualrs ha si<lo cxtcwlido n si111ulacio1u•s con cajas 
1miltiples (Ulbrick, 1968; lleiqunm, 1968; Gitford )" Hanna, 1973). Johnson (en 
Stem,1976), describe el modelo multicajas en la fonna nu\s simple por In ecuación: 

J.c;.1 = [(F,_ 112.; - F,t1¡2 •1 ) + (F,.,_,1, - F,,,.,.,¡,) + Q,.,t.t] / l', 

donde ó.c1,j es In variación promedio <le lu c01u.·cutrnción c1,; en la cnju i,j Jurante 
el intervalo de tiempo t.t; i,j son los índices ele In caja horizontal; Q;.;(I) es la 
tasa de emisión ele cuntanúnnntes de todas las fuentes en el interior de la caja¡ y 
V es el volumen de In cnja,(es dPeir, l' = ~x<!.h, >it.'n<lo /, In nlturn ele In caja). F 
representa el flujo de contn111i111111t" u travé:-i dl' lrn~ Indos de li1 rnjn¡ r.s dt•('Ír: 
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Fi,i±t/2 = c;,jAi,i±1/111;,i±1/11 

doncle A es el áren de un lado de la caja, u la compouente perpeudicular a A de 
la velocidad del viento, y el termino 1/2 en los índicl!s iuclica el lugar entre una 
celdn y la otra (por ejemplo, i + 1/2 significa entre i y i + 1, j -1/2 significa entre 
j-lyj). 

Ltu1 <los limitacio11cs principnk•.s lle t·~tu 111noxiutucitl11 l'.s ln poca importancia 
que clá n }a dispersión horizontal y el supuesto de uuu mezcla instantánea en la 
caja (especialmente en la dirección vertical). Sin ('Jllbargo, el modelo efectúa los 
calculas rápida.mente y en muchns ocasiont>s p1wcle pro,·ccr respuesta satisfactorias 
a bajo costo, especialmente en las regiones c1ou<lc 110 se encucutrn disponible la 
meteorología detallada y la información dl• los l'mbioues. 

A continuación hablaremos de n.lguuos modelos Eulerianos más avanzados. 

Debido n lns muchas deficiencias de• la Tl'orÍa-1\: ya llisrutida:;, lum !-iido pro· 
puestas muchas formulaciones Eulcrianas m1erns y 11uís compleja.-; para i;imular la 
dispersión ntmosféricn .. Eutrc ello.s1 dos lm11 l'l'l'ihi<lu pttrticuh1r utl•ución : 

( 4.·) Modrlo de clausura a 2' orden (Secorul-Ordrr C'lc»tlll' ~fu<leliug, SOCl\l) 

En vez de usar la aproximación de la Teorín·l\, cu la ecuucíó11 (4.5) 1 podemos 
calcular uua crunción exacta a seguuclo orcl<"ll parn condal'io1ws 1.1 Sl'gtt1Hlo orden 
de< c'u' >. Esta ecuación, sin e111baq~;u 1 iutrorl11ce Jlll('\";1'i ,·ar in bles, ndc111i'ls de las 
corrclndoues de segundo orden, hadcu<lo el sbt<'lllil iuclctn111it111c10. ru modelo de 
cerradura n segundo orden encuentra las rdncio11('S entre cstns uuevn.s varinbles y 
las antrriores. Usando esta aproximució11. Lewcllr11 y Trskel 1976) ohtttl'it•ron una 
ecuación diferencial parcial parn el flujo <le 11111~11 l'll l'u11clirione~ turbul1·ut 11.,, la cunl 
tiene un comportaruiento dual. Pnrn la pluma i11irial, t:uractcrizadll por su propia 
escn1n 1 que es más pequeña que In esenia dl• la turbulencia n111hirntul 1 la rnrnción 
muestra un comportamiento hiperbólico. !\-lirutras que, ¡nm1 l'scnla.., grnnclt's de la 
pluma, ln ecuación muestra una suave trnnsicir'.m a un curnportnmieuto pnrnhólico. 
Solamente este tíltimo comportamiC'nto puede ser C'Xplicaclo bién por Ja Tcoria·K. 

El modelo de Lcwell y Teske fue exitosameute compnraclu eu si111ul11ciu11es de 
laboratorio de difusiones en condiciones convectivas. El moclrlo fue capaz de predi· 
cir el levantamiento máximo de las concentraciones a pttrlir del piso. Compnra
doncs hechas con datos recolectodos experimentnl111r11tl' fuc•ron m"11o<i Hlrntnclores 
(Lewellen y Sykes1 1983), y ni las 1Ulil'strns ui lns L'o11n'11lral'iow·~ d1• la pluma 
fueron prcdichn.s conectnmente. DL• aquí que In nplirnrión de mocldos C'Oll una 
cerradura a ordenes más altos sea aím cuestionable, pese a qlll' alg,11110~ resultados 
recirntes (Engcr, 1986) han mostrado rnsgos alcutadon•s, 

(5.·) Modelo clr simulación de grandes l'Órtkes {Lurgc Eclc!y Si11111lutio11 Models. 
LESM) 

Como fue descrito por Nicuwstnclt )' Valk ( 198i), ltll modelo clr grnndes 
vórtices tn.les comu aquellos c!csnrrolltttlos por Dcnnlorff ( 1974) y Nicuwstadt 



(1986), rnlculau el movimiento huhulento n gruu e~cnln n•sulvicndo din•ctnmcute 
un ronjuuto <le ccunciom.•s ele Nnvk·r-Stukl'!'i motlifkllclu~. Estns :mu: 

(.) u1m ecunción clt• ummcnto ''filrracln" cou t6r111i11os c>Xtrus dP submuJln 

(.) una ecuncióu de ti•mpernturn "filtrada" l'OJl tfrminos cxtrus de submnHa 

(.) una ecuación ele Puisson para la presión 

{.) una ecuación <le transferencia de grnclit•nte pnrn lu t•erruclnrn ele todos los 
ténninos extras que describen lus movimiento.r; <le submuHa 

(.) y una ecuación para la energía de la submulla. 

Por filtrada, entendemos la eliminación de los mu\·imic~ntus a pequeña escala 
que son nítn nul, pequclios que la 1mJla 11rnul•ril'~1. Estas ecuaciu1ws son resueltas 
usando el método de diferencias finitas, "º" 111allas dl' aproxinmdarneute de 50 a 
100 m, e intervalos de tiempo de [> s. 

Usando los resultados del modelo <le D<•nrdorff (1974), Lamb (1978) simuló 
exitosamente la C'státicn de las partículas uo·ftotnutrs en condiciones convcctivns. 
Nieuwstanclt r ''alk (1078} a su Yez u~aruu una <'t'uncióu d1~ conservación pnra los 
contnminantes 1 la cual es resuelta al mismo tiempo con el LES!vl. Esta seguuda 
aproximación <•s capaz de reproducir bien los experimentos de laboratorio donde 
WiJHs y Dear<lorff reprodujeron el comportamiento cid contmuiuate no·flotnnte en 
condiciones convecth•as. Esta buena coucor<lancia ya uo fue vista en ln.s simula· 
cione!' dl' phunas Huta11tl's. 

Concluyendo, Ja, simulaciones usando el LESH perecen pro111etcdorns y rc
prcsentn In nproximación que es más t'l'rcana para reproducir la física en In difusión 
ntmosfériC'R. 

Sin embnrgo sus simulnciom.•s de plumas flutnntC's Jll'Ce:-iitn11 :;er iuvestigaclns 
más a fou<lo. Trunbié11 es posible, que ot1·as técuicas computacio11:tles, tales como In 
de Monte-Cario (modelo Lagrnngiauo <le partículns) '"ª" cnpaccs <le mostrar simu
laciones similares a muy bajo costo, reproduciendo el romportumiento estocástico 
del movimiento atmosférico sin resolver explícitiunentl' In:-; ccundones de Nnvier
Stokes, 

4.3 Modelos Gaussinnos de Dispersión 

El modelo Gnussinno de uua plunmn es el uuís rumím de los modelos de 
cnlidnd del aire. Esta basado en una fórmula simple dd <'mnpo de concentración 
(en 3 dimensiones} gen('l'jH1o por una fuente ptmtuul hajo coudiciuues d(' l'misión 
y mrteorologín cstacio11nrios. El modelo Gm1ssiuno de una pluma es visualizado 
cu ln figura 4.3. (Zauuctti, 1990) 
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Fig. 4.3. Pluma Gaussiaua <'11 uu si:-ttt·mu (lt.• L'uord1•1111<lus orit.-ut ndo cou el \'it·uto 
(i.e. a lo largo de la dirección tlt• ii). {n) F\iente de emision sirundn rn (0,0,ll). 
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Por si111pliricl11d, In pluma sl' dirijl• Jmciu In purtt• posith·11 dd t•jt• x. Eu un 
sistema ele rcfcn•ucin gruernl, }u fómiulu Guus~i111w tll' In plum11 1·s 1•xprc:mda.por: 

, Q [ l(A'"')'] ( l(:.+Ait-:,)'] 
c(s,r,\)= 2""h"•lül"'P -2 -;;: up -2 "'• ' (4.14) 

donclc> c(s,r} l's In concentración en r = (.rr,Yr,:r) debido a las emisiones en 
s = (J·.,. y1 • : 1 ); q es la tn:m dl' cmisioul•s; a11(j11 , el) y u :(j :'el) son las ck•sviaciones 
estaudar<l (ho1·iw11t1tl y \'l'rtical) <le la <listrihuciún espncinl <le la éoucentrnción 
<ll' Ja pluma (frcn1<.>Jlt<'lllClltC' a1, l'S refel'Í<fo a a!J ); j11 )" i: 5011 Jos l'~taclos de 
turbuleucin horizontal y \'l'rtical; el In distu11d11 dd sotU\ºt•uto del rcct•ptor n la 
fuente, clondr. : 

d = [(r- s) · rr]/lül, (4.15) 

ü es In velocidad promedio del viento cu In ulturn de emisión (se asume que Üz << 
(ii.r + iiy)1'2; Ócu• es la distnncia cid vil'lltu cruzn<lo cutre el receptor y In fuente 
(esto es entre el receptor y el ceutw <le la lin<'n <l1• In pluu1n), <lou<le: 

1/2 

~, •. = [1r- •I' - d'l . (4.16) 

y óh c>s el lcvnntnmieuto <le In pluma, d nrnl l'!I fuucic"iu <le los parámetros el<' 
emisión, la meteorología y In <list1111cia <le sotm·cnto d. Lll ecuación (4.14) es 
aplicada para d > O; si el :5 O, entonces e= O. 

Como S<' puede ver f1ícilmc11tl 1 In ccuacióu (4.14) se refiere a un cstndo esta
cionario (es decir no una fuucic'>n clt·l tiempo), wm condiciones mctercológicns que 
pueden st•r consideradas homogéuew .. y t'stul'iounrius en el i.lrca modelada, y no 
pue<le trabajar con rondicion<'s <lr calma, cloncle lül -> O. Sin embargo, la sim
plicidad ele In nproximnciém Gaussinua, su ftí.cil 11uu1t•jo1 sus !-11.'Ul'Íllos pnnímctros 
111ctercológicos y, espPci11lull'ntl1

, el ncceso u 1•sll' 111t'·todo pnnt dccisio11l'S cua11titn
tirns y control ele• 11ivdes (V.S. EPA, 19iS) Jiau c•-.timulmlu lns im·c•.-,tigndo1l<'s con 
d fin ele reconocer alguna . ., <le las liulitndout·~ d<· esta teoría en el tratumil•11to <le 
situaciones complejas del mundo real. La ecuación (4.14) generalmente so escribe 
en la fonna: 

Q [ !(y,)'] [ l("· -:,)'] e= ~u·p -- - tJ'}J -;;: --- , 
-'lr(Jh(JiU 2 qV - U: 

(4.li) 

en Ja cual ii es In rnpidf•z lmrizuutul <ld \0ic11to 1 h, Ps In alturn cfocti\'a dt• t•misión 
(i.e, he= : 1 + O.hL y ay remplaza u a¡,, Aciuí li1Jul,i1'•11 :-.l' oric·utn rl \'iP11to ron 
l'espccto ni sistema de coonlcnndns cu1110 \'i1110~ ¡i;irn la <'<'llllt'ióu (4.14). Estn 
ecuadcln puede :-.er clcri\'llda de 11nu·lms fnnnns tournuclo cliferc11f Ps s11p11!<iidom•s y 
puede ser j11:-.tificncla ¡mr runsich•racioncs M'lt1i-1•1111Jiril'i1s. 
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Mttchns modificudoucs hun si<lo pwpuL•sras a lu 1•nmció11 Gaussinnn simu
lando condiciunt's cspc~dnlcs de dispersiúu. 

La ccundém (4.14) ó (4.17) puede sc•r iutcgrnda espncinhurutc para simu1ar 
efectos de fuentes no ¡mutuales (esto es, de línea, ele ñrea o de vol11me11). La 
integración analiticn 'es frecuentcmcutc imposible o requiere simplificncionc>li (es
pecialmente en la forma de }ns fundoues de a11 y CT:)· De aquí <1ue la integración 
numérica sea usada para lns integraciott<'s t•s¡rndnles, ::\Iud1<1:-. 111tHlclo~ G;1usf1ianos 
contienen rutinns detalladas para el tmtruniemu ele• fuentes <le líneas, c'u·eas y \'ol
umen. Turner (1970) propu.<o !11 siguien~e fórmula pnm >imulnr los efectos de la 
máxima fumigación matutina <le una pluma dcvatln que prevímucute t•mitió en la 
capa estnblc: 

donde: 

Q 
c(x,0,:)= = _, 

v2'ra,H;u 

Ht::::: ht +2a 0 , 

a,,.:= 11,, + (/"/SJ, 

(4.18) 

(4.19) 

(4.20) 

La ecuación (4.16) se deduce suponiendo que In pluma cstaulc, caracterizada por 
"~· y u.,, rs bruscamente aspersada dl'sdc e} piso. Durante esta aspersión ln 
pluma llega a estar mezclada homogéucnnwute en dirccciou vertical entre : =O y 
z = lit+ 2a,. y cxpa11<lidn horizontalmente siguil•ndo a unos 15º la lruj'l'Ctoria de 
aspersión. 

Otro problema de particular importnuCÍI\ es el de la aspersión en la línea de 
la playa. Como se puede ver en la figurn 4.4. (Ztumctti, 1900) 

Fig. 4.4. Ejemplo <le mm plumu C(Ut' pru<lm:e tum ro11rt•J1trnciuu VCl'lirnl uniforme 
después de encontnu· una rnpa i11L•stal1ll'. 

E1 humo de ll\ d1imcJw11 puede Sl'l' emitido i1 lo llu·go o t'crca. de cstn linea, 
ln cu1J iuidulmeutl' se t•ncueutra l'll l'umliduHP~ 1111uitinms t•s1nblrs <ll· dispersión. 
Pero por ln hrisa umtutiua los coutnminantl>s :-iou tnmsportaclus lwriu el interior, y 
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cventunhnent<.• )Jt'Jll•trnn l'll ln cupa de 1111•zdn illl'stable iukiu11dus1• usí In uspcrsión 
hacin el piso. 

Lyons y Cole (1083) y Van Dope et al. (1979) proporeionaron las siguientes 
soluciones aproximadas para este problema. Si zi(x) es 111 altura de mezcla expre· 
sada como una función de Jn distancia x de In línl'H d1• In playa, In concentración 
en la región de aspersión es : 

:,(.r) 

cp(x) = Z¡~;r) f rd:, 
-oo 

(4.21) 

donde e es el campo de concentrnrióu geuernclo por la ecuncióu de utrn pluma Gnus
sinna estandard con desviaciones cstnndarc:; estables {esto es, u~.,,u,.). Después 
de algunas simplificaciones obtenemos, para pequeñas a,. y u = O : 

Cp"' Q • 
.;2r.a,pu:¡(x) 

(4.22) 

Por otro lado, un programa Gaussiano desarrollado por el Depnrtamento del lnte· 
rior de los EU, simula el transporte> y la difusión de los contaminantes por arriba 
del mar, que son emitidos por fuentes interiores tnles como las plataformas pctrol· 
eras. Este modelo (Hrurnn, 1984) cstiÍ Jleguudo 11 ser regulnnneute la henamientn 
oficial de In EPA en este tipo de aplicaciones. 

Unos pocos programas, pnrn computadoras, Gnussianos estnn disponibles 
para simular terrenos complejos. El má.s reciente es el modelo de dispersión en 
terrenos irregulares (rough tcmün dispersion rnodel (RTDM, ERT, 1984) y el 
modelo para dispersion en terrenos complejos (CTDM; Strimaitis et al.,1986), 
ambos desarrollados por la EPA. En ellos se incorporan los intensivos estudios 
expcrimcntnles en terrenos complejos. 

U no de los rcsul tados nuís importante en In modelncióu de terrenos comple
jos, usando fórmulas Gaus.sinuas, es la estimucióu de Ju altura <ll' In línea central 
de In pluma cuando la misma se encuentra próximn ni tenTuo. 

Otros tres modelos Gaussianos importantes se verru1 a continuación: 

(!.·) El modelo climatológico (Climatological Modcl, CM) 

La ce unción G aussinna ele una pluma es u:mcla frecue11tt•mc11t C' para simular 
In \'ariacióu c.•n el tiempo del rampo dl' canceutmciún, suponiendo pnra ello una 
serie de condiciones uniformes. En otrns pnlabrn .. s, si los datos metf'ornlógicos y 
ele cmisibn son cci11ocidas caJu horn, p1u·dP W•i•l'.'>t' repetid11111(•11t1• t11111 ecunción 
estacionaria (tal como la (4.H)). 

!\luchas nplicnciones ¡mrn la cnlid11d <ld aire rc<¡lliL'U'll dc-1 c1ík11lrn; dr 1.:1111-

ceutracioncs promedios a largo plazo (uuunlcs) 1 de aquí 11111· se H.'IJllÍl'Ul un gran 
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mímero <le c1\lrulos por horn (S,iGS cúlculos por hora p:u·a l'ucla ftlt'lltl'. Ya (ttll' 

Jas condiciones nH'tl•rcolbgil'ns y de emisión sou frccttl'Utl'llH'.litl' )ns mismas en 
diferentres épocas, muchos <le estos cálculos pol' horn prorel'll el mismo l'mupo de 
concentraciones. El modelo climatológico toma \'l'ntaju de rstai; n•pl·tidoue~ pnrn 
cnlculur !ns concentraciones promedio n lnrgo plazo sin eksurrollnr lns l"ostosus 
simul11rio11cs cncln l10rn. 

~lurhos autort•s ( e.g., ?llnrtin, 1971; Caldc•r, 1971; flunrn, 1977) han usado 
exitosamente el mo<lelo climntolúgico Gaussinuo. Estn siumlm·iún a largo pinzo 
generalmente propmciona mejores rcsultnclos <tll<' !ns de• <'urto·plazo, ya que• tiene 
un mejor tratamiento dP los errores. 

(2.-) El Modelo ele pluma segmentada (Scgmentt•cl plumo moclcl, SPM) 

La fórmuln Gaussiaua estaciouaria descrita en las ecuaciones (4.14) ó (4.17) 
son válidas solamente durante condiciones de transporte (es <lecir,ü ~ 1 m/s), en 
situaciones completamente homogéneas y estaciomu·ias. Parn. tratnr en regla lns 
variaciones en el tiempo de las comlidoncs de t ransportc 1 cspccinhucnte los cam
bios en la dirección del vif'nto1 muchos autores hnn <lesnrrollndo y usado el modelo 
Gnussiru10 de pluma segmentndn. En c:;tn uproxinmción In pluma se quiebra en 
varios elementos independientes, cuya curnctcrísticn y <lirnímica inicia.les estan en 
función de la \'arinción en el tiempo de lns rondiriones cll' f'lllisión y lit \'arinción 
en el tiempo de lns co11clicioucs de la meteorología local en cuela elemento de la 
pluma. 

Las características de la pluma segmeutada se ilu,trnn en la figum 4.5 (Zan
netti, 1990), ln cual muestra una vista <le planta (o superior) ele un s<'gnwnto ele 
plumn1 misma que va cnco11tmndo cambios pr<'gre:;ivcs cu In dirección cid vil'nto a 
lo lnrgo de su trnyectoria. Los S<'gmcntos son secciones de tmn pluma Gaussiann. 
Cndn segmento, sin embargo, genera un campo de roncetraciones distinto que cor
respondería al generado por una fuente virtual que se hallaría en In prolongación 
de los rayos que forman lns fronteras del segmento cónico de In ph1111n, tal como 
ilustra la figura 4.5. 

(3.-) Modelo do fumarada (Puff Mo<lel, P~l) 

EL PM, como el modelo de scgmc11tm1 hn si<lo <lcsnrrollnclo para tratar emi
siones no cstncionnrins en condiciones <lispersh•ns 110 homogéneas. El PM 1 sin em
bargo, tii•ue la \'<•11taja a<liciuual ele CJU<' es cupuz de ~i111t1lilr, al 1w·uos tl'Ól"Íramcutc1 

rondirioucs <le calma o ~ou Juuy puco viento. 

El PM supont' r¡ur cada emisión <le coul11111inalt•s cu uu iutervalo de tiempo 
Al inyecta en la atmósfera 1111a m1c'n 6M = QAt, dundr Q es la llc•a do emisión. 
El rcntro de In fu111nnu.ln contiern• In mnsn ilJ\/ la rttal 1·s l'Xpulsncln clr urucr<lo 
u la \'uriudciu lora! en 1•1 tit•rnpo dd \'i1•uto. Si l'll uu tiempo t c•l rc11t10 de la 
fumarada cstn locnlizucla en p{ t) = (.r1" y11 • .:,,) 1 cntoucps In couc.:t>11trarilm cleUido a 
r.sa funmrnda rn rl rcrrptor situado en r = (J·, .. Yri ..:r) plll'dt• M'r caln1!11cl11 llHfttlClo 
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y 

Fig. 4.5. Cálculo de la concentl'ación en el receptor 
R generada por la pluma segmentada. 

la fórmula Gaussiana básica para fumarada: 

~e= 2"ª~~:'ª• exp[-~e,~x,) }xpH(Y·~ Y·)'] 

·ezp[-~( ~ Yl· 

lf 

(4.23) 

Notemos que la intrgrnción analítica de la ecuación anterior en condiciones de 
transporte homogéneas y estacionaria.• nos da la fórmula Gnussiana de la pluma 
(es decir la ecuación (4.14)). 

Además, la ecuación de luunarl'du (4.23) difiere significativamente de la 
ecuación de lu "pluma" (4.14) purc¡ue,,., ha •ubstituidu un término extra de di
fusión horizontal por el término de tmusportc, con In cli111itmció11 consecuente de 
la vclocidarl del \•icutu ü. En otr1e' pnlnhrns, en d PM In \'clocidad riel viento 
afecto. los cálculus <le In conct•utrnciúu ~olmnl'llte cumulo st• t•outrola la dt•usi<la<l 
de la fmmirn<ln cu la región. De u.qui que ul menos el 1111Jlh·lu purdn manejar cundi~ 
cionrs de cuhua y <le viento abajo, rcpl'l'scntandu esta nproxinuu:iúu la aplicación 
más avanzada y poderosa de la fórmula Gaussiunu. 
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P.or último, 1·ecieutementc Zanetti ( 1980) propuso un método mixto que com
bina los avances ele nmbns nproxinmciunes (d1: st•:.pm•ntos y fumarncln) para efec
tuar simulaciones uuís efectivas en cuanto n costo de los fonómcuos de: dispersión 
ele una plumn a corto plazo. Lu din{unica d1: los cont11111in11ntcs es llcscritn por 
la evolución temporal de los clrmcntos de ln plumn trntndos como segmentos o 
fumaradas de acuerdo a su tnmniio. ?vlientrns que los segmentos proporcionan una 
rápida simulación mmtérica <lurnntl' las concliriones t\¡• transporte, lns fumaradas 
proporciouun ln simulación apropinda parn situuciom•s de rnlmn. 

4.4 Modelos Lagl'augiauos de Dispersión 

Como vimos en ln sección 4.2, los modelos Lngrnngianos propon~iomu1 un 
método alternativo parn simular In difusión atmosférica. Estos son llnmndos Ln
granginnos porque sou descritos por elementos ele fluidos que siguen el flujo in
stantánoo. El témiuo "Lligruuginno" ful· usmlu iukinlmcntr pnrn distinguir el 
modelo de rujn Lngrnnginuo (el cu1\l St' \"erá nuís 11<lt'lnntl') lh•l modelo de cnjn 
Eulerinno descrito en ln sccdóu 4.2. En este caso. ln <lifcrencin reside en que ln 
caja Euleriann no se mueve, mientrM qul' ln cnja Lngrangiann sigue ln trayectoria 
del viento promedio. Sin embllrgo. d tl•rmiuo hn sido t•xtt•1u1ido para clP'it'fihir 
todos los modelos cu lns cunll's lnt. plumus l'~tiín qtwlnndus t'll "dr11w1Hus" u1lei, 
como los segnwntos, ln.s lm1111Ut'{h1.'i o h1s pnrtÍl'tt}a-; fictid11~. 

Son muchos los e~fuerZo!. que st' lrnn lu•l'l10 pnra l'lltt•ntkr y pltrametriznr 
las relaciones entre los piu·{uuetros atmosféricos 1.·qttirn\1>11tl's n ln \'Ísión Euleriann 
y f\ la \"isión Lngrnnginna. Hnmm ( lOi'D) <lesanolló un análisis t·~raclí .. tico de la 
fl.uctm1ric>n del \'ieuto y mostró que nmlms oh:-;er\'acioues de.• l¡~ thH·tuudones u1 

del viento pueden ser simuludus pur mm relaci1'.m li1wnl n prinll'l' onk•11: 

u'(t + Llf) = u'(l)R(Lll) + 11
11 (1). !U4) 

donde R(6t) es f'l coeficiente de autocondación al tiempo rmtt>rior ~t y u" es 
una componente nlentorin. Dnvis (1082) exi\minó vnrias teol'Ín~ que pretenden 
relacionar la velocid1t<l <'tit1\ticn de las partfrul11.s Lngnmginnns con el flujo Euleriano 
estático cu t>l cual ellns Sl' murv<•n. l\oviko\' ( IDGO} propuso uua conexión entra In 
prnhnhifülncl Lagmngirurn y la Eull'rimrn c1ue fnr cntom·1·s gpm•rnlizaclu (='oviko\', 
1086) ;, fluidos cluc tic•neu llt•u::ii1h1d variable. A pl':il\r <h· los e~fuc~rzo"' ntTiha 
menriomulo:;, sigttc persi~tit>nclo llllil i111:erti<lmulJl1• t'll t·1m11tu u ¡•stcb¡ \'l'S\lltado~. 
y u111t relnciún teórica complt•tlmll'Utt• n1.·ept11hl1• ¡•111n· lus \'11ti11hlt·s·E11h•riam1-. y 
Lagrangia11as no hn sido aún desnnolln<ln. 

La ecuación Lngranginnn fun<lnmcntnl pnrn 1n clisp<•1·sii'm atmosférica de una 
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única especie contaminate es: 

1 

< c(r,t) >= j j p\r.tir',t')S(r',t')dr'clt', (4.25) 

doncle la integrnt'i6n espadnl l)C.' cfccti'u1 :-;~1lm.' 1•} <lumiuio ntmosfél'ico completo¡ 
< c(r,t) >es ln conrc.•utrnciúu promedio e11 l' ni tiempo t; Slr',t) es ln fuente 
de emisión (masn t•o/umcu-l ticmpo- 1 ): p(r. t!r'. t' 1 es la función de densidad de 
probabilidad que mU<:>\'e w1 trozo ele nir<' <lesdc.• r' al tiempo t' n r nl tiempo t, 
donde parn nlgunns r' y t > f': 

j p(r.t lr'.t')clr :51. (4.26) 

Ln expresión anterior puede ser nwnor que l cuando son cousiderndos los 
fenómenos químicos o de seclinwntneióu; de otra forma, ln cunsen·<1ció11 de ln mnsn 
siempre requiere l'l Yalor pnrn qut• la ecunrió11 anterior s1·a iguul n l. Pum conta
minantes primarios. S(r',t') es distinto el<:> cero ~olnml'ntr en ~·I puutu r 1 cloncle el 
contaminante es liberuc.lo (l'S decir rl punto donde c~uí la chimenea). Para con
taminnntes secunclnrios, S(r',t'l pu<.'dc~ ~er ,·irtuulmcntl' distiuro de cero en todns 
partes. Sin embargo. parn nmlws cu11tnmi11autl's, sea piiurnriu u serwulnrio, 1n 
ecuación {4.20). ífll<' rq>rt'.sentu la cuu~Pf\'11dú11 ele la 11111 .... a drbr l'tlmplirse. 

Ya que <¡uc.· <i Ulc.'uudo <'!1 difkil t'\'1thmr 111 lti.,foriu dr la t•mi~ión totnl S(r', t') 
pnrn --x. .S t' S t. ln ecunción (4.20J pue<lC' sc.•r J't'c.'MTitn cu1110 In sumn <le dos 
términos: 

<c(r,f)>=fp(r,fil''.1'¡ <c(r',lul> dr' 

1 

+ j jplr,tlr',t'¡S(r',t')dr'dt'. (4.2i) 

to 

en la cuál solnmeme ln contribución ele h1 Íllt>nte durnntl' 10 :5 t' S t iwresita ser 
incluida, ya que el término <le la primern. integral da t'lll'Htn ele lu contriburión de ln 
fuente antes de to: sin emhargo, estn última e~IHtl'ióu rer¡uirn• algmms e.stimaciones 
de la concentración promedio al tiempo fu. 

Esto puede indicnr que el uso clf' la ecu11ció11 ( 4 .27) 1.•u lugnr ck• In ecuación 
( 4.25) pul'dr ser incorrecto Cllillldo <'I irnpacto frnceio1111l 1•x111·to cl1· uuu furntc 
específica necesita ser estimado. De LPchu, cunmlo ll!'illllWS 111 l'l'tlildl)n (4.27) 
conocC'mos !ns conceutrnciom.·s c\cl fouclu y t•stu p111·cl1· ~el' u~udu pitrn r.stimnr el 
término< c¡r', to)>. 

EJ parámC"tro clnrt' en ln l'l'lliH.'iúu 1h• 11tTibn <' .... lu fu11dú11 J1· dc.•usidnd de 
proimbilitlnd p. CJU<' ¡rnrn c.·outr1111inn11tes no 1·eurtiro~ 1•s 1111a fuuci1J11 solarnrnte de 
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Jn meteorología ( y del tipo tll' contumiunute cunudo se cousic!Prnll los f1•w'mu•nos 
de seclimcntnrión }. Ln L'l'trndóu (4.25) ó la (4.2i) rcprese11t1111 una cl(•sc:ripción 
rigurosa ele los procesos Je trnusporte y difusión cxpresndu:; en una notación pro· 
bnbiJístka. Sin embargo, In incorporndc'.iu completa tlc lns renccioues químicas 
representa un pnso difícil. 

Diferentes suposiciones conceruieutl's n la fuudón <le densidad de probnbili· 
dnd p se pueden derivar <le• la~ ecuaciones Gaussiu1111s y clr. In ecuación de In Troría· 
I\. Scinfeld (10i5} mostró que todas las fórmulus, tnuto cll• phuna.':i Gaussinuas 
como de humareda, puede11 ser <lL•riva<lns de la ecuación (.J.2;j) J,ajo los siguieutcs 
supuestos simplificadores. 

a) La turbulencia es ho111ogénen y estacionaria 

b) p obedece n unn distribución multidimensional normal 

~luchas tipos de modelos pueden ser clasificnclos como Lngrunginnos: 

. El modelo de caja Lngrnngiano que ha siclo usado parn 8imulaciones fo. 
toquímicas . 

. Los modclo8 Gaussiuuos de plumas scgmcutu<lus 

. Los modelos Gaussiiu1us de humareda 

. Los modelos de pnrtículas 

!.- Los modelo de Cnja Lagrnnginno ( Lngrangian Dox ~loclcl,LDMJ 

Los Modrlos de Caja Lngrangiano son similares a los Modelos de Cnjn Eu
lcrinuns prescntndos en In sección 4.21 con ln difl're11l'Íi1 importnute qrn.• mu1 caja 
Lngraugiana es una caja que se mueve horizontalmente de acuerdo a In variación en 
el tiempo ele In l'elocidnd promedio del viento, como ilustrn ltt figura 4.G (Znnnctti, 
1990). 

Esta técnica es particularmente provechosa parn si111ulnciu1ll's fotoquímicns y 
proporciona una estimncic'.in promedio de cómo varía la coul·eutrución en el tiempo 
n lo largo de la trayectoria ele la caja. La principal dcfil'icucin de esta técnica es 
la suposición de una vdocidad del viento constante a trnvé8 de In PBL, mientras 
que en realidad, el l'iento de corte juega un papel importnute. 

Muchos modelos Lug1 ¡-u1gi11uus hnn sido desmTollnclc 1s parn simular las rene· 
dones fotoc¡uímicn.s PU el interior de una m11...-;a en mo\'illlit·11t o. Este dasarrollo fue 
prorocado por el nito costo ele tiempo de romputo de los modelos fotoquímicos 
EuJcrinnos, en d cual las rcal'cioues quím.icas y futuquímirns 11ccesitnbnn ser cal. 
culndM en cada <'elcla (fija) de la malla del domiuio tridi111eusiu11al. El modelo de 
cnja Lngrnngimw1 por d nmtrario, linn• estos n'ikulos so!Jw uu J>l'<JUl'f10 m'um•ro 
ele celdns que se nntcl'cn como en los moclc•lus REM2 y DIFJ(IN, respectivanll'ute. 

~fás recientemente han sido desarrolJndos dos mo<l<•los fotoquímicos La· 
grungianos avnnzndos: El modelo TRACER (Trnn, 1081) y el PDISTAR (Lur· 
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Fig. 4.G. Dimímica vertic1J ele una cnjn Lngranginna. 

mann el al., 1985). El TRACER usa las paredes cli• una c<'lcla bidimensional 
mo\'Í~nclose n hu·go de una trayectoria específica <¡ne simula el transporte de un 
elemento de plwna desde la íucntc hasta el receptor. El modelo TRACER re
suelve numéricamente el siguiente conjunto <le rcundoncs diferenciales parciales 
no lineales y acopladas (conservación de la masa): 

De; éJ ['· éJc,l éJ [·· éJc,l R S D o¡= 8ij "• é)y +o; «, é)z + ; + ; + " (4.28) 

donde e, es la concentración de Ja t•spcci<· i; !\ 11 r J~, son los coeficientes <le clifusi6n 
turbulenta tanto en la dirección verti<"nl <'OIJlO ('JI In trnn~\·ersn.l dd vic•uto; R, es 
la tasa de transformoción química de la especie i (creación u eliminación); S; es 
In tn•n <le emisión de la especie i a lo largo de 111 trayectoria; D, <'S la tasa de 
sc<liml'utucic)u de In PSJ>r.CÍe i. 

El PL)¡JST:\R t•s u11111oddu a 111t'MR'~1·ala dt·!>iJ!,na<lu JHlllt :;i111ulnr C'} compor
tnmicuto de los co11tmui111mtes <'11 la ... n·m·ci011('!'> <JHÍ111icns de Jm, pl1111ms. Tanto 
r·str~ mocldo romo d TfiACER nm~id1·nm (•l 111m·imil'11to dr In~ parcde:; de In cdcla. 

2.- El mocldo do• P11rlíl'llli1s (Prntid•· ~lodo•I. P~IJ 

La. 111ndclnci,ju ele purtíntln ... l')o )¡, 1111Í!i rcfi1·11t1• y po<l1·1w.u lll'rrH111it•1Hn de 
c·o111pu10 Jlllnt disrn•lizar lo:-. sbt1·11111!i l'hiro:-t. E:-tto!) lmu :-tido ptirtinilarnlt'utc 
exitosos e11 un vn!'lto t•spl'ctro <lt• uplinwiow·s {Ho<'km·r y E:1stwood. 1081). qm• 
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van desde rnngoH de una escala uténuictl (flujo de ek•ctroucs en scmicondnctorcs, 
dinámica moleculnrJ hnstn esr1:1lus usrruuómirns (climími<'a clr gnlnxins). con otras 
importantes nplicncioues en el áreu d1• plasurns y tliufüuicn <lt• Huidos turbulen
tos. El modelo de pm·tículns mnncju rl té11ni11u dt.· trauspurte, cuyo tmtumiento 
numérico con·ecto es muy complt.·jo con el modelo Eulcrinuo, dl' una forma sen
cilla. Lns partículn.s, de hecho, tieucn uua nnturuleza Lugrnnginnn, yu que e
llas se mueven siguiendo por lo gcul'ral el Huju: por t•stn rnt.1'm t•stas ¡n1rtículas 
son llamadas frecuentemente particuln.s Lagrnngin1ws. Este• uuiddu usa un cierto 
número de pnrtículns computacionales (ficticias) parn simulnr la dinámica de los 
parámetros selecionndos (por ejemplo la umsn, eJ calor, la drnsidad de carga 
eléctrica, etc.). El movimiento de las partículas puede ser prnduriclo t1:111to por 
tllla velocidad determinista como por unn \"docidad psendonll'nturin generada U· 

sando Ins técnicns del Método ele Monte-Cario. En el último cuso, In trayectoria 
ele cada partícula representa la rcnlizndém de un conjunto infinito d(• soluciones. 
Importantes cnradcrísticns de los proresos ele difusión se pueden inferir a par
tir de estos modelos sit•tuprc que los c:Uculos <le las propiedndcs promedio <le las 
partículas, las cuales no son 1úectndns por la alentoriedud de lus velocidades, se 
hngan con el número suficiente de pnrtículils. 

Hay tres modelos de partículas que pueden ser definidos ( Hockuey y Enst · 
wood, 1981): 

i) Los modelos Pnrtículu·Pnrtículn (Pru:tide-Pmtide modt•b (PP)). en el que 
todns lns fuerzas de int<.•rucl'ión (esto t•s, fm•r:rn grn\'itudouul o déoctricaJ 
entre partículas son calculadas a rn<la iutl'l'\'ulo de tiC'111po. 

ii) El modelo de mnlln de partículas (Pnrticle·1lesh mcHleis (PM)), en In cual 
las fuerzas son calculadas usando una ecuución de rnmpo parn 1•1 potencial. 

iii) El modelo PP·PM, una nproxinrnrión híliridn, en In que lns fuerzas en· 
tre partículas están divididas en unn compouenfr de corto-alcance {usando 
cálculos del método PP) y una componente dt• vnrinción lentn (usamlo el 
métodoPM). 

Las escalas de ticmpu y espucio twmo c·u todo sistt•mn clisneto) jul'gHn un 
papel impurtunte en el modelo ele pnrrículu::,. En parrkulm·, la rl'laril'11, eutk lét 
física real de purtícttlns (o elementos) y el modelo <¡ue si111ul11 lns mismus, representa 
un fartor importante para la interpretación de los resultados de la ~imulación. En 
gencrnl, se pueden cncontrRr tre:; po:;ibles casos (Hodmey y En~twood. 1981): 

.) Una correspondencia uno-a-uno entr(· lu pnrticuln renl y In simulada, como, 
por ejemplo, en In simulación de la di11ci111it'n molt•L't1lnr . 

. ) Una descripción donde se rcprcst!HtH11 los de111Pntos dC' fluido (posición, 
vorticidad) como pnrtknlns, como. por ej<.•111plu )ns :;i111ulndt'111l's de vórtices 
en fluidos dom] e la conespondiPUll' fí¡,ka cit.• pm 1 kulas ( rnoll•c:ulru,J ~e pierde 
totalmente. 
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( .) El uso de ''supcrpartículas", esto es, las partículas simuladas i·cpresentan 
una nube de pnrtículns físicas con caractr.rístirM similares. 

Los modelos de partículas hnu siclo aplicados eu s11 nmyol'Ín a las simula
ciones ele la estructurn de espirnl cll• lus galuxins, n la dituíu1irn del plasma y al 
flujo de electrones cu semiconductores y a ohtt.1lll'r l'l'prcsc.•utucioues rcalbtw:; de la 
turbulencia en fluidos. 

En lRS nplicacioues para aire cuutnmimulo, u:mudo el mi·todo de partículas 
Lagrangianas, el modelo se caracteriza por un conjunto de partículas fictícias cada 
una de las cun.les es movida en cnd11 intervalo de tiempo por una pseudovelocidad 
que toma en consideración tres componentes básicas de dispersión: 1) el transporte 
debido principalmente a la velocidad del fluido; 2) Las fluctuaciones turbulentas 
aleatorias de las componenentes del viento (tanto hmizontnl como vertical); 3) La 
difusión molecular (si no es despreciable). Después de los trabajos pioneros de 
Smith (1968) y Hall (1975), Lamh (1978) simuló lo> fenómenos con turbulencia 
vertical asignando a cudn partícula : 

W = WJ + tt•,, (4.29) 

donde el primer término Wd fue detenninado por el modelo uumédco Euleriano de 
Deardorff (1974) y ws fue un término estocástico que describía los efectos de las 
fluctuaciones de las sub-malla (suh·grid) no incluidas en el modelo numérico. Zan
netti (1981, 1984) introdujo un esquenrn para incluir las correlaciones transversales 
entre !ns fluctuaciones de la velocidnd. 

Como ilus1ró Bnns (1986), muchos modelos de purtírulns que estudian los 
fenómenos de ltt ralidnd del aire son solucióucs munéric1ts de 111 rcmtcióu diferencial 
estocástica de Langeviu: 

dw = -(w/TL)dt + d¡1, 

donde w es n.lguna componente de la velocid11d de la partícula Lagrauginna, Ti es 
su escn.la de tiempo, y dµ los incrementos de la velocidad aleatoria. 

La simulación de la dispersión usando particulas Lagrangianas ha sido lla
mada el modelo .. natural". En estos modelos, de hecho. no se necesitan dar los 
valores de algunas rlnses artificiales <le estabilidad. curvils l'lll¡>Íl"Íl·u:-i d~ bigma, o 
coficientcs de difusión qur son prñctic1unente imposibles dt• IUl'dir. Por el contrario 
las características de In difusión son simulu<lns por la ntribudún <le cierto grado 
de ,,fluctuación .. de cada partícula usando. por ejemplo, In capncidml que tienen 
las computadoras pam gc11enu· nü1neros pscmlun.leatorioti. 

Potencialmente, este modelo e:; ~uperior tanto en el detnlle munl•ricu como 
en la representación física. Sin emhurgo, SC' necesitan uím efrctum· mnrhas in· 
vcstigacioncs por los csrn:ms datos metereolózjcos disponibles y nuestro limitado 
conocimiento teórico dl' los procesos <le turlmh~ncin. 

Como podemos ver, todos los mo<ldos expttc'~tos hl\stu ahora, resuelven al
gunos aspectos de la dis¡>ersión de cuutnminantes, pl'l'o tieuc.•n graves carencias en 
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otros puntos. Ello se debe a la inmensa complejidad c¡ue representa aún hoy re
solver las ecuaciones de la hidrodinámica, pese ni grlu1 adclnnto que hnn tenido las 
técnicas de cálculo y resolución uuméricn cun el dcsnrrollo de Jns computadoras. 
Muchos métodos alteruntivos se están destU'lulluudo y siguicudo esta misma línea. 
En el próximo capítulo expondremos un uuevo enfoque que ha venido surgiendo en 
estos últimos años para estudiar y resolver los problen11L< de dinámica de fluidos. 
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5 
MODELOS DE AUTÓMATAS CELULARES PARA FLUIDOS 

La descripción microscópica de un Huido rnveln la inmensa complejidad del 
problema de muchos cuerpos, sin embargo, esto último puede evitarse usando los 
métodos ele Jn mecánica estadística. A gran <'Srnln , esto es, parn longitudes de 
onda grande:; comparadas con lns dimensiones molecuhu·cs, el fluido puede ser 
tratado como un medio continuo y por lo tauto puc<ll' s<.·r d<!scrito adccua<lamente 
por la hidrodinámica clásica. Sin embnrgo, la complejidacl también se refleja n 
gran escala por In no-linealidnd de !ns ecuacion<'s de la hiclrodiniunicn, las cuales, 
excepto para ca.sos partículnrcs ( frccueut,.mt·nte sohresimplifkmlos ), no pueden 
ser resueltas explícitamente. La conexión entre el ni\'el uúcwscópico -dominio de 
la diu&mica molecular- y el nivel macroscópico -domiuio de> la hidrodinámica- es 
establecido por la teoría cinética de Liouvil!e-Doltzrnaun. Debido a ,,.to, en los 
últimos tiempos se hnn desaJ·l'UUado tres modelos pam estudiar 1111méricnmente la 
dinámica de fluidos. 

(i) La propuesta que utiliza la descripción de medios contínuos, esta basada 
en la resolución numérica de las ecuaciones de Navier-Stokes, que alcan
zan las dificultades asociadas con el tratamiento numérico <le las ecuaciones 
diferenciales parciales. En la práctica, esto se logrn usnndo métodos de 
elemento finito y ecuaciones en diferencias finitas. Estos métodos que in
volucran técnicas numéricas son utilizudos frecuentemente y han producjdos 
resultados espectaculares. Sin embargo, su requerimiento de computadoras 
rápidas y potentes ha sido una de las dificultades para su utilización. 

(ii) La propuesta cimentada en la dinámica molecular se basa en un modelo 
microscópico del fluido, el cual es simulado por un sistema de partículas. 
Este método ha sido usado extensamente para est udinr propiedades ter
modinámicas y de transporte, así como el comportamiento dinámico del 
fiuido en pequeña escala. Rccientemf!nh·, esto ha sido extt'm.lido a sistema.e; 
que He encuentran sujetos a conshicrioul'.-.. La clificultad principal. provi<'nc 
de la razón entrt· la.s rsc~las temi-mrnl<.•:-¡ y !ns <·~rnla.'l t.•spnl'ialcs, i.e. de la 
relación entre el til'mpo rornctedsticu tlt.• la hiclrudiuámica versus el tiempo 
de interacción molecular y de la relación entre In longitucl de ancla obtenida 
de In hidrodinámina versus el rango cid potcneinl intrnnol<•cular. Ambas 
cantidades nos dan valores grandes; ndl'mÚ.s pura ul>tcner resultados de las 
simula.dones ele dimínúcn mult·l'ulur ~l' requiere de un grnn nl1mero ele ho
ras de cómputo, lo cual hnce que éste tipo <le simulaciones sean bastante 
costosas. 
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(iii) Recientcmcnt<.', d dc·surrollo de u1111 11 \'Crsióu sobrebimplificadn" de un mode
lo de dinámica moleculal' ha sido estimulndo por In nueva perpectiva de las 
computadoras en paralelo. De forma similar a las simulaciones de dinámica 
molecular, las predicciones aceren de c1}1110 será el Hujo de un fluido, vendrán 
dadas por unn descripción micrnscúpicn de la.~ p1u"tículas 1 solnrncntc que con 
In variante de qu<' lns partículas csturáu confinnda.'i a ptmtos que se mueven 
n lo lnrgo de las líneas que conforuum una malla (1, re<l) y donde las inter
acciones entre ellas se reducen a simpks r1•gla~ matcn11'1tica.s. La motivación 
para usar un ga.• en red (de hl'c!io, un sistemu moddu bien conori<lo en 
mécanica estadística) pura simular l>roblc11HL') hitlrmliniliuiru.s, pm,·icne de 
la idea que los detalles de lns propiedacl1·s micrncúpkas deberían ser irre
levantes en el comportmnit•nto mncroscl'.ipico del fluido. De modo que si 
el micrumundo ficticio <¡ue se crea en la moclelnción es una caricatura del 
fluido real 1 esto no tiene importanria cid momento qur éste reproduce el 
comportnnUcntLl hiclrucliuámicu cun<'sp1111<li1·nte. 

En cierto sentido, los modelos de lrn; gasl's eu n·dt>-; para !-!ÍIImlar la 
hidro<linámicn apnrccci1 como u11 modelo i11tcr111l·dio entre los otros dos mode
los numéricos ((i) y (ii) de arriba). de moclo <¡Ul' f'l cumino de• la t1·orín rirn~lint 
establece In conexión entre la diuúmica 111olcculm· y In hidrndiuámil'a. Como vere
mos en la última sección de este capítulo lns ecuaciones <¡lit' rigen 111 dimí.mica de 
los gases en rc<les son lns ecundouc:-; de balance hidrodini'imiras. 

5.1 ¿ Qué son los nutómntus celulnl'cs ? 

Ln idea de autómutu celular (ACJ es tan v1c¡u cu111u lBB computadoras 
electrónicas digitales. Las p1imerns invcstigaciuucs fueron llc\'nclns n cargo por 
John von Neumruum (con unn impurtautc cuutribuciúu ck• Stanislnv UliuuJ prin
cipios de los años cincuenta. 

La intención inicial de Van Ncumrum fue idear un sistema simpJe que se 
reprodujera por si mismo a la manera de un orgru1ismo \'i\'irnte (\'on Ncumann, 
1966). El autómata celular conocido como el juego de la vida, inventado en 1970 
por John Hartan Conw&.y, ln111l,ién tiene 1111 a.'ipecto hinló~co, fomo rl nombre 
lo sugiere¡ células narcu, viwu o umcren <ll•pt·11d11·11do d1· la densidad local de 
población. 

En trabajos nul'i reciente::; sobre autc>nmtns rc•luhurs han C11111biacln algunas 
metas. Arreglos locales de celdas <Jite i11tl·rnct1"ia11 1·11tn.• sí sou vistn.-; romo 111od1·los 
potenciales de sistrmus físicos, que ptll'dl1ll ir dt'~d1• ropos dt· nil'\"l' :· fcnomagnetos 
lJRstR gRlaxias. Twubién pueden ser utiliuulos pura n 1!-ipondl1r n alfiu11ns tm't,'llntas 
de la ciencia de In computncióu, sPn11 f•!it11:-i dr tipo 11nirtko: romo ~1·1 ín t•I organizar 
una red de umchns computndorns tjlH' i11tl'rnrtúa11 wm cou otra o ele tipo teórico 
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como calcular el límite último del poder cit.• mm mlu1ui1m cum¡mtuclora. Tal vez 
lo más fa.c;cinnte, es que un nutt'n1rntn cdulnr puede hCl' vi:;tu como un univer.rn 
digital, por lo que es importante su nll'cnnismo por sí mismo1 npmte de la gran 
utilidncl que uos brinda utilizándolos como moddos <lel mundo real. 

El resurgimiento del interés por los autt'mmtns cclulnres estuvo nmrca<lo por 
un taller que rctonu) el tcmn unos alias ntní.s cu d Laboratorio Nacional de Los 
Al amos. Las exposiciones (algunas 20 ponenci11s) !mu siclo publicadas en el Physicn 
D y en libros eclitnclos por In North-Holland Puhlishing Company. Casi todo 
el material que ahí se encuentra reportado l'StiÍ basado en los trubajos y en las 
discusiones Qlll' se dieron L'll hLc; reuniones de Los Ahunus. 

Primero trntt•mos de cnkndcr d concepto d1• nutúnmta. Iutuitiwunente una 
red de nutómntns puede ser llcmmda como un conjunto de elementos que están 
interaccionando entre sí. Por motivos de siiuplificacit'm, usaremos In matemática 
en forma discreta tnnto como podamos para estt· co11ju11to cll• dementas. 

Empczcmos con el ticmpo1 el que en lugar de ser rstimaclo como una variable 
real como lo es en física, sen\ considerado segmentado en rnrios íntcrvnlus numera
dos desde 1 hastu 11. Lns varinbles, c1ue repn·sentnn el estado del autómata, rcpre
s<'ntaclas por d autómata son actunlizndru; durautt• ca<la intervalo. Por lo tanto, 
pnrn este sistema el tiempo es discreto ya q11t• es rq>rcscntadu por un número 
entero: 

t =(O, 1, 2, 3, .... , 11, ....... ). 

Por otro Indo, In secuencia de evolución está de actterdo con In evolución de las 
unidades lógicn.11 que componen el CPU ele llL cu111puta<lom ya que recordemos 
que en computación el ti<'mpu estu siempn· disrretiznclo en intervalos por el reloj 
interno, el cual se encarga de coordinar d cambio de 1·:;tados de las mrncionadR.'I 
unidades lógicas. 

Ln segunda operación discreta consiste en remplazar las variahlcs continuas 
y las ecuaciones diferencinJes por estndo:j finitos. Poi' lo que, en rchumen 1 podemos 
ver que un nutónmta es un sistema complctnuwutc <lisrreto tanto en el espacio, 
como en el tiempo y en los c::;tndos . 

Más formnlmante en computación, un nutt'.nuata. l'stl\ definido por tres con-
juntos (Weisbuch, 1991): 

( 1) I, el conjunto de cntrndns i 

(2) S, el conjunto el•• lus estndos intemos s 

(3) O, el conjunto dt• sali<l1•• o 
y por dos funciouPs: 

l. S{i,0)1 la/ILnción que cambia t:.stado.,, In cual se t•m·arga <le mapra.r la cntrndn 
y el estado, ni tiempo t, ni nuevo estmlo ni tiempo t+l. 

2. O(s1i) 1 la /tmcirín de Jalida, qut• se l'lll'í\l'ga dt• umpcnr li\ cntrndn y el estado 
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ni tiempo t a la salida ni tiempo t+ !. 

Hacemos énfasis c¡ue esta es In <lrfiuidt'.>11 <le 1tn autómata • Haciendo una 
burda analogía con la biología, podemos t.·0111¡mrnrlo al mínimo c·lementu funcional 
de un tejido viviente: una d•lula. Ahora. lu <Jlll' prnpiu111e11tl· sp denomina un 
autómata cclulnr es un conjunto de un grán número ele autómata,'( distribuidos en 
los nodos de una malla, lo cunl correspo11clcría1 coutinunndo con la analogía ante
rior, al conjunto <le células, es decir, n.J. tl'ji<lu. Histúrici.um·ut<• "1 pri.ner autómata 
celular propuesto por van Neumnuuu fop desnnoll;1do en los nodos <le unn malla 
bidimensionnl. Ln conexión ( por lo cual ~e llama celular) de cada aut1ímata está 
limitada a cierta vcciudnd constituida, usualmrutP, por los vrcinos mÚ.."i cercanos. 
La estructura de la vecindad preserva In simetría traslacio1ml :• rutaciounl ele la 
malla. Teóricamente, In malla ('S infinita iwro cu la prúctil·a :-,iemprc tiene fron
teras, las cuales puedt•n ser tomadas en ctll'11tn <lurautc> la pro~ra111ación. 

Algunas propic<ln<lcs cmactcriz1111 a u11 m1tc',11H1ta rc·lul11r. Lit primera, co
rresponde a la geometría del anr>glo de las celdt1s. Para 1111 modclo de c1ecimiento 
de copos de nieve, un arreglo liiclimcusionnl l1cxago11al podría ~t·r upropiadu. pero 
en muchos cnso::1 se escoge una malla rectilínea o inrluso rurnlrnda. Arreglo~ de 
tres o más dimensiones son construido31•11 l11 pnktka 111•r11 )'H 110 punli·11 '-.t'r \"i .. 11a

Jizados. No ob::.tante sorpn•sivos clccubrimie11tos se hnn hecho uun ron el simple 
arreglo unidimensional: una sola línea de <'<'Idas. 

Segundo, dentro de 1•11 arreglo dado l'S necesnrio cs¡wcifirnr la vecindad que 
tiene cada ccldn, refii'il·mlonos con ello a lns sitios \•cciuos <flll' intc·rad tian con 
nuestra celda de intcrc~s. Van Ncumn1111 1 en su iUieglo bidi111ensioual rcctitngular, 
tomó en cuenta los 4 \'ecinos más cerrnuos JHU'U fijar la wdn<lnd de In rcl<ln, es 
decir, los ubicndos nl Norte, Sur, Este y Orste. Este conjunto de <'<'ldw; l'S ahora 
denominado la vecindíid de vort Neumann. La rt·ci11d11d 'JllP incluyr nqudlns 4 
cel<lns1 y ndemás lns 4 celdas que se cncuentwu ('11 ln.s <lingcmales aclyaccutes, 
es llamada la vecindad tic Moore. Oh\'it1111e11tt·, las \'L'l'iwl11d1·.-. ~t· tru ..... Iapuu y la 
celda dada está, simultúncamcnte, iuduida en las vedncladrs clt• 11111drns r1•ldas 
adyncentes. En algunos casos, la ccldn central l'Hrnrgada dt• harn los l"lÍ.lculos f'S 

considerada un miembro de la \'ccindnd. 

El tercer factor, necesario para <ll•srrihir uu autómntn celular, es el número 
de estados por celda. Von Ncumann 1•1wo11tr/• 111111 muc-::;tra qtH' sC' rPplk11l11t por 
sí misma, contitui<la por cddas <Jlll' f(•11ía11 :2D e~tudo~ posib!Ps: pe10 muchos 
autómatas son rnuchu más simples. Ciurn111t·11tl'. t>xistl' uua amplia \'aril'cltt<l ele 
reglas entre los nutc'mmta'i binarios. Eu nquellos <¡Ul' po~t'('ll ~ólo dos c:-;tados por 
cel<ln, éstos pue<len ser fl'presentndos l'o1110 1 u U, u \'l'r<lndc•10 o fobo. 

Ln primcrn Íllt'Ute de \'ariación, 1•11el1mi\'<'r~o di' los autómata~ l'cl11lnres1 es 
In cxistr.ncin del enorme ru'uucro de posiLks n•glas para determinar el estado futuro 
de una celda, bn.sndo en In coufiguración pl'l'M'lllf' df• su \'f'l'imlnd. Si J..· es rl nl1mero 
de estados por celdn y 11 PI núnwro dl' cdcla~ i11d11hl11s 1•11 111 \'l•cimlnd 1 entonces 
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todas las posibles rcglns son: ~·"" . De este 1110<10, pnrn un nut1'inmta binnrio con 
vecindades de Von Neumnnn (donde n = 4) existt•11 G5,000 n·~lns posibles; con Ja 
vecindad ele Moore (es decir, donclt• 11 = 8 ) cxisteu 107;. Suli111w11ll' una fr1u·ción 
insiguificunte <k· todns ellns ha sido l'XillllÍllildi1 hastél d 11101111.•1110. 

5.2 Modelos de AC para Fluidos 

Como ya se ha mencionado, los autómatas pueden servir para simular una 
enorme variedad de fenómenos, tnuto bioMgicos como físicos. Sin cmlnugo, una 
de lns ramas que más se ha cl<.•sarrullnclo 1'11 estos liltimos años, por los éxitos 
obtenidos, es sin duela In simuhu:icjn de la dimí.mira <le tl11iclos. 

La dimimka de Huidos, incluso hoy en dín, ru1itic11P incógnitn.s que 110 se han 
resucito. Por ejemplo, el fcuómcno de la turbulencia hn sido y sigue siendo uno de 
los más antiguos misterios dC' la física clíl:-.ica. A pesar de ello, desde la mitad ele 
este siglo se han hecho enormes progrt·sos tauto u uivcl tcórko como experimental 
encaminados a entender los feuúmenos <ll• los fluidos romplcjos. En particular, 
unn pC'rspectivn muy importante hn surgido dcticle 1!)85 (para computadorn.s eu 
pnrnlclo) en dinámica de fluidos, basudn en los métodos ele AC: In hidrudimímicn 
de ¡;ases en redes (lattice ga.s byclrodynnmics). Dns laboratorios en Francia (el 
Observatorio de In Universidad de Niza y !u Escuela Nonunl Superior de Pnris) 
y uno en los Estados Unidos (El Crutro <le Estudios No-lineales de Los Alamas) 
son los pioneros en r:-tas i11vcstigncio11t•s, las cuales h1u1 atraído el interés y los 
esfuerzos de colubornción de w1 sinnínnern de gt·upos <'ll los USA y Europa. 

El desarrollo de la hi<lrodiuámicn ele gnses cu redr~ hu sido técnicamente 
conectndo con los autómatas celulares, pero co111u ya sc ha señalndo, uu gns en 
red ya no debería ser mencionado como un autómata celular. En muchos casos, 
loo gases en redes han llcga<lu a ser un campo por sí mismo, teniendo fuertes 
conexiones con la temía cinética, algoritmos, computacloras y supcrcomputn<lorus 
y máquinns fábrirndfl.'1 especic1li11cntes pltrn dcsurroll11r l'~t¡1s tl•c11icns. 

Pero profuuclizcmos un poro 1mis en lo que denominamos un ga3 en red . En 
la construcción del modelo <lcl gas en red, se introduce una mayor simplificación 
( t 01J\'t•11i1•11ti· a 11i\•t•l romputnrional) hncie11do tnnto <.>l espncio discreto (partículas 
de In malla) el tiempo, In \'l•lm·idnd y lll masn. Cndn nodo de la mnllase comportará 
como un procesador Iloolenno, uctunlizndo n cnda paso en el tiempo de acuerdo a 
lns reglas que conectan n los nodos \'ccinos l'<'rraiws, ruya.s reglas pueden sntisfnccr 
IM leyes de conscrvndón (masa i.c. 11t't111t•ru dt~ pnrtír11lus 1 mu1w•11to y energía). 

Un motldo <le mulla cuadrada hidimrnsiounl, pri11wramc11tr fue propuesto 
por Hardy, de Pnizis y Pomehu (HPP) a mt•dinclos cll' los sctl'11ttL'i 1 cuando iuvcsti· 
gnhnn d prohlt·mn ergc'1clim, y ful· reto111uclo 10 mios d1·~1Hu;s pnrn las ~irnulnciones 
hi<lrodimímirn!i. Cot1shkn•111os llllíl malla cunclrnd11 pl11rn1 doudP cndn nodo tiene 
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un estado definido por 4 biti:,, palabra 'JU(' repr<'iwnta ln 1m·sc.•11cin o nuscul'ia de 
partículas con \'clociducl discretas ( l rxiste unn purtírnla cou \'docich1d unitnria; O 
no hay partícula). Cada una ele In.-; 4 lí1ll'llll l'Olll'l'lnu los nodos ron sus 4 vcciuus, de 
modo que cada nodo tiene 2 posibles configuraciun<'s de cutrada, usí romo muchas 
posibles configuraciones de salida. Esto buce que existan 16 posibl<» ri•glas, y sólo 
Wl número limitado de elins son coherentes con los principios de couscrración. Un 
principio de exclusión es introducido: dos partículas con la misma velocidad C¡ 
no pueden ocupar simultáneamente ln misma posiri1'.m o sitio. Claramente la regla 
de colisiones puede ser constn1ída de modo que suth;faga hL'i lt'.)'l'S de conservación, 
i.e. el ntímero de partículas y d mo111r11tu (Harcly et 111. !OiG). 

Por razones de simetrías 1 qur se \'cn'm en la 3l'Cl'iú11 0, In malla cuadrada no es 
apropiada para lu simulacióu hiclroclinámica. LaR otras do:; mallas regulares son In 
triangular y la hexagonal. Frish, Hn.'5lacher y Porneuu (FHP} propusieron usar una 
malla triangular con simetría hexagonal}, dl'iii<lo a c¡u<' tiene la suficiente simetría 
que nos asegura los requerimientos de isotropín de ln.c; ecuaciones macroscópicas 
de la mecánica de ftui<lus. Cada nodo tiene una vecindn<l n•gular hexagonn11 de 
modo que el estado de un nodo esta <lado por G bit; y el nt'uUl'l'O ele configuaciones 
nsorindns a los nodos es ele 2, In.;; cuall'::i ofrecen G·l 1l'glus posibles. La.q resttirrioucs 
c¡1a• li111ila11 este uúmrru so11 l11.S lcye• <le couscrvuciúu (Frish rt al., 1986) . 

5.3 Modelo de 9 velocidades (9V) 

El modelo de 9V es el más simple de los gases 1•11 redes para el cual puede 
definirse la temp~rnturn1 y por lo tanto para In consideración <le efectos témücos en 
b simulación del comportrun:ento d<· un Ruido (Chcu et 1J., 1989). Como servirá 
de hfl.Sf! para crear el modelo que postcriornwut(• usaremos en In simulación, lo 
describiremos con detalle. En este cnso tenemos un pluuo (c~pacio bi<limensionnl) 
discreto, hecho que representamos como una cuadricula (figurn 5.4). Cadn celda de 
esta cuadrícula o malla representa uu autómata y PI conjunto de tudas las crldns 
representa el nutómntn celular. Cndn nutómnta tit·uc uu t•stn<lo n•prPst•ntaclo por 
la letra U;j, equi\·u.ll'utc a hLS siguientes uotaciones : 

a,1 = a(J' = i,y = j) = u(.r,y) = u(r). 

Matemáticamente, u{r) c~ simplcn1l'11tc uu uúnwro entero con la carac
terística que lo expresamos en bnse dos, ya qui' i~~lií l'ompncstu ele O y 1 que 
es justamente el moclo como opernn las unidnclt•s li'igiras cl1• In mfic¡uinn. Parn el 
modelo ele DV, el cstndo estit dacio por t•l sig11im1fP m'mu·ro binario : 

' a(r,t) = LSdr,1)·2•, 
k=IJ 
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Fig. 5.1. Rcprcscntm:ión <ld espado <lbl·tc•tu d1• un 
nutómntt1 ··cl11lar Uí<li1uc11~i1m;1l 

siendo S1; una wuiable bolcm:a quP toma los valol'l'S •I<• O y 1 puru lus \'Hlorcs de 
i· =O, 1, 2,..8. 

Ccométricamcnte, podemos rcprcsl'1~t11r estl' miuu•ro (i.c el estado del 
autómata) como una torre de O pisos lfigma ü.2} coloca<ln en ln pnsici6n r, donde 
cada piso puede estar prcncliclu 11) u apng1ulo (O) : 

'I 

Fig. 5.2. füprc,.,ntndc'm g1•01111'•trir11 de 1111 n11tú11111tn rrlnlnr 
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Pero lo 1111lo; importnutc pam el mudelu, es el significado físico t¡uc l~ demos 
a estt? número binario o lo que es lo mbmo a los 11isos de esta torre. Anks <le ello 
defüuunos los siguil~nk \"l'Ctcm .. ·s nuxiliur: 

eo={•in("f)u1+cos(T)u., a=0 ... 7; 
U, a= 8, 

(donde u1 y u2 representan los \'ectores unitarios a lo llll·go dd eje• X ~· Y respec· 
tivamente), lo::; cuales nos infonnnn dr. las posihlc•s clilel'cio1ll's eu las qtte pueden 
moverse las partículas. Por otrn p:ute, son lus sl· lns \'nrinbll's qtH' llO:i informan 
aceren de la existenrin de partículas cota 111ovimil•11to en <lctenni11ud1us direcciones 
o no. En efecto: Sieudo la.'i posibles mugnitudes de lu vl'locidad c1.;: 

En este modelu tcucmQs que: 

si k =8 
sik=0,2.~.G 
si k = 1,3,5, r. 

1) El conjunto de entrada• al tiempo t es; 

siendo i· = O, 1, .. 8, 

cuya representación geométrica se muestra en la figurn 5.3: 

o 

Fig. 5.3. Vecindad de un uutónl!ltn rrl11l11r hicli111e11sional de 9V 

Se selecionan arbitrariamente los 8 uutúmntnR nuís n•rcnnn.-; incluyendo el 
sitio central por ser la vccindacl 1111\s ::.1•ncilln por su sinwt ría c•spach\l. 

2) El conjunto de entrada• i11t<rM.•: 

S= (0,1,2,3, .. ,511). 
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3) El conjunto de •alida.: 
0= {u(r,l+l)}. 

La función de uctunlización del mo<lelo <ll' OY l'~ : 

u(r,t + 1) = S(u(r, !) El'). 

Físicamente, S representa la función que trnnslada las pnrticulns, especifica-
mente es: 

u(r, t + 1) = u(r - ek, !) para k = 0,..,8. 

Nos percatamos que esta regla de actualización es local, es decir, da sola
mente la evolución de un autómata. El conjunto total de autómatas (i.e el 
autómata celular) lo podemos representar como una matriz de .n fila• por n 
reglones : 

(

u11(!) u12(I) ... u1.,(t)) 
u21{!) u22(!) . . . a,.,(!) 

fl(t) = . . . . . 

u.;(!) un;(!) . : '. u.,;,(!) 

Al igual que parn un autómata, podemos efectuar la actualización de todos 
los autómatus de una forma global; para ello aplicamos ln función T a la 
matriz fl(t), donde T viene •iendo la traslación de to·lus las partículas de la 
malla en un intervalo de tiempo t.t = 1, por lo que : 

fl(t + 1) = T(fl(t)j. 

Es claro que la dinámica de un gas donde sus partículas solamente se 
trasladan, es muy pobre, Sin embargo, la podemos hacer más cercnna a la 
realidad implementando otras reglas de actualización que toman en cuenta : 

(i) La• coli•ione• y di•per.ion de la• partícula•. Designaremos a C como un 
operador que tiene la función de que las partículas del sistema cumplan las 
leyes de conservación más fundamentales de In física: In de la energía, la del 
momento y la del número de partículas, 

(ii) Lo• choque• de la• partícula• con la& frontero&, Sea O un operador que tiene 
la función de regir la interaccion de lns ¡mrticulas con cualquier obtáculo 
sólido. 

(iii) La acción de un campo de fuerza externa, Denotamos a F como el operador 
que tiene la función de simular cualquier agente externo que perturbe el 
gas1 siendo un caso pnrticulnr pero sumnmrntc importante la inte~acción 
gravitacionnl sobre el gas, 

Todos estos operadores los explicaremos de forma 11111s detnllada en el 
próximo capítulo, don<le se expo1ulní. el modelo qut• ¡>ropt>11c111os. Resumiendo, 
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la evolución temporal clrl sistemn puede expresnrse simbólicamente, a nivel global, 
de la siguiente formn: 

íl(t + 1) =Fo O o CoT[íl(t)j. 

Es importante mencionar que estos operadores no necesariamente conmutan lo 
cual puede ser puesto en evidencia con un sencillo ejemplo particular. 

5.4 Propiedades de equilibrio 

El número de partículas c1uc puede tener el gas depende del tamaño de la 
malla y ésta, en última instancia, de la memoria del computador. Para calcular 
el número máximo de partículas que puede contener una malla cuadrndn se usa la 
siguiente expresión: 

Nume1·0 mu.rimo= 9L2 

donde 9 es el número mÍlximo de partículas con distinta 1•elocidad que pueden estar 
en un sitio, mientras que L2 representa el número total 'le sitios de la malla. Por 
ejemplo, si tiene un lndo L = 500, entonces el gas podría tener hasta 2, 250, 000 
partículas !!. Como d sistemn puede contar con un nlunero grancll' de partículas, 
efectuamos el unálisis físico desde el punto de vista ele la mecánica estnclística1 la 
cual dedica sus métodos a encontrar como se distribuye la energía (y la velocidad) 
de las N partlci~as que constituyen el sistema físico. Suponiendo para esto que 
los distintos estados de ln energía (así como sus 1·1•locidades) son accesibles a 
cualquieru ele ln.s partículas cid sistema. Nuestro sistema debe sntisfncPr 1 en todo 
instante n semejanza cfr. In ml•cauicn clfuiicn, dos principios básicos de conservación: 

• 
Ln conservación del número de partículas: N = ¿; N1 

k=O 
8 

Consl•f\·ución de ln energía total de) sbtema: E= Í: t,.N,. 
k=O 

donde E es la energía total del sistema, N el número totnl de partículas y Nk el 
número total de partículas moviéndose en la dirección k al tiempo respectivo t. 
Por otro lado E¡ representa In energía de ln partícula moviéndose en la dirección 
k. 

Tomemos la cauiidades 11 = N / L2, número promedio de ocupación por sitio, 
e= E/ L2 la energía promedio por sitio y n1 = N1/ L2 la función de distribución, 
que nos infonnn del núnu·ro promedio de pártículas moviéndose en la dirección k 
por sitio. Por In <Jlll' las h•yes nnt<>riores se trausfonnnu en: 

8 

11= ¿n,., 
l=O 
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• 
e= [e1on1., (5.2) 

k=O 

Efectuaremos Wl pequetiu paréntesis con el fin de• deducir la expresión de la dcnsi· 
dad de entropía para un autómata celular de 9V, usando el principio fundamental 
del conteo. 

X 

y 

Fig. 5.4 Visualización del autómata celular U8ando 
tres di11u.•nsio11es 

En este caso, cliremo• que una partícula •e encuentra en el c•tado k si dicha 
partícula tiene la velocidad Vk. Notemos, además, que por tener 9 velocidades 
contamos solamente con 9 estados. De la figurn 5.4 podc111os ver que el número 
total de cajas (o sitio•) que pueden tener In velocidad V< es A= L2• Nos pregun
tamos por las formas diferentes en que podemos colocar N0 partículas qm· tienen 
velocidad Vo (i.e que están en el estado 0), en A sitios. 

(A) 

Número de modos 
de escojer la 
1 •• partícula 

(A-1) 

Número ele modos 
de escojer la 
240 partícula 

(.4 - [No - l}) , 

Número de modos 
de escojer la 
N8 1'ª pa.rt ículn 

Por lo que el número de formas diferentes distinguibles t•n que pode111os colocar 
No partículas en el estado O es: A!/(A - N0)! Lln111cmos a¡,a2,..,nN, a las 
No partículas escojiclas y notemos que pod<'1l1os tom1ufa, t•n cunlc¡uiera de los No! 
órdenes, es clecir, todas ln.s posibles pem1ut11d1111es dP un 1·1,11j1111tcJ <le N0 pru·ticulas. 
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Una partición está <lett•rmiuadu 1mlanw11tc por d 111'111u•ro y ln designación 
de lns partículas que se encuentran l'll ca<ln estado, y no por ,.1 urden f'U que 
fueron colocadas allí. E11 consecuencia, para ohtc•nc.•r el 11t.'1111f•ro total ele modos 
distinguibles diferentes en que pudrmos c.·scogtr lns l\ru pmtícnlns para que ocupen 
el estado O utilizamos : .4 !/X0 ! (A - No)! Notemos que cada estado k tiene el 
núsmo número total ele sitios, es decir .4.. Por lo lnnto1 la deducción anterior es 
análoga para cualquier estado k. En resumen el tn'uncro total de formns diferentes 
de colocar N k particulas en el estado k es : 

A! 

Podemos ver, por otro lado, que aquí el Principio de Exclusión está reflejado en 
la expresi6n: 

que fácilmente podemos observar de la figura anterior. 

Finalmente, el número totnl de forma.• diferentes distinguibles de obtener !ns 
particiones No 1 N1, .. 1 Ns se obtiene multiplicando lns 9 exprrsiones corre:;pondicn
tc a cada estado : 

f= g(Nk!(:~No)i} 
A continuación suponemos que la probabilidad de obtener esa partición es propor
cional ar. Usando la definición de ln entropía ndimensional, con el objeto de no 
operar con la constante <le Boltznuum k tenemos: 

S= lnr. 

Y desarrollando, obtenemos: 

S = L [ lnA! - ln[Nt!(A-Nd!J]. 

Usando ln aproximación de Stil'iing In x ! = x 111 x - x pura x > > 1 tenemos que : 

Definimos ahora la densidad de partículas que se encuentran cu d cstndo k como: 
nt = Nt/A. Observemos que las nt no son mas que lus funciones ele distribución, 
ele modo que de la definirión untcrior despejando Nt ( N; = 111 .4 ) y substituyendo 
en In exprcsion antl'rior de la entropía obtl'lll'mos : 

• 
S= -AL [111fn(11k)+(l -11.Jl11(l-11d). 

k=U 
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Por último definiendo la entropía por sitio :; = S /A, la t•cu1tción pl'c\'ia se convierte 
en (5.3) 

• 
• = - ¿ ¡11,111(11¡) + 11- 11k) 11111- 11k)J. (5.3) 

k=O 

Retomando el temn de lns propiedades de equilibrio, sabemos que de todas las 
particiones {nk} cxist<· una que es 1a uuí~ prolmh1c dudn lns L'ontlicioncs fí~icas del 
sistema de partículas. Cmmdo S(' alcanza l'sta distribud<'m, se dic·t· q\11! rl sistema 
se encuentra en equilibrio e,,tu.dúticfJ. En efecto el problema cluvc de la mecánica 
estadística es hallar In pnrtición más prub~ble (o ley el<· distribución) de un sistema 
aiJlado dada su composición. 

Al alcanzarse el Equilibrio estadístico la entropía se \'neh-c máxima. Por lo 
que, para encontrar la ley de clistribución1 debemos de maximizar la t•ntropía s 
utilizando las condiciones suhsiclim'ins (5.1) y (5.2). 

Usando la técnica de los multiplicadores de Lagi;1~c. tt•tH'mos qu<' In nueva 
función extendidas' a·mnximizar es : 

:/ = s+ a[n - 'Í:,nk] + ¡J[c- t<kllkl· 
k=O l.=U 

La condiciou de máximo es 6s' =O. Como el o¡w1mlor llif1·11·11dal 6 t•s lineal, nos 
permite desarrollar 111 expresión previa en; 

8 • 8 

6.' = -.2: [6uk1,.(11d- fok/11(1 - "k>l - "¿ 6114 - ,1 ¿ 'kb"k· 
k:::O J;=O l..=U 

Tomando en cuenta que n1 e usi como o y {3 sou comstnntl's y factoriznndo el 
término comun /Jnk resulta la siguiente expresión: 

6s' = -t [a+ fi<k + ln(-'-'1-)J b11k. 
k=O 1 - flk 

Como pedimos ~s' =O pam cualquier vuriació11 l>111. cutuw·e~: 

o+fi<k+/11 -- =0. ( 
llk ) 

1- "• 

Resultando la siguientes distribuciones de equilibl'io ¡mm d nntomnt 11 celnliu·; 

(5.4) 
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Observemo• qu<• la distribuciúu de vclocidnd<·s en el autómata de 9V se comporta 
como una distril.mcióu de Fcrmi-Dirnc. Noh!mos que estn distribución de equili
brio que tienen lns partículas <le! latticc gns es una conscc1u•1H~ia de la naturaleza 
finita <lcl cspcct1·u de cncrgín~ y lid priu<'ipiu lle cxdtt:iÍ<)u inlwwnt<' ul mocldo 1 lo 
cual pudiera parecemos raro y fisicamentc iuaceptabh• a primera \'ist a si lo que 
pretendemos simulnr es un gas real ya que como bien sabemos las prutícu1as que 
componen a este típo de gas obcclcccn en e1 l'i;trulo de cquilihrio In distribución 
de Mnxwcll-Buhzmnnn. Sin embargo bajos cic·itas rPstrirciones, como son n bajas 
densidades y a bajns l'ncrgíns el latticr g11s st• comporta l'OlllO un fluido normal. 
y es por esta razón que cu lo-; ultimos anos a habido un iuter•"s ercci<•ntc en el 
estudio de la mecánica de fluidos usando este típo de mo<ldo' (Frish et. al., 1986; 
d' Humicres et. al., 19SG; Clwu <'l. al.,1989). E;to último tiuubiéu cuenta con 
ciertas bases físicas sóli<lns ya que }¡1 dbtribucilm dt· ?\iaxwcll-Dultzmnnn es una 
caso límite de la disltihución de Dinu: ju-;tnmc11t<• cumulo s1• díl1t la.o; n•-;trirriones 
anteriom1ente mencionadas. 

Nos falta, u. continuación, hnllnr los valores de los pnní.m1•tros o y~' los cuales 
están asociados n cicrtcis ¡Jarámctros lt'l'llHH.li1ui1uicos. Para <•111>, suhstituinms (5.4) 
en (5.3) obtcnienrlo I" sig11ie11tc rntropín ,¡,. <'<¡uilibrin: 

• 
s=on+¡ie-2::/11(1-nk}. 

l=O 

(5.5) 

Pero de la temodinámica tenemos que una de las esprcsioncs t¡ue nos da !a entropía 
es la ecuación de Euler: 

Dividiendo toda la expresión entre el volumen V y reu1·denando los términos, 
obtenemos que la densidad de entropía termodinámica es : 

(5.G) 

Comparando las expresiones (5.5) y (5.G) tenemos <¡ue : 

o=-(~)· (5.7) 

(5.8) 

• p 
¿111(1-11,J=r· 
b:U 

(5.9) 
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Por lo que la la ley de distribución c¡uedn: 

(5.10) 

Ahora nos enfocaremos a encontrar las propiedades tcnnodinámicns {Salcido 
& Retchman, 1991), tules como P. T, ¡1, a pnrtii' de las funciones de distribuciones 
ele equilibrio "k· Reacomodando la expresión (5.10) ohll>nemos: 

µ 'k [ nk l ;-=-+In--·. 
T T l-11k 

(5.11) 

Tomemos ( 5.11) para k = 1 y ~ = 2, generando un sistema de dos ecuaciones 
que resolvemos por igunlncié>11 1 siendo el término comliu µ/T. íleali::ando esta 
operación resulta que : 

1u[(-"' )(~)]=~. 
1-111 11 2 T 

Pero sabemos c¡ue '' - •t = 1/2 resultando la siguiente expresión para la tempe
ratura: 

~=21.1[(-"1 )(~)]· T 1- n 1 , n2 
(5.12) 

Para obtener µ substituimos ( 5.12) en el miembro derecho de la ecuacion ( 5.11) 
parak=l: 

f =In [ (1 :111,)' (1 :,,"' )]· 
Por último, la presión P resulta de despejar In ecuación (5.9): 

8 

P = T l:ln(l- nk). 
k=O 

Todas las otras propiedades tennodinámicas, como podrían ser d calor específico 
por ejemplo, pueden ser encontradas n partir de las distribuciones de equilibrio 
correspondiente. 

5.5 Hidrodinámica discreta 

En estn scccil>u <'Xpoiuln•mos hn•\·em<·ute In hhlrmliwhukn dP m1 gas C'll red. 
Tomemos el campo hulcann S,dr,t), el cnal n·¡>1·c•:w11tn 1•l rní11u·m ele• partículas 
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en el sitio r al tiempo t, con velocidad vk. Ln• reglu• del uut<Ímata pueden ser 
escritas como: 

(5.13) 

donde f2¡,. denota la rnzón de cambio en el til'mpo del númcrn ele pnrtículns debido 
a las colisioues, mieutms que lus conl•spondicntcs rnpidcccs !v.1..\ t0111nn los rn1orcs 
de O, 1, /2. Ln fonnulnción explicita de S'lk no será ncn•surin en lo que sigue. De 
}a ecuación (5.13) obtenemos la ecuación cinética pnrn s,., 

os. - vk. \'sk = nk. 
/)t 

(5.14) 

Las magnitudes funclamcntnles que se conservan en una colisión elástica son, en 
primer lugar la mrusn m el<:> una moléruh1, tnmbil•n se rm1sl'l'\'1m cncln una de ]ns 
componentes ele la cnntidnd ele mo\'illlÍ<'nto total de lns molfru}a., que chocan. Fi
nalmente, suponiendo que lns cnrrgias internas el<• tudas lns 111ol<"nilns penuunccen 
invariables en lns colisiones, la energía t.'iw'.•ticn rotal el(' lns moléC'ulri.-; que rhocnn 
también se conserva (Rcif, l!J68). Pnrn ello rcqucrimm; que lns reglas el(' colisiones 
cumplan las siguientes relaciones, 

' L:;nt =O, 
.l:=O 

8 

L: V¡ Íl¡. = 0. 
A=U 

8 1 L 0(vk)'ll1. =O. 
k=o -

(5.!lí) 

(5.lG) 

(5.li) 

Tomemos S(·) = [St(r), a= 0,1, .. ,7,Sj ru!llo l'l e!llsamble del cnmpo bolenno 
St, y tomemos P(S( · )) co!llu l11 ¡nohnbilid11d <lrl <'Us11mblt" Definimos el eusnmble 
promedio como }a función de distrihucilm ,,,.: 

"k = < Sk > = L 51 P(S(·)). \ó.18) 
Si·I 

Es daro que In <leusidatl mncro<.·ópit-u d1·l 111'unern tlt> ¡rnrtkulns 11 drl uwiw·uro 11v. 
y la energía interna u¿ se expresa conw, 

• 
11==[11,, 

l.-:::U 

• 
!= ¿;,,.,,,., 

l.·:::U 

¡¡ 

(5.19) 

(5.20) 
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uv= Lvk"k· 
k=O 

(5.21) 

Si tomamos In ecuución 5.14 y aplicamos In definición 5.lS obtenemos la siguiente 
relación para el cnsnmhlc pmmeclio 111; 

(5.22) 

Las propiedades que <.'Ul'íl('tt•riznu u cnda pnrtÍcula de un gas en red con tempe
ratura son Ja masa m (cuyo valor r.s 1 cu el modelo), la rnnti<lacl de mm•imicnto 
mvk y la energía f!· = ~(vk-v)2 1 siendo v li1 velocidncl media del sistema de 
partículas. Si multiplicamos nmhos lucios ele Ju ecuación 5.22 por In masa m 1 y 
luego sumamos sobre el índice k, obtcucmos: 

Notese que el lado dt•redm de la ecuacilÍll lUitl'rior dchido n 5.15 se nnuln mientras 
c¡uc el miembro izquierdo se puede r<'l'S(Tihir. 

Por tíltimo, obsen·emos <Jtlt' !ns eunticlnclt•s c1111·c rnrchrtt•s pt!l'deu !:iCl' suNtituiclns 
usando las rC'lnciom•s j,l!J y 5.18. o!JtC'J1iP11do il!-iÍ 111 Pc1rnci('111 de• ('untimtidud dr In 
hidrocli111ín1icn. 

~+'i'·llV =0. 
Dt 

(5.23 

De forma nmílogn puclcmus multiplicm In ec11udlm 5.22 por ]m; otrnr.; propic<lnclC's 
como son el momento o In energía clt> cuela purtkulu ohtc•11ir11clo lns rcstuntes 
ecuaciones que gobicrnm1 la hid1odimí111ira ( Rctcl111111u. Snkiclo )' Dnr.;noli. 1090), 

D(n;) --W + 'i' · (uov + q) + P: 'i'v =U, 

P es e) tensor di· 1~!)fuc•riu defiuiclo rrnuo. 

P,.b = L ui.(q - 1•¡,,(1•1. -1•}1, 
,. 

= 1f11 b - /jl/,1 111, 

;s 

(5.24) 

(5.25) 

(5.20), 



y 

"""' = 2:11kck(od.ckfek)1, 
k 

es el tensor de flujo de momento (no olvidemos c¡ue v ;= Ckek ). En 5.25 q es el 
vector de flujo de calor, definido como, 

En seguidn, se hacen unos breves comentarios nccrca del l<~nsor de esfuerzo P, 
en los modelos de los autómatas celulares. El modelo HPP, d cual es el más 
simple, posee propiedades uotablcs como son uu equilibrio tcnnodimímico local, y 
el surgimiento de unn escala de separación, es decir, la escala típica del movimiento 
colectivo L es mucho mnyur que <>l rnmino librr. medio l,, : L >> /11 • El modelo 
HPP tiene to<los los clrmcntos correctos CXCl'J>lo uuo: isotropfo bnjo el grupo de 
rotaciones de la rrd. Lo que provocn que In mncrodinlunicn n In que dá origen 
tiene una forma no física 1 lo cual es puco útil para simular flujos bidimensionales. 
El tensor de flujo de momento 7rab dcbt' reducir!-ie n un escnlnr por isotropín, lo 
cunl resulta imposible para un red cun<lrada. En dos climeu.sioucs 1 ln vecindad que 
tiene los requerimientos mínimos de siml•tría es la vecindad hrxngonal del modelo 
FHP. 

Suponiendo c¡uc una distribución nrbitnU'ia 11,. se puede expandcr en una 
serie infinita alrededor de In distribudcJn <lr l'<¡uilibrio { e:qmusit)n de Clwpnmn· 
Enskong), y consicll'rnndo ndcuu:'Ls que In \'elod<lnd coleclirn v. de lns pnrtículns 
es mucho menor q1w lns vclocidudc•s 1lc hL'i partículas Vk, el lado derecho de In 
ecuación 5-20 se trnusformn cu una l'Xprcsh'.in cu la cual uno ele sus ténninos es 
\U1 tensor <le cuarto orden (Chen, 1989). 'i\o todos los autú111atus celulares tienen 
asociados tensores isotrópicos de cuarto orden. Tales tcusores uo existen pnru el 
modelo HPP1 lo cual hace que d tensor esfuerzo 110 sen i.sotrúpico, y que en este 
modelo no sen posible ohscrmr t•ÍPctos hidrodin{unicos. Para mmldos l'Oll mnyor 
número de velocidncles el tensor dl' cuarto orden sí pttt~dl' ser isotrc'.ipiro, romo es 
el caso del modelo FHP. 

En el modf'}o <lL· !)\',en el ruso m{1s genernl, d t1•11:-.or <I<' flujo dP momento 
no es isotrópko lo cnnl proclucc c¡w• In prrsit'm cfcrtÍ'li1 lle l'stc mocll'lo tC'ngn ln 
forma siguie1ttc1 

1/ = /1 ¿ - [JJ 111). 

donde Pt = (l-3t)/4; (Chen, 1980). Vt'mos <¡lll' 111 presión d1•¡H'nde dr In velocidad 
mncroscópicn del Huido, Estn dP1H·111h·udn p1wclt· (';111sar usrilariouC's no fisicns en 
los gases cu redes (Dalhhurg. ~Iout~omery y Dooli•u. HlSi). Sin embélrgo, es 
interesante notar 'Illl' c1rnn<lo ~ = 1/3, el 1l•rmi1111 1111 fí..,il'o ~e m111la lu cual muestra 
que pnra ese rnlo1· dl' 111 energín i11ti•r1111, d t1•rt1ii110 1·~ c!1•:-.:1pn1·1•cL' clc•1 mnddo. Ilnjo 
conclicio11cs CSJH•dal1'.'i, cw111clo 11 S 3, 1n l'W'rgí<t : ti1w· 1111 \'11lor mínimo Cl!rcn ele 
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n=2 y cerca de este punto t: vnría lent11mente. Esto nos bnce recobrar la isotropía 
del tensor de esfuerzo ( Chen, 1D89). 

Como hemos po<liclo mostrnr ha.itn nhurn, esta nueva árc.•a ele la simulación de 
fluidos hn cobrado grau. desarrollo, pese n que también se hnn encontrado proble
mns teóricos de envergadura que tcmlniu que :wr n.'stteltos en un futuro. Pero por 
otro lado, los logros también han sido sorprc1i<lcutes ya que se han podido obtener 
resultados de manera sencilla sin pnsnr por los pcsaclos d1lculos mlméricos que 
muchas veces involucrn el resolver los problcnms de diuiunica de Huidos. ?\"lotirndos 
por esto dimos el paso siguiente, es decir, tratar de gencrnr un nuevo modelo usando 
gases en redes para simular la dispersión de coutnminantcs. Esta nueva alternativa 
para resolver problemas de contnnúnación Sl'rt\ el tema del siguiente capítulo. 

so 
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UN MODELO ALTERNATJ\'O PARA DlSPEílS!CÍX DE CCJ:\T:Ull:\A:\TES 

En ln actualida<l, In c·cmtJt111i1111ri<í11 11t111osfc'·rka e•:-. tttl probk·mu que ocupa 
la atención mundial. ).ll~xico no <.•s In l'~Cl'pri1í11 d1· lo 1¡111• Slll'l'dc! intp1·m1c·io11nl· 
mente: sus principnles l'ittclilclrs y zonas iluln:-.triall'~ (1¡1H' c·u los cwms más cl'Íticos 
conforman un todo gcogníficu}, n•i.;btrn11 1111a alta y ¡wli~ni-.11 contmninncir'111 del 
aire. 

Por ello resulta incuestionnhh• la i111porta11cit1 que• poM'<'ll las im•P:-.1 il!,ariortC'~ 
sobre los fenómenos de transporte, <li!-ipcT:-.iú11 y trnnsf11r11mció11 q11i111irc1 d1· cou
tamimmtcs en la atmósfera. N umr'l'osos im·c:it iga<lores hu11 <leclirados grau<lc•s 
esfuerzos ni estudio el.e estos fenómeuos utilizaudo clif<'11·11tc·s 1•ufoc¡w·:-. y tc~ruiras 
de modclación 1 simulación y t·xpcri1111•11t;1cit'111. 

A pesar de csto1 la nrnyorín dt• lo:s mu<lclu:s utiliza<lu:s 11rl ualmcutc para la 
regulación y control de la calidad dd uire rn ~Iéxiru. y rn otros ¡rnÍM'S, se hasun 
en una grán cantidad de hipótesis que sohrcsimplific1t11 los difon•utes procesos 
dinámicos, térmicos y químicos que 0C'111T1·11 c•u In ;1t1111'¡sfrrn. Así. por ejemplo. 
como ya se hizo mención en el segundo l'UpÍtnl<•. 111 1'!1·rnl'i1'111 c\t· u1m phmm se 
describe usando algunas fórmulns empíricas o Sl'lllicmpíricas cuyos fuuclnml'nlos 
físicos no son del todo clarn; pnm lu dispersión hul'izontul y 1·crtir11l de In pl11mn 
se consideran modelos Gaussianos que <lescrihcu l•stc• proceso <lt• u1m mmu•rn com· 
plctarnente dr.sncoplacla. de In <limímka de In c·h•\'ul'ión y clrl trnnsportl' 11 lo largo 
de la dirección del viento¡ los efectos de lns f'o111pl(-ji<h1dt·s d1•I tenruu y de otros 
ohstÁculos fijos son introdnciclmi ele 11w111•rn 11111y forwdu y. c·u ornsionrs, un tanto 
simplista (Zanctti, 1900). 

La clircccióu CJlW hnn tonrndo In:-; Íll\'Pstigarirnw., ~· lns limitarionrs ele sus 
métodos, mcncionndos rn rl pnnafo m1tt·rior, tit'11t• su ju ... 1ifit:11<·it'111, 1·11 ttttl' t'l tn111~
portc atmosférico y In dispersión d1•l nirc coutaminndo so11 fc•11l>111C'nos sitmulos en 
(') Tf'ino de la tnrhulencia, ht rnma mú~ i11trn·sa11k, pero it :'IU \TZ 1111·1m~ c:utrudicla 
de la. mecánica dt· fluidos. El comportamieuto mncror1'1piC'o tlrl mm·imieuto clrl 
fluido es descrito por la ccu11cio11rs dt• ~11\'Ícr-Stokt•s(:\SJ. li1 ... nmlrs fornrnu un 
sistcmf\ ncoplndo y no liiwnl dl• ccrn11·io1w:-. tlift•n•1iriillP ... pmTiah·:-.. Pura pl·que1in!' 
vcloriclnlles 1 las l'l'llnrimu•s dl' :\S p1tl·d1·11 :-.1·1 li1w;di1.t1tl;, ... y 1t· . .,H1•il¡L., !'liu 111udia ..... 

difirultncll•s, annlíticn1111'11lc, :-.ir1111m· c1111· h1!'1 fn111tt·rn!'I ... 1'1lida ... Íll\'ulnnadRs seRn 
simples; <le otra forma se opcm 1111111éric111m·11tl'. Sin c•111b;1rp,o. ~¡ l11s \'t•loddu<les del 
flui<lo son grnndrs npnu~cc· In ini·stnhilid111l. y los mi•tmlo~ m1alítiro" ya no pueden 
ser usndos. Atín nsí. los 111l·tmlm. rn11111:ii,·11 ...... 1111 dilkili-:-. d1· 11 ... 11r y 11•q11i1·n·n tll• 

sistemas <le computo 11111y grnnd1·s 1•11 1·11111110 11 lns 1·11p111'iclml1·~ ch• 1w•moria ~· de• 

SI 



rapidez de cál(_'ulo; por dio resulta muy custosn lu utilizudcju <le• este cufoque pnra 
el estudio ele ('Stos f"nómruos. Introclucimus UCJlli lu pro¡uwstn dí! modelar los 
fenómenos <le transporte y di¡.¡111•1:·iÍlJ11 fl(• ru11tm11iwu1rf•!'i 11 ... 1111clu ln técniru d<· los 
autómatas cc1uh1rc•s. clcbi<lo a <1111· ,.,.,fo., 1111Hl1·}w;. JIC':-il' 11 qui' ra11J1,if•11 l''''Jllit~rcn 
de sistemas de computo rúpiclo r cou gn'111 rnpacidwl de• Jll('UlUl ia, 110 implican el 
uso ele.• técnicns numérirns dc• soluf'ic'.iu c1l' rcuncio1ws <lif1·ll'llf'inl1•s. En rfocto, como 
se verá nuis adelante, toc1ns las lPrc.·s físicrn; fiu11h111wut11li• . ., c¡tH' ri~cn d uwdc·lo, 
tales como ]a consc~n·nci<'>n <le.• la 111ns11. 11101111•11tu r 1•1wrp.,í11, .•w iutrndur<'n u 11i\'el 
microscópico. 

6.1 Definición e Implementación del Modelo 

En la metodología de la moddul'ibu de.• clctc.•rmi11H<lo sistc.•11111 o fruómcno 
íísico1 primero es neceusnrio cxtrner 1os drmeutos uws imporl autr·~ CJlll' rigen su 
evolución. Siguirndo c."ite cm11iuo l'>::trnigumos lo:-; c·lr111c11tos 11uís rc·pr<'st~11t11tiros 
que participan en el romplejo fcuómeno el" lu clisperl'lióu cl1· c.·u11U1111i11u11tes. Por un 
Jado, tenemos un gas, la atmósfera (cu 1enlidud '.'!ti rotupo ... ii-i1'J11 <' .... uui.., cu1upl1·ja, 
como lo hemos mencionado en los primeros capítulos, sin embnrgo f'l objr.•ti\'o es 
simplificar el problema al máximo), cuyn dimí.mica parece cmíticn, u primera vil'ita¡ 
no obstante para dctcm1inadas condici1lUf'S atmosféricas se tic111·11 comportn111ien
tos regulares que hn.n sido estudiados por Ja 111ch'urulogía. 

Por otro Indo, tenemos otro gas, qui• l1nrnan•mos routnmiuautc.• 1 de• dcusidad 
por lo general distinta n }n dcnsiclnd atmosférica, e.le t1.·111pcratura hastnnte más 
alta y cuya velocidad con la cunl viene inyecta<lu \'ntica1Jllf'Ute a la nt1w:isfl'ra es 
grande. 

Tenemos el problema reducido n uu gns cuntnmi111111h• gl'uernc.lo por una 
fuente puntual (la chimenea), el cual se <lispers11 <leutro <le otro gas l el 11t1110sférico) 
cuya dinámica está regida por las leyes <le la meteorología, linjo comliciones de un 
campo externo (campo gravitacioual}, y bnjo rondicionl'S de frontera <¡ue pueden 
ser tan irregulares como lo puede ser la gc•o1111•tría cid terreno c111e se encuentra 
alrededor de la chimenea. 

Todo estos elerm•ntos se pueden siiuul11r t>ll funua "rPlath·a11u.•11tr" fiíl'il cre
ando un morldo ele un gas c>n n.•d. En <'Stt• rnpítulo propom•111os tm 1uod1·1o nu1icnl~ 
mente diferente pMa :,imulnr la cliwí111il'i1 dd ln111spor11· y la 1lisp1·r:-.ió11 Ht11111..,f1'·rirR 
de contruninnutc:; blJÜn• terwnos co111plf'jos. El 1111Hli·l11 1·011-.io,;t1· 1·11 1111 111111'111rnt11 

bidimensionnl con <'!'itnclos <l<· 18 1,ir:-0 'JUl' !'iÍU111la el 1·0111portamil'11fo dl' u11 ,c,us c.·un 
2 especies químicns uo·J'í'arti\'HS lrnjo la 11t·db11 ch• 1111 c·a111po ck• f1u·rz11 c•xrrrno. 

El fluido que se moclrló ''s muy simil;1r al c11·l rnoclc•lo ele.• OV; siu l'lllhnrgo, 
como irc•mos vieuclo m1í.s ndPla11tl' lu:-011111•\'as \'11J'i;11111·-. ill;l1'J;<ccla:-.. 1·111110p111'1~c·mplo 
el tener dos Pspc~CÍe!-i químicns, lo l111c1•11 1":;1•11ri11luw111c· <lifnc•1111• 1• int1•n·M1ntr.. 
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Consideremos una retícula biclimensionnl cunclrncln L, con N x N sitios y la 
siguiente colección de vectores: 

ea= {•in(!!f)u1+cos("f)u., n= 0 ... 7; 
O, o= 8. 

En este modelo, el estndo u en el sitio r ni tio111po t está «tuda por In pareja de 2 
números entC'ros S y E en si tema binado. Por lo que tenemos que : 

u(r,t} = (S(r,t},E(r,t)), 

donde 

" S(r,t) = ¿s1.(r,O· 2k, 

k=O 
y 

8 

E(r,t)= LEk(r,t)·2k. 
k=O 

Siendo Sk y Ek variables bolennas que toman los valores ele O y 1 pnrn A·= 0.1, 2 .. 8. 
La represcntnción geométrica <le estos dos mimcros se puede \'isunliznr. corno unn 
torre donde cada piso tiene 2 habitar.ione• (ver figurn 0.1). 

Fig. G.l. Representncióu genmétril'n d<'I estnclu a( r, t) 
en el modl'lo pruptu• .... ru. 

¿Qué interpretnción física le dn111os 11 l'!itos do~ mínwrosº! Ln interpretación 
usada en este mocldo·<·s Ju sigui<'nt<• : 

S¡ = 
{ 

!, 

o, 

En el .!itio r exi.~tr: 1mci ¡mrtfr11la 1¡1te .~e mueue 
en la dirccciiín ek 1:rm rupulr:.:: c4. 

En el .~itio r. 1w r:ri~tc: 1rna partícufo q11c ,H! muet•t 
en la dirección ek. 
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y 

{ 

1, 
E1 = O, 

o 
o 
o 

s. f, 

Si Sk = 1 y la partícula e.s contamiwmte. 
Si S1: = 1 y la partíc11la no e.s contaminante 
ó sk =o. 

----- lbrltcvl~ cooi-f14111t 
-- l!irllc.I<> no conhl•rllllnle 

O M.~u/o U rtpOoO 

Fig. G.2. \'isuulizndón (n) ~clllétrirn y (b) física <le! estnc!o u. 

siendo lns posibles nmguitudrs dt• ln \'cloridnd e¡, : 

{
o. si¡.= s 

01= 1, si~·=0,2,4,G 

.,/2, si k = 1,3,ú,i. 

Estn interpretación dt• lns vnrinLll's Si. r EJ.. i111plkn11 lo signiL·nte: 

(n) El sistema estn formudo por dos tipos 1k• partícula. Si. no'i dict> si exbtc o no 
partículas en el sitio r y, si t•xiste, E1.: 3c t•nrnrga de dPdmus tk• qtu.· tipo es : 
contaminante ci uo. Unn <lt• rstus dos CSJH'ries n·pn•s1•11tn rl nin_• ntmosférico; 
)n otrn. el e;us fonmulo por los contamiunntt·::; (rr fignrn G.2). 

(h) Lns phrticuli1 ... <ll-' cualquiew tll' }¡¡s t·:-.¡)t'dt•:-. p111•d1• 1111nTl.')l' solamente a lo 
lnrgo ch• 111:- di11·eciotU'S (l<•finidns por los \'l'ctort's ek, con ~· = O, l. ... 7 o 
rncontrnr~1· 1·n rt•poso (Ps dl'l0 ir movil·udos<• t'll In din·cril111 es). 

{e) En rncln sitio r dt· la 1"l'líruln l>lll'dt'll l'lll'Olltrar~l' ha.-.111 D pnrtkulas de• las 2 
espC'ciC'~. mo\·il•ndn!'>r l'U din·cl'iorn•s ek difnr1111•s. En eualcp1it•r sitio r <le In 
retícula sólo 1·:-. po:-ihlt• t•m·outrnr 1111a y M'ilu mm partícula si11 distinción de 
In es1wcit'. mu\·i1'•u1l11~1· 1•n uun <lin•1Titit1 ck duda (Principio de Exdusió11J. 
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(d) A parlir de un silio r de la retícula, una partícula solnmentc puede alcanzar 
uno de los 8 sitios que const ituyeu los primeros y segundos vecinos del sitio 
r o permanecer en reposo en dicho sitio. 

La evolución temporn.I del sistcuw, ni igual que en el modelo de 9V, se 
implementa en términos de un conjunto de n.•glns de actualización, que definen la 
dinánúca del modelo. A nivel global, el conjunto de todos los autómatas indivi
duales se representa mntcmáticnmC'ntc por In matriz n. 

Lo que denominamos In c\·olucióu del autúnrnta celulnr ni tiempo t + 1 es el 
resultado de la trnnsfonnncic'in de la matriz íl(t) por un eonjuntu ele operadores 
deternúnndos por In física del problenrn : 

íl(I +!)=Fo O o Co T[íl(t)j. 

A continunción1 vamos n hablar c011 nuís detalle <le cómo funcionan y cómo se 
implementan cada uno de estos operadores. 

El operador de Traslación T. Este operador se encnrgn de que en un intervalo 
de tiempo 61 = 1 todas las pnrtículns de In mnlln se troslnclcn •I sitio correspon
diente indicado por la velocidad ele l'ndn unn de pst11s pnrtkuln~. Al igual que en 
el modelo de 9V, a nivel de un autómata la regla de actunliznción \"icne dada por: 

rr(I + 1) = rr(1• - vk,I), 

más detall•dnmente 

rr(t + !) = rr(5(r - Vk, l),E(r - vk.1)). 

Para. toda k = 0, 1, .. ,8 y tocio sitio l' <JU<' pcrll'Jlt•zcn n In u1111la. Donde Vk no es 
mas que In vcloridnd cll' Jns pnrtícullls clndn pm: 

De forma semejante' nl modelo d(' D\". n uh·d p,lolrnl. l'I cuujuntu clf.' todos los 
nutómntns se puede \'f:'r romo una matriz muy pmtirulnr. ya CJllt' cn<lr1 elemento 
de In misma está constituido por unu purrjn dl• m'uneros Liuados. Esta matriz 
denotada íl(I) tiene como elementos los 11(r,I). De nquí c¡ue In e1·0!11ción más 
simple estaría dada por la trnnslarión dr lns pnrtkulns : 

íl(t + !) = T[íl(t)j. 

El operador de colisión C. Las p;irtkulas dt• uu gn~. adt•11UÍ'S de mo\'l•1 ·r·. purdcn 
chocnr uruui con otrns y dispersar sus dirPct·io1ws <il' mm·imil'ntu <lun1ute las coli· 
sioncs. Estas intcrncciones se traducen en el comp11rta111il•Uto nmcroscópico de un 
gas con efecto de viscosidad y difnsic'111. Pum i11trod11cir estos elemento .. f'fl nurstro 
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modelo es necesario incluir en su dinñmira re{?;lns ele nd ualización que rcprest•ntcn 
de manera físicameute razonable a las colisiom•s c•ntrc> lns partículns. Esto significa 
que estas reglns dcberan obedecer los priudpios ele c·ouspn·ución: clel m'miero de 
partículas de cada especie, del mu111<.•11to y de la euergÍ<l. Eu d moddo, el operador 
C R nivel }ocal (es decir R nivel de llJI HlltÓUIUta) dPbe substituir e} estado a{r,t) 
por otro estado a( r, t + 1) de tal manera que queden garantizados }os priucipios 
de conservación 111enciona<los1 es <lecir, de manera que satisfagan hIB siguientes 
relaciones : 

(i) Con•ervación del nlÍmcro de partícula.< 

8 8 

¿s,¡r,t+l)= ¿sk(r.t), 
k=O k=U 

8 ' 
LEk(r,t + 1) = LEk(r,t). 
t·=O t·=O 

(ii) Con•ervación del momento 

8 8 

LHk(r,t + !) Movk + LE•(r,t+ 1) M 1vk = 
k=O k=O 

8 ' L Hdr.t) .1/uVk + L E1\r.t) .\J¡Vk. 
L·=O k=U 

(iii) Co118frvación de la energía 

8 8 

LHk[r,t + 1) Aloe%+ 2:Ettr,t + 1) M1c'f = 
.l;=O k=U 

8 ' 
LHk(r,l)Mocj.+ 2:E1\r.l).\11ci. 
k=O l.=u 

Siendo Hk = Sk(r,I) XOR E1(r.I), .\11 lu mns" de In ¡mrtículn coutnminante y 
.\lo In masa de lf.1 purtículn atmo~fhien. En el modelo uuis simp1<' se consideran 
to<lns las tnnsns igual n ln 1111idnd : 

.\/,, = .\/, = l. 
Lo cunl corre!'poude físknmc•ntt• nl rnso ch• un g;is c·u l'l c¡11r lns dos t•sp<'des son 
dinámicnmeute equirnl<'Htcs. 
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Las reglas que definen al operador de colisióu-<lispersión son en la práctica, 
implementndns mediante una tabln de actualización en la que cada rengloo contiene 
como primera columna al estado (S, E) de entrada, y como columna-, siguientes 
a todos los estados (S', E') que satisfacen, junto con (S, E) 1 todas las ecuaciones 
anteriores. 

En la figura 6.3 se presenta un ejemplo que ilustra los acciones del operador 
de colisión·<lispersión para el caso en que l11s masas ele las partícuhu; de las dos 
especies son iguales a In unidad. La tabla dP colisiones corresponde a In interacción 
de 2 y 3 partículas. 

La dinámica de lns pnrtículns del ga.s se ve curi<1uecida con este nuevo 
operador, el cual nos npmximn un poco 1111\s al comportamiento de un gas. 
Matemáticrunentc la evolución global se exprcsn como: 

íl(I + !) = Co T[íl(t)j. 

El operador de colisión con obstáculos fijos O. Pum. simular In pr<'srncia 
de fronteras en el modelo1 cndn Sitio de la retícula tic11t• asociada una ,·arinble de 
campo booleana B(r) cuyo valor in<lica si exi\'itt• o no una fronteru sólida en cada 
sitio de ln retícula. Así, B(r) = l indirn <1ue t•l sitio pertenece a una frontera 
sólida, y B(r) =O indicnjustnmcntc lo coutrnrio. Cunuclo unn o ,·arias partículas 
alcanznn un sitio con B(1') = l, s1úren um1 colisián cou la frontera existente en ese 
sitio. El efecto de esta colisión pue<le incluirse l'll el modelo de diferentes mancrns 
según sea In situuciém física que se c¡uiPn1 simul11r. En este modelo. las colisiones 
de las partículas <lcl gns con !ns fronteras sólillc1s puecl,•11 .-.<'I' dt• los signit·utes tipos 

(a) Reflexión especular 

( b) Inversión completa 

(e) Absorción total y parcial. 

En In reflexión c~pecular cn<ln pi1rtícul11 que incide sohrt• nun frontera sólida 
mo<lifirn sn \'elocidnd de tal mnncra c1ur ~1· rn11M·n·a :-;u co111po1wutf' tnngcncial, 
mientras que su componente nornrnl solmucute cambin <le signo. Estt• tipo de 
colisiones de Jns partículas con !ns fronteras solidas pern1it1·11, n ni\'f•I colrcti\'o, la 
simulación dd comportruniento clr 1111 fluido qu<' resbnln solm• la f10wcra. 

Por otra pnrtc, en In fot,er3ión completa Ul'tUH' qut• las purtkulns que chocan 
con una frontern sufren una in\'ersióu t~U !ttl vc·loridítd; !ns dos rompo1wutf'S d(' la 
\'elocidnd. ln tnng('ncinl y In normal, in\'iertl'll su siguo. E¡,le 1110drlo dt• choque 
con frontera sólidns permite simulnr, n 11inl l'olcrti,·o, t•l rnso ele un fluido c1ne se 
ndhicre a las superficies sólidas; se trutn cid rn:-.o d1• m1 flniclo ,·isl·oso. 

Finnlml'Ute1 el cnso de la ab.~orJión total t'un1·s1rn1t<lf• a una situ11ció11 rn rll1r 
toda partícula ttUc Ilcgn n unn frontl'rn si'.>lidi1 f's nhsorhida 1·omplr.tn111entc por ésta; 

Si 



cth11• ...,. 1:4NI"' frl~ 

f r ... ~ 1 --
~ ' t ,/ .... ......... 

,/ r .... ~ ""1' /\,. 

.1- -..... 
J .. \.... ./ 

r '" --< 

'r +(' ~ 

r / "' 
Fig. G.3. 

Colisión de 2 y 3 partículas 

en In ab.•orción parcial súlo so11 l1hsorhid11~ ('lllllj1ll'l1mu•11tl' 11t¡nellns pal'lkulas que 
perknrrrn ft mm dl"trnuinn<la rspecic. 

Ln implrmt•ntndo11<' d1· n11d'l11i1·111 d1• 1•st11)', rr,1!.J11:-; il1• i11tt•rnrric'1n clC' lns 
pnrtirulns t·ou !ns fwntt·r¡¡ .... pw•d1• n·ali1.111.~1· t!1· 111111 1111u11•rn rt·luti\·a1111·nt1• sim· 
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ple en el programa de simulación del modelo. 

El operador de fuerza externa F. Est<' upt•rndor F, el<• fU1~rzn cxtt~rna, hn sido 
introducido con el objeto de tomar en cuentn efectos grnvitucionnlcs tules como la 
flotación. Este operador fue implementado ciC" la siguicnt<• forma : para cudn sitio 
de la malla el operador F encuentra In cliforeul'ia lm = (nu - ,11} ele 1n clC'usidad de 
masa de la especie O (nirc) y 1 (coutuminante). Si lm >O, d momento a lo largo 
de la dircción Y c>s incrementado cu 1 con nm1 probabilidnd pruporrionnl ni valor 
absoluto de 6n; de lo contrurio (si 6n <O) dicho momento se clrncmcntn en l. 

Estn explicación resumida In extl'udt•n•mos con más detalle en una sección 
aparte donde se expondrán de una formn uuí.s dnboradn los l'Ít•ctos ele In Hutnción. 

6.2 El Problema De Las Condiciones Iniciales 

Comcnzur a opernr nuestro mocldo dt• displ'r~ióu y trnuspol'te de couta
minautes nos enfrenta a la difícil tnrl'n de> rn·ar lns couclicioncs inirin1cs n par
tir de lns cuales cvolurionani d sistema. Co111u rimos en h1 1Htimn s<.•crión del 
capítulo anterior unas ecuaciones significnth-118 pum reproducir h1s ccuncioncs de 
la hidrodinámica son, 

8 

n=2:11J... 
J.=O 

' 
i=LfJ.tlf.. 

J.:u 

8 

uv= [vk"J.·· 
4=0 

(6.1) 

(6.2) 

(G.3) 

Donde podemos obser\'nr que 1ns rnri1thll'~ macruclJpirns importnufr!'; sou In densi
dad n, la velocidad del ricuto o n·luddrul rn1·di11 de h1pmtkulnsvy111 t<'mpcrntnrn 
T del gas. misma que l'stá rt>hwionndu con la cul·rgín :: . Lw.; cxpresíonrs rxplícitas 
de estas distrilmrionrs uos las pmporcio1111 ln l'it•11ril1 cl1• ln uwteorologíu, y:1 bCa 
dcduci~ndolas tcóricn11u•11te o hic>n h p1trtir d'• rdnl'iorn•s fr1w1rn•11ull>gkns, 1•11 l·11sos 
más complrjos. Los perfiles \'crtirak., <Jllt' se us11ro11 1•11 e:-;tt• modelo fuerou. 

u(:J =,,.,,-u:. 

(0.5) 

( 
• ) 1/7 

1•(:} = l'0 : • (6.G) 



Donde toclns los valores de lns consttmtcs qut• 11p1irt•ccn en las trrs u1timac; ccun
cioncs, drpendcn de obsermdmws t•xpcrimentnks. A contimmción, con el objeto 
de ir poniendo a nivel micrnscc)pko las clistrilJncioncs ndccuadns de partículas 
parn obtener de este modo las dist ribucioncs nmcroscópicns clndns por !ns tres 
ecuaciones anteriorcs1 nos vamos 1:1yudar de la hipótesis de que existe equilibrio 
local en el fluido; esto <¡uierr. decir CJUt'. si J¡¡¡c1·11H1s una partición suficientemente 
fina del espacio y tomamos unn vecindad del fiuido, vemos que en su interior lns 
propiedades termodinámicas tales comu 11.T y p rnrían poco de un punto a otro en 
un instante dado, o en otras pnlahrns tt•nrmos qut• en esa \·ccindad se ha nlcnnzado 
el equilibrio termodiniuniro. Dcsd1• el punto de \'btn de la 111cc1inica estadística en 
el interior de esa vcciuclnd existl' unn c1istrilJ11ciúu dC' equilibrio 111, lu cual podemos 
obtener, utiliznudo el mismo método ele! capítulo anterior. osea maximizando In 
entropía s ciada por In exprrsióu, 

8 

• = -l·L: [111./11(11.J+(l- 11¡)/11(! -11;)], (G.7) 
.C.=O 

constrrriidn a lns tr<'s ccuadom•s subsidiarias G.1, G.2 y G.3. 

Como solamente tenemos <¡ut• las distribuciones de n,T y v vnrínn ron la 
alturn z, efectuamos una partición a lo )argo de este eje duda por el siguiente 
conjwlto dC' puntos ,U={~;. i = 0,1. .. m} los cu11l('s se lrnllnn en ln \'ccindnd i 
correspondiente. 

La iclcu serñ ir urnximiznndo la 1•111ropía 1·011 lus coudicio111•s suhsicliarins yn 
scñnlndns y obtent•r la distribuciélJl ele eq11ilil11 iu p:irn cadu mm de lns \·el'imlndes 1 

lo cual nos dnni In pauta pnrn ir lle111lnclola:. dP JHll't ículas hasta l'uhrir todo el 
espacio que nos int1•n•sa. 

r snnclo la técnit'a dt• los 111tthiplirnclon·s de Lngrnng(•, l'l"l'HlllOS la función 
extendidas' a maximizar: 

J =•+0[11-t.111] +1+-t.•1111] +·1 · [11v-t,Vkll•l 

Del cálculo, snLrmos c¡n1.• h1 1..·01ulidc'111 cl1• m¡;;.;j1110 \'ic11e dada por 111 rc•l11l'iúu ti.~' = O. 
Por lo que a contluundón nplicmulo el oprrndnr dií~·n·ncinl ó 11 !"t' y 1k:-iarrollnndo 
la expresión. obtenemos : 

8 ti 8 8 

6/ = - L [iin1/11(11d-<i111/11(! - 111)]-n L ~111 -¡JL r16111 - ·,. L vk.i"" 
,l;=U .l=U k=U .l=O 

Tomamos en ctll'UIH que tauto u.!, V l'íJlllO n. i. ·, ~011 co11stmtff·~ r 11,l{l'UJ>nndo 
todu:, lus tr:n11i11os qur ricncu 611,c. .. tt•dn·mo!"t cptl' : 

6/ = -t [n +clf1 +; ·Vk +/11(~)] ~111. 
~=U 1 - flJ: 
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Como pedimos 68 = O para cualquier variación h'n,. 1 concluimos que : 

a+f3•k+l'·vk+ln(-
1

11
k ) =O. 

- nk 

Resultando la distribución de equilibrio n; como : 

1 
(6.8) 

Sin embargo, desconocemos los valores de a,JJ, ¡. Con el fin ele~ encontrnrlos intro
ducimos la expresión anterior de la distribución de e<¡uilibrio (G.8), en la expresión 
de la entropía (6.í), obteniendo así la entropía de equilibrio: 

Simplificando esta expresión usando las ecuaciones (6.1), (G.2) y (G.3) obtenemos: 

8 

«=o 11+ 13 E +í · (11vk) - L In(! - 11;). 
k=O 

(6.0) 

Notemos ahora que In dcusidacl de cntropín s es función de la em•rgía total e y 
no de In energía intemu e. Como postcrionnente c¡ueremos compnrar lu C'Xpresión 
(6.9) con In relación dl• Eulf'r, llO!-. dl·bcmos dl' monlilr en un sis1t•11w clP ref1•rf'nria 
O' para lograr In indc¡>f'nclr11ri11 dc 1l mm·imiento 1·oll'<'tivo de todas lns pnrtículns 
que formnn ni sistemn (Lnrnlntt. 1010). Estt· ~i:-.tr111u O' es just11111l·11te el que '·iaju 
a la vclociclnd me<lin v. ~· es dc.sdl' 11<111í clnnde a la termodiuílmicn !(' interesa 
describir d sistema. Parn rllo 11~nmos In sig11ic·1HP trnnsforurnl'ii'in ch• \TloddadC's 
( Transformación dr Galileo): 

Uk = Vk - V. 

De donde deducimos que In rdaciúu l'Utrc la 1•1wrgín e de un sistl•um dl' pm·tirulns 
medidas en un sistC'ma i1ll'rcinl l·11ulc¡uil'rn O y In t'lil'rp;ín l' (<Jlll' 110 l's 1111ís que In 
energía interna) ml'dicla en d sistema O". es : 

siendo e= E Ej.111. Y EÍ. =tul 

= !nv2 + r, 
2 

(6.10) 

Sustihty<·mlo 111 t•xprrsi(m lG.10) rn h1 t•xprcsióu (G.0) y n·1u·o111ocln11clo. 
ponemos fiunhnentc u In dl•nsi1lncl dP eutrupÍll rnmo fun<'i<'>n d1• );i l'lWI)!,Ía interna 
e: 

1 • 
. , =o 11 + dr + ;;J 11 v2-1 · (11\'k) - L /11(! - 111). (G.11) 

- 4·=0 
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De la termodinámica sabemos que In densidad de entropía s no es función de la 
velocidad media v del conjunto de partículas que conforman ni sistema, sino que 
depende solamente de e y n. Por lo que : 

[ª'] - o Fv e,11 - • 

Derivando parciahucute In expresión (0.8) con respecto a la veluddnd v, obtcne-
mas: 

Pnv+n")' =O. 

De donde resulta : 
")'=-Pv. (6.12) 

Colocando el valor de")' en In expresión (6.11) de la entropía : 

1 8 

s =[a - 2¡Jv2
] n +Pe- ¿:111(1- n;). 

l.=O 

(6.13) 

Como hemos constntndo, esta última ccunción se ha obtenido estrictamente n par
tir de principios de meciU1ica estadística. A continuación se hará una comparación 
con la ecuación de Eulcr deducida por la krmodinámicn: 

con In finnliclnd <ll' rncontrnr c:trnlcs son los par(mH'trus termudirnímicos (mncros
cópicos), rclncionnclos con los dos cnf'ficic•ntl':-; ri·stm1tcs n, d: 

a - !Jv2 = -(!.!..) 2 T ' (6.14) 

(6.15) 

Por último. pnru completnr la cJ,. dt•rlurrir'm rl" lus distrilmciom.•s de equilibrio 
debemos l'OI' cómo nos queda el trnninu {=a+ Jtk + ¡ · vk de In expresión (G.8), 
sabiendo el 1·nlor ele¡ (exp1e,iC.11 G.12). 
e visto <lesde un sistemn inercial o : 

{ = u + /J[~v~) - .iv · Vk, 

{=a - ~¡lv2 + ~,i[vk - vJ', 
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e ,·isto desde el sistema inercial O': 

finalmente : 

De aquí c¡ue In expresión final de In distribución de.equilibrio ni sea: 

n2 = 1 
1 + cxp[ (~)[-µ + •íJ]. 

(6.16) 

Cabe mencionar que hasta ahora no hemos aún tratado el problema de las condi
ciones iillcialcs. Lnn vez atenidos los valores de las distribuciones uZ. con la 
finalidad de comprobarlos, se substituyeron en las expresiones (6.1), (G.2), (6.3) 
obteniendo como resultado, tanto para In expresión (6.1) como pum (G.2)i que 
el lado derecho de In ecuación n•producín los \1ilorcs <le n y e; sin embargo de 
la expresión (6.3) mmra ohtuvimm; In misma \'clocidad v que dimos 111 principio, 
por lo que nos encontramos unte el difícil problema de que las ni de cc¡uilibrio no 
cumplían In identidad (G.3). 

Lo interesante. sin (_•111lmrgo, fué que si rPsolvínmos el sistema. como si el 
nú5mo yn tuviera 1111a rdocidnd media v igual n cero entonces las 11~ que se 
ohtcnfau nrrojnbnn n trm·c~s dr las t•xprt·:;iours (G.l L (G.2) y (G.3) lo."i llli'iJJlOS 

\·alorcs de u.!, v qtw sp d11Lm1 11) principio, cuucluycndn ele ¡up1í. 111ie l'I prohll'lnn 
~presentaba por tr11rar de dt•snihir ln.s pwpil'dadcs cl1•l sbt1·11111 (t•n l'.'lll' cnso las 
distribuciones 112 ch• f'fJlliJihrio) clcsclr 1111 sistrllla inercial Ü

0 

f'll lllO\'i1Hi1·11to. 

El 'problcnm llrg11 n ser ele fouclo para los uutúm11t11s l'dulnrC' .... yn qu<' csltí 
en juego un principio funda111ental de la físirn un rf'lath·j¡.,tn : El Principio cle In
variancin Gnlilcnnn. En t•Íl•ctu <1uccla romo 1111 ptobknm :1bir1 to d fC'spondrr n 
In siguiente preguntn : La.• propicdatleJ /ÍJica.• (en nur.~tro C:UMI de la mecánica 
r.~•tadf"tica) dentro di: tm a1ttómata celular J~on i1wariantt.~ ante 1rna tran.cfor
macióri de Galileo '! En d rnso de• 110 ct11nplirs1• la iurnrinncia, CJl!Ccln como unn 
oblig1tciém ,)f" füturns im·c~tigacim1r;:; abordar e::. ta ú1U1¡,li1:ud11 y t• .... tiumlmuc- tnrea 
con la finnfülnll de euco11tn1r para 1m autómata. cunks son la~ trnnsfonnnciones 
de roor<lt·ua<las. cutre dos sisrPmas incrdaks, léJe.s que las propit•chules físicas 
pennruwzcnu inrnrinntt·s. 

Por ~n éstt• 1111 problema ele futuras i11\·1·:-.tiµ,i1ci1'1111· .... y ('Oll 1•! fin de no 
de~Yiarnos dt>I oh jet h·o ele esta ti":-;is "Ir. 1/imo.• fo 111H:lfo al problnntt ": lo rt'soh-imos 
presuponiruclo que d ,c;Hs 110 se rurontrnha ''" "'111ilihrio Jornl ~ino "ligtramcntc" 
fuera de cquilihrio. de• lllillU'l'íl cit.• aplkar teurín dt> IH'rtnrlmcio1ws a primer orden: 

(G.17) 
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Siendo uk In nuem distribución fuera del cc1uiiibrio, n2. distribución de equili
brio que ya sabemos como obtener (exptT·sión (6.16)) y Ón1¡ ln perturbación que 
debemos hallar. 

Pedimos que )ns nuevas distribuciones nk cumplan : 

8 

n = Ln~., 
l=O 

• 
e = 2: e,.n4., 

k=O 

' nv= ¿vknL 
k=O 

Desnrrollanclo (6.18) tenemos que: 

u=Ln~.+}.:6111¡= n°+c511 1 

siendo 

DesarrollRndo (6.20) \'emos que: 

ele donde 

(6.18) 

{6.19) 

(6.20) 

(6.21) 

(6.22) 

Con el objeto ele re~olvcr el sistema de ecuncioues ({i.~l) y (6.22) :mpo11e111os 
finJ; = O pura toclns lns direrriom•s excepto pura 3 clin•cdon<'s esrojidas al azar 
(nrhitrnri1unente st• eligió k = 0, 1, 2 ), r1ueclunclo PI :.igui~ntC' sistl'lllR por l'<"soker : 

( 
t11) ( 1 
lll'r = 1 
lll'y o 

1 ¡) (º"") 1 o º"' . 
1 1 011, 

Un sistemn lim·nl de 3 1•c1111riours. ('1111 3 iuro,l!,Hitu~ /1110./1111 r ""1· 
Finalmente, 1·~ i111portn11tf• 11u•11riouar <¡111', JH':-.1' a 1p1t• lrnllmnos 1111 problema 

ele fondo inlwn'ntl' n los modelos th• nurúurnln n•l11la11•..,, 1·ou 1·st1• tiltimo 1w"todo .::e 
rcs1wh-l' t>l pwblc·mn de> ln inicinlizari1°J11 d1·11tro d1·l modPlo tlr dis¡il'rsión d<' contn
minnnft•s. rlllf'dnndo d mmli·lo cn¡iad!Hdo pmu 111:11wjar conclil'inncs inicinl1.•s (per
files de <l1•nsidud. ll'mpt'raturn y \'i1·11to) tn11 111 hitrntias como Ins proporl'iunndns 
por lo~ P:.lll<lim, UH'll'<>roh'igit•os. 



6.3 Efectos Gravitacionnles de Flotación 

La simulación de la gra\'edad dentro de un gas discreto es sumam<'ntc com
pleja. Si bien estamos modelando fluidos, en nuestro caso dos de diferentes den
sidades y no-reactivos (el nirc y el coutamiunntc )1 sabemos desde hace mucho 
tiempo que los efectos grnvitnciounlcs &e mnuifiestan ron el surgimiento de una 
nueva íuerzn Hamnda flotación 1 In cunl actúa 1:1obrc el fluido de menor densidad 
inmerso en el de mnrm· densidad. Siendo el St•utido de esta fuerzn siempre opuesto 
al de la grm·cclnd, es decir si ln grm·('(lad apunta lmcin ahnjo la flotaci1Jn apuntn 
hacia arriba. 

La taren que nos propusimos fue simulnr la fuerza <le ílotnción. por ser su 
implementación más sencilla. La expresión mntczrníticn para este efecto nos la su· 
gicre el Principio de Arquúuides, principio que como en la nctunlidnd lo cntedemos, 
no pertenece a la extensa lista de los funclamc11talcs 1 ya que es deducido de las 
leyes de Newton. No obsttuite, de una forma sencilla nos explica qui> le pnsa a un 
cuerpo sumergido en un fluido de distinta dcnsicla<l, sea este ngun {como el océano) 
o un gas (corno la atmósfC'ra). No olvidemos cu efecto <111C' lo que nosotros estamos 
manejando son pnrtículns contaminantes (un gns) sumergidn.'i 1•J1 Jn atmósfrra {otro 
gas). 

La ley de Arquímides nos dice : Un cuerpo total o parcialmente .rnmergido 
en un fluido e~ empujado hacia arriba con una fuerza Fb• denominada fuerza de 
flotación, que " igual ul pc.<o del fluido de3pluzarlo por· 1liclw cuerpo • figurn G.4 ). 

Aplicando la sr.gundn Ley ele Nl'\\'ton n 1111 cuerpo sum<·rgi<lo tPtlf'lllOs 

dv M,a¡ = P, + Fb. 

Quitándole el carácter vectorial n la cc1wción prcccclente trabajamos soln
mente con una ecuación esrn1nr, ya que tanto Pl peso rnmo la tlotnción Se' rncuPn
tran sobre una misma Unen: 

di• M,dt = -.\J,g + f'fl~y, 

siendo PJ la densidad del fluido donde el cuerpo se cnc1w11tm sumr.rgiclo, l~ el 
volumen sumergirlo dd cuerpo y g ln ncelernción dP ln grnnclad. Dt.•sarrollaudo la 
expresión nnt<'rior : 

cl11 
p,di = (p, -¡J¡)!J. 

siendo Pe ln dt•usidnd cl1•l cuerpo. 

Por lo tanto, si un rllt'rpo nsciemle o ck..,riP11d11 d1•pemk• cl1• la~ cfrusidnclf's 
respccth·as. Notemos qtu• (•:,ta n•gln mucrnsc:c',pira In po<ll'lllos c~xr1·urkr 11 un r.
Icmeuto de volunw11 CJllf' por comorlidad consi<lc•ran•111os uuitcirio. ~orPrnos que 
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Fig. 6.4. Dingrnma ele fuerzns nplicndo n un cuerpo sumergido. 

lo que estamos haciendo es reducir nuestro cuerpo a nh·elcs más prq11ri1os que 
nuestro volunlt'n uuitario y es aquí donde cstnmos nplicnn<lo In lf'y de Arquími<lcs: 

Pe = ne/ volumen uuitario = n, 

donde ne es el m'unero <le pnrl iculns que formru1 el cuerpo y c>st an dentro del 
volumen unitario. Así tenemos: 

p¡ = n1/volumen1111ilario = 11 1. 

siendo n¡ el nÍlm('ro de partículas del fluido que están ck•ntru del \'olumen unitario. 
Por lo que n nivel locnl Sl' cumple que : 

d1• ""Ji= (111-11,)g. 

Esta relación fué In que bílsicnmente se utilizó t'll PI modelo. dornli• nhorn cnnticlndes 
tales como ne represrntnn el m'uncro de pnrtírulas rontnmitrnutt's en el sitio y 
u¡ E "ª l'l nímwru clP partkulns th•l fluido ( aire) 1•J1 l'l ~itiu. De uquí que se 
preseutnrn In sigui<'ntr "ituarión : 

Si lle < 11 4 la partícula rn11t11111in1111te ascieuclf' 
Si llr = 11 11 la pa11ínila contmuiuunte p<'rmnucrr 

cu In 111i:;11rn po!:iiric'.iu 
Si ne> 1111 la p11rtín1J¡¡ ('OIJtilluÍnnntl' dc!>ricn<le 

La fuerza de flotnrii'in 111!1•1111ís tit•nc una inteu..,itln<I <¡llL' d1'Jlt'lld<' dd \•nlor nhso]uto 
de la difer('ncin (na -11r)· La grn11 \'entaju dl' ~imuhU' la flotHl'ic'm 1•u vc•z ele la 
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gravedad, como regln de nctunlización F {recordemos que es el operador de fuerza 
externa). es que ésta tiltimn no se aplica más que n los sitios donde se encuentran 
partículas de ambas cspcdcs, lo que evidentemente hace míls rápida la e\·olución 
del autómata celular. 

A continunción mostrmcmos diferentes resultados obtenidos utilizando este 
modelo. Algunos no tienen (1uc ver <lircctnmcntc con dispersión el<• contaminantes, 
sin embargo nos son de utilidad pues nos muestrnn que este modelo con tempe
rntut'a se comporta udccundnmentc en ciertos cusas especiales. Por lo demás es 
importnntc comentar que aunque en este trnlmjo no se muestra tcóticamentc que 
el autómata celular de 9V se comporta como un fluido viscoso Ncwtoniauo( i.e. 
que obedece lns ccuncioues de Navicr-Stokc }, 1n.s simulncioucs rcnlizadas, mismas 
que se presentan cJ el siguiente capítulo, muestran que el sistema es capaz de simu
lar el comportamiento de tn.les fluidos como, por ejemplo, los flujos de Poiseuille 
y Couette. 

07 



7 
SIMULACIONES Y RESULTADOS 

En este capítulo presentamos los resultados de cuatro simulaciones diferentes. 
Las primerns tres nos muestran que el modelo definido en el capítulo anterior se 
comporta, al menos cunlitntivnmcnte, comocspernhnmos al pasar un fluido a tmvés 
de un obstaculo fijo, mientra., que In cuarta, muestra el levantamiento ele In pluma 
y su dispersión atmosférica. 

Fig. 7.1. Scrm•nrin dd fluido p<1snwlo una lmrrn sólida 

Ln figura 7.1. muestra una secuencia drl campo ele wloridaclcs clc ln sinm· 
!ación de un flujo nhl'<i<•clor de 1111a barra. S1• ut ilizú uun n~tkula ron 300 x 200 
sitios. siendo n•stringido t•l mrnldo sulnmrutl' pilla 1•l ra.-.o 1!1• phrlkulas dt• una 
sola cspcd<'. El flujo se nt•1), rolot'illHlo partírulns ni 11znr rn11 1111 nümcro d1• ol'U· 

pncióu promedio ch• 2.i partículas por sitio. c·11 diiw·('i1'1n \'cTtii-:.1. Las pnrtíeulns 
quP nhanclonnn la n•tkuln por Ju ¡mrll' sttpC'l'ior son rri11yc•d11cl11s ul sistl'llll\ por 
In pnrtl• iufc•rior <'11 i.itios t>ll·jidos ni nznr y rn11 un mo\'i111ic•11tu lmcia nrribn c·n 
Jll'lllll<'cliu. 
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Esto se hizo así para mantener constante ln densidad medía del gns y con~ 
seguir así un flujo que evolucionara hada un régimen estacionario. El operador 
obstó.culo fué drfiniclo en el otro Indo de In l'l'I íruln y sobre la frontera del mismo 
füc definida ln condición de Ín\'crsión l'Omplcta con el fin ele siumlnr el Hujo de un 
fluido visco~o. La secuencia correspmtrlc n 2000 pwm:; tempornles de evolución del 
aut6matn. El campo de velocidades fue construido a partir de• lns funciones de 
distribución expcrimrutalcs definidas como el pronwdio de las variables S1: sobre 
las celdas, coutrnicndo 7 X 7 sitios. 

Esta secuencia mucstrn el dcsnrrollo de 2 \'Órtice~, clr.tní.s <le In bnrra .sobre 
la que incide el flujo modelo, los cunl<'s son e:-.pcrndos en ('stc fluido parn algún 
número de Rr.ynolds. Notemos tnmbi~ll que> ln \·docida<l del fluido se hace cero en 
las fronteras sólidns. 

Dos simulaciones muy recientes (Salcido ¡· Uctdmrnn, 1993 y Snlcido, Merino 
y Snldañn,1093) se hnn efectuado usando un modelo de lattice ga• con propiedades 
tcrmodinámicns. En In prímern, utilizando el modelo propuesto se simuló un 
fenómeno <le difusit)n en un medio poroso hidiuwu:>ionnl aleatorio. Para los c.asos 
considerados. In dHusiOu rs normnl ~· pue(h• ~l'I' de~critn por mm símpl<• aproxi
mnción de un campo promedio. 

En ln segw1<la, se modeló un gas con unn sóla especie de pnrtículas con la 
finalidad de reconstruir un campo de vien1 o soLre un terreno complejo. Con ello 
se trató de estimar {'1 comportamiento del \·icnto, utlizando datos mctereológicos 
obtenidos dr medkiom•s l~n algunos sitio$ dPntru dd dominio s1•h•ccionado. P11rn 
p1·obnr csu• modeln :-.e efectuaron tn•s !iiumlariont's cli~tintll!'>. La~ pdmcrns dos 
mostrnron que el gn~ elist'l'l'to se comporta eomu lo p1edicl'n lns t•cundones ele 
Navicrs Stokes pnrn l'l eit...."'º dd flujo hiditnl'11-;ioual depemli1~ntc del tiempo de 
Couettc ~· Poiseuillc>. mi<•ntras cp1e la tcn:f'tn n1ostrb l') pmt'1-so de rccoutrucción 
del campo de dento sobre un l('1TCUo rnmpll'ju. 

Para el fiujo bidimC'nsimml de Couette• :-.l' utilizó unn nrnlln bidimensional 
de 100 }( 100 sitios. Lns funriones iniciaks dt• efourihudt)n de•l gas de ¡mrtículns 
fue calculado nsnmif'mlo ni gns en rc.•poso rou mrn densidad promedio ele 1.43 
partículas por sitio y \\HI\ temp(•rnturn p1·0111P(lio •lP 2!J3 ° K. El gn.s fué- limi
tado por dos lí11c11; rertn> en y = O (bi.'c "" 111 111111111) )' y = 100 (\'crtice de 
la malla¡. El opc1ador d1• frontera n fue ddini<lo ''" la base <le la mnlln de 
tal fon1m que mrn!Plitrn urn1 ftoutera estllri(Jrnt!'ia ríghla. Lu!\ priml'ras cin<:"o fi
las superiores ele .sitios dl1 ln malla fm•ro11 ~on:-,idl'J<1du~ nnno puntos de control 
donde se impu ... o una vdoddnd <'stncionari11 liorizoul al prouwdio dl• 0.2 {en lns 
unidades nnt urales tlrl lnttkc gns, <¡tu' cu el 1••1~0 dr In relm·illad srrfo11 ptt'lls tcm.· 
poralcs cntrr pn$oS l'spndnlrs ). Por d cemt l'ftrio, en d Indo dt'fl'cho y izquirrtlo ele 
ln malla se impu~ieron condiciones de frontera ¡wril>dirns. Diez :.;imu1uciones dl• 
10000 pasos temporales cml1t unn se cfctmmm con lns mh.wa..,;, condirion<~s iniciales 
y de frontrrn. Lo~ pcrfilí•s de• lns vdnrirli1dl's pmmcdio t',(y}. JH\rt~ los til'lnpos 
t = 200. 600, 1000. 2000, ·1000, GOOO, 8000y10000 sou mostmdos eu la figum 7.2. 
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Fig. 7.2.n} Ln e\'olueión dr un flujo cstncionario en reposo cutre dos planos paralelos 
en movimirnto rclntivo. b~ Lo mismo, pero en 1111 fluido continuo (Dntd1clor, 19GiJ 

En clln podemos observar los efectos que pruduren lns condiciones de frontera 
en la parte inferior, nl parecer insignificantes al principio, grndunlmcnte influyen 
en la \'nriación ele in ,·clocidnd. Como es predicho por lus ccuadoncs de N nvicr
Stokcs {Batchclor 1907), In n•locidad en este modelo tic•ude nsintóticnmcntc n In 
rclocidncl dncln por un Unjo 1•:-;tado11nrio eutrl' dos planos rígidos en morimicnto 
rclntivo (!lujo de Coll<'ll<•). 

El segundo rnnjuuto d(• sinmlal'iom·s l':,t11clió In rd11judón nl e<{Uilibrio <lrl 
flujo bidirnl'nsionnl cntr<' dos fronterns rigicln~ rl'ctilín('as. ~tu•\ºélllll'llte !>1• \l!)Ó unn 
mnl1a de 100 X 100, pC'ro las condic-io11C's iniciales y de froutern fueron modificndns. 
Las funciones de clistribuciún iniciales ffü•ron cnku1ndas presuponiendo un flujo 
horizontal con \'elocidnd tmifornw ele 0.15. L;1 dt'nsidnd prnuwclio inicinl del gas 
fue de 2.0 pnrtícula'i por sirio y In t('lllJU'rntura promrdio de 10.0. El operador de 
frontern B fue definido en ln parte supl'rior (' inferior ele tnl forma CJl!C se simulnrn 
un flujo a lo largo dt• unn canal l1icli11w11-.ionnL 

Se impusit·rnu ('oudicimll's periódica<> d1• froutnns en lo:-. otlo:> dos Indos de 
las froutern.s, dl' modu <pH· no se hidern prt'.-.clllc 1111 grncli1•1itc• dt• pn~:-iiotH'S t•n c•l 
canal y In eroludi'>n cl"I :-ii!"tl'llUI c~tu\'l'ra inílueucincltt ~olameut1• por las rowliciones 
de frontera rígidas y 1''itadn11111ins. Los perfile':-. p101111•(lios d1• lw; n•lodcl11clrs pnra 
diforr.ntes tirmpos st~ m111•strn11 ru 1a fignrn 7.3. dondt• pod1·1110:-. oh..,en·<1r rnmo C>} 

perfil parabóliC'o ch• wlocid<1clt·s dismi1111yP w11fo11w· Jlll"H 1·l tiC'll!JlO, ll11r"I J i11111onos 
COll ello qllr el lllOllll'llfO )" la l'IWrgÍn Íllt'fllll <ti~ipados <h•lJjc)o il Jns rOli!,iOlll'S dl' 
la<i partículas d<'l g11s ron lns fw11ft•rns sólidas d1•l ~isff·uw. 

Por último, c11 l11 tigurn 7.4. st• J>ITs1·ntn mm sc•nwm·in dd rnmpo <le vrlod
du<les ohtf·nido d1• In !->Íll1t1lad1ºm drl flujo clPl \'it•uto sobre 1111 tt•rrcno complejo. 
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Fig. 7.3. Relajación hacia el equilibrio de un flujo uniforme 

entre dos planos purnlclos cstacionnrios 

En este caso se usó unn malla con 300 x 200 sitios. Inicinlnwnte, el gns estaba en 
reposo con una densidad unifonne, n = 2.01 y temperatura, T = 10.0, cu promc~ 
dio. En la parte inferior de In malla fue definido un dominio de sitios prohibidos 
para las partículas del gns con el objeto de representar algunas complejidades del 
terreno tales como contruccioucs y montnñns. 

...... . 

D~Y ..... [11) 
Time - o T•me - sooa 

-PLaw-

Fig. 7.4. Rcconstrnrcit'lll t!d cnmpu dl· \'it'utos sohrc un tt•rre110 compll•jo. 

El movimiento dPl ~as fue manejado por )ns primeru~ dos hilcms i;upcriol·cs 
de sitios de la mulln. mis11111s qur funou cuusiclt•rndus p1111to" cl1· t·ontrnl. donde fue 
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impuesta una velocidad estacionaria horizontal de 0.20. Lns partículas que salían 
del lado derecho de In mnlln fueron introducidas en el lado izquierdo con In misma 
velocidad pero cambiando aleatoriamente su posición vertical. Se obt uva un viento 
casi estacionario después de 15000 pnsos ele tiempo en la evolución del autómata, 
Como era esperado, se produce llllll zona ele cstnncnmicnto en la parte frontal 
de la pcquc1ill montruin, mientras que en la parte opuesta se obse>r\'a claramcntc1 
una onda turbulentn. La figura 7.5. muestra una sccueucin del levantamiento de 
una pluma y el fenómeno de dispersión usando el modelo ele gas discreto, aquí 
propuesto: 

TIME: O ••a. 

TIME 11!50 ••a•' 

.... 
• • t', _ •• , •.•• 

,;i;;;i§~~r 

TIME: 75 ••o, 

Fig. i'.ü. Simulación del lernntruuiento df' una plumn 
y fenómeno de clis¡ll'rsion <le contnminnntrs. 

Se utililó 1u111 retícula de 300 x 300 sitios. Lo <listiibuci1ín inicinl <le las 
partícul ns. qur reprcsrnl nn ni nirc ntmosf,~riro, fue cnlrulnrln pn•s11po11irnclo candi· 
done.• neutra/o l·nn una trmpcrntura de i,11p11 rficit> dt• 205 ° K y 1111 prrtil ele ve
locidades dd \'it•nto dndo por: 

( "') [ - ]1¡; t•(:)= 1.0- _-_ 
s 10.0m 
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La evolución de cn<la paso temporal del autómata fué equivalente a 0.5 s. mientrns 
que los intervalos de la malla, entre un nodo y otro fué de 4 mt. El sistema se dejó 
evolucionar unos 500 pasos temporales antes que la chimenea empezara tt emitir el 
gas contnminantc. Ln altura de la chimenea fue de 100 mt., y tanto In \'eloddad de 
salida como la temperatura fueron de 7m/s y 423 ° !\,respectiva.mente. Ln masa 
molar del contaminante fue 28. Cada cuadro de la figura nnteiior representa una 
área de 045 X 1200 mt. El operador obstáculo (para líls condiciones ele im·ersión 
completa) fué definido sobre las fronteras sólidas, lns cuales se incluyeron en ln 
parte inferior del gns. Se mnntu\'o uu viento cstaciorntrio mr'<linntc ln imposición 
de algunas condiciones <le frontera en la parte superior y cu el lado izquierdo de 
la malla, de tal fonnn que los perfiles atmosfédcos iniciales, fun.nn mantenidos en 
las primeras 9 colmnnns <le los sitios <le ln mnlln, cluronte ln simulación. 

Deseamos comcntn.r rápidnmcntc que los resultnclos obtenidos son represen
tativos de una atmósfcrc1 neutrnl nunquc en el próximo cnpítulo haremü::- una crítica 
más extensa de los mismos. Queremos recalcar nuevamente que los resultados son 
fundamentalmente cunlitati\'os. 
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8 
CONCLUSIONES 

En este trabajo, hemos revisado la problemática de la contaminnci6n at
mosférica poniendo de relieve su complejidad y las principales dificultades que se 
encuentran al realizar un estudio de modelación de los fenómenos de transporte y 
dispersión de contamimmtcs en la ntmósfern. 

El problema es extraordinariamente complejo por muclms razones, principal
mente porque su régimen dinámico es turbulento e involucra escaln.s espaciales que 
van desde milímetros lmsta cientos de nwtros. Esto impide ln solución numérica, 
honesta, y limpia de lns ccuncioncs difc.rcncinlcs que gobi1•rtum lm; fctu)mcnos at
mosféricos del transporte y la dispersión. 

Para el estudio ele la dispersión <le contaminantes atmosféricos existen nu
merosos modelos que hnn sido dcsnrrolln<los por iuve:;tiga<lorcs de diferentes pu.rtcs 
del mundo. h.'luchos de ellos hnn sido e\·aluudn por In EPA 1 la cual ha elaborado 
una selección <le modelos que consiclcrn ndccuaclos para el estudio de cstos ¡uoble
mns, clnsificán<lolos en preferidos y nltenwti\'os. 

Casi todos lo~ modelos pr('fcriclos por In EPA son Gnussianos o Gnussinnos 
Híbridos y n pesar dt• todas sus dt•fici1·1ic·ias de:idc el punto de vista fí~iro, todos 
ellos pueden proporcionar mm grnn cantidad de infonnncic'm útil p1u-n 111 definición 
de estrntcgins para el control, mejornmiPuto y t'011servncil

1

>11 lle la culidncl <lel nitc. 
Por lo dcmás 1 el u~o dP estos modelos requiere <le iufonnación experimental sobre la 
micrometcrcología de la zona de int('fÍ>s In cual no siempre se encuentra disponible>. 

Los mejores modelos de la EPA requieren de un conocimiento n priori de la 
cnpncidnd dispersivn de la atmclsfrrn. lo cual si~nificn crnun·<•r los mcconbmos del 
transporte turbulento de masa, momento y etll'rgÍ.'l dentro ele• lit capa limite pln
netnrin de In atmósfcrn. Estt• rs un prohlt1ma que nctunlnH'nlt• ~e está rC'soh-iendo 
a tnwés de difC'rentes eslptema~ clt• parametrización d" In turlm)Pncin atmosférica, 
los que descnusnn sobre una Uasr experimental. De::;grncimlaw.entc, en !\léxico 
no existen rstncionr~ nwtC'orolclgicas equipadas con srnson·s dt• ttuhnlcncin, y ni 
siquiera con una configuración in~trumcntnl mínima que permita la estimación de 
los parámetros turbulento.-:; de mnnera indirecta. 

En los cnpitulos 2 y 3 dC' cstC' trnbnjo lw1uos inteut¡u\o resumir \Jrcvemcntc 
los nsprctos llH'tf'orolc'>~iros importa11tc~ <'ll d <'stndio ch~ In <1ispcrsil1U ele contn
miuuntcs ut1uo11f1:1ico:;, :1sí rnmo los diferentes lllt~tmlos 1lP mndf'lurii'm matt·mática 
flllC' en lo nrt1rnlicl1ul SC' l'Slllll 11s111ulo pnrn estos estudios. 

To<los cstus esfuerzos son importantrs y valio!-ins 1 pero muy com·encionnlcs 
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desde el punto de vista del tratamiento dinámico de los fenómenos atmosféricos 
del transporte y la dispersión. En la actualidad, nuevos métodos y técnicas de 
simulación del comportamiento de los fluidos se estnu <lcsnrrnllando <'11 base n 
sistemas dinámicos discrctos1 como en el caso <lt• los gases en redes. 

En este trabajo, particularmente en los capitulas 6 y 7, hemos presentado el 
desarrollo de un modelo alternativo para la simulación de los fenómenos de trans
porte y dispersión de contaminantes, con hase en los métodos de los autómatas 
celulares y los gases en redes. 

El modelo que hemos dcsarrollndo consiste cu implementar un modelo de 
gases en redes con la finalidad de simular los fenómenos de trnnspot ter dispersión 
de contaminantes atmosféricos. 

Con este modelo hemos realizado vurins simulaciones ele prueba, algunas de 
las cuales fueron efectuadas con el objeto de probar si el modelo se comportaba, n.l 
menos, cunlitntivruncnte como un tluido. Dos simulaciones mostraron que el gas en 
red se comporta similanuente n las ecuaciones de Nnviers-Stokefi para el cuso del 
flujo bidimensiotuJ <lcpen<lientc <lcl tiempo dr Couctte y Poiscllc, micntrns que la 
tercera, mostró el proceso de reconstrucción del campo de viento sobre un terreno 
complejo. En In cuarta prueba st• simuló la devución y dispersión de una pluma 
de gases contaminantes para d caso de una atmósfera en condiciones neutrales. 

Los resultados obtenidos son positivos en cuanto n In:-; tres primera!:> simula· 
cioncs, ya que reproduce el comportamiento cualitativo de un Huido real: mientras 
qu(' en la simulación de la pluma r su llis¡wrsiún de contaminantes pudo obscr· 
vnrse que In distribución <ll• contami11ru1trs en la pluma cvohu·ionn hnrin un perfil 
Gaussiauo, y que el efecto de "downwash" se presenta <le manera natural f'll el 
comportamiento del modelo. 

Queremos establecer que dentro, de los muchos prnl>lemns que este modelo 
no ha resuelto, los más signifirntivos son : 

(i) El problema de la~ condicione.~ inicitLlc~. 

Como observamos anteriormente, d problema clt• fuudo 1¡uc queda por es
tudiar es comprobnr riguros11mt·11tr ~i Jo.; f1·11/111w110<> físicos morh•larlos por el 
autómata son invariantes nntt· uun trnnsfon1111do11 tk• Galileo. De no ser así, nos 
vemos ante la necesidad de encontrar cuáles sou las trnn~formncioucs válidas para 
que los fenómenos físicos no dcpen<lnn del sistema de referencia dentro del modelo 
d"l autómata. Una vez conoci<lns f'stns nuevas transformaciones, es de oblignción 
compararlas con lns tnmsformacioues de coordenadas físicamente ncf'ptablcs, con 
el objeto de conocer ha~tn qué punto puede S<~r \"álida In modrlncic'.m de In física 
por los nutónmhi.'I cclulurc:1. 
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(ii) El problema de la gravedad. 

En el modelo, el efecto físico simulado fue el de ln flotación, que no es más 
que unn consecuencia del campo gra\'itacional dentro de unn mezcla de fluidos 
de distintas densidades. Como en mtcHtro modelo trntmnus en ln medida de lo 
posible de hacer unn simulación micrnscópicn de la <linó.micn de unn gas n partir 
de primeros principios, con respecto al campo gravitnciónal no cumplimos este 
objcth·o. Faltó renliznr unn simulnción más realista dí' la grnvc<lncl n partir de 
primeros principios. 

Por ser este llll proyrcto s1unamcnte complejo, se prcfirill rci;olvcr el problema 
de una fonnn más sencilla simulando el efecto que prnducc In grnvednd sob1·c una 
mezcla <le gases: el cfccto <ll• flotncic'm. 

(iii) El problema de /a, ma•a.< de /a, e.pecics. 

En nuestro modelo, las masas de lns especies las con~idemmos fueron con· 
sidf'rndas iguales. De no ser así, la tab1n de colisiones se haría enorme y por lo 
tanto el modelo pcrclciía \'elocidud. Induso cn uuí.q11i11:1." tru1 poderosas como Ja 
RISK, In evolución <lel modelo se haría extnmmclamcnte lento 

El efecto, de que los gnscs contmninnntes puedan ser nuí.s pesados que el aire, 
los loma en cuenta la flotación. Sin emhargo un modelo más completo debería 
tomnr en cuenta c1 dificil problema de impk•mt•ntar una tabla de colisiones pnra 
un gns formndo por ¡liu·tículas de distintn mnsn1 sin que la rnpidcz del modelo se 
ven afcctndn. 

{i\') El pmblcma dr. ln.• ga.•e.• rcar.ti110.~. 

El mo<ldo que proponemos, uo toca el complejo problema dl' !ns trnnsfor
mncioncs químicns, In..-; cuales puc<len llegar n ser fundamentnlc:-. c11 la simulación 
de cierto tipo de rontnminnción, como <lrl .mwg fotoquímico !<'1xidos de nitrogcno1 

NO,). 

(v) El problema teórico d' la dinámica del modelo. 

Estf' problema l'S sumruncntC' compk·jo. pues plantea encontrar las ecua
ciones dinñmicns tld moclPlc1 n uiwl mncn1~n'1pico n pill'tir d~·I romportmuicnto 
microscópico del autómatn. y posh•riormente efectuar mm romparnción con hu; 
ecuaciones de Xnviers-Stokcs, mismas 'luc reflejan el romportmnil'nlo dP un fluido 
real. 

(vi) Problema de la.~ mrdicionc" cu el modelo. 

ExistC' <'I proh1emn de efectuar lhs me<lidiciones de las ¡1ropicdndes térmo<li
rnímicns tnles como ln presii.'111 P, li1 trmpt>rntura T y el potencinl t•lrctroquímiro 
JJ uun vez que sr )um dífowlith1 los coutnmi111u1t1·s 1•11 la ntm<'1sfom. Como yn 
vimos nntcrionnentt\ parn rolo<'nr la .... tlistril,ncionrs inicinlc•s lfp In:; pnrticulns rn 
el gns aplicamos el m1~todo de pt•tlmhación a primer ord<'ll, JltlC'sto <Jlte el gns Jo 
consideramos Jigernnwntl' forra clt•l t•qnilihrio. 
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Esta suposición hace que las propiedades termodinámicas, una vez que el 
autómata ha evolucionado, no sean posible medirse (al menos hoy en día) con 
188 herramientas que actualmente poseemos. Si queremos que nuestro modelo sea 
cuantitativo es de prioridnd resolver el problema (i). Mientras esto no se haga el 
modelo seguirá ~;icnclo fundnmcntalmc11tc cnalitnth·o. 

De todo esto podemos concluir: 

a) Respecto del modelo desanollndo, los rrsultados, pese a ser cualitativos nún, 
son alentadores ya que reproducen nlgunos <le los fenómenos esperados pro
ducidos en la dispersión de coutnminnutcs. 

b) Respecto a la idea de usar gn.<>es en redes para lo~ problemas de contami
nación atmosférica, podemos decir que todnvíu existen bastante problemas 
inherentes a los autómatas ccluln.res, como pudimos constntnr para el caso 
del problema de las condiciones iniciales. Sin cmbm·go, conforme vaya evolu
cionando la teoría ele los gases en redes habnín uuís nltemativas para seguir 
desarrollando simulaciones de este tipo en los problt•nms <le contruninanción. 

e) Respecto al trabajo que queda por hacer en esta dirección, podremos decir 
que es iruuenso; por ejemplo d modelo que se <lcsnrrollb se ('nruentrn todavía 
en etapa de evaluación, lo cual implicn la rcnliz:ir.ión df' nn1rlrns prurbns para. 
ver los límites de su aplicnhilidncl. Por otro lado, se tiem•u que resoh-er las 
numerosas difi~ulta<les antes mencionadas que nos cncontnunos c•n el camino, 
lo cual implica un esfuerzo y tiempo considcrnble. Por último, no hny que 
olvidarse de la parle tt'Órica de los gases 1•11 redes, yn qtw solnmentc cuando 
tengamos una teoría sólida rnu n·spccto 11 ellos tendremos una mayor com
prensión de litS posihilirhHlcs ele este tipo de model11cirln ¡mrn los fenómenos 
naturales. 

d) Respecto n los gases en redes en gencrul, es u1111 alternnlÍ\'11 <IP sin111lación pnra 
dinámica de fluidos que se ha Vl'ni<lo dcsnrrollnndo n·rientemcute con resulta
dos sorprendentes, yn que se logra e\•itar rcsoh·cr las ecuncinues difrrcncialcs 
de la hidródimunicn. Sin cmbargo1 In <liscrctiznción ele los paniJnetros como 
velocidad. <'spncio y tiempo hn lle\wJo n problemns tl'/iriros importantes, los 
cuales tendrán que ser l'Studimlos en un futuro c<'rrnno. 

Resumiendo todas estas ideas, creo que l's prematuro en este momento dar 
un juicio acertado en cuanto a In rnliclf'z 11" t'!'tn Jíi1"n <IP in\'rf;tignrión. yn que por 
lo expue~to anteriormente, nos percatamos 1¡11e falta todavía mucho camino por 
rrcorrcr. Hacia dc'.inde lkrnnin t0<los c~tos e:;fuerz~, umlie lo pnrdt• predecir con 
ccrtczaj sin embargo, no <lclwmos oh·idnr quf' la tcn10logía cm11put11cio11nl m·nnza 
n pnsos de gigante, lo cunl nos puf'C!l' brindar ('ll 11u futuro 1'<.'ITHllO grnf/I') sorprcsns, 
en 1mrticuJar, en el árf'n ele !ns sinmlncio1ll's de fonimu.•nos fí:,icos por co111putndora 
que son inimaginables hoy l'll día. 

!Oi 



APENDICE 

downwa•h: 

Término en inglés con e1 q1ic se denota nl reflujo de gns contaminrmte que 
se crea n un costado de la chimenea y abajo de ln dirección de In pluma. En 
efecto se crea un YÜrticc pequeño <le gns contnminante que baña el piso y las 
paredes de In chimenea en una vecindad cercana n la misma, dcspues de que 
ésta lleva emitiendo durnntc un cierto tiempo. 

entreinment: 

Capa o estrato <¡ue se encuentra situado en ln parte superior de la capa 
de mezda, y cuya situación atmosférica l'S estable y se comporta como una 
barrera que impide el ascenso de los \"Ícntos de aíre caliente ascendente ( thcr
mals). 

en.Mmble: 

Existen un gran mímero <le puntos rll = {X¡,V¡, ... ,Xn,Vn) en el espacio 
fase ( esµncio de coordcnndas y <le \·docidndcs ), es decir un gran mímcro 
de configurncioncs de nuestro ~istemn que son compatibles con los valores 
del número limitado dl• \'fffinhlcs que estamos en libertad de csprcificnr. 
Estns considcmdoncs, condujt'rnn n Gibbs a proponer que en vez ch~ consi~ 
clcrar como sujeto de iutrrés un s<llo sistema di mi.mico, ddJc•ríumos estudiar 
las propiedades promedio dl' una l'olPcción o "ensamble" dr sístc!mas, to· 
dos idénticos re1-ipccto a !11.s nu·iahlt•s mucrosc<)picas geucrales que puedC'n 
ser cspecificn<lns, pero cnyn distribud<'m en el C!>jHlCÍo fase no SP encuentra 
espccificndo de otro modo l Dundcrstnnt y :>.lnrtin, 1983). 

I.M.E.C.A.: 

Indice Metropolitano de ln Cr.lidatl del Aire que 11ctualmC'HtC' se utílizn en 
la zona mctropolitruin de In riudnd de ).léxico (ZMCD). El l~IECA aplica 
el índice de 100 nl n1lot· corn•spundicutc n la norma de> ln rnlidacl dd nire 
para cada uno de los contaminantes ( C'S dcdr las conccutrnciones qur .~ 
han reportado que no produren chulo n la snhHl humana); y <Ir es.te vnlor 
!5e tiende UIUt líu<'n rl'rtn hasta d valor <le 500, 1¡ue COIT<'~ponde nl mí11mo 
índice PST {ver <'11 (·~h· mi~mo hpeudirt'I, El prn('<1dimii-11to <le uplicncit)n 
<lel ntECA consiste en <ll•termituir en t ícmpo rL·al los \'alon.·~ th• mouiton•o 
dC' una serie de (•stadont•:-> (un total dP 2:, en la Z).lCD) np;,l'llJmdas en rinco 
zonas ''r<'pre~f'ntativa . ..;" dt• ln at.·tivi1lad urlrnno-indnRtrinL PHrn cada zonn 
se tomn rl promedio nritml·tico dt• rada contnminnnte. r (') vnlor máximo 
resultante de cndn zontt st' utiliza paru reportar In cnfülnd drl nirt• aplic1uulo 
ltt función Hucn1 rcspertin1. De «Sta fonnn solo 1*' rrportn el máximo por 
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zona. (CNDH, 1992). 
P.S.T.: 

El PST (Pollution Standard lndcx} es el índice de la cali<lacl del aire utilizado 
en los Estados Unidos. Gencrnlmente se contruye una función segmentada 
par el índice de calidad. En el eje de las 11 x'sl1, se establece la escala de 
concentraciones de contaminnntcs en \'nlorcs rf!nlcs (parte por millón ó mi
crogramos por metro cí1bico); en el eje de lns "y's11 se fiju el índice, el cual 
es una escala arbitrnria que generalmente ''ª de 500 a más. Los puntos 
de quiebre {a¡,bi) de Ja línea segmentada. representan los puntos criticas 
de evaluadón. Por ejemplo, es com\Í.n quP sen u.signado un valor de indice 
a3 = 100, a las concentraciones b3 = [.1'1 1 siendo esta concentración ln que 
equivale a ln norma de cali<lnd de nirc para el contn.minantc en cuestión. 
Esto es, cndn par de (a¡, b¡ ), relaciona un punto del índice de calificación con 
una conccntracíOn por arriba del cual se tienen evidencias <le algún posible 
efecto de In salud para o! contaminante evaluado. Hay c¡uc subrayar que 
los valores de concentración son dependientes totalmente del tiempo de ex· 
posición. De esta. forma, los índices cnlificnrán ln calidad clel nire a partir de 
datos de monítoreo reales ohtcuic.los en una .t::oun de intt.•rés (CNDH, 1992). 

Jmog: 

Palabra de origen inglesa dcri\'l\da de do• ténniuos: smoke -c¡ue significa 
humo- y fog- que quiere decir niebla-. Este vocablo se popularizó n partir de 
los años cincurnta en que In dudad de Londres tenía un alto índice emisiones 
de contruninnntcs y que aumulo 11 lu espc~n niebla fJHC frerm•tHcmcntc cubría 
la ciudad en épocas Íll\'~11mks. impedían {1uc ~e dispersru·an los mismos. 

temperatura potencial: 

La temperatura potencial es un pnríl.mctro importnutc que !W define a partir 
de la relación entre la presibn y In temp~raturn ahsolutn en condiciones 
adiabáticas. Tal relación puedC" escribirse como sigue 

donde JJo,y T son los valorC"s <le la pt,•sión y ln t<'mpelhtur11 drl nil'P en algun 
estado <lt: reft"renria y o = R/cp. En tstns condiciones. si la prt'sión de 
referencia se toma romo el Yalor <le 111 presiün atmosférica al nh·cl medio del 
mRr (usualmente igual a 1000 mhnr), C'ntonc('S ln ''cunción nutt•dor define un 
parámetro 

(
1000)/1/c, 

0=T - , 
/1 

don<l<" R / Cp resulta igunl a 0.2SG y ln prl'sic'1n p Sl' expn·,.,.a en mlrn1·. Este 
paró.metro se conoct! como ln temperatura ¡wtencial. En otrns. pn.labrns 1 In 
temperatura potencial de unn JlHL'ill ele nire n la tem¡wrntm·n nhsolutn T y n 
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la presión pes la temperatura final que esta masa de aire tendrá una vez que 
sea llevada ndinbáticamcnte de~dc la presión p hasta la presión de referencia 
de 1000 mbar (Salcido, Sozzi y Alrnro, 1903). 
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