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PREFACIO

La motivacién de este trabajo, nacié a partir de una inquietud que fué
generdndose, a lo largo de esta gran maratén intelectual, que representd la carrera
de fisica.

En general siempre sc ha pensado, por la mayoria de las personas, que la
fisica es una actividad extrafifsima, cuyos dominios parecen estar en otros mundos
muy lejanos a éste y que si le ubicdramos un posible lugar, lo mds idénco seria
decir que es una ciencia que gobierna el "Limbo de Dante”. Ni qué decir, por otra
parte, de la opinidn que tiene la gente sobre nosotros. Existen desde aquellos que
nos creen una raza superior, que sufrimos alguna extrafia mutacién en el cerebro,
casi como el legendario personaje de Asimov, el "Mulo”, en su famosa trilogia de
las Fundaciones, hasta los que simplemente nos colocan entre los desubicados de
la sociedad, por nuestra infima preocupacién hacia los goces ¥ bienes wateriales
que nos dd nuestra "plus-ultra” sociedad modernal.

En fin, el espectro existente de comentarios es ancho y todo integrante que se
digne de trabajar en esta drea de la ciencia, habra sufrido en carne propia este tipo
de observaciones. Sin embargo, lo que se trata de mostrar es que el fisico también
es una persona preocupada por los problemas que nos aquejan cotidianamente,
y ln mucstra de cllo esta en éste y en muchos otros estudios que se han venido
desarrollando en los 1iltimos afos.

Junto a la increible oportunidad, de haber tenido el privilegio de estudiar
algunos de los muchos meeanismos que gobiernan lo intrinseco de la naturaleza, me
fué envolvicndo, a o largo de estos afios de intensa vida universitaria, una aficion
maravillosa: la de querer convivir con ella, de una manera mucho imés sensitiva y
directa que la racional conocida por mi hasta entonces.

La naturaleza salvaje e indémita que he llegado a ver en muchas de mis
salidas a campo, tanto en la actividades de montaifiisino como de buceo, me ha
llenado de asombro y de respeto, pues me he podido percatar cudn frégiles somos
dentro de ells y a su vez qué tan importante es parn nuestras vidas que tratemos
de preservar su delicado equilibrio.

Es dificil creer, cuanto nos hemos alejado de nuestro habitat natural en
unas pocas décadas. Nos hemos dado el lujo de hacer destrozos de magnitudes
incalculables. Talar drboles sin control, llenar todo nuestro habitat de concreto
y hierro, generar basura casi sin limite, ensuciar ¢l agun y el aire con nuestras
industrias y un sinfin de cosas mds. Nusotros que fuimos engendrados por lo
que ahora estamos destruyendo somos los responsables directos de detener este
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deterioro ambiental, es nuestra obligacién denunciar lo que estd ocurriendo, hablar
del problema una y otra vez y lo méds importante, tratar de ponerle solucién.

Por el amor que le tengo a la naturaleza, desengaiiando por demis al piblico
en general, que piensa que los fisicos estan solamente en problemas alejados de los
cotidianos y sin interés para la sociedad, me inicié en este trabajo, el cual me
parecié muy atractivo desde e} principio por tener 2 ingredientes: uno, se iba
a estudiar un problema de primera magnitud hoy en dia, esto es la dispersién
de contaminates en la atmdsfera (contaminacién atmosférica) y dos, para lograr
¢ésto se iba a crear un modelo de dos gases usando una técnica computacional
de primera linea llamada Autématas Celulares, cuya implementacién de la fisica
llevaba a complicados problemas tedricos.

Este arduo trabajo, lo disfrute mucho. Aprendi bastante sobre el tema de
contaminacién y de sus modelos que se han ido desarrollando a lo largo de estas
dltimas décadas, pero por otro lado me hizo ver cuan poco sé todavia y, lo mucho
que me falta por aprender ain !,

Quiero dejar escrito, que esta Tesis es la culminacién de una escalada intelec-
tual que empezd hace afios y que fué posible emprender gracias al enorme apoyo
incondicional que me brindaron mis padres, asi que pues a ellos un inmenso abrazo
y mi eterna gratitud. GRACIAS JEFES !!

Quiero también agradecer el apoyo que se me brindé y la gran hospitalidad
que tuvo mi asesor el Dr. Alejandro Salcido y familia en las miiltiples sesiones de
discusién efectuadas alld en Ia hermosa Cuernavaca. Morelos.

Agradezco a mis sinodales, el Dr. Jestis Antonio del Rio, los Maestros en
Ciencia Telna Castroy Augusto Cabrera y al Ing. Ricardo Saldafia, por su interés
y por sus valiosas sugerencias y comentarios, asi comno la valiosa participacion del
Lic. Victor Hugo Godoy ¢n el diseiio de todos los dibujos que componen este
trabajo.

Por 1ltimo quicro agradecer y dedicar esta investigacion, primero con especial
canifio, a una mujer con la que he compartido expericncias inolvidables y cuya
persona influyé de forma definitiva en mi vida a lo largo de estos iltimos afos: mi
companera Mercedes Cortes. Pues a ella un GRAN BESO |

Y segundo a todos los amigos que hice cn la UNAM, con los cuales cree
hermosos e imperecederos lazos de amistad y cuya presencin amenizé la mayor
parte de mi vida estudiantil aqui en la mdxima casa de estudios. GRACIAS
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RESUMEN

Hoy mds que nunca el problema de la contaminacion, en especial la at-
mosférica, es un hecho que no solo concierne a los gobiernos sino a cada uno de
nosotros, pues dia con dia el deterioro del planeta se hace mds evidente e incon-
trolable. Todos los esfuerzos destinndos a revertir este problema, ya sea creando
conciencia a todos los niveles, as como los estudios pertinentes para lievar a cabo
campaiias de control son importantes. Motivado por esta compleja situacion. el
presente trabajo intenta crear un modelo que simule la dispersién de contaninantes
atmosféricos. E} objetivo mds relevante de este estudio es proponer un método al-
ternativo con la finalidad de atacar y resolver, aunque solo cualitativamente, por lo
pronto, el complejo y ain no resuelto problema de la dispersién de contaminantes.
El trabajo consta de ocho capitulos los cuales se resumen a continuacion.

En el primer capitulo, se expone brevemente la problemitica de la contami-
nacién ambiental, existente hoy en dia en nuestro planeta. Sabemos que existen
varios tipos de contaminacion. tales como la de la tierra, las aguas, la radioactiva
v la atmosférica, todas ellas de enorme relevancia. sin embargo, la que con mds
detalle tratamos, por ser la parte medular del trabajo, es la contaminacién del
aire o atmosférica. Comenzamnos con un tratamiento histérico, recaleando que este
problema de ninguna manera es moderno, pues ya se habia predicho algunos siglos
antes. Su agravamiento en lns tltimas décadas ha provocado grandes datios tanto
en Ja salud humana como en e} frigil equilibrio que gobierna nuestro ecosistema.
Seguimos con una descripeion breve de los sistemas de control de la contaminacion
que existen actualinente con el fin de mostrar lo que se ha hecho para tratar
de disminuir esta calamidad del siglo XX. En la misma direccién, exponemos fa
importancia de la modelacion para este tipo de problemas, mostrando la gran
variednd de modelos que existen hoy en dia.

El segundo capitulo. explica In propuesta de este trabajo. Hacemos una
pequedia introduceidn histdrics de los Autématas Celulares, céimo suigen y
para qué son ulilizados hoy en din, destacando la importancia que han tenide
dltimamente en la modelacion de fluidos discretos (Lattice Gas). Debido a la
complejidad del comportamiento y de la descripeion de los modelos de dispersion
de contaminantes, causada por las mismas ecuaciones no-lineales que gobiernan
{a mecinica de fluidos, en este trabajo se presenta una forma alternativa, radical-
mente diferente, para atacar este tipo de problemas : un modelo de gases en redes
pars Ia simulacidn de los fendimenos de transperte ¥ dispersion de contaminantes
atmosféricos.

En el tercer eapitulu exponemos In relevancia de ta Meteorologin en nuestro



trabajo. Sabemos que la evolucién futura de los contaminantes inyectados a la
atmésfera, esta gobernada por les leyes de Ja dindmica atmosférica. La ciencia
que estudia estos fenémenos ¢s precisamente la Meteorologia, Comenzamos con
una deseripcién de las caracteristicas de las capas que componen la atmésfera,
analizando con especial detalle la capa en donde los fendmenos de dispersién de
contaminantes son relevantes, esto es, la copa limite. Ademas analizamos los
fenémenos que son responsables del transporte de los contaminantes, en especial la
turbulencia, misma que es provocada por los gradientes de temperatura generados
por la variacién dia-noche. Por tltimo, mencionamos las formas de clasificar los
estados turbulentos exponiendo et tema de estabilided atmosférica.

El cuarto capitulo es una muestra de log diferentes modelos de Elevacién
de Pluma existentes en la actualidad, asi como una exposicién resumida de
los multiples modelos de dispersién generados por los modelos Gaussinnos, La-
grangiano y de Particulas. Este capitulo es relevante ya que tiene la finalidad de
mostrarnos qué se ha hecho hasta ahora ¢n cuanto a modelacién de dispersién de
contaminantes.

En el quinto capitulo hacemos una pequeiia introduccion histérica de la
técnica computacional de modelacién denominada Autématas Celulares. asi como
de la creacién de una nueva frea per se de la modelacidon de fluidos Uamada
hidrodinamica discreta {Lattice Gas Hydrodynamics). A continuacién men-
cionamos 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 de nueve velocidades (3V), por ser éste
iltimo un modelo que cuenta con propiedades termodindmicas. Por tiltimo. e-
fectunmos un analisis fisico utilizando la mecdnica estadistica, con el objeto de
obtener las propiedades de equilibrio del gas discreto.

El sexto capitulo es en realidad la médula de este trabajo, ya que aqui se ana-
liza con detalle el modelo que hemos propuesto. Comenzamos con una exposicion
formal del autémata celular que se implementd en la computadora. asi como las
diversas reglas de actualizacién que fueron manejadas con el objeto de generar
ia evolucién deseada de la dispersién de contaminantes. Se presenta la manera
en que se simuld el fenomeno de la gravedad implementando para ello el efecto
de flotacion y el delicado problema de las condiciones iniciales o inicializacion del
autémata.

En el séptimo capitulo exponemos los resultados obtenidos de cuatro simu-
laciones, ites de las cuales fueron hechas con e} objeto de observar si el modelo
propuesto se comportaba, al menos cualitativamente, como un fluido real, mien-
tras que la ltima consistié en examinar la clevacion y dispersion de una pluma
de gases contaminantes en una atmosfera en condiciones neutrales.

Por tltimo, el octavo capitule, presenta In conclusion de este trabajo; en él
efectuamos un andlisis de los resultados obtenidos, y exponenios las limitaciones y



las dificultades encontrados en el modelo propuesto. Hacemos, ademds, breves co-
mentarios respecto de la utilizacién de la téenica de los gases en redes en dindmica
de fluido, as{ como de los problemas de dispersién de contaminantes. Finalmente,
presentamos los lincamientos, que segin nuestra opinion, tendrin que seguir los
futuros trabajos con el fin de mcjorar v perfeccionar esta propuesta.

Por otra parte se incluye un apendice en ¢l que se aclaran una serie de
términos que se encuentran a lo largo de este trabajo.



ANTECEDENTES

1.1 La Crisis Ambiental

En la actualidad, el ser humano se encuentra en un proceso cada vez mds
vigoroso de toma de conciencia acerca de la gran paradoja que ha creado en aras
de la evolucién cientifica y tecnoldgica y el desarrollo industrial concomitante: El
hombre, en la bisqueda del beneficio y la comodidad de su especie, ha deterio-
rado también, y de manera bastante severa, su medio ambiente, amenazando la
continuidad misima de la vida sobre In Tierra (Canti, 1992).

El smog en las grandes cindades, la lluvia dcida, la destruccién de las tierras
de cultivo por erosién o por agotamiento del suclo, el envenenamiento de diversas
especies animales por el uso de pesticidas en la agricultura, el incremento de la
radiacién de fondo por los accidentes nucleares y los desechos radiactivos de las
plantas nucleoeléctricas, la enorme cantidad de desperdicios sélidos y liquides de
los procesos industriales, el ruido, el calentamicnto global del planeta y la des-
truccién de la capa de ozono, son solamente algunos ejemplos de los problemas
ambientales que padecemos en nuestros dias por ¢l creviente desarrollo industrial,
la explosién demografica y el uso irracional de los recursos naturales.

Los problemas derivados de la contaminacion ambiental son, en realidad, tan
antiguos como el hombre moderno y, aunque muchos autores e investigadores lo
habian venido advirtiendo desde hace tiempo, sélo recientemente se ha recono-
cido la seriedad del problema, y solo porque el deterioro del medio ambiente ha
alcanzado ya niveles verdaderamente alarmantes, rebasando, en muchos lugares,
las capacidades de los mecanismos homeostaticos y de autodepuracion de la na-
turaleza.

Muchas de las actividades antropogénicas se han convertido en fuerzas in-
ternas muy intensas que estin rompiendo la armonia de la naturaleza, llevandola
hasta situaciones tan alejadas del equilibrio que ya no son estables en relacién
con las perturbaciones. En estas condiciones, como se sabe para los sistemas no-
lineales fuera de equilibrio, pueden alcanzarse puntos de bifurcacion, dando lugar,
de munera irreversible, a nuevos comportamientos de la naturaleza muy diferentes
de los comportamientos primitivos, y donde probablemente los seres humanos y
muchas otras especies animales y vegetales estén condenadas a desaparecer de la
faz de la Tierra.

<.



Ante tales perspectivas, he aqui que el hombre se encuentra, en la actua-
lidad, frente & uno de los desafios méds trascendentales de su historia: Conseguir
la conciliacion del progreso que impone la vida moderna con el equilibrio de la
naturaleza y con un ambiente sano, libre de elementos nocivos para e} desarrollo
normal de la sociedad y de sus integrantes (Cantd, 1992).

1.2 La Contaminacién Atmosférica

En general, todos los problemas que surgen por la alteracién 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 perturbacién afecta a una de sus partes tan importantes como
es la atmésfera, entonces los problemas derivados de ello resultan verdaderamente
complicados y dificiles de resolver.

Como resultado del proceso de la concentracidn urbana y de las dife-
rentes actividades humanas, tales como ol trunsporte (con la creciente utilizecién
de vehiculos automotores), la proliferacién de las plantas termoeléctricas, car-
boeléctricas y nucleoeléetricas y muchas otras actividades industriales, se vierten
miiltiples sustancias perjudiciales para la salud a la atmdsfera dia tras dia. En
algunos lugares, la presencia de estas sustancias ha deteriorado tanto la calidad
del aire que no sdlo ha llegado a producir situaciones peligrosas para la salud, sino
que incluso, en varias ocasiones, ya han resultado fatales para algunas especies ani-
males y vegetales. Recordemos las hecatombes humanas que sucedieron en el Valle
del Mosa (Belgica) en 1930, en Donora (Estados Unidos) cn 1948, o en Londres
(Inglaterra) en 1952, cuando una inversidn térmica se nmiantuvo estable durante
casi setenta y dos horas y provocé la muerte de 3500 personas aproximadamente.
Recordemos también otros casos similares que ocurrieron entre los afios de 1950 a
1970 en Poza Rica (México), en el Valle de Ruhr (Alemania), en Cincinnati (Es-
tados Unidos) y en Tokio (Japén). Recordemos igualmente los bosques de Europa
central desnudos y diezmados; los puentes de metal o los monumentos de piedra
roidos por la corrosidn. Todos estos son ejemplos de los dafios que puede provocar
el deterioro severo de la calidad del aire en nuestro plancta (Vernier, 1992; Turk

et al., 1973).

La contaminacién atmosférica, por otro lado, no es solamente un problema
local; los contaminantes emitidos en un sitio determinado son transportndos por
los vientos y pueden llegar hasta lugares muy remotus, produciendo efectos de
largo alcance que no pueden estimarse con facilidad, pero que ciertamente llegan a
extenderse hasta las escalas regional, nacional e, incluso. global. Un caso tipico es
el de las grandes cmisiones de contaminantes primarios como el bioxido de azufre
(50,), los cuales sufren transformaciones quimicas en la atmosfern y llegan a
producir, lejos de los puntos de emisién, otros compuestos como los sulfatos (50‘-7)

8
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que son responsables de nuevos efectos adversos como la lluvia écida. A escala
global, los dos ejemplos de mayor interés sobre lns consecuencias de largo alcance
son el efecto invernadero, el cual consiste en el incremento de la temperatura media
de la Tietra debido a las crecientes concentraciones de bidxido de carbono (CO3)
en la atmésfera, y la destruccién de ln capa estratosférica de ozono, la cual es un
filtro natural que nos protege de la intensa radiacion ultravioleta provenientes del
sol (Zanetti, 1990).

Mas recientemente se ha encontrado que la contaminacion atmosférica
también es un problema grave inclnso en el interior de los edificios o de los vehiculos
donde pasamos mds del 80% de nuestro tiempo. De hecho, parece que los conta-
minantes que respiramos en las atmésferas cerradas de nuestras casas, de nuestras
oficinas o de nuestros vehiculos, podrian ser mucho més nocivos que los que respi-
ramos en el exterior (Vernier,1992).

Como dice J. VERNIER : " Ayer, la contaminacién atinosférica era la calle.
Hoy lo es también, en una escala mayor, el plancta, en una escala mas pequefia,
nuestra casa. En suma, todo nuestro ecosistema.”

1.3 Los Contaminantes del Aire

La composicién del aire sobre la Tierra ha sufrido muchos cambios a través
de la historia. En particular, existen evidencias de que "probablemente ¢l gas més
primitivo en el medio ambiente no contenin casi oxigeno libre” y que el oxigeno
se ha acumulado en afios mds recientes como resultados de la fotosintesis, proceso
utilizado por las primeras especies que no dependfan del oxigeno” (Zanetti, 1990).
Aquellas primeras especies de vida han desaparecido como consecuencia de los
cambios 6 adaptacién.

Las actividades humanas a principios de siglo XIV, tuvieron una clara per-
turbacién en el equilibrio del medio ambiente de la Tierra cuando el carbon rem-
plaz6 a ln madera como primera fuente de energia. En nuestro siglo, la utilizacién
generalizada de los productos del petrdleo en casi todas las actividades del hom-
bre ha provocado una nueva revolucion industrial, caracterizando a las Witimas
décadas por un creciente incremento de las concentraciones de ciertas sustancias
en la atmésfera, tanto de algunas que nonmalmente se encuentran en ella, como
de otras sustoncias extrarias que se le han venido agregando.

En términos generales, el fenomeno de In contaminacion atmosférica puede
considerarse como la adicion de sustancias indeseables que son transportadas por
los vientos y que modifican la composicion de la atmésfera de la Ticrra, perjudi-
cando la vide y alterando materiales (Turk, 1973). Adu asi, la tarea de definir
claramente cudles son las sustancias que debemos considetar como contaminantes
del aire no resulta fdcil. ya que implica el establecimiento de un marco de referen-



cin para lo que frecuentemente s denomina composicién normal de la atmésfera.
(De hecho, una definicion ampliamente aceptada para el término contamingnie del
aire es la siguiente: " Aquellas sustancias afiadidas al medio ambiente que causan
una desviacion a la composicion geoyuimica media de la atmésfera de In Tierra™.)
Pero ademés, de alguna forma todas las substancias pueden ser contaminantes,
cutendiendo con esto que, para ciertos niveles de su concentracién en la atmésfera,
pueden volverse téxicas para la selud humana y para le vida de otras especies.
Cusles son las valores o los umbrales a partir de la cuales una sustancia se vuelve
toxica ? ... esto lo estudian Jos bioquimicos y los médicos.

El aire es una mezcla de gases y no un gas en el sentido estricto, La com-
posicidn y las cantidades relativas de los gases que forman la atmésfera han cam-
biado gradunlmente a lo lorgo de millones de afios, siendo la composicidn actual
del aire que respiramos (aproximadamente) de: 78% de Nitrégeno (Ny), 21% de
Oxigena (O, }, 0.03% de bidxida de carbono (€02} y 0.97% de otros gases, como
el monéxido de carhono (CO), Argon {Ar), Nedn (Ne), Helio (He), ete. Lo que
respiramos, sin embargo, no es estrictamente esta mezcla de gases solamente, sino
también aerosoles, yn que e} sire contiene particulas de polvo lo suficientemente
pequeiias para estar suspendidas. Estas particulas son principatmente de humo, de
sal de arena flua y cenizas volednicas, Se pueden encontrar en cantidades enonnes:
una concentracién de cinco millones por litro {5000 por centimetro cvibico) no es
anormal, pero estas cifras se reducen en un 96% sobre un may tranquilo, o bien se
multiplican hastr diez veces en un desierto seco y ventoso. Esta es aproximada-
mente la composicion estandar de un aire "nonnal™; los valores de las eantidades
relativas de estos elenentos componentes pueden alcanzar limites despuds de Jos
cuales se vuelven toxicos y por lo tanto contaminantes. Muestra de esto ha sido la
actividad del hombre, sobre tode en el uso indiscriminado del petréleo como com-
bustible, el cual ha enrarecido el aire "normal” agregdndole bidxido de nitrégeno
{N0,}, bidxido de nzufre {$0,), mondxico de carhono (C0) y particulas pesadas,
habiendo dxidos que con la luz solar se transfosman en contaminantes fotoquimicos
y sustancias dcidas.

Los contaminantes del aire se pueden encontrar en la forma de gases, como
el bidxido de azufre, y de particulas solidas o liguidas, como los polvos, aerosoles y
vapores. Estas sustancins contaminantes pueden ser inyectadas a ls atmosfera por
fuentes naturales, fomo las erupciones valednicns y los incendios fovestales prove-

cados por los rayos, y por fuentes antropogénicas, como la industrin, el transporte,
¥y la agriculiuga,

Ademits, algunos contaminantes primarios {i.e. aquellos que son emitidos
directamente de ta fuente) sufren reacciones quiniicas al entrar s la atmosfera y dan
lugar a la formacion de otras sustancias contaminantes, Hunados contaminantes
secundorios, los cuales también pueden encontrarse en Ia forma de gases como el
ozono {03 ), ¥ de particnins como son los sulfatos (SO7?).

En ta atmdsfera, los principales contaminantes gaseosos primarios son los
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siguientes:
(1) los compuestos de azufre (e.g. SOz, H2S);
(2) los compuestos de nitrégeno {e.g. NO,NH;);
(3) los compuestos de carbono (e.g. Hidrocatbonos HC,COY; y
(4) los compuestos de halégenos (e.g. fluoruros, eloruros, bromuros).

Los contaminantes del aire en forma de particulas son muy diversos en cuanto
al tamafio y origen de éstas. Por su famano, las particulas se clasifican como sigue:

{1) Particulas gruesss, cuando su didmetro es mayor de 2.5pm;

(2) Particulas finas {o particulas de materia respirable, RPM) cuando su
didmetro es menor que 2.5,

{3) Particulas inhalables (o particulas de materin inhalables, [PM), cuando su
didmetro es menor de 0.10m.

Para la salud humana, las particulas gruesas son menos peligrosas puéds
facilmente las elimina nuestro sistema respivatorio.  Sin embargo, las finas son
mads jmportantes yu que sus efectos adversos deterioran la salud humana.

Los contaminantes primarios en forma de particulas son los siguientes:

(1) Tones con didgmetro mucho menor que 0.1xm, formadas, por cjenaplo, por
1a radiacion solar y ¢dsmica, por materiales radiactivos y por procesos de
combustién.

{2) Materiales carbonicos.
(3) Particulas emitidas por los automaviles.

{4) Particulns formadas por metales ligeros como sodio, magnesio, aluminio,
silicén, potasio y calcio

{5) Particulas de metales pesados como titanio, vanadio, magnesio, fierro y
arsénico.

(6) Particulas grandes como el polvo y algunos materiales industriales.

(7) Particulas viajeras vomo el polen, algunos microorganismos e insectos.

Las reacciones quimicas atmosféricas (especialmente la fotoquimica) son res-
ponsables de la transformacién de los contaminantes primarios en productos de
rencciones intermedias (e.g. radicales libres) y finalmente, en productos estables,
los contaminastes secundarios. Los principales gases contaminantes secundasios
son:

(1) el biéxido de nitrogeno NO; formado a partir del monoxido (NO).
{2) el ozono 0y formado por reacciones fotoquimicas de los 6xidos de nitrégeno.

Las reacciones quimicas atmosféricas (especialmente la fotoquimica) son res-
.
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ponsables de la transformacién de los gases primarios y secundarios en particulas
secundarias, Los procesos mas conocidos son:

(1) In transformacién del SO, en sulfatos (SO;?),
(2) la transformacién del NO, en nitratos (VO;'); y

(3) la transformacién de compuestos organicos en particulas organicas.

1.4 El Control de la Contaminacién Atmésferica

Asf como se ha venido incrementando la contaminacién a largo de estas
tiltimas décadas, ha surgido un sinnfimero de grupos que han luchado y siguen
luchando contra este fenémeno. Este problema, ya de interés piblico, ha sido
abordado por comisiones tan importantes como cl SIMUVINA (Sistema Mundial
de Vigilancia del Medio Ambiente de las Naciones Unidas) y la Comisién de Dere-
chos Humanos, por considerar que el devecho a ln salud es parte integral de los
derechos del hombre.

Ademis, muchus paises cn ¢l munde han establecido, 0 han comenzado a
establecer, leyes y normas sobre I contaminacién atmosférica y Ia calidad del aire.
Con estas disposiciones se busca definir y establecer legislaciones que permitan
garantizar el derecho de los individuos al aire limpio, la proteccién de la fauna
y la florn, y en general la conservacion del medio mubiente. Tales disposiciones
también vienen a ser el motor para que log miembros de las sociedades se organicen
y demanden mejores medidas de control ¥ correccion por parte de los gobiernos.

En los Estados Unidos, por ejemplo, se ha desarrollado un sistemna legislativo
complejo sobre la enlidad del aire, el cual tiene como ubjetivo ¢l mejoramiento
progresivo de la calidad del aire en aquellas regiones donde existen altos niveles
de contaminacién atmosférica, asi como la conservacion del medio ambiente en las
regiones que atin cuentan con aire limpio,

En nuestro pais también existe una gran preocupacién por el mejoraiento
y la conservacién del medio ambiente. Asi. el 1 de marzo de 1988, se puso en
vigencia la "Ley General del Equilibrio Ecoldgico y la Proteccion al Ambiente”,
donde se sefialan los principales ohjetives para la proteccidn de la atmosfera:

(a) Lacalidad de] aire debe ser satisfactoria en todos los asentamientos humanos
y regiones del pais,

(b) Las emisiones de contaminantes a la atmdsfera, sean de fuentes artificiales
o naturales, fijas o moviles, deben ser reducidas o controladas para asegu-
rar una calidad del aire satisfactoria para el bienestar de la poblacién y el
equilibrio ecolégico.

Esta ley genera la conformacion de nuevas disposiciones reglamentarias en
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materia de control de la contaminacién atmosférica. En particular, el "Reglamento
en Materia de Prevencion y Control de la Contaminacion de la Atmésfera” define
la responsabilidad de la Secretaria de Desarrollo Social (SEDESOL) de formular
los criterios ecoldgicos generales que deberdn observarse en la prevencion y control
de la contaminacién de la atmoésfera, Tales criterios, a su vez, establecen las
bases para la definicidn de las "Normas Téenicas Ecoldgicas” (NTE), las cuales
determinan los niveles iméximos permisibles de la emisién de contaminantes a la
atmésfera en cualquiera de sus estados fisicos o de encrgin. Las Normas que ya
han sido elaboradas son aplicadas a:

. Plantas productoras de écido sulfirico.
. Hornos de calcinacién de la industria del cemento.
. Vehiculos en circulacidn y de planta que usan gasolina.

. Fuentes fijas que operan procesos de combustidn con diesel, carbdn, com-
bustéleo o gas natural, y para las que emiten pasticulas solidas.

. Emisiones de bidxido de azufre, neblinas de trioxido de azufre y deido
sulfiirico,

. Caracterfsticas del equipo y el procedimiento de medicién para la verificacién
de los niveles de enisién de contaminantes.

La Norma NTE-CCAT-007/88 establece los niveles maximos permisibles
de emisién de particulas, mondxido de carbono, bidxido de azufre y Sxidos de
nitrégeno, provenientes de procesos de combustién en fuentes fijas, que utilicen
\inicamente combustdleo como combustible, cuando los gases de combustién no
estén en contacto directo con los materiales de proceso, como es el caso de una
central termocléctrica. Esta norma aclara que para los efectos de cuantificacién
de las eniisiones, deberdn utilizarse los procedimicutos estabecidos en las Normas
Oficiales Mexicanas correspondientes, a saber: NOM-AA-23-1986 y NOM-AA-
107-1988, Lo primera, trata los temas de proteccion al ambiente, contaminacién
atmosférica y la terminologia; la segunda se refiere a la calided del aire, estimacién
de la altura efectiva de una chimenea y de la dispersién de contaminantes.

El muestreo para conocer la calidad del aire en la zona metropolitana del
Valle de México se inicié alrededor de los afios sesenta con una red manual de
monitoreo ambiental, la cual sigue operando y esti constituida por 16 analizadores
que miden particulas suspendidas. Ademds, a partir de 1985 se puso en operacion
la Red Autoratica de Monitoreo Ambiental, integrada por 25 estaciones que miden
¢l contenido en el aire de bidxido de azufre, mondxido de carbono, ozono, 6xidos
de nitrégeno, hidrocarburos y particulas suspendidas,

La calidad del aire se evalia con base en las mediciones realizadas para
cada uno de los contaminantes y se cxpresa en funcidn del denominado Indice
Metropolitano de la Calidad del Aire (IMECA), que se publica y difunde por varios
canales de informacion (Salcido & Saldain, 1993; Gacetas Ecolégicas, 1989-1990;
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Normas Oficiales Mexicanas, 1998).

1.5 Sistemas de Control de las Emisiones Contaminantes

La pregunta ahara es, si los contaminantes son emitidos a la atmésfera,
ipor qué no instalar en las fuentes etwisorns algin artefacto que elimine los con-
taminantes y deje pasar solamente los gases inofensivos, tales como el sire y la
humedad? Semejante objctivo es en realtdad pesfectamente razonable, y pueden
adquirirse diversos tipes de egnipo de control de las emisiones contaminantes,

Hay dos clases generales de métodos para controlar la emisiones contami-
nantes el punto de origen, a saber: separar los contaminantes de los gases inofen-
sivos y eliminarlos de alguna otra forma evitando la descarga en la atmdsfera; o
bien, los contaminantes se convierten, de alguna forma, en productos inécues que
pueden descargarse sin problemas en la atmésfera.

1.5.1 Control por Separacion

Antes de examinar métodos concretos, debemos pereatarnos de que la se-
paracién de los contauminantes de unn cortiente de gas no puede representar el
procedimiento definitivo en la accidn de reduccion de aquellos, yn que el material
reunido no desaparece y, por consiguiente ha de tratarse de alguna otra forma. Y si
la eliminacion de este residuo no se toma en cuenta, ln solucidn de una problema
de contaminacién de aire podrd crear a caso un problema de desechios sélidos
o de contaminacién de agua. Sin embargo, semejante proceso alivin, al menos,
la situacion, porque resulta mucho mis comodo tratar un pequeiio volumen de
materia solida que un volumen grande de aire.

La materia en particulas se deja retener en medios poroses {filtros) que dejan
pasar el gas. Tales separaciones son posibles, porque las particulas son mucho mas
grandes que Jas moléculas de gas, Pava tratar grandes corrientes de gas, los filtros
son a menudo en forma de bolsas cilindricas.

Hay varios aparatus mecdnicos de recoleecion basados en el hecho de que
las particulas son mds pesadas que las moléculus de gas. Conio consecuencin, las
particulas se depositan con mayor rapidez y pueden recogerse en una camara que
les deje tiempo suficiente para depositasse. Sin embasgo, segiin lo han dewestrado
los datos sobre las velocidades de depdsito, estos métodos solo son practicables en
el caso de particulas muy grandes. Mas importante que su velocidad de depdsito
es el hecho que las particulas mas pesadas poseen més inercia. Por consiguiente,
si una carriente de gus que conticue contmminantes en particulas se hace girar en
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remolino, las partfeulas podrdn ser expulsadas a Jugares de donde se las pueda
climinar cémodamente. Un dispositivo de ésta clase llamado ciclén, se mucstra en

la figura 1.1.(Turk et al.,1973)

P
Exfrada. def
on porh‘cv’zl“

Fig. 1.1. Cicldn. Separador de particulas.

Las particulas también pueden estar cargadas eléctricamente, y una super-
ficie colectora que lleve una carga de signo contrario los atraerd. Dispositivos de
esta clase llamados depositadores elecirostdticos se utilizan en gran escala sobre
todo para reducir el humo de las plantas de energia que queman combustibles
fésiles.

Los gases contaminantes no pueden recogerse ficilmente por medios meca-
nicos, porque sus woléculas no son lo bustante mats grandes o mis pesadas que
las del aire. Sin embargo, algunos gases contmninantes podrén ser acaso mas
solubles que el aire en un liquido determinado (por regla gencral, en agua); se los
podri recoger, por consiguicnte, por un proceso que los lleve a un contacto intimo
con el liquido. Los aparatos que realizan semejante separacién se designan como
depuradores. Los medios de establecer contacto entre el gas y el liquido incluyen el
rociado del liquido en el gas y el burbujeo del gas a través del liquido. El amoniaco
(NH;) constituye un ejemplo de gas soluble en agua que se deja extracr de una
corricnte de aire.
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Las moléculas gascosas se adhieren a superficies solidas. Inclusive una super-
ficie aparentemente limpia, comio la de una pieza brillaute de plata, estd cubjerta
con una capa de moléculas de todo gas con ln que esté en contacto. Se dice que
el gas estd adsorbido en el solide, Adsorbide significa retenido sobre la superficie
de una substancia, y es distinto de absorbido que significa retenido en el interior
de una substancia. La cantidad de gas que puede ser adsorbida sobre una pieza
ordinaria de matcria no porosa, como una moneda, ¢s demasiado pequeiia para
poder servir practicamente como medio de recoleccidn de contaminantes. Sin em-
bargo, si un sdlido es perforado por una red de finos poros el drea de su superficie
total, que comprende las superficies interiores de los poros, podrd aumentar a tal
punto que su capacidad para la recoleccién de gas se vuelva significativa. Un
solido de esta clase es el carbén activado que puede tener varios miles de metros
cuadrados de superficie por kilogramo. El carbon activado se¢ hace a partir de
elementos naturales que contienen carbono, preferentemente duros, tales como las
cdscaras de coco o huesos de durazno, carbonizandolos y haciéndoles reaccionar
con vapor a temperaturas muy altas, El material resultante es capaz de retener
aproximadamente, en muchas aplicaciones de purificacién de aire, el 10% de su
peso de materia adsorbida.

1.8.2 Control por Conversién

La conversién més importante, con mucho, de los contaminantes es la oxi-
dacién en el aire. La oxidacidn se aplica las més de las veces a los gases y vapores
contaminantes orgénicos, y rara vez a la materia en particulas. Cuando las sus-
tancias organicas, que sdlo contienen carbono, hidrégeno y oxigeno se oxidan por
completo, los inicos productos son biéxide de carbono y agua, inofensivos ambos.
Sin embargo, €l proceso es & menudo muy costoso, porque se necesita utilizar una
cantidad de energia considerable para mantener la totalidad de la corriente de gas
suficientemente caliente (aproximadamente a 700 °C) para que tenga lugar la oxi-
dacion completa. Si ¢l contaminante esta suficientemente concentrado, su propio
valor de combustible podrd proporcionar & caso una gran parte de esta energia.
Ademis, la temperatura necesaria para la combustion podrd reducirse utilizando
un catalizador.

Hay cierto ndmnero de conversiones quimicas de contaminantes posibles,
aparte de la combustion en cl aire. Estas comprenden la neutralizacidn quisnica
de un dcido o una base y 1a oxidacion de contaminantes por agentes distintos del
aire.
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1.6 La Importancia de ln Modelacion de la Calidad del Aire

Una de las tendencias a nivel iuternacional en la definicion de legislaciones
para ¢l control, el mejoramients y la conservacidn de la calidad del aive, es la
utilizacion de los resultados obtenidos par los modelos de dispersion de contami-
nantes como herramienta para la realizacién de estudios de impacto ambiental y
para la definicién de criterios para la aplicaci
El praceso de modelacion de 1 calidad del aire consiste, a grandes rasgos, en la de-
terminacion de la distribucién de las concentraciones de sustancias contaminantes
en Jos alvededores de las fueptes emisoras, o partir de ta infurmacidn relativa a las
tasas de emision, lus cavacteristicas de las fuentes. la meteorolugia de 1a zona y las
caracteristicas del terreno.

u de las leyes y normas establecidas.

En los Estados Unidos, las normas establecidas para el control de la calidad
del aire, junto con la existencia de un mercado libre tipicamente orientado a las
actividades de consultorin técnica, han creado las condiciones adecuadas para el
desarrollo de una viriedad de técnicas practicas para estos fines, aunque con difer-
entes niveles de sofisticacién. Las téenicas y modelos desarrallados en los Estados
Unidos se han nsado sistematicamente como una herramienta en la toma de deci-
siones por: la SIP {State Implementation Plans), la PSD (Prevention of Significant
Deterioration) y como una gufa para la EPA (Environmental Protection Agency).

Les estudies de modelacion de la calidad del aite son importantes porque: 1)
pueden contribuir a la definicién de leyes y normas para el control de emisiones,
determinando las tasas maximas de emisidn permitidas que cumplenr cou las ner-
mas definidas para la calidad del aive; 2) pueden servir para evaluar las estrategias
¥y técnicas propuestas para el control de emisiones; 3) pueden utilizarse para la se-
leccidn de sitios adecuados para la instalacidn de futurus fuentes de contaminantes,
de tal manera que su impacto ambiental sea el menor posible; 4) pueden ayudar a
la definicién de planes de contingencia y de estrategins de intervencion inmediata
para evitar episodios de contaminacién atmos{érica severa en alguna localidad es-
pecifica; 5) pueden proporcionar informacidn para deslindar responsabilidades en
cuanto a los niveles de contaminacidn ya existentes; ete (Zanctti ,1990).

Sin embargo, el papel de la modelacién de Ia calidad del aire no debe ser so-
breestimado. Los estudios de modelacion Je la calidad del aire, los mismo que las
camprnas experimentales de monitoreo atmosférico, no representon la solucion al
problema de la contaminacion del aire, yu gue éste es un problema bastante com-
plejo en el que, adesnds, se encuentran involuctados intereses politicas, econonricos,
snciales y eulturales, Los estudios de modelacién y monitoreo solo contribuyen a
la solhicion de este problema praparcionando informacion pira la nstrumentacion
¥ In evaluacion de fns posibles estrategias de control y abatimicnto de Jus cmisiones
contaminantes {Saleido & Suldana, 1503}
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1.7 La Metodologia de la Modelacion de la Calidad del Aire

Desde el punto de vista téenico, los diferentes métodos de modelacion
matematica y de simulacién computacional pueden aplicarse a todos los aspectos
de la problemadtica de la contaminacién atmosférica: ya sca para estimar y evaluar
las tasas de emisién, para describir los diferentes procesos fisicos y quimicos involu-
crados en los fenémenos de transporte, dispersion ¥ transformacién quimica de los
contaminantes en la atmosfera, o bien para cuantificar los efectos perjudiciales de
los contaminantes en alguna regién especifica { Zanetti, 1990). Sin embargo, la con-
sideracion de esta problematica en su totalidad y en conjunto no puede ser tarea de
un solo hombre o grupo de investigacion; para ello se requiere de la participacién de
un gran nimero de expertos en diferentes disciplinas, colaborando estrechaniente
y de manera organizada. Y aiin asi, cada uno de los diferentes aspectos de la con-
taminacién atmosférica constituye por si solo un problema complejo y de grandes
dimensiones,

En el caso de fendmenos de transporte y dispersion de contaminantes en
la atmdsfera, sin la consideracion de la quimica atmosférica y las reacciones fo- |
toquimicas que tienen lugar durante estos proceses, el problema es todavia bas-
tante complicado, ya que involucra imiltiples aspectos térmicos y mecanicos no-
lineales y fuern de equilibrio. La representacion matemdtica correcta de estos
fendmenos y sus mmiltiples interncciones {aire-agua-ticrra) requicre de un nimero
grande de ccuaciones diferenciales parciales, no-lineales y acopladas, cuya solucién
analitica no es posible con las matemiiticas disponibles actualmente, y cuya
sohicién numérica detallada tampoco es posible con los métodos numéricos or-
dinarios, ain con los poderosos equipos de supercémputo gue existen hoy en dia,
El andlisis de las escalas de longitud involueradas en el flujo turbulento atmosférico
muestra que Ja mayoria de las situaciones tipicas de la capa limite planetaria estén
asociadas con escalas de longitud que vau desde 300 m hasta 1 mm. Debido a ello,
la malla requerida para el caleulo numérico en el caso de un problema tipico de
dispersién de contaminantes que involucra una regién de 10 ki x 10 km, deberia
contener del orden de 10*° nodos para resolver todas lus fHuctuaciones (Zanetti,
1090).  Ademas, la solucién numérica de este prollema requiere de la especifi-
cacion de condiciones iniciales y de frontera nn tonto complejas. Debido a esto,
naturalmente, un enfoque honesto y limpio de este prublema resulta francamente
imposible, al menos en términos de las herramientas matematicas y numeéricas
actuales ¥ de los equipos de computo disponibles en estos dias.

Para superar estas dificultades, se han desarrollado una gran cantidad de
técnicas précticas en las que se hace uwso de datos experimentales que se ob-
tienen mediante campaiias meteoroldgicas, de monitoreo de In calidad del aire,
¥ de emisiones e inmisiones en los sitios de interés' y sus slrededores. Esta infor-
macion experimental se utiliza, en purte, pata Ja claburacion de modelos en los
que las scuaciones, o partes de las ecuaciones que gobiernan el comportamiento
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del fendineno son sustituidas por expresiones empiricns o semi-empiricas a fin de
obtener un problema mds simple ¥ ficil de resolver umuéricamente. Todos los
moadelos de este tipo deben someterse a un procesu de calibracion antes de ser
utilizadas para los estudios de la contaminacién atmosférica y su impacto sobre
el medio ambiente, Estos modelos, adenuds, requicven de la especificacton de un
nimero de pardmettos caracteristicos de las fuentes de contaminacion, de la mi-
crometeordlogin del lugar en el que se ubican estas fuentes, y de la complejidad del
terreno en sus alrededores. Los modelos producen como salida estimaciones de las
concentraciones de contaminantes en el ambiente, para clertos tiempos de prome-
diacién y ciertos puntos especificos de los alrededores conacidos como receptores.
Estos resultados pueden ser utilizados para analizar los impactos y efectos de los
contaminantes sobre los sitios receptores, los cuales pueden distribuirse geogrd-
ficamnente en dreas pequefias {escala local), con alcances horizontales que van de 1
8 20 km; a escala regianal, de 20 a 1000 km; a escala nacional, de 1000 m a la

totalidad de un pais; y por dltimo, a escala global, que va desde escala hemisférica
en adelante,

Los pardmetros de entrada para un modelo se determinan de manera expe-
rimental, y el ntimero de ellos depende de su grado de sofisticacién. Los modelos
sencillos requieren pocos datos experimentales, pero sélo son titiles para estudios
preliminares, ya que no incluyen muchos de los efectos importantes del fendimeno
en cuestion; los modelos mds complejos requieren un ndmero mayor de datos ex-
perimentales, pero a cambio sus resultados también san, en principio, mds precisos
e la representacion de la realidad fisica.

Cabe resaltar, sin embargo, que 1a mayor complejidad de un modelo no
garantiza, necesariamente, mejores predicciones, Los madelos mds complejos re-
quieren un mimero mayor de parémetros de entrads y, consecuentemente, también
son alimentados con un nimero mayor de fuentes de error. Ademas, aunque los
modelos complejos pueden calibrasse mas facilmente ajustandose a los datos ex-
perimentales, esto no garantiza que sus predicciones sean mejores que las de los
modelos mas simples cuando son aplicados sobre la base de un conjunto de datos
experimentales diferente del que se utilizd para su calibracion {Zanetti, 1990).

En la prictica, los estudios de modelacidn de la calidad del aire deben de-
sarrollarse con buse en una metodologia minima que incluye una caracterizacién
del problema, un andlisis pura 1a seleccidn del modelo adecuado, la calibracién del
modelo y la evaluacion de los cfectos de las incertidumbres sobre sus resultados, v
la interpretacion de estos resultados en términos de los fines descados (Seigneus,

1992).

La caracterizncion del problema requiere vna identificacion de las necesi-
dades, la especificacidn de los tipos de contaminantes involuerados, la definicidn de
las escalaa temporal y espacial del problema, la determinacion del tipo de dominio,
la complejidud del terreno, los nimeros de fuentes, sus tipas y sus caracteristicas
principales, la disponibilidad de informucion meteorologicn y micyometeoraldgicn,
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y la disponibilidad de recutsos de cémputo. Una vez curacterizada el problema, el
proceso de seleceién del modelo adecundo se realiza con la informacién obtenida y
en base a un conocimiento amplio de las caracteristicas de los diferentes modelos
disponibles, de su dindmica, de la informacion que requicren y de los resultados
que proporcionan (Salcido & Saldaiia, 1993). El modelo seleccionado. por otra
parte, debe ser calibrado y evaluado con datos locales de monitoreo de la calidad
del aire, a fin de determinar sus limites de aplicabilidad y minimizar los errores en
los resultados de las predicciones. Solamente los modelos gue han sido calibrados
y evaluados con la informacién histdrica adecuada pueden ser usados con fines
de prediccién. Esto es un punto sobre el cual debe tenerse mucho cuidado, pues
la ealibracién y evaluacion de un modelo puede resultar un tanto dificil cuando
no se tienen datos suficientes sobre la meteorologia y la calidad del aire. y en tal
caso se corre el peligro de llegar a utilizar un modelo rebasando sus limites de
aplicabilidad, tanto tedricos como pricticos.

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 modclos empiricos simples hasta
modclos numéricos altamente complejos que toman en cuenta las transformaciones
quimicas que sufren los contaminantes en la atmdsfera.

Modelos empiricos. Los modelos empiricos estin basados en el andlisis de datos
sobre la calidad del aire, las emisiones de las fuentes y ln meteorologia de la zona
de interés, Cuando se cuentn con una base de datos historicos de buena calidad,
los modelos empiricos permiten correlacionar de manera adecuada la informacién
disponible sobre las emisiones y la meteorologia con la calidad del aire y los nive-
les de inmisidn en las zonas para las cuales es aplicable tal informncién. De esta
manera, los modelos empiricos periniten representar de manera sencills la com-
plejidad del sistema atmosférico, atin cuando ne proporcionan una explicacién
detallada de los procesos que tiene lugar durante el transporte y la dispersion
de los contimuinantes. Estos modelos, sin embargo, dependen fuertemente de la
calidad de los dntos y se encuentran estrechamente ligados a las condiciones es-
pecificas bajo las cuales fueron creados. Debido a ello, cuando son aplicados a
otras situaciones meteoroldgicas en la misma localidad, los modelos pueden cou-
ducir o conclusiones incorrectas, aunque una seleccién cuidadosa de los datos y
una interpretacion precavida de los resultados pueden contrairestar algunas de las
desventajas. Finalmente, los modelos empiricos pueden generalmente formularse
y operarse a bajo costo.

Modelos numéricos. Los modelos numéricos estén formulados a partir de las
P

ecunciones fisicas ¥ quilnicas gue gobicrnan los procesos de transporte. dispersién

y transformacién quimica de los contaminantes en la atndsfera. Debido a ello,
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estas formulaciones proporcionan confianza en sus aplicaciones sobre varios rangos
de condiciones y dreas, tanto como cn su habilidad predictiva, La mayorfa de
estos modelos, sin embargo, tampoco enfrentan el problema de la solucion de
tas ecuaciones de Ja dindmica del fenémeno de una manera "honesta y limpia”;
muchos de los términos no-lineales de estas ecuaciones son sustituidos por otros
mds simples, o por relaciones determinadas experimentalmente, Estos modelos,
ademas, son bastante complejos desde el punto de vista computacional, y requieren
de la especificacién de numerosos parametros y datos de entrada.

Modelos semiempiricos, Los modclog semiempiricos se consideran frecuente-
mente como una categoria intermedia de los modelos de calidad del aire. Los
modelos semiempiricos comparten ventajas y desventajas de los modelos empiricos
y numéricos. Los modelos gaussianos, la mayoria muy usados en la actualidad,
son semiempiricos, Estos modelos se derivan de principios fisicos (por ejemplo,
la conservacién de masa}, pero cuentan con parametros definidos empiricamente
(por ejemplo, las razones de dispersion).

En términos generales, los modelos de calidad del aire son clasificados como
modelos simples y modelos refinados de acuerdo con su nivel de sofisticacion en
el sentido de cudntos y cudles de los procesos importantes estin representados en
ellos de alguna manera.

. Modelos simples. Son técnicas de estimacidn, relativamente sinples, que pro-
porcionan un cdlculo conservador del impacto de la calidad del aire. Pueden,
en muchas ocasiones, sin mis consideraciones que los datos de las fuentes y
algunos pardmetros meteoroldgicos, determinar los puntos de maxima con-
centracion de los contaminantes en los alrededores de los puntos de emision.
Estos modelos son utilizados para realizar estudios preliminares de la calidad
del aire.

. Modelos refinados. Proporcionan un tratamiento mas elaborado de los proce-
sos fisicos y quimicos, requiriendo datos de entrada precisos. Tienen un alto
costo computacional pero proporcionan (al menos tedricamente) un calculo
més detallado de las distribuciones de las concentraciones de contaminantes
en los alrededores de las fuentes, involucrando efectos importantes debidos
a la turbulencia atmosférica y a las transformaciones de los contaminantes
en la atmésfera. Los modelos refinados proporcionan resultados que pueden
ser utilizados en los estudios de impacto wnbiental y el el desarrollo de es-

. trategias de control.

Con estos antecedentes pasaremos a continuacidn a discutir el problema cen-
tral que se desarrolla en esta tésis.



DEFINICION DEL PROBLEMA

Como ya mencionamos en el capitulo anterior, la modelacion 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 fucntes eniiso-
ras, partiendo de informacién relativa a las tasas de emisién, las caracteristicas
geométricas y fisicas {mecdnicas y termodindmicas) de las fuentes, la meteorologia
de la zona de influencia de las fuentes y la complejidad del terreno en dicha zona.
Para llevar a cebo este proceso se requicre contar con un modelo {o coleccion
de modelos) que represente adecuadamente, desde el punto de vista fisico, los
diferentes fenomenos atmosféricos involucrados en el transporte, la dispersién, la
transformacién quimica y la remocion de los contaminantes vertidos a la atmésfera
por las fuentes emisoras.

Este es un problema bastente complejo, pues la descripcion de los procesos
de transporte y dispersion de los contaminantes atmosféricos cae dentro del mbito
de la teoria de la turbulencia, que es la rama menos comprendida de la mecénica
de fluidos. El estudio de estos dos procesos, es decir, sin la consideracién de los
efectos de eliminacidn fisica y de transformacién quimica y fotoquimica de los con-
taminantes en la atmdsfera, requiere de la solucion de las ecuaciones de balance
de masa, momento y energia de la dindmica de fluidos viscosos, las cuales cons-
tituyen un sistema de ccuaciones diferenciales parciales, no-lineales y acopladas
para los campos hidrodindmicos medios y turbulentos, bajo condiciones iniciales y
de frontera que, en general, no sdlo son bastante dificiles de manejar, sino incluso
de especificar correctamente. Las técnicas numéricas para la solucién de estos sis-
temas de ecuaciones son muy complicadas, ya que implican la utilizacién de mallas
muy grandes con pasos espaciales y temporales muy finos e, incluso, variables. De
hecho, como ya mencionamos en el capitulo auterior, para la solucién de todas
las fluctuaciones importantes en un problema tipico de turbulencin atmosférica,
donde se encuentran involucradas escalus de longitud que van desde milimetros
hasta cientos de metros, se requiere una malla que contiene un mimero de nodos
extraordinariamente grande {del orden de 10%° nodos, para un problema que in-
volucra una regidn cspacial que se extiende, horizontalmente, sobre un drea de
10 km x 10 km y, verticalmente, hasta alturas del orden de 1000 m), (Zanetti,
1990).
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Para complicar més la situacién, cabe mencionar también & clisico proble-
ma de los esquemas de cerradura de la teoria de la turbulencia. Como se sabe, el
nimero de variables desconocidas que sc encuchtran presentes en las ecuaciones
que describen el flujo turbulento es mayor que ¢l ntimero de ecuaciones. Una varia-
ble se considera desconocida si no se cuents con una ecuacion de dingnéstico o de
pronéstico que la defina completamente. Cuando se incluyen ecuaciones para las
variables desconocidas (cambidndolas n variables conocidas), se encuentran otras
nuevas variables desconocidas. De esta manera, para cualquier conjunto finito
de tales ecuaciones, la descripcion de la tubulencin no es cerrada, es decir, la
descripcién estadistica total de la turbulencia requiere de un conjunte infinito de
ecuaciones. Esta conclusién desafortunada se conoce como el problema de cer-
radura de la turbulencia. Este problema, el cual fue primeramente reconocido
por Keller y Friedmann {Keller y Friedman, 1924) en 1924, y asociado con las
caracteristicas no-lineales de la turbulencia, se ha mantenido como uno de los
problemas no resueltos de la fisica clisica (Stull, 1988). Para ubtener una des-
cripcién matematico-estadistica de la turbulencia, se utiliza frecuentemente un
método que consiste en considerar solamente un subeonjunto finito de las ecua-
ciones, suponiendo relaciones donde las variubles desconocidas son parametrizadas
como funciones de las variables conocidas y algunos parimetros que, por lo general,
se determinan posteriormente de manera experimental. Estas refaciones se cono-
cen como hipdtesis de cerradura. El problema de las hipdtesis de cerradura radica
fundamentalmente en que, por definicién, toda parametrizacion representa una
aproximacion que se introduce de principio en la descripeion del fendmeno. Pero
es0 no es lo mis grave; el problema mayor surge por el hecho de que, en general,
no se cuenta con bases {isicas suficientemente sélicas para la introduecion de una
u otra relacién de cerradura (Stull, 1988). De heclio, tal como lo seitalé Donald-
son (Donaldson, 1973} para los modelos de turbulencia de segundo orden, "existe
un mimero de esquemas de cerradura para las ecuaciones de movimiento que es
mucho mayor que el niimero de los investigadores principales que se encuentian
trabajando en el problema”.

Debido a la gran complejidad del problema de la descripcion detallada de los
procesos de transporte y dispersion de contaminantes en la atmésfera, se han de-
sarrollado en el mundo, principalmente en os Estados Unidos, una gran cantidad
de téenicas y modelos que de una u otra manera huscan snperar las dificuliades
antes sefialadas. Mas ain, en la actualidad muchos investigadores estdn dedi-
cando sus esfuerzos al estudio de estos fenémens  utilizando diferentes enfoques y
técnicas de modelucién, simulacién y experimentacion, tratando de encontrar una
descripeién adecuada, pero suficientemente sencilla, de la turbulencia atinosférica,
de tal mancra que el problema se vuelva numéricamnente tratable con bajos costos
y pocas limitaciones computacionales.

No obstante, muchos de cstos modelos, ¥ sobre todo los que se utilizan
actualmente para la regulacién y control de n calidad del aire en México y en
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otros paises, se basan en una gran cantidad de hipétesis que sobresimplifican los
diferentes procesos dindmicos, térmicos v quimicos que ocurren cn la atmésfera
durante los fenémenos del transporte y la dispersion de los contaminantes. Asi,
por ejemnplo, en muchos casos se describe la elevacion de una pluma usando algunas
férmulas empiricas o scmicmpiricas como las de Briggs (Zanetti, 1990), cuyos
fundamentos fisicos no son del todo elaros; para la dispersién horizontal y vertical
de I pluma se consideran modelos Gaussianos que describen este proceso de una
manera completamente desacoplada de la dindmica de la elevacion y del transporte
a lo largo de la direccion del viento; y los efectos de la complejidad del terreno y de
otros obstaculos fijos son introducidos de manera muy forzada y, en ocasiones, un
tanto simplista. Debido a ello, 1a utilizacion de estos madelos para los estudios de
la calidad del aire sélo cs recomendada cuando se han llevado a eabo previamante
algunos procesos cuidadosos de calibracién y validacidn de los mismos, utilizando
informacién histdrica y de buena calidad acerca de la metcorologia de las zonas
de interés. Y ain asi, los resultados proporcionados por estos modelos siempre
deben ser utilizados con precaucién y procurando nuncs rebasar sus limites de
aplicabilidad.

En los dltimos afios, por otra parte se han venido desarrollando nuevas es-
trategias de simulacion para el comportamiento de fluidos, en las que ¢l problema
de la obtencidén de soluciones se enfrenta de una maucra radicalmente diferente de
las tradicionales técnicas numéricas para la solucién de ecuaciones diferenciales.
Una de estas estrategias se basa en las téenicas de autdmatas celulares introducidas
por von Neumann y Ulam (von Neumann, 1966) en los afios cincuentas, Usando
estas téenicas, se han desarrollado modelos dindmicos, completarnente discretos,
para el movimiento 1microsedpico de las moléeulas de un gas, de tal forma que
las ecuaciones de balance de la mecanica de fluidos son recuperadas en el limite
macroscdpico (Frish et al, 1986; d' Humieres et al, 1986). Esta clase de sisteinas
dindmicos, los cuales se conocen como modelos de gases en redes, consisten de una
reticula regular cuyos sitios pueden tener un nimero entero y finito de estados
que representan las direcciones de movimiento de las particulas del gas, y evolu-
cionan en pasos temporales discretos de ucuerdo con un vonjunto de reglas locales
y homogéneas que definen la dindmica del sisteina.  Estas reglas son definidas
de manera que queda garantizada, desde el inicio, la satisfaccién de los princi-
pios fisicos fundamentales de [a conservacion de la masa, ¢l momento y la encrgia
durante la propagacion y las colisiones de las particulas en el modelo.

El més simple de los modelos de guses en redes, cou la capacidad de repro-
ducir el comportamiento colectivo que predicen las ecuaciones de Navier-Stokes,
fue introducido por Frisch, Hasslacher y Pomeau (Chen ¢t al, 1989). En este mo-
delo, conocido cn la literatura como el modelo HPP, todes las particulas tienen
masa unitaria y se mueven con la misma rapides, saltando de un sitio a otro sobre
una reticula hexagonal en dos dimensiones. La dindmica de este sistema involu-
cra un conjunto de reglas de colisién que satisfacen la conservacién del nimero
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de particulas y del momento lincal. La couservacién de Ia energia cinética, en
este modelo, se satisface trivialmente en virtud de la conservacién del nimero de
particulas, y debido a ello, esta ley no juega, aqui, un papel dindmico indepen-
diente. En la actualidad, el modelo HPP es considerado como una forma eficiente
para la simulacién de flujos viscosos en situaciones que involucran fronteras sélidas
complejas. Sin embargo, este modelo no tiene la posibilidad de representar efectos
térmicos o de difusion debido a que todas sus purticulas se mueven con una misma
rapidez y son de una sola especie (Chien et al. 1989). Tal vez, ¢l mis simple de
los modelos de gases en redes que cuents con propiedades térmicas es el modelo
de nueve velocidades, definido sobre una reticula cuadrada bidimensional donde
las particulas pueden encontrarse en reposo o moviéndose hacia los sitios vecinos,
primeros o segundos (Chen et al, 1989: Salcido & Rechtman, 1991).

En este trabajo de tesis, utilizando una extension del modelo de nueve ve-
locidades (Salcido & Rechtman, 1991) para representar un gas formado por una
mezcla binarin de especies no reactivas, se propene una nueva estrategia para la
simulacion de los fendmenos de transporte v dispersion de contwminantes en la
atmdsfera. El modelo que se propone estd definido sobre una reticula cuadrada
bidimensional y contiene particulas que pueden interactuar unas con otras hasta
segundos vecinos a través de reglas de colision dispersivas, las cuales satisfucen
los principios de conservacidn de los niimeros de particulas de las dos especies,
¢l momento lineal y Ja energii. En este modelo se han incluido efectos del tipo
gravitacional, tales como las fuerzas de flotacién, asi como interacciones de las
particulas con fronteras sélidas de geometrias complicadas. Las pruebas que hemos
realizado, simulando los fenomenos de transporte y dispersion de contaminantes
atmosféricos. muestran que el comportamiento del modelo es, al menos cualitati-
vamente, razonable ( Salcido, 1993). En el capitulo 7 se presentan los resultados de
las simulaciones realizadas para los procesos de elevacion y dispersion de una pluma
de gases contaminantes. Abi puede ohservarse, por ejemplo. que la distribucion
de contaminantes en la pluma evoluciona hacia un perfil Gaussiano y que el efecto
de downwash (ver apendice) se presenta de mancra natural en el compertamiento
del modelo. No obstante, cabe mencionar que el modelo gue hemos desarrollado
se encuentra actualmente en uua etapa de evaluacion, de la cual, esperamos, se
obtendrin resultados cuantitativos que pordrsin utilizarse posteriormente para la
calibracién y validacion del modelo.

En resumen: en el presente trabajo de tesis se presenta un modelo de gases en
redes para la simulacién de los fendmenos de transporte y dispersion de contami-
nantes atmosféricos, La descripeion del modelo v la presentacion de los primeros
resultados obtenidos con las simulaciones de prucba del mismo, constituyen el
material nuevo que se incluye en este trabajo de tesis. Este material representa.
fundamentalmente, nuestra contribucion al estudio de los problemas de la con-
taminacion atmosférica; con ello, en nuestra opinion, se estd abriendo un camino
nuevo hacia la comprension de los fendmenos del trnnsporte y la dispersion de
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los contaminantes en }a atmosfera, utilizando una metodologfa relativamente més
sencilla, més transparente y con mayor contenido fisico,



ASPECTOS METEREOLOGICOS

La variables meteoroldgicas son de los fuctores mits importantes para el trans-
porte y la dispersién de contaminantes en la atmosfera, Los diferentes movimientos
de las masas de aire atmosférico arrastran y dispersan a los contaminantes, tanto
gaseosos como en la forma de particulas, que son vertidos a la atmésfera por las
multiples fuentes de produccidn y emision. Estos procesos de transporte y dis-
persion son, en general, bastante dificiles de describir, ya que el aire atmosférico
sufre movimientos muy complejos que, incluso, la mayorfa de las veces parecen
cadticos. La meteorologin cs la ciencia que proporcionn leyes de la dinamica at-
mosférica. Algunas de esas leyes se obticnen de drcas tedricas de la fisica como son
la termodindmica y ln mecénica de fluidos, fundamentalmente, pero otras tuntas se
obtienen también de manera fenomenoldgica debido a que el problewa matewsitico
del planteamiento y la solucidén de las ecuaciones fisicas para el comportumiento
atimosférico cs sumamente complicado.

3.1 La Capa Limite Planetaria

Muiltiples interacciones y procesos (no todos bien definidos ni bien coinpren-
didos) determinan la complejiclad de los fendémenos atwosféricos. La superficic de
la Tierra, por ejemplo, tanto la parte continental conio la maritima, constituye
una frontera para la atmésfera que influye fuerteinente sobre su comportamiento.
Los procesos de transporte de masa, momento y energia modlifican las condiciones
atmosféricas desde los 100 m y hasta 3000 m: de altura, aproximadamente, creando
lo que se conoce como In capa limite planetaria (en inglés: Planetury Boundary
Layer, o PBL). El resto del aire en la troposfera se conoce como s atmdsfera libre.

En realidad, la tropdsfera se extiende por arriba de la superficie terrestre
hasta una altura aproximada de 11 k. pero ocarre que Los efectos de I interaccion
de la atmdsfera con la superficie terrestre 6lo se exticaden n los primeros dos o
tres kilémetros. Por ello la cupa limite planctaria (0 PBL) se define como la parte
de la tropdsfera que s dircctamente influenciada por la superficie terrestre.y que
reacciona anle lay acciones forzantes de superficie cn uny escala de tiempo de una
hora ¢ menos, Tales acciones forzantes se refieren o las fuerzas de rozamiento, la
evaporacion, la tranferencia de calor. las enisiones contaminantes, y los efectos
sobre ¢l viento debidos  la orografin del terreno.

Una prucba de la extension limitada de los cfectos de Tas acciones superfi-
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ciales sobre ¢l comportamiento de la atmdsfera 1a encontramos e los perfiles de la
distribucion de temperatures en la parte més baja de la troposfera, de los cuales
se presenta un ejemplo en 1a figura 3.1.{Stull, 1989) :

1993 Lawbon, Okiahamn
ppuladia acdgdh mdsds medodis

Jusls 7Y denio & ¥ dnio 3 ¥ venio 10
Tiempo

Fig, 3.1. Evolucién de la temperatura medida cerca del piso
y a una altura de 1100 m por urriba del mismo,

En esta figura se observa una variacion diurna de temperatura cerca del
piso, misma que no es evidente a grandes alturas. Dicha variacidn cs una de
lns caracteristicas importantes dle la capa limite sobre la parte continental de la
supcrficie terrestre.

Esta variacion diurna de Ja temperatura no es causada dircctamente por la
radiacién solar que incide sobre la capa limite. De heclio, solamente una pequeha
parte de esta radiacion es asorbida por elln, el resto es transmitido al piso, ¢l cual, al
contar con un coeficiente de absorcion del 90%., absorbe la mayor parte dela energia
solar incidente. El piso es lo que se ¢alienta o enfria como resultado de lu radiacién
solar, y éste a su vez produce los cambios en la capa limite a través de los procesos
de transporte. Como veremos, uno de los procesos de transporte mids iiportantes
en la capn limite planetaria cs ka turbulencia, In cual, de kecho, ocasionalmente se
utiliza como un criterio para la definicién de la PBL. La atmdsfera libre muestra
pequefins variaciones diurnas.

3.2 Los Movimientos Atmosféricos

El viento, o corriente de aire, puede considerarse como una superposicién de
tres tipos de movimicntos atmosféricos: viento medio, turbulencia, y ondas (ver
figura 3.2 (Stull, 1989) ). Asi, para la descripeion de los fenémenos de transporte
en la atmostera, eada uno de las variables de compo involueradans, tales como fa ve-
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locidad y la temperatura, se considera como la superposicion de dos términos: un
campo medio y un campo perturbativo. El campo medio representa el efeeto resul
tante de la promediacion del campo fisico sobre el ensnmble de sus posibilidades,
mientras que el campo perturbativo representa las desvisciones del campo fisico
real respecto al campo medio. En este senticlo, ¢l viento medio es un ejeplo de un
campo medio, en tanto que la turbulencin y las ondas atmosféricas son ejemplos
de campos perturbativos que, en este ¢aso, se superpouen il viento medio.
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Fig. 3.2. Idealizacién por separado (a) del vicnto medio (b)de ondas (c¢) de la turbulencia.
En realidad tanto las ondas como la turbulencia estan supcrpuestas en el viento medio.

Cada uno de estos movimientos atmosféricos puede existir en la PBL, ya
sea por separado o en presencia de los otros, El transporte de humedad, calor,
momento y contaminates ocurre horizontalmente debido ul viento medio, y verti-
calmente, debido a la turbulencia (Stull, 1989).

La adveccidn, o transporte horizontal muy ripido, se debe al viento medio,
cl cual puede tener velocidudes que van de 2 a 10 m/s en la PBL, siendo mis
lento cerca del piso debido & la friceidn. El viento medio vertical ocurre con ve-
locidades muy pequeiias, que van generalmente de mmi/s a em/s. La varincidn de
la velocidad del viento medio con la altura sobre la superficie terrestre se deseribe
frecuentemente por la relacién

donde zy es un nivel arbitrazio y Uy es la velocidud del viento que se mide experi-
mentalmente en xg. Un valor tipico de - para un terreno plano es £, micutras que
para un terreno irregular r puede tener un valor de mas del doble (Zanetti, 1990).

El movimicnto atmosférico en forma de endus se observa con frecuencia du-
rante la noche en la PBL. Estas ondas tranusportin pequets

cantidades de ealor,
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humedad y contaminantes, pero son muy efectivas parn el transporte de energia y
momento. Este tipo de movimiento se genera localmente por los esfuerzos cortantes
del viento medio y por el flujo de éste sobre absticulos. Las ondas atmosféricas
también pueden generarse debido a otras fuentes como tormentas y explosiones.

La gran frecuencia con la que ocurre la turbulenciu cerea del piso es una de
las caracteristicas que distinguen a la PBL del resto de lu atmésfera. Fuera de la
capa limite, la turbulencia se encuentra principalimente en las nubes convectivas
y cerca de la corriente de chorro (jet stream), aunque algunas veces las ondas
atmosféricas pueden amplificar los esfuerzos cortantes del viento en regiones muy
localizadas, y dar lugar a la formacion de turbulencia.

La turbulencia puede considerarse como una gran coleccién de rizos de
movimiento irregulares lamados eddies o vértices. En la turbulencia existen mu-
chos de estos vértices, de diferentes tamaiios y superpuestos unos sobre los otros.
Las intensidades relativas de estos vértices de escalns diferentes definen el espectro
de la turbulencia.

La mayor parte de la turbulencia en la capa limite planctaria se genera
debido a las acciones forzantes que el piso ejerce sobre ¢l aire. Por ejemplo, el
calentamiento solar del piso durantes los dins soleados produce corrientes ascen-
dentes de aire caliente, las cuales son, en realidad, partes de vértices muy grandes.
La friceién del aire que fluye sobre el piso provoca vientos cortantes, los cuales
frecuentemente se vuelven turbulentos. Los obtéculos como los drboles v edificios
desvian las corrientes de aire produciendo estelas turbulentas detrds del ohstéculo.
es decir, a sotavento, y adyacentes al mismo.

Los vértices mis grandes en la PBL tienen tamafios del orden de la profun-
didad de ésta, es decir de 100 a 3000 m de didimetro. Estos vértices son los mais
intensos producidos por las forzantes anteriormente mencionadas, También existen
vortices de tamafios menores, los cuales se alimentan energéticamente de los mnds
grandes. Los vértices mis pequefios tienen tamaiios de unos cuantos milimetros
de didmetro y son muy débiles porque se disipan ficilmente por los efectos de la
viscosidad molecular.

En cuanto a la capacidad de transporte. la turbulencia es, por muchos
drdenes de magnitud, mis cfectiva que la difusién moleculur. De hecho, es la
turbulencia ln que permite que la PBL responda a los cambios producidos por las
ncciones forzantes de la superficie terrestre: micntras que la falta de turbulencia
por arriba de la eapa limite hace que la atmdsfera libre no sients los efectos de
tales las acciones.

Sobre los océimos, la profundidad de la PBL vinia relativamente despacio
en ¢l espacio y en o} tiempo. Li temperatura sobre la superticie del mar cambia
muy poco en un ciclo diurno debido al intenso wezelado que ocurre en el interior
del océano cerca de la superficie. También recordemos que el agun tiene unn gran
capacidad calorifien, por lo que puede absorber grandes cantidades de calor del
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Sol obteniendo camnbios de temperatura refativanente pequeiios. Do esta maners,
una temperatura sobre la superficie del mar que vavdn muy lentamente también da
lugar 8 acciones forzantes yue varian lentamente e fa parte més huja de la capa
limite planetaria, La mayoria de Jos cambios de la profundidad de ln PBL sobre
los océanos se deben a los movimientos de las masas de aire sobre la superficie del
rmar (Stull, 1089).

3.3 La Estructura de la PBL

En las regiones de alta presién sobre ln superficie continental, in PBL tiene
wna estructura bien definida que evoluciona con el ciclo dinmo (ver figura, 3.3
(Stull, 1989)) y cuyas componentes prinicipales, aungue no las (nicas, son la capa
de mezcla, fa capa residual, y la capa limite estable,

La capo superficiales la regién de la parte mds baja de la atandsfera donde los
esfuerzos y los flujos turbulentos varian por menos del 10% de su magnitud. Esta
capa llega a ser paste de ls capa de mezela o de la capa Hiite estable. También
existe una capa muy delgada, de unos cuantos centimetros, en la parte mds baja de
la atmdsfera, la cual se caracteriza por el dowinio del transporte molecular sobre
el turbulento. Esta pequeiia region se conace como In capa interfacinl o microcapa.

En la capa de mezeln, también llamada capa limite conveetiva, se encuentra
contenida practicamente toda la turbulencia atinosférica, la cunl es generada por
conveccidn. Las fuentes que la originan son el calor transferido desde In superficie
terrestre caliente y la radiacion refrigerante de la parte alta de las nubes. La
primera situacién provoca una corriente de aire caliente ascendente y la segunda
una de aire frio descendente. Este es el mecanismo dominante para la generacién
de Ia turbulencia, pero los esfuerzos cortantes del viento que cruza la parte alta de
esta capa también Ja generan. El efecto de la turbulencia en esta parte de 1a PBL
es el mezclado de la energia térmica, la humedad y la cantidad de movimiento de
manera uniforme en la direccion vertical.

En la parte alta de la capa de mezcla existe una pequedia capa estable que
actiia como una tapa para las corricntes ascendentes de aire caliente y que restringe
«l dominio de la turbulencin. Esta regidn se conoce como la zona de entrainment
(ver apendice) ,

A veees esta zona que tiene la capa estuble es caracterizada por una inversion
de In temperatura; esto es, la temperatura sumenta con Ja altura, y por ello se le
llama también capa de inversion. El espesor de la capn de mezela se denota por
2,, y vepresenta la altura promedio de la capa de inversion.

Las fuentes emisoras de contuminantes se encuentran generalinente cerca de
ln superficie de lu tierva, ¥ estos se sewmnian dentro de lu enpa de wezela debido
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Fig. 3.3. Pefil tipico diurmo de la temperatura potencial media 8,
velocidad del viento M, y concentracidn de contaminates €.

a que [ capa estable no les permite dispersarse fuera de esta capa.

Media hora después de la puesta del sol, el flujo ascendente de aire calicnte se
deticne, permitiendo de esta forma que decaiga la turbulencia, que es cercanamente
igual en intensidad hacia todas lns direcciones. La region donde esto sucede se
llama cape residual. Un resultado interesante es que el humo de las plumas que
se dispersan en el interior de esta capa, lo hace en una tasa igual o nivel vertical
como lateral, creando una pluma de forma conica. Esta capa dura husta la mafniana
siguiente, momento cn el cual se genera la nueva capa de mezela.

Variables como la temperatura decrecen lentamente con In altura durante la
noche, La tasa de enfriamicnto es casi uniforme en la caps residual, hace que el
perfil de temperatura se mantengs cercano al adiabitico.

Conforme la noche progresa, la parte inferior de la capa residual se trasforma
debido a su contacto con el piso en la capa limite estable. Esta es caracteriza
por estar el aire con uua estabilidad estdtica ¥ una turbuleucia esporddica, Los
contaminantes emitidos en ¢! interior do esta capa se dispersan poes verticalmente,
Y, al parecer, se dispersan mucho mas répido a nivel horizontal {Stull, 1089).

3.4 Estabilidad Vertical de la atmésfera

Efectuemos ahora un tratamiento mds formal de lo que entendemos por
variacién adiabitica de la temperatura. Como vimos anteriormente la distribucién
vertical de temperaturas en las partes bajas de ln atmosfern se debe a los efectos
de las corrientes de conveccion producidas por el contacto del aive con el suelo
y a la disminucion de la presion con la alturs. Cuando unn masa de aire scco
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asciende verticalinente en el seno de la atmosfera aleanzando capas sometidas a
presiones cacda vez mis débiles, se dilata hasta alcanzar la presion de equilibrio,
Esta expansion se realiza a expensas de su energia interna sin cambiar calor por
conduccién o radiacion con las capis de aire vecinas, s decir, se trata de una
expansion adiabitica que va acompaticla de un enfrinmiento. Por lo tanto para
una atimosfera en equilibrio conveetivo existira una disminucion vertical de lu tem-
peratira a partir de la superficie de lu tierra que puede medirse por el indice
a = §T/6z, llamado coeficiente de enfriamiento adiabitico del aire seco, y que
representa la disminucién 67 de la temperatura correspondiente a una variacién
de altura 6z, Veamos a continuacién comb podemos obtener a

Por ser una evolucién adiabitica, de acuerdo con la ecuacion calorimétrica,
resulta:

6Q = C,6T + hép =0,

donde Cy es la capacidad calorifica & presion constante y h es la eutulpia. Si
admitimos que e} aire se comporta como un gas perfecto, h = —V. De esta
manera tenemos, . .

CydT = Viép.
Ahora bien, como en todo momento hay un equilibrio de presiones, el valor §p serd

equivalente a la variacion de presién experimentada por el airve exterior, que para
una columna de altura é: viene dada por la ecuacién barométrica:

op = —pgéba,

donde p es la densidad del aire ascendente, la que en primera aproximacién pode-
mos considerar igual a la del aire ascendente. Por lo tanto:

CpéT = —Vpgbz.
Tomando la unidad de masa ascendente, seré pV = 1y por lo tanto

a=-Z_4

iz Cp'
Substituyendo los valores g = 9.81m/s? y € = 0.240cal/g°C resulta:
a=98x10"*C/m,

equivelente a un gradiente de enftinmiento de 9.8°C por cada Km de altura {gra-
diente adiabtico del aire seco).

Por tiltimo, habluremos de las condiciones de estabilidad ¢ inestabilidad ver-
tical de la atmdsfera.
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Cuando las condiciones atmaésféricas no favorecen el desarrollo de corrientes
verticales (6 de conveccion) en el aire. se dice que la atmdsfera es "estable™; por el
contrario, st tales corrientes tienen lugir libremente en la atmésfern lus condiciones
son de inestabilidad. El criterio de estabilidad e inestubilidad depende de que la
disminucién real de temperaturas en el aire con Ia altura, a* = 6T/, sea mayor
o menor que el gradiente adiabitico del aire.

Supongamos que inicialmente hay equilibrio ténico, es decir, que la tem-
peratura T'o de un elemento de masa de aire que comienza a ascender sea igual a la
del aire exterior 70, En un puato 1, situado a una altura 6z, la temperatura de la
masa ascendente serd T) = To — a®éz, miestras que la temperatura del aire exte-
tior serd T] = To' — adz. Por tanto, existird ahora una diferencia de temperaturas
dada por la expresién:

Ti-Ti=(a" - a)z.

Sia® > ay 6z > 0 (ascenso) resulta T} > T, es decir la masa de aire se encuentra
a una temperatura inferior a la del ambiente y su densidad es mayor, tendiendo a
regresar & su posicion primitiva. Si a* > a y 6z < 0 (descenso) resulta T{ < T,
es decir, se encuentra rodeada de aire @ menor temperatura, o sea mds denso, y
por ello tiende & subir y recuperar la posicion original. En cualquier sentido que
se separe, el aire vuelve siempre al nivel de partida: hay estabilided vertical en lo
asimdsfera.

Por el contrario, si a* < o y 8z < 0 (ascenso) resulta T} > Ty, es decir, la
masa de aire s¢ encuentra rodcada siempre de un aire mis frio y mds denso, y por
consiguiente sigue ascendiendo con velocidad creciente, desarrollindose violentas
corrientes verticales bajo condiciones inestables. Si 6z < 0 (descenso) resulta
T} > T1; en este caso la masa se encuentra rodeada de aire mis caliente y ligero y
tiende & seguir descendiendo. Por lo tanto, si a® < a, el aire separado de su nivel en
cualquier sentido tiende a separarse cada vez mas: hay inestabilided vertical en la
aimésfera. Las corrientes verticales de aire en una atmdsfera inestable transportan
el calor de las capas en contacto con el suelo a las capas superiores, y esto da
lugar a corrientes de aire frio descendente que se comprimen adiabiticamente
aumentando de temperatura. Si este proceso de mezela convectiva persiste durante
algiin tiempo se alcanzan condiciones en que n* = @, y por lo tanto T{ = T}; en
tal atmésfera una masa de aire que se desplaza verticalmente se encuentra siempre
rodeadn por aire a igual temperatura y, por consiguiente, sobre clla no actian
fuerzas que tienden a volverla a su posicién de equilibrio ni tampaco a separarla
de esta nueva posicidn. Se dice entonees que el aire estd en equilibrio neuiro.
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3.5 Principales Factores Meteoroligicos importantes en la Dispersién
de Contaminantes

En las secciones anteriores pudimos pereatarnos que los mecanismos que
rigen los efectos de la meteorologia no sont nada triviales, pues se halla involu-
crado como principal protagonista el complejo problema de la turbulencia. Por
otra parte, la dinimica de las sustancias contaminantes inyectadas a la atmésfera
es regida casi totalmente por este mecanisnio, lo cudl hace que el estudio de la
propagacion de los contaminantes sea un problema atin mds complejo.

Sin ctibargo, no es el tnico factor wetcoroldgivo que afeeta ln dispersion de
contaminuutes; existen varios mids, entre los que se eneuentran {Zannetti, 1990):

n) El viento horizontal (rapidez y dircccién), el cual es generado por la compo-
nente del viento geostréfico, esto es. por el gradiente de presidn en la parte
superior de ln PBL, alterado por contribuciones de lus fuerzas de friccion del
stelo y por los efectos meteoroldgicos de los vientos locales.

b) La estabilidad atmosférica, esto es, una forma simple de clasificar Jos estados
turbulentos de la atmosfera, los cuales afectan la tasa de difusion de los
contaminantes,

¢} La elevacion sobre el nivel del piso.
d) La intensidad de la temperatura de inversion la cual limita Z;.

e} El movimiento vertical de la atmésfera debido a sistemas de alta o baja
presion, o a complejos efectos del terreno.

La dispersidn vertical y, en masor grado, la horizontal depende de las propiedades
de la PBL que son caracterizadas por:

a) Las condiciones de estabilidad en 1a PBL
b) La altura Z; de la PBL

¢) La profundidad & de la capa de mezcla, esto es el espesor de la region tur-
bulenta mds proxima al piso.
d) Las irregularidades del terreno.
La estabilidad atmosférica pucde =it cwacterizada por varios métodos o
pardmetros, tales como:
a) El nidmero de flujo de Richardson (Ry), esto es, la relaciénu entre la tasa de
disipacién de turbulencia (por flotacién) y ta tasa de eteacion de turbulencia
(por corte). Tencmos Ay < 0 para condiciones inestables, Ry = 0 para

condiciones neutrales y &y > 0 pars condiciones estubles (Salcido A., Sozzi
R. et al., 1993).

(b) El miimero de Richardson gradionte (R, } es una variante del mimero de flujo
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de Richardson { Ry}, el eudl resulta caleulable mds facihuente ya que depende
solamente de variables metercolGgicas wedins. También agqui tenemos que
si ; < 0 la condividn es inestable, si f; = 0 la condicidn es neutra y si
R; > 0 entonces tenemos una condicion estable. El valor critico de R, s
igunl a 0.25. Cuando R, > 0.25, lu estratificacion estable suprime la turbu-
lencia conduciendo a un flujo pricticamente luminar, incluso en presencia de
esfuerzos cortantes del viento. En condiciones inestables, en cambio, cuando
el médulo de R; es mayor que ln unidad se tiene conveccién libre (Salcido

A., Sozzi R. et al., 1003).

La longitud de Monin-Obukhov (L) fisicamente puede interpretarse como la
altura bajo la cual los cfectos de flotacion dominan a los efectos de cortes del
viento en In produccién de turbulencia. Tencinos que 4 < 0 pata condiciones
inestables, = 0 para ncutrales, y > 0 para estables. Por otra parte, tenemos
que, en situaciones convectivas, cstos términos de produccion de flotacidén
como de corte, son aproximadamente iguales en = = —0.5L (Salcido A,
Sozzi R. et aul., 1993).

[

~—

Hasta aqui hemos expuesto s6lo algunos conceptos de lu meteorologia. Sin embargo
estos serdn suficientes para poder establecer la dindmica inicial o condiciones ini-
ciales de nuestro modelo de dispersidn de contaminuntes desarrollado en ¢l capitulo
6. Por otro lado, esta reseina también nos proporciona los elementos minimos para
poder entender algunos de los muchos modelos de dispersion de contaminantes que
se han venido desarrollando en la actualidad y que a continuacién expondremos
con mis detalle.
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4

MODELACION MATEMATICA DE LA CALIDAD DEL AIRE

Desde hace unos 30 afios la contaminacién atmosférica ha venido creciendo,
siendo hoy dia un problema de primera linca por las dimensiones alcanzadas. Por
ello, numerosos cientificos han invertide muchos esfuerzos para lograr una solucién
a esta calimidad del siglo XX. Muchos estudios s¢ han hechio al respecta, partici-
pando en ellos investigadores de todas las dreas de la ciencia, en particular fisicos
e ingenieros, los cuales han generado una gran variedad de modelos con el objeto
de entender y comprender més claramente el dificil problemn de ln dispersidn de
contaminantes en la atmésfera. A continuacion expondremos de una forma con-
cisa los principales modelos que son utilizados en I actuslidad por la EPA en sus
campaiias de control y prevencién.

4,1 Modelos de Elevacién de Plumas

Con frecuencia los contaminates emitidos a la atiwdsfern puseen wun tem-
peratura considerablemente mis alta que cl aire circundante. Varios de los con-
taminantes industriales son emitidos desde chimeneas y por lo tanto poseen una
cantidad de movimiento inicial vertical considerable. Ambos factores (flotacién
térmica y el momento vertical} contribuyen al incremento vertical de la altura
promedio de la pluma por arriba de ta chimenea. Estos procesos terminan cuando
1a flotacién inicial de la pluma se pierde al mezclarse con el aire del medio ambiente.

Las consecuencias fisicas del fendmeno antes mencionado es generalmente
cuantificado por un tinico pardmetro. Ja elevacion de la pluma ok, definido como
el desplazamiento vertical de la pluma en la fuse inicial de la dispersion. Muchos
estudios han proporcionado formulas semiempiricas para evaluar 8h (c.g. Briggs.
1975); otros han propuesto descripciones mds complejas y comnprensivas de muchas
interaciones fisicas entre la pluma y cl medio ambiente (e.g., Golay, 1082).

Una revisién de las formulaciones semicmpiricas disponibles para el cilculo
de 6h (y sus variaciones con la distancia de sotavento (hacia donde va el viento)
desde la fuente:) es presentado por Strom (ver Stern, 1976) y Hunna et al. (1082).
Varias de las ecuaciones para 6k tienen las siguiente forina:

bl = const(Qrbul).

donde a,b, ¢. son constantes, r es In distancia de sotuveuto v u es la velocidad del
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viento en 2,, la altura de la fuente; Qp esta dado por:

- Q= Q,,,C,,(T, =-Tq),

donde C,, es el calor especifico a presién constante, T, es I temperatura del gas,
T, la temperatura del ambiente en z, y @y es la tasa de masa emitida dada por:

Qu = PRV,

donde p, s la densidad de las emisiones, I, el radio de salida y V; es lu velocidad
de salida vertical.

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

F= ngRf(;‘l - Ta),

¥ la distancia eritica de sotavento =*, como:

._ 2.16F:’522/5. para :, < 305m 4
GTF:”', para 3, 2> 306m
donde 2, es la altura de la fuente, La distancia critica +° separa lns ctapas del
levantamiento de la pluma, como se discute abajo.

Para £ < r*, el comportamiento del levantamiento de la pluma para todas
las estabilidades atmosféricas sigue In formula :

Ah = constFyu~ b3,

estando ln const entre 1.6 ¥ 1.8, con un valor sugerido por Briggs (1972) de
1.6. Para x > »*, donde la turbulencia atmosférica juega un papel dominante,
e} levantamiento de la pluma llega o ser para todas lns estabilidades atmosféricas
igual a:

2 1/:1\? e\?
siy=sanrioon (32 2 (2Y) (1)

Subsecuentemente, Briggs (1975) mejord las ccunciones para el levantamiento final
debido a la turbulencia. El proporeiond formulas sepavadas pura la turbulencia
inducida mecdnicaniente y convectivamente. Esta nueva formulacién fue utilizada
por Turner {1985) como discutiremos mis adelante. Otras formulaciones han sido
propuestas, entte otros, por Holland (1953). Brumunage (1966), Bringfelt (1969),
Fay (1970), Carpenter (1971).
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Las ecuaciones anteriores son utilizadas para phunas flotantes, esto es,
cuando T, > T,. Los jets (i.c., plumas no Hotuntes con T, & T,) pueden ser
trataclos con ecuaciones similares.

Turner (1985) usé las formulas de Briggs {1975) y propuso una rutina genera-
lizada que calcula simultdncamente el levantamiento de la pluma y la penetracién
de la misma en la capa por arriba de la altura de mezcla. Estas rutinas asumen
que ciertos datos meteoroldgicos como la temperatura y la velocidad del viento
son disponibles por capas y que la altura de mezcla & y el gradiente del potencial
de temperaturas 96/9:z, por arriba de ly altura ki, son conocidos. Las formulas
semiempiricas presentadas anteriormente lian mostrado, en muchus casos un alto
grado de imprecision. Métodos adicionales liun sido propuestos para proveer, al
menos en teoria, una mejor representacion fisica de los dos fendmenos hisicos
relacionados con el levantamiento de una pluma.

(i) Un incremento vertical de la linea central de la pluma

(ii) El enceusamiento del aire atmosférico dentro de la pluma y su consccuente
esparcimiento horizontal y vertical.

Briggs (1975) tabulé las caracteristicas de 22 modelos bisicos de levan-
tamiento de pluma, y muchos mas han sido desarrollados desde entonces. No
tiene caso repasarlos todlos, pero algunas breves consideraciones acerca de algunos
de ellos son necesarias.

El modelo integral del levantamicuto de pluma de Schatzmann (1979), per-
mite una solucién nimerica de la ecuacién de la conservacion de masa, momento,
concentracion y energia térmica. Este método purece particularmente cfectivo (al
menos cerca de la fuente), pues no usa una aproximacién Boussinesy comnin y,
por lo tanto, permite el tratamiento de un flujo de un jet con una densidad muy
diferente de la del aire. Sin embargo, este modelo falla al obtener y precisar la
inercia de la masa efectiva fuera de la pluma, parece contener un término irreal de
arrastre, y muestra problemnas con la conservacién de la masa.

Golay (1982) ha propuesto una aproximacién ain mas compleja; un modelo
de encause diferencial capaz de simular el doblamiento de las plumas en estructuras
atmosféricas verticales complicadas, integrando niimericamente las ecuaciones de
la conservacion de la masa, cantidad de movimiento, energia. vapor de agus y las
dos ecuaciones para la energia cinética turbulenta y la viscocidad de vértice en
la forma pesentada por Stuluniller (1974). La principal limitacién de la aproxi-
macion de Golay es la detallada informacién meteoroldgica que se requicre, esto
es, el perfil vertical de la velocidad del viento, la temperutura potencial virtual, la
humedad relativa, la energia cinética v viscosidad turbulenta. Glendening (1984)
ha propuesto una aproximaciém mas simple, la cual integra nidmericamnente las
ecuaciones de conservacién, sin embargo tiene muchas suposiciones simplificadoras
(la pluma es simétrica con respecto a su eje contral ¥ sus aspeetos tridinensionales
son ignorados).
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Henderson-Sellers (1987), han dessrrollado un modelo comprensive que
abarca tanto la elevacién de la pluma como la dispersién de contaminantes dentro
de una formulacién nimerica. Los resultados son expresados en términos de la
trayectoria de la linea central, de las velocidades y de la tasa de esparcimiento de
las concentraciones al nivel del piso. El modelo también se puede aplicar a casos
de vientos y campos de temperatura no uniformes, asi como a terreno urbano,
E! modelo ha sido implementado en un avanzado paguete de "software” (llamado
PRISE) que puede correr en una PC {computadora personal).

Probablemente la técnica mds prometedora para la simulacion de la flotacion
de una pluma en condiciones inestables es la del "gran vértice” (Large Eddy Si-
mulation), Nieuwstand y Valk (1987) aplicaron tal modelo a una fuente lineal, en
la cual Ia fotacién fue sumada, incrementando la temperaturs de la fuente con
respecto a la temperatura del medio ambiente. Trabajos posteriores en este sentido
fueron desarrollados por Van Haren y Nieuwstand (1989), quicnes obtuvieron un
acuerdo razonable entre la salida de modelo de gran vértice y el campo expe-
rimental de Carras y Williams(1984). Esta simulacién de gran vértice permite
una diferenciacion entre la fraccién del movimiento de una pluma causado por
la turbulencia convectiva y cl causado por la flotacidn de ln pluma misma. Esto
tltimo parece no obedecer la Ley 2/3 de Briggs.

Otro procedimiento avanzado de computacién es el SEM (Stack Exhaust
Model), desmirollado por Sykes et al.(1989). Este modelo es el ma- detallado
dentro de la jerarquia de modelos atmosféricos desarrollados por 1a EPRI ( Electric
Power Rescarch Institute). El modelo usa téenicas de simulacion de estados de
la turbulencin en un esfuerzo para simular la fase inicial de la pluma, incluyendo
la flotacidén de su elevacion. SEM usa el promedio de Reynolds de las ecuaciones
de Navier-Stokes, bajo la suposicion de un fuido Boussinesq incompresible. Estas
ecuaciones son resueltas numéricamente usando In técnica de difevencins finitas a
segundo orden. El modelo generalimente provee soluciones de estados estacionarios,
aunque es capaz de simular flujos dependientes del tiempo. .

4.2 Modelos Eulerianos de Dispersién

La difusién del airc contaminado puede ser simulado numéricamente por
varias técnicas, las cuales estan divididas en dos categorias:

(I) Modelos Eulerianos
(II) Modelos Lagrangianos

Cada uno de éstos tiene ventajas y desventajas en el tratamientu de los
fendmenos atmosféricos. Muchos autores, en particular Lamb (de Longhetto,
1980}, han investigado estas dos aproximaciones y sus interrelaciones con detalle.

40



La diferencia bisica entre la visién Euleriana y la Lagrangiana se ilustra en la
figura 4.1 (Zannetti, 1990), en lu cual ¢l sistema de referencin es fijudo (esto es
con respecto a Ja Tierra) mientras que el sistema de referencia Lagrangiano sigue
el avance medio del movimiento atmosférico.

A continuacion presentaremos los fundamentos de la aproximacién Euleriana
y sus técnicas principales de modelacion para la difusion atmosférica. Los métodos
Lagrangianos serdn discutidos posteriormente, micntras que los modelos de dis-
persién Gaussianos, los cuales pueden ser visto como Eulerianos & Lagrangianos,
son presentados cn la proxima seccion.

La aproximacion Euleriana estd basada (Lab, 1950) en la conservacién de
la masa de una sola especie de contaminante, cuya conceutracion denotamos por
o(z,y,2,t):

e

—5-t-=—VVc+DV’c+S. (4.1)

y que resulta similar a la ccuacidn para la conservacién del ngua, pero con un
término adicional (frecucntemente despreciable) que representa ta difusion térmica
molecular D V3¢ donde D es el coeficiente de difusién molecular (alvededor de
1.5:10-%m? s~! para el aire).

Suponemos que la velocidad V pucde ser representida como ki suma de una
componente "media” y una "fluctuante”;

V=u+u, (4.2)

donde T representa la porcién del flujo que se resuelve usando nediciones o mode-
los metercoldgicos, y u’ es la componente restante no resuclta, Nosotros también
suponemos :

c=<e> +d, (4.3)

donde <> denota ¢l promedio sobre un cnsamble (tedrico) cuyo significnde cs
aclarado mas abajo. Substituyendo las ecuaciones (4.2) y (4.3) en (4.1) y tomando
el ensamble promedio, tenemos:

=T V<> -V <du >+ DV <>+ <S>, (44)
En la cual, de acuerdo con la hipitesis crgddicn, se supone que
<US=T y <u' >=0.
Los modelos metercologicos tienen nna poreion uf grande no vesuelta, ln cual es fre-
cuentemente del mismo orden que linmugnitud . De aqui que el téomino < c'u’ >
sea muy grande y contenga mucho de la difusion de vortices, de ln turbulencia at-

mosférica, cuyos efectos dispersivos scan del orden de magnitud & mas grande que
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Fig. 4.1, Sistema de referencia Euleriano (n) y Lagrangiano (b)
para el movimiento atmosférico
los moleculares. Hasta con un modelo metevroldgico perfecto, y dando informacién

detallada acerca de Wz, y, z,t), lus escalns espacial y temporal del vortice tarbu-
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lento de imenor tamario son tan pequefias gue una correcta integracién numérica
de la ecuacidn {4.4) seria pricticamente imposible.

La comprensién de u' como una componente sin solucion (que puede ser mini-
mizada pero nunca eliminada) es la llave para entender el significado del promedio
sobre el ensamble. Lamb{1980) clarifica este punto notando que u' es una varia-
ble estocastica, esto es, existe una familia infinita de funciones u que satisfacen
la ecuncién de movimiento. Cada posible micmbro de la familia u genera una
concentracién diferente ¢. El promedio, como un valor acertado en el tiempo, de
todas las posibles concentraciones generadas por las diferentes u dan el significado
del ensamble "critico” < ¢ >. Naturalmente, si podemos medir continuamente
u y c en todas partes, podriamos evaluar el miembro exacto de la familia que
ha ocurrido en realidad. Faltando esta informacién, debemos asumir que toda u
tedricamente aceptable serd igualmente posible, permitiéndonos asi, las mejores
condiciones posibles para el célculo de < ¢ >, en vez de la ¢ real.

Una conclusion importante es que la salida < ¢ >, proporcionuda por los
modelos Eulerianos es conceptualmente diferente de los datos de la calidad del
aire obtenidos por monitoreo.

Del anlisis del término V- < ¢'u’ > en la ecuacién (4.4), podemos extraer
otro punto importante, csto es, se introducen tres nuevas incégnitas, De aqui
que Ja solucién de la ecuacién (4.4) requicra de una relacién entre un término
meteorolégico, o el término promedio < ¢ >, y estas tres incégnitas adicionales. La
aproximacién mas simple (cerradurn fenomenologica) estid dada por la asi lmmada
Teoria-K o teoria del transporte-gradiente, cu la cual

<cdu'>=-KV<e>, (4.5)

donde K es un tensor (3 x 3} de difusion turbulenta cuyos elementos pueden ser
estimados por la salida de un modelo meteoroldgico o inferidos de las mediciones
meteoroldgicas.

Lamb {1973) evalud las condiciones de validez de la ccuacién (4.3). El con-
cluyé que la Teorin-Ix es aplicable solamente cuando 1, /T, << 1, donde r, es el
tiempo maximo sobre el cual un vortice turbulento mantiene su integridad, siendo
T; la escala de tiempo del campoe < ¢ >, (1.e @< ¢e> /8t =< ¢ > [T.). De aqui
que la Teoria-I{ es aplicable cuando el cambio en la coucentracion < ¢ > tiene una
escala mas grande que el transporte turhulento, condicién que os frecuentemente
violada cerca de las fuentes muy aisladas {donde T, es corto), especinlmente con
grandes vientos horizontales.

Suponer la ecuacion anterior. ticue una aplicacion limitada v mayores li-
mitaciones ha mostrado en el tratamicnto de fuentes puntunles en condiciones
inestables. Han sido propuestas formulaciones s complejas {(usando miis rdenes
de magnitud) para evaluar < v’ >, sin embargo ¢l problems no ha sido resuelto
completamente.
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La ecuacion (4.4) bajo la hipotesis expresada por (4.5) se simplifica poste-
riormente suponiendo ademds que: (1) el tensor A es dingonal, (2) la difusion
molecular es despreciable, y (3) ¢ representa ln concentracién de un contaminante
no-reactivo (i.e < 3 >=§).

Con estas simplificaciones las ecuacién (4.4) se transforma en la ecuacidn
semiempirica de lo difusiin atmdsférica.

a—<5tii=-ﬁ.V<c>+v.KV<c>+s. (456)

Esta tltima ecuacién puede ser integrada { analitica o numéricamente) si las va-
I g

riables de entrada T, K y § son dadas con las condiciones iniciales y de frontera

para < ¢ >.

En el caso de unn dnica fuente estacionaria, el término fuente es tratado
comunmente como una condicion de frontern de barlovento (de donde viene el
viento). Para una velocidad promedio del viento U(z,y, z,t} soplando en fa di-
reccion positiva del eje x, lus condiciones de frontera de barlovento cn el plano
{y,2) son las signientes:

L S -
<e>= ﬁ(o,y,,z,+Ah)'5(" 2, ~ A8y -y, (4.7)

donde Q es In tasa con la que se emiten los contaminantes, z, es lu altura de la
fuente localizadu en (0, y,), Ak es el levantamiento de la pluma y é es cl operador de
Kronecker. Usaudo las condiciones de frontern y asumiendo un estado estacionario,
la ecuncidn (4.6} se simplifica a:

UV<ed>=V - KV<e>. (4.8)
A continuncién vamos a discutir algunos modelos de dispersion de contaminantes
que se han creado usando esta teoria,
(1.-) El maudelo de cajn simple (single box model, SBM)

El SBM (Lettau, 1970) es el modelo mis simple de calidad del aire y esta
hasado en la conservacion de la masn en el intetior de una euju Eulerians, la cual
representa una drea extensa, como podtia ser lu de una ciudad. El concepto fisico
bajo la aproximacién del modelo de caja es descrite en la figura 4.2, (Zannetti,
1990)

La ccuacion de la conservacién de la masa esta dada por

Nezi) u

5 Q- i (4.9)

siendo 2, Fa variacion en el tiempo de la altura de la capa de mezcla, Ar y Ay las
dimensiones de o caju, @ In emision coustante por unidad de dren, e ln varineidn
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Fig. 4.2, Modclo simple de caja.

promedio en el tiempo de la concentrucién en el intetior de la cajn y « la velocidad
del viento de entrada y cuyo valor se considera constaute. La integracion de esta
tltima ecuacién esta dada por (Venkatrum, 1978)

cft)zt) = cltg)zilfoJeap(=t/Tr) + QT (1 - cap(-t{Ty)), (4.10)
donde tg y Ty representan los limites de integracién.

Si ln dindmica de 2{t) se conoce, la ccuacidn (4.10) permite el céleulo de
¢(t). En condiciones estacionarias (i.e ¢ = oc) tiende hacia el limite

e(oo) = QT /), (4.11)

lo cual es muchas veces una suposicién cuasiestacionaria, razonable en los estudios
urbanos.

El SBM ha sido con frecuencia aplicado simultdncamente a contaninantes
inertes y reactivos; en el iltimo caso. la eevacion (4.10) ha sido modificada in-
corporindole un término quimico en el cileulo del balance de musa. Como un
ejemplo particular de sus aplicaciones, Meszaros(1978) usé un modelo de caja
para computar el azufre atmosférico sobre Europa, incorporando simultinenmente
las emisiones naturales y antropogénicas eu la ecuacion (4.10), Tawbién Jensen y
Petterson (1979), quienes usaron una sonda actistica para evaluar 2,, encontraron
una concordancia entre los resultados arrojacdos por el SBM en ol cileudo de C'(1)
y las mediciones de concentraciones urhanas,
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(2.-) Modelo de Slug ( Slug model, S\}

Venkatram (1978) mostié que el modelo de cajo tiene una gran cantidad de
inercin y no puede manipularse apropiadamente para cambios temporales ripidos
en ) o en u. Propuso el SM como una mejor del modelo de caja, especialmente
durante los episodios de estancamiento. El SM permite a la concentracion ¢ variar
en la direccién x (a lo largo del vieuto) y en la direecidu z, pero asume que la
concentracion no varia en la direccion y {transversal al viento), Esto nos permite
escribir la ecuacion de ln conservacion de la masa de la caja en término de dos
dimensiones (x,z) :

0((:,2) 0(0,

ot T ar

donde x es la distancia en el interior de la caja, Definimos lu concentracién prome-
dio en x como &(z), donde :

=0. (4.12)

wilr)
o(z)z(z) = /c(z‘.z)dz, (4.13)
0

y zi(7) es la altura de mezcla o el tamaiio vertical de la "pluma urbana™ generadas
por las emisiones Q del nivel del piso.

Las solucién de la ecuacidn (4.12) y (4.13), despuds de que las emisiones han
cesado, (es decir, que @ = 0) son:

{(1 - ut)@fzi(r), paral<zfu;

clz) = para ¢ >xfu.

Para t = Ty, el esquema de arriba propiamente da ¢ = 0 a través de toda la
caja, ya que la solucion de la ecuncién (4.10) no es capaz de reproducir este fiujo
completamente.
(3.-) Modelo de cajas Miltiples (Multi-Box model, MM)

El modelo de cajas individuales ha sido extendido a simulaciones con cajas
miltiples {Ulbrick, 1968; Reiquam, 1968; Gifford y Hanna, 1973). Johnson (en
Stern,1976), describe el modelo multicajus en la forma mas simple por la ecuacién:

iy = [(Ficipzg = Finrpa) ¥ (Fopmrge = Foypig) + Qo8] Y,

donde Ac;,; es la variacion promedio de Ju concentracion ¢ j en la cuju i, j durante
el intervalo de tiempo At; 1, j son los indices de la caju horizontal; Qi ;(t) es la
tasa de emisién de contaminantes de todas las fucntes en el interior de la caja; y
V es el volumen de ln caja,(es decir, V = érdh | siendo h la altura de la caja), F
representa ¢l flujo de contaminante u través de los lados de In enja; es decir:

Fizifaj = cigditijag iy
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Fijagr = €A gz i 2,
donde A es el drea de un lado de la caja, u la componente perpendicular a A de
la velocidad del viento, y el termino 1/2 en los indices indica ¢l lugar entre una
celda y la otra (por ejemplo, i + 172 significa entre 7 y i +1, j — 1/2 significa entre
J=1yi)

Las dos limitaciones principales de esta uproximacion es la poca importancia
que dd a la dispersidn horizontal y el supuesto de una mezela instantdnea en la
caja {especialmente en la direccién vertical), Sin embargo, ¢l modelo efectiia los
caleulos ripidamente y en muchas ocasionts puede proveer respuesta satisfactorias
& bajo costo, especialmente cn las regiones donde no se encuentra disponible la
meteorologia detallada y la informacion de lns emisiones.

A continuacion hablaremos de algunos modelos Eulerianos mds avanzados,

Debido a las muchas deficiencias de la Tearfa-K ya discutidas, han sido pro-
il

puestas muchas formulaciones Eulerianas nuevas y miis complejas para simular la

dispersidn atmosférica. Entre ellas, dos han recibido particular atencién :

(4.-) Modelo de clausura a 2° orden (Sccond-Order Closure Modeling, SOCM)

En vez de usar la aproximacion de la Teoria-I, en la ecuacion (4.5), podemos
calcular una ccuacion exacta a segundo orden para correlaciones a segundo orden
de < c'u’ >. Esta ecuacion, sin embargo, introduce nuevis variables, ademids de las
correlaciones de segundo orden, haciendo el sistemis indeteninado. Un modelo de
cerradura & scgundo orden encuentra las relaciones entre estas nuevas variables y
las anteriores. Usando esta aproximacion, Lewellenr y Teske{1976) obtuvieron una
ecuacién diferencial parcial para el finjo de masa en condiciones turbulentns, la cual
ticne un comportamiento dual. Para la pluma inicial, caracterizada por su propia
escala, que es mds pequeda que In escala de la turbuleneia ambiental, la ecuacion
muestra un comportamiento hiperbolico. Mientras que, para escalas grandes de la
pluma, la ecuacién muestra una suave transicion a un comnportamiento parabélico.
Solamente este 1iltimo comportamicnto puede ser explicado bién por la Teoria-K.

El modelo de Lewell y Teske fue exitosamente comparado en simulaciones de
laboratorio de difusiones en condiciones convectivas. El modelo fue capaz de predi-
cir e} levantamiento méximo de las concentraciones a partir del piso. Compara-
ciones hiechins con datos recolectados experimentalmente fueron menos alentadores
{Lewellen y Sykes, 1083), y ni las muestras ni las concentraciones de la pluma
fueton predichas correctamente. De aqui que la aplicacion de modelos con una
cerradura a ordenes mas altos sea atn cucstionable, pese a que algunos resultados
recientes (Enger, 1986) han mostrado rasgos alentadores,

(8.-) Modelo de simulacidn de grandes vortices {Large Eddy Simulation Models,
LESM)

Como fue descrito por Nieuwstadt y Valk (1987}, un modelo de grandes
vortices tales como aquellos desarrollados por Deardorff (1974) y Nieuwstadt
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(1986), ealcuilan ¢l movimiento turbulento a gran escala resolviendo direetanente
un conjunto de ecuaciones de Navier-Stokes modificadus. Estas sou:

} una ecuacion de momento “filtrada" con términos extras de submalla

S

una ecuacién de temperatura "filtrada® con términos extrus de submalla

<

una ecuacion de Poisson para la presion

(.
(.
{.
{.

una ecuacién de transferencia de gradiente para ln cerradura de todos los
términos extras que describen lus movimientos de submalla

(.) ¥ una ecuacién para la energia de la submalla.

Por filtrada, entendemos la eliminacion de los movimientos a pequeiia escala
que son aln mis pequeiios que la miatla nunérica. Estas ecuaciones son resueltas
usando el método de diferencias finitas, con mallas de aproximadamente de 50 a
100 m, ¢ intervalos de ticmpo de § s.

Usando los resultades del modelo de Deardorff (1974), Lamb (1978) simuld
exitosamente la estdtica de las particulas no-flotantes en condiciones convectivas,
Nieuwstandt y Valk (1978) & su vez usaron una ecnacion de conservacion para los
contaminantes, la cual es resuelta al mismo tienipo con ¢l LESM. Esta segunda
aproximacion ¢s capaz de reproducir bien los experimentos de laborutorio donde
Willis y Deardorff reprodujeron el comportamiento del contaminate no-flotante en
condiciones convectivas. Esta buena concordancia ya no fue vista en las simula-
ciones de plumas Hotantes,

Concluyendo, las simulaciones usando ¢l LESM perecen prometedoras y re-
presenta la aproximacion que es més cercana para reproducir la fisica en la difusién
atmosférica.

Sin embargo sus simulaciones de plumas flotantes necesitan ser investigadas
mds a fondo. También es posible, que otras técnicas computacionales, tales como la
de Monte-Carlo {modelo Lagrangiano de particulus) sean capaces de mostrar simu-
Iaciones similures # muy bajo costo, reproduciendo el comportamiento estocastico
del movimiento atmosférico sin resolver explicitamente las ecuaciones de Navier-

Stokes,

4.3 Modelos Gaussianos de Dispersion

El modelo Gaussiano de una plunma es el mis comiin de los modelos de
calidad del aire. Esta basado en una férmula simple del campo de concentracién
{en 3 dimensiones) generado por una fuente puntual bujo condicivnes de emisién
y meteorologia estacionarios. El modelo Gaussiano de una pluma es visualizado
en ln figura 4.3. (Zannetti, 1990)
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Fig. 4.3. Pluma Gaussiana en un sistena de covrdenadas orientado cou ¢l viento
(i.e. alo largo de la direccion <e U). (a) Fuente de emision sitnada cn (0,0,H).
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Por simplicidnd, In pluma se dirije hacin In pirte positiva del eje x. En un
sistema de referencia general, la formula Goussina de la pluna es expresada por:

1( A\ 1(z, 40—\
(L) Jerp|-nf TR Er 4.14
[2(ah i on (419
donde ¢(s,r) os la concentracion en r = (.Y, 2) debido a las emisiones en
5= (g Yy 25 ); @ cs la tasa de emisiones; o (f4.d) ¥ 0:(j:, d) son las desviaciones
estandard (horizontal y vertical) de la distribucién espacial de la concentracién

de la pluma (frecuentemente oy es referido a @, )i ju ¥ Jj: son los estados de
turbulencia horizontal y vertical; d ln distanciu del sotavento del receptor a la

fuente, donde :
d={(r-s)- 4/ {4.15)

1 ¢s la velocidad promedio del viento en la altura de emision (se asume que T, <<
(7, + Ti,,)‘”; A,y 08 la distancia del viento cruzado entre ef receptor y la fuente
{esto es entre el receptor y el centro de la linea de ln plunmu), donde:

o(s,r'A) =

112
Am=%—#—f], (4.18)

y &h cs el levantamicnto de la pluma, ¢l cual es funcion de los pardmetios de
emisién, la meteorclogia y la distancia de sotavento d. La ecuacion {4.14) es
aplicada para d > 0; si d < 0, entonces ¢ = 0.

Como se puede ver facilimente la ecuacion (4.14) se refiere o un estudo esta-
cionario {es decir no una funcion de] tiempo), usa condiciones metercoldgicas que
pueden ser consideradas homogéneas y estacionarias en el drea modelada, y no
puede trabajar con condiciones de calma, donde [i] — 0. Sin embargo, la sim-
plicidad de In aproximacion Gaussiana, su facil mauejo, sus sencillos pardinetros
metereologicos y, especinlinente, el acceso a este método para decisiones cuantita-
tivas y control de niveles (U.S. EPA, 1978) han estimulado las investigaciones con
el fin de reconocer algunas de las limitaciones de esta teorfa en el tratamiento de
situaciones complejas del mundo real. La ccuacion (4.14) generalmente se escribe

en la forma;
_ @ 1y ! 1/ he = 2\° .
c= Znaho"ﬂu’) 3 ”_v erp -3 = , {4.17)

en la cual T es [n rapides horizontal del vieuto, &, es In altura cfectiva de emision
(ie. he = 2, + Ah), y o, remplaza a o, Aqui tambicn se orienta el viento con
respecto al sisterna de coordenadas como vimos pws ta ecuacién (4.14). Esta
ecuacian puede ser derivada de muchas fonnas towmando diferentes suposiciones y
puede ser justificada por consideraciones scmi-empivicus,
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Mutchas modificaciones hon sido propuestas « lu cevacién Gaussiana simu-
lando condiciunes especiales de dispersion.

La ecuncién (4.14) 6 (4.17) puede ser jutegeada espacialmente para simular
efectos de fuentes no puntuales (esto es, de lines, de drea o de volumen). La
integracién analitica es frecuentemente imposible o requiere simplificaciones (es-
peeialmente en la forma de las funcioues de oy y 0.). De aqui que la integracién
numérica sea usada para las integraciones espaciales, Muchos todelos Gausstanos
contienen rutinas detalladns para el tratamiento de fucntes de lineas, dreas y vol-
umen. Turner {1970) propuso lu siguiente formula pars simular Jos efectos de la
maxima fumigacién matuting de una phima clevada que previamente ewitié en la
capa estable:

g
V0,2) = =, 4.18
C(x ) \/2_1rnyH,<Ti ( )
donde:
H, = h, +204,. (4.19)
oy = aya (ke f8) (420)

La ecuacion (4.16) se deduce suponiendo que la plunia estable, caracterizada por
Oys ¥ Ouyy ©s bruscamente aspersada desde el piso. Durante esta aspersion la
pluma llega a estar mezclada homogéneamente en direccion vertical entre 2 =0 y
2 = e 4 20,, y expandida hotizontalmente siguiendo a unos 15° la trayectoria de
aspersion.

Otro problema de particular importancia es el de li aspersidn en la linea de
In playa. Como se puede ver en la figura 4.4, {Zanunetti, 1990)

Fig. 4.4. Ejemplo de uua pluma que produce una concentracion vesticnl uniforme
después de encoutrar una capa inestable.

El humo de la chimenen puede ser emiitido # lo largo o ceres de estn linea,
Ia cunt inicialmente se encuentra en condiciones miitinas estubles de dispersién,
Pero por la brisa matutina los coptainantes sou transportados hacia el intesior, y
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eventualmente penetran en la cupa de mezela jnestable jniciandose asi la aspersion
hacia el piso.

Lyons y Cole {1983) y Van Dope et al. (1979) proporcionaron las siguientes
soluciones aproximadas para este problema. Si zi{x) es la altura de mezcla expre-
sada comio una funcién de Ja distancia x de In linea de la playa, la concentracién
en la region de aspersion es :

2i{r)
1
cp(r)= Kr—j -o/; cds, (4.21)

donde c es el campo de concentracidn generado por la ecuacion de una pluma Gaus-
siana estandard con desviaciones estandares estables {esto es, 0;,,0,,). Después
de algunas simplificaciones obtenemos, para pequefias o, y y =0

Q

Cp R e, 4.22
£ ro,punia) (422)
Por otro lado, un programa Gaussiano desarrollado por el Departamento del Inte-
rior de los EU, simula el transporte v Ia difusion de los contaminantes por arriba
del mar, que son emitidos por fuentes interiores tales como lus plataformas petrol-
eras. Este modelo (Hanna, 1984) esti llegaclo at ser regularmente la herramienta

oficial de la EPA en este tipo de aplicuciones.

Unos pocos programas, para computadoras, Gaussianos estan disponibles
para simular terrenos complejos. El mds reciente es el modelo de dispersién en
terrenos irrcgulares (rough terrain dispersion model (RTDM, ERT, 1984) y o
modelo para dispersion en terrenos complejos {(CTDM; Strimaitis et al.,1986),
ambos desarrollados por la EPA. En ellos se incorporan los intensivos estudios
experimentales en terrenos complejos.

Uno de los resultados nris importante en la modelicién de terrenos comple-

jos, usando formulas Ganssianas, es la estimacion de lu altwa de la linea central
de la pluma cuando la mistua se encuentra proxima al terreno,

Otros tres modelos Gaussianos importantes se veran a continuacion:
(1.-) El modelo climatoldgico { Climatological Madel, CM)

La ecuacién Gaussiana de una pluma es usada frecuentemente para simular
la variacion en el tiempo del caupo de concentracion, suponicndo para ello una
scrie de condiciones uniformes. Eu otras palabras, si los datos meteorol dgicos y
de emision son conocidas cada hora, puede usarse repetidamente uni ecuacion
estacionaria (tal conio la (4.14)),

Muchas aplicaciones para la calidud del aire requicren del cileulos de cons
centraciones promedios a largo plazo (snuales), de aqui que se requicra un gran
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nimero de cileulos por hora (8,768 caleulos por hora pus cada fuente. Ya que
las condiciones metercoldgicas y de emision son frecuentemente las niismas en
diferentres épocas, muchos de estos caleulos por hori proveen el misimo campo de
concentraciones. El modelo climatolégico toma ventaju de estas repeticiones para
calcular las concentraciones promedio & largo plazo sin desarrollar las costosas
simulaciones cada hora,

Muchos autores { e.g., Martin, 1971; Calder, 1971; Runca, 1977) han usado
exitosamente el modelo climatoldgico Gaussiano.  Esta sinmlacion a largo plazo
generalmente propotciona mejores resultados que las de corto-plazo, ya que tiene
un mejor tratamiento de los errores.

(2-) El Modelo de pluma segmentada (Segmented plume model, SPM)

La férmula Gaussiana estacionaria descrita en las ecuaciones (4.14) 6 (4.17)
son vélidas solamente durante condiciones de transporte (es decir@ 2 1 m/s), en
situaciones completamente hontogéneas y estacionarias. Para tratar en regla las
variaciones en el tiempo de las condiciones de transporte, especialmente los cam-
bios en la dircccidn del viento, muchos autores han desarrollado y usado el modelo
Gaussiano de pluma segmentada. En esta aproximacién la pluma se quicbra en
varios clementos independientes, cuya earacteristica y dindmica iniciales estan en
funcion de la variacién en el tiempo de las condiciones de emision y la variacién
en el tiempo de las condiciones de la meteorologiu local en cada clements de la
pluma.

Las caracteristicas de la pluma segmentada se ilustran en la figura 4.5 (Zan-
netti, 1990), Ia cua! muestra una vista de planta (o superior) de un segmento de
pluma, misma que va encontrando cambios pregresives en la direccion del viento a
lo largo de su trayectoria. Los seginentos son secciones de una pluma Gaussiana,
Cada segmento, sin embargo, genera un campo de concetraciones distinto que cor-
responderia al generado por una fuente virtual que se hallaria en la prolongacién
de los rayos que forman las fronteras del segmente cénico de la phuna, tal como
ilustra la figura 4.5.

(3.-) Modelo de fumarada (Puff Model, PM)

EL PM, como el modelo de segmentos ha sido desarrollado para tratar emi-
siones no estacionarias en condiciones dispersivas no homogéneas. E! PM, sin em-
bargo, tiene la ventaja adicional de que es capaz dle simular, al menos tedricamente,
condiciones de calmia o coli muy puco viento,

El PM supone que cada emisidn de contaminates en un intervalo de tiempo
At inyecta en la atmdsfera una masa §Af = QAt, donde @ cs la tasa de emisién.
El centro de ln fumarada contiene la masa AM Ia cual es expulsada de acuerdo
a la vatiacion local en el tiempo del vieuto, Sien un tiempo t el centro de la
fumarada esta localizado en p(t) = (£p, y,. 3,), entonces la coucentracion debido a
esa fumarada en el receptor situado en v = (1, yy, 2,) puede ser caleulado usando

93



Fig. 4.5. Célculo de la concentracién en el receptor
R generada por Ja pluma segmentada,

la formula Gaussiana basica para fumarada:
AM 1fz,~z, : TS AY
= L - -~a _l‘__—’ .
8¢ = 3rlg,a, p[ 2 ( o ) ]W[ 2 ( ah (423)

i)

Notemos que la integracién analitica de la ccuacién anterior en condiciones de
transporte homogéneas y estacionarias nos da la férmula Gaussiana de la pluma
(es decir la ecuacién (4.14)).

Ademis, la ecuacion de humareda (4.23) difiere significativamente de la
ecuacion de ln "plina” (4.14) porque se ha substituido un ténnino extra de di-
fusién horizontal por el término de transporte, con la eliminacidn consecuente de
la velocidad del vieuto 7. En otras palabrag, en ¢l PM ln velocidad del viento
afecta los cileulos de la coneentracion solamente cuando se controla In densidad
de Ia fumaradn en la regién. De aqui que al menos el wodelo pueda manejar condi-
ciones de calma y de viento abajo, representando esta aproximacion la aplicacion
mas avanzada y poderosa de la férmula Gaussiana.
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Por iltimo, recientemente Zanetti (1986) propuso un método mixto que com-
bina los avances de ambas aproximaciones (de segmentos y fumarada) para efec-
tuar simulaciones mds efectivas en cuanto a costo de los fendmenos de dispersién
de una pluma a corto plazo. La dindmica de los contaminuntes es descrita por
la evolucién temporal de los elementos de la pluma tratados como segmentos o
fumaradas de acuerdo a su tamaiio. Mientras que los segmentos proporcionan una
rapida simulacién numérica durante las condiciones de transporte, las fumaradas
proporcionan la simulacion apropiada para situaciones de calina.

4.4 Modelos Lagrangianos de Dispersién

Comao vimos en la seccion 4.2, los modelos Lagrangianos proporcionan un
método alternativo pare simular la difusion atmosférica. Estos son llamados La-
grangianos porque son descritos por clementos de fluidos que siguen el flujo in-
stantanco. El témino "Lagranginne™ fué¢ usado inicialmente para distinguir el
modelo de caja Lagrangiano (el cudl se verd mds adelante) del modelo de caja
Euleriano descrito en la seccion 4.2. En este caso. In diferencia yeside en que la
caja Buleriana no se mueve, mientras que la caju Lagrangiana sigue la trayectoria
del viento promedio. Sin embargo. ol término ha sido extendido para deseribir
todos los modelos en las cunles las plumas estin quebradas en “elementos” tales
como los segmentos, las humaredas o las partienlas fieticins,

Son muchos los esfuerzos que se han hecho pars entender y parametrizar
las relaciones entre los pardmetros atmosféricos equivalentes o la vision Euleriana
y a la visién Lagrangiana. Hanna (1979) desarrolld un andlisis estadistico de la
fluctuncion del viento y mostrd que ambas observaciones de s fluctuiciones u'
del viento pueden ser simuladas por una relacion lineal o primer orden:

w4 A = d (HR(AL) + «"(1). (4.24)

donde R{5t) es el cocficiente de autocorrelucion al tiempo antevior At ¥ u'' es
una componente alentorin. Davis (1982) examiné varias teorins que pretenden
relacionar la velocidad estitica de las particulas Lugraugianas con el flujo Euleriano
estatico en ¢l cunl ellns se mueven. Novikov {1909} propuso uni conexion entra la
probabilidad Lagrangiana y la Euleriana que fue entonves generalizada (Novikov,
1086) « fluidos que tienen demsidid vardable. A pesar de los esfuerzos arriba
mencionudos, sigue pessistiendo i incertidumbie en cnanto o estos; resaltados.,
y uni relacion tedricn completamente aceptuble entve las vatiobles Enlerianas v
Lagrangianas no ha side atin desarrolluda,

La ecuacion Lagrangiana fundmmnental para la dispersion atmosférica de una
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dnica especie contaminate es;
!
<ert)>= / //:(r.tlr’.t’)S(r'.t')dr'dt'. (4.25)
S ]

donde la integracion espacial se cfectiin solre o dominio atmosfévico completo;
< o{r,t} > es la concentracion promedio en v al tiempo £ 5(r',t) es la fuente
de emisién (masa colunen ticmpo™'): pir.tr'. ') es la funcién de densidad de
probabilidad que mueve un trozo de aire desde ¥ al tiempo ¢ a r al tiempo ¢,
donde para algunas r' y t > i":

/p(r.! . ¢)dr< 1. {4.26)

La expresién anterior puede ser mienor que 1 cuando son considerados los
fenémenos quimicos o de sedimentaciou; de otra forma, ln conservacion de la masa
siempre requiere el valor para que la ecuacidn anterior sea igual a 1. Para conta-
minantes primarios, S(r'.#') es distinto de cero solamente en ¢l punto ¢ donde el
contaminante cs liberado (es decir el punto donde estd la chimenea). Para con-
taminantes secundarios, ${r',¢') puede ser virtualmente distinto de cero en todas
partes. Sin embargo. pura ambos contmminantes, sea primario o seeundario, la
ecuacion {4.26). que representa la conservacion de la masa debe cumplirse,

Ya que que a menudo es dificil evaluar la bistoria de la cmision total S{rf,¢')
para ~2¢ < < ¢l ecuacién (4.23) puede ser reeserita como ln suma de dos
términos :

< c(r,t) >=/1)(r.t]l".l') <clr' tyd > dr'

[}
+/ /p(r,ﬂr',(')S(r’.i’)zlr'rlt’. 4.27)
to

en la cudl solamente la contribucion de la fuente duramte ty < ' < ¢ necesita ser
incluida, ya que el término de {a primera integral da cuenta de o contribucion de In
{uente antes de #o: sin embargo, esta ultinia ectincion requiere algunas estimaciones
de la concentracion promedio al tiempo t,.

Esto puede indicar que el uso de la ecuncién (4.27) eu lugar de In ecuacidn
{4.25) puede ser incorrecto cuando el impacte fraccional exacto de una fuente
especifica necesita ser estimado. De lecho, cuando usamos I ecuneién (4.27)
conocemos las concentraciones del fonde y esto puede ser usado para estimar ¢}
término < ¢(r',ta) >.

El pardmetro clave en la ecuacion de arriba ex o funeion de densidad de
probabilidad p, que para contaminmites no reactivos s una funcion solamente de
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Iz meteorologia { y del tipo de contaminante cuando se consideran los fendmenos
de sedimentacién ). La ceuncion (4.25) 6 la (4.27) representan una descripeion
rigurosa de los procesos de transporte y difusion expresados en una notucién pro-
babilistica. Sin embargo, la incorporacién completa de las rencciones quimicas
representa un paso dificil.

Diferentes suposiciones concernientes a la funcién de densidad de probabili-
dad p se pueden derivar de las ecuaciones Gaussinnas y de Ia ecuacion de Ja Teorfa-
K. Seinfeld (1973) mostré que todas las formulas, tanto de plunas Guussianas
como de humareda, pueden ser derivadas de la ecuncion (4.23) hajo los siguicutes
supuestos simplificadores,

#) La turbulencia es honiogénea y estacionaria
b) p obedece n una distribucion multidimensional normal
Muchos tipos de modelos pueden ser clasificados como Lagrangianos:

. El modelo de caja Lagrangiano que ha sido usado para simulaciones fo-
toquimicas.

. Los modelos Gaussianos de plumas segmentadus
. Los modelos Gaussianos de humareda

. Los modelos de particulas

1.- Los modelo de Cnja Lagrangiano ( Lagrangian Box Model, LBM)

Los Modelos de Caja Lagrangiano son similares a los Modelos de Cnja Eu-
lerianos presentados en ln seccidn 4.2, con la diferencia importante que una caja
Lagrangiana cs una caja que se mueve horizontalmente de acuerdo ala variacion en
el tiempo de la velocidad promedio del viento, como ilustra Ia figure 4.6 (Zannetti,
1990).

Esta técnica es particularmente provechosa para simuluciones fotoquimicas y
proporciona una estimacién promedio de como varia la concentracion en el tiempo
a lo largo de la trayectoria de la caja. La principal deficiencia de esta téenica es
la suposicién de una velocidad del viento constante a través de la PBL, mientras
que en realidad, el viento de corte juega un papel importante.

Muchos modelos Lugranginos han sido desarrollados pava simular las reac-
ciones fotoquiticas en el interior de una masa en movimiento. Este dasarrollo fue
provecado por el alto costo de tiempo de computo de los modelos fotoquimicos
Eulerianos, en ¢l cual las reacciones quimicas y fotoquimicas necesitaban ser cal-
culadas en cada celda (fija) de la malla del dominio tridimensional. El modelo de
caja Lagrangiano, por cl vontrario, hace estos cileulos sobre un pequeno munero
de celdas que se mueven comno en los modelos REM2 y DIFKIN, respectivameunte.

Mis recientemente han sido desarrollados dos modelos fotoquimicos La-
grangianos avanzados: El modelo TRACER (Truu, 1081) y ¢l PLMSTAR (Lur-
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Fig. 4.6. Dindimica vertical de una caja Lugrangiana.

mann el al,, 1985). El TRACER usa las paredes de una celda bidimensional
moviéndose a largo de una trayectoria especifica que simula el transporte de un
elemento de pluna desde la fuente hasta el receptor. El modelo TRACER re-
suelve numéricamente el siguiente conjunto de ecuaciones diferenciales parciales
no lineales y acopladas (conservacion de la masa):

dei _ 8 0] O, Oei e
=55 +0:[L:02]+R,+S.+D., (4.28)

donde ¢; esla concentracién de la especie i; Iy ¥ K, son los coeficientes de difusién
turbulenta tanto en lu direccién vertical como en la transversal del viento; R; es
la tasa de transforacion quimica de la especie i (creacién o eliminacién}); S; es
la tasn de emisién de la especie § a lo largo de la trayectoria; D; es la tasa de
sedimentacion de la especie 1.

El PLMSTAR es un miodelo n mesoeseali designado pata simular ¢l compor-
tamiento de los contuminantes en las reacciones quimicas de las plunas. Tanto
este: modele como el TRACER consideran el movimiento de Ias paredes de In celda,

2.- Elinodelo de Particubivs { Pagticles Maodel, PM)
La modelacidn de particulis es lu nais reciegte y podeross herrmuienta de

computo pura diseretizar los sistemas fisicos.  Estos i sido particularmente
exitosos en un vasto espectro de aplicaciones {Hockuey y Enstwood. 1981}, que
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van desde rangos de una escala atémica (Hujo de electrones en semiconductores,
dindmica molecular) hasta escalus astroudinicas (dindmica de galaxias). con otras
importantes aplicaciones en el drea de plusmas y dindmica de fluidos turbulen-
tos. El modelo de particulans maneja el término de transporte, cuyo tratamiento
numérico correcto es muy complejo con el modelo Euleriano, de una forma sen-
cilla. Las particulas, de hecho, tienen una naturaleza Lugrongiana, ya que e
llas se mueven siguiendo por lo geucral el flujo; por esta vazon estas particulas
son llamadas frecuentemente particulns Lagrangiasnas, Este modelo usa un cierto
nimero de particulas computacionales (ficticias) para simular la dindmica de los
pardmetros selecionados (por ejemplo la masa, el calor, la densidad de carga
eléctrica, etc.). El movimiento de las particulas puede ser producido tanto por
una velocidad determinista como por una velocidad pseuconleatoria generada u-
sando las técnicas del Método de Monte-Carlo. En e tiltimo caso, la trayectoria
de cada particula representa la realizacién de un conjunto infinito de soluciones.
Importantes caracteristicas de los procesos de difusion se pueden inferir a par-
tir de estos modelos sicpre que los cileulos de las propiedades promedio de las
partfculns, las cuales no son afectadas por la aleatoriedad de las velocidades, se
hagan con el niimero suficiente de particulas.

Hay tres modelos de particulas que pueden ser definidos (Hockney y East-
wood, 1981):

i) Los modelos Particula-Particula (Particle-Particle models (PP)). en el que
todas las fuerzas de interuccion (esto es, fuerza gravitacionul o eléetrica)
entre particulas son calculadas a cada intervalo de tiempo.

ii) El modelo de malla de particulas {Particle-Mesh models (PM)), en la cual
las fuerzas son calculadas usando una ecuncidn de eampo para el potencial.

iii) El modelo PP-PM, una aproximacion hibrida, en ln que las fuerzas en-
tre particulas estdn divididas en una componente de corto-alcance (usando
cilculos del método PP) y una componente de varincion lenta (usando el
método PM).

Las escalas de tienipo y espacio (como en todo sistema discreto) juegan un
papel importante en el niodelo de particulus. En particular, la refacion entre la
fisica real de particulas (o elementos) y el modelo que simula las mismas, representa
un factor importante para la interpretacién de los resultados de la simulacién. En
general, se pueden cncontrar tres posibles casos (Hockuey y Enstwood. 1081):

( .} Una correspondencia uno-a-uno entre lu particula real y la simulada, como,
por ejemplo, en la simulacién de la dindimica molecular.

( .) Una deseripcién donde se representan los elementos de fluido (posicion,
vorticidad) como particulas, como, por ejemplo las simulacidnes de vértices
en fluidos donde {a correspondicnte fisica de particulas (mmoléculas) se pierde
tatalmente.



( .) El uso de "superparticulas”, esto es, las particulas simuladas representan
una nube de particulns fisicas con caracteristicas similares.

Los modelos de particulas han sido aplicados en su mayorfa a las simula-
ciones de la estructura de espiral de las galuxias, o lo dindmica del plasina y al
flujo de electrones cn semiconductores ¥ a obtencer representaciones realistas de la
turbulencia en fluidos.

En las aplicaciones para aire contamninado, usando el método de particulas
Lagrangianas, el modelo se caracteriza por un conjunto de particulas ficticias cada
una de las cuales es movida en cads intervalo de tiempo por una pseudovelocidad
que toma en consideracion tres componentes basicas de dispersién: 1) el transporte
debido principalmente a la velocidad de! fluido; 2) Las fluctuaciones turbulentas
aleatorias de las componenentes del viento (tanto horizontal como vertical); 3) La
difusién molecular (si no es despreciable). Después de los trabajos pioneros de
Smith (1968) y Hall (1975), Lamb (1978) simulé los fendmenos con turbulencia
vertical asignando a cada particula :

W= wy + Wy, (4‘29)

donde el primer término wy fue determinado por el modelo numérico Euleriano de
Deardorff (1974) ¥ ws fue un término estocistico que describia los efectos de las
fluctuaciones de las sub-malla (sub-grid) no incluidas en el modelo numérico. Zan-
netti (1981, 1984) introdujo un esquema para incluir las correlaciones transversales
entre las fluctuaciones de la velocidad.

Como ilustré Baas (1986), muches modelos de purticulas que estudian los
fendmenos de la calidad del aire son solucidnes muméricas de la ecuncién diferencial
estocdstica de Langevin:

dw = —~(w/TL)dt + dps,
donde w es alguna componente de In velocidad de ln particula Lagrangiana, Ty, es
su escala de tiempo, y dyu los incrementos de la velocidad nleatoria.

La simulacion de la dispersion usando particulas Lagrangianas ha sido lla-
mada el modelo "natural”. En estos modelos, de hecho. no se necesitan dar los
valores de algunas clases artificiales de estabilidad. curvas empiticus de sigma, o
coficientes de difusidn gue son pricticumente imposibles de medir. Por el contrario
las caracteristicas de ln difusién son simuladas por la atribucidn de cierto grado
de "fluctuacion” de cada particula usundo. por ejemplo, la capacidad que tienen
las computadoras para generar neros pseudoaleatorios.

Potencialmente, este modelo es superior tanto en el detalle nunérico como
en la representacion fisica. Sin embargo, sc nccesitan attn efectuar muchas in-
vestigaciones por los escasos datos metereologjcos disponibles y nuestro limitado
conocimiento tedrico de los procesos de turbulencia.

Como podemos ver, todos los niodelos expuestos hasta ahora, resuclven al-
gunos aspectos de la dispersion de contaminantes, pero ticnen graves carencias en
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otros puntos. Ello se debe a la inmensa complejidad que representa adn hoy re-
solver las ecuaciones de Ia hidrodindmica, pese al grin adelanto que han tenido las
técnicas de cdleulo y resolucién numérica con el desarrollo de las computadoras,
Muchos métodos alternativos se estdn deswrollnudo y siguiendo esta misma linea,
En el préximo capitulo expondremos un nuevo enfoque gue ha venido surgiendo en
estos Gltimos afios para estudiar y resolver los problemus de dindmica de fluidos,
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MODELOS DE AUTOMATAS CELULARES PARA FLUIDOS

La descripcién microscdpica de un fluido revela la inmensa complejidad del
problema de muchos cuerpos, sin embargo, esto tltimo puede evitarse usando los
métodos de la mecdnica estudistica. A gran eseals , esto cs, para longitudes de
onda grandes comparadas con las dimensiones moleculares, el fluido puede ser
tratado como un medio continuo y por lo tanto pucde ser descrito adecuadamente
por la hidrodindmica cldsica. Sin embargo, la complejidad también se refleja a
gran escala por la no-linealidad de las ccuaciones de la hidrodindinica, las cuales,
excepto para casos particulares (frecuenteinente sobresimplificades), no pueden
ser resueltas explicitamente. La conexién entre el nivel microscdpico -dominio de
la dindmica molecular- y el nivel macroscépico -doninio de la hidrodindmica- es
establecido por la teoria cinética de Liouville-Boltzmann. Debiclo a csto, en los
tiltimos tiempos se han desarrollado tres modelos para estudiar numéricamente la
dinamica de fluidos.

(i) La propuesta que utiliza la descripcién de medios continuos, esta basada
en la resolucién numérica de las ccuaciones de Navier-Stokes, que alcan-
zan las dificultades asociadas con e} tratamiento numérico de las ecuaciones
diferenciales parciales. En la préctica, esto se logra usando métodos de
clemento finito y ecuaciones en diferencias finitas. Estos métodos que in-
volucran técnicas numéricas son utilizados frecuentemente y han producidos
resultados espectaculares. Sin embargo, su requeriiniento de computadoras
répidas y potentes ha sido una de las dificultades para su utilizacién.

(ii) La propuesta cimentada en la dindmica molecular se basa en un modelo
microscépico del fluido, el cual es simulado por un sistema de particulas,
Este método ha sido usado extensamente para estudiar propiedades ter-
modindmicas y de transporte, asi como el comportamiento dindmico del
fluido en pequeiia cscala. Recientemente, esto ha sido extendido a sistemas
que se encuentran sujetos a constricciones. La dificultad principal, proviene
de la razén entre las escalus temporales y las escalas espaciales, ie. de la
relacién entre el ticmpo caracteristico de la hidrodindmica versus el tiempo
de interaccion molecular y de la relacion entre la longitud de onda obtenida
de la hidrodindmina versus el rango del potencial intermolecular. Ambas
cantidades nos dan valores grandes; adeuis para obtener resultados de las
simulaciones de dindmica molecular se requiere de un gran mimero de ho-
rag de computo, lo cual hace que éste tipo de simulaciones sean bastante
costosas.



(iii) Recientemente, ¢} desarrollo de ung "version sobresimplificada” de un mode-
lo de dindmica molecular ha sido estimulado por la nueva perpectiva de las
computadoras en paralelo. De forma similar a las simulaciones de dinamica
molecular, las predicciones acerca de como serd el flujo de un fluido, vendrdn
dadas por una deseripcién microscdpica de las purticulas, solamente que con
la variante de que las particulas estaran confinadas o puntos gue se mueven
a lo largo de las lineus que conforman una malla (6 red) y donde las inter-
acciones entre cllas se reducen a simples reglas matematicas. La motivacién
para usar un gas en red (de hecho, un sistema modelo bien conocideo en
mécanica estadistica) para simular problemas hidrodindimicos, proviene de
la idea que los detalles de las propiedades microcipicas deberian ser irre-
levantes en ¢l comportaniento macroseopico del fluido. De modo que si
el micromundo ficticio que se crea en la modelacidn es una caricatura del
fluido real, esto no tiene importancia del momenta que éste reproduce el
comportamiento hidrodingmico correspondiente.

Eu cierto sentido, los modelos de los gases en tedes pura simular la
hidrodinamica aparecen como un modelo intermedio entre los otrug dos mode-
los numéricos ((i) y (ii} de arriba). de modo que el camino de la teorfa cinética
establece la conexion entre la dindniica molecular y la hidrodindmica. Como vere-
mos en la Gltima seecion de este capitulo las ecuaciones que rigen la dinamica de
los gases en redes son las ccuaciones de bajance hidrodindamicas.

5.1 ; Qué son los autédmatas celulares ?

La idea de autémata celular (AC) es tun vicja como las computadoras
electronicas digitales. Las primeras investigacioues fueron llevadns a cargo por
John von Neumannn (con una importante contribucién de Stanislav Ulam) prin-
cipios de los afios cincuenta.

La intencidn inicial de Von Neumann fue idear un sistema simple que se
reprodujera por si mismo a la manera de un organismo viviente (von Neumann,
1966). El autémata celular conocido como el juego de la vida, inventado en 1970
por John Horton Conway, Labién ticne un aspecto biolégico, como ¢l nombre
lo sugiere; células nacen, viven o mueren dependiendo de la densidad local de
poblacién.

En trabajos mds recientes sobre autématas eelulares han cambiado algunas
metas. Arreglos locales de celdas que interaetian entre si son vistas como modelos
potenciales de sistemas fisicos, que pueden ir desde copos de nieve y ferramagnetos
hasta galaxias, Tumbicn pucden ser utilizados para responder a algunas preguntas
de la ciencia de la computacion, sean éstas de tipo préictico: couo serin el organizar
una red de muchas computadoras que juteractiian una con otra o de tipo tedrico
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como calcular el limite ltimo del poder de una miquine computadera. Tal vez
lo més fascinate, es que un autémata celular puede ser visto como un universo
digital, por lo que es importante su mecanisimo por si mismo, aparte de la gran
utilidad que nos brinda utilizéndolos como modelos del mundo real.

El resurgimiento del interés por los autématas celulares estuvo marcado por
un taller que retomd el temn unos aftos atras en el Laboratorio Nacional de Los
Alamos, Las exposiciones (algunas 20 ponencias) him siclo publicadas en el Physica
D y en libros editados por Ia North-Holland Publishing Company. Casi todo
el material que ahi se encuentra reportado estd basado en los trabajos y en las
discusiones que se dieron en as reuniones de Los Alamos,

Primero tratemos de entender el concepto de autdmata. Intuitivamente una
red de autématus puede ser pensada como un conjunto de elementos que estdn
interaccionando entre si. Por motivos de shuplificacion, usaremos la matematica
en forma discreta tanto como podamos para este conjunto de eleinentos,

Empezemos con el tiempo, el que en lugar de ser estimado como una variable
real como lo es en fisica, serd considerado segmentado en vatios intervalos numera-
dos desde 1 hastu n. Las variables, que representan el estado del autémata, repre-
sentaclas por ¢l autémata son actunlizadas durante cada intervalo. Por lo tanto,
para oste sisteina ¢l tiempo es discreto yn que es representado por un niimero
entero

1=(0,1,2,3,...,n ......).

Por otro lado, la secuencia de evolucidn estd de acuerdo con la evolucién de las
unidades légicas que componen ¢l CPU de la computadora ya que recordemos
que en computacion el tiempo esta siempre discretizado en intervalos por el reloj
interno, el cual se encarga de coordinar el cambio de estados de las mencionadas
unidades lgicas.

La segunda operacion discreta consiste en remplazar las variables continuas
y las ecuaciones diferenciales por estados finitos. Por lo que, en resumen, podemos
ver que un autémata es un sistema completamente discreto tanto en el espacio,
como en el ticmpo y en los estados .

Mis formalimante en computacién, un automata estd definido por tres con-
juntos ( Weisbuch, 1991):

(1) L el conjunto de entradas i
(2) S, el conjunto de los estados internos s

(3) O, el conjunto de salidas o
y por dos funciones:

1. 5(i,0), la funcidn que cambiu estados , In cual se cucarga de mapear la entrada
y ¢l estado, al ticmpo t, al nuevo estaco al tiempo t+1,

2, O(s\i), la funcidn de salids, que se encarga de mapear la entrada y el estado
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al tiempo ¢ a la salida al tiewpo t+1.

Hacemos énfasis que esta es In definicion de un eutdmete . Haciendo una
burda analogia con la bivlogia, podemos compurarlo al minimo clemnento funcional
de un tejido viviente: una célula. Alora, lo que propimmente se denomina un
autdmata celular es un conjunto de un grin nimero de autdmetes distribuidos en
los nodos de una malla, lo curl corresponderfa, continuando con la analogia ante-
rior, al conjunto de células, es decir, al tejido. Historicamente ¢l priner autémata
celular propuesto por von Neumanun fue desurrollado en los nodos de una malla
bidimensional. La conexién ( por lo cual se Hana celular) de cada autémata estd
limitada a cierta vecindad constituida, usualmente, por los vecinos mas cercanos,
La estructura de la vecindad preserva la simetrin traslacional 3 rotacional de la
malla, Teéricamente, la malla es infinita perv en la prictica siempre tiene fron-
teras, las cuales pueden ser tomadas en cuenta durante la programacion.

Algunas propiedades caracterizan u un antémata colulir. La primera, co-
rresponde a o geometria del arreglo de las celdus, Para un modelo de erecimiento
de copos de nieve, un arreglo hidimensional hexagonal podriu ser apropiado. pero
en muchos casos se escoge una malla rectilines o incluso cuadradu. Arreglos de
tres o mds dimensiones son construidos en lu prictica pero ya no pueden ser visua-
fizados. No obstante sorpresivos decubrimientos se han hechio aun con el simple
arreglo unidimensional: una sola linca de celdas.

Segundo, dentro de v arreglo dado es necesario especificar la vecindad que
tiene cada celda, refiriéndonos con cllo a las sitios vecinos que interactiian con
nuestra celda de interés. Von Neumann, en su arreglo bidimensional rectungular,
tomé en cuenta los 4 vecinos mas cercanos pags fijar la vecindad de la celda, es
decir, los ubicados a] Norte, Sur, Este y Oeste. Este conjunto de celdas es ahora
denominado la vecindad de von Newmann. La veciudad que incluye aquellas 4
celdas, y ademés las 4 celdas que sc encuentran cu las disgonales adyacentes,
es llamada la vecindud de Moore. Olvimmente, lus veciududes se traslapsn y la
celda dada estd, simultineamente, incluida en las vecindades de muchas celdas
adyacentes. En algunos casos, la celda ceutral encargada de hacer los edlculos es
considerada un miembro de la vecindad.

El tercer factor, necesario para describir un autdmata celular, es el nimero
de estados por celda. Von Neumann encontrd una muestra gue se replicals por
si misma, contituida por celdas que tenian 29 estados pusibles; pero muchos
autématas son mucho mis simples. Cluramente, existe una amplia variedad de
reglas entre los autématas binarios, Eu aquellos que poseen solo dos estados por
celdn, éstos pueden ser representados como 1 o U, o verdadero o falso,

La primera fuente de variacion, en el universo de los autématas celulares, es
la existencin del enorme niimero de posibles reglas pava detenninar el estado futuro
de una celda, basado en la configuracion presente de su vecindad, Si & es el niimero
de cstados por celdn y 1 ol nimero de celdus incuidas en ln vecindad, entonces
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todas las posibles reglas son: k*" . De este inodo, para un antomata binario con
vecindades de Von Neumann (donde n = 4) existen 65,000 reglas posibles; con la
vecindad de Moore (es decir, donde n = 8 ) existen 1077, Solumente una fraceién
insignificunte de tocas ellas ha sido examinadic hasta ¢l momento.

5.2 Modelos de AC para Fluidos

Como ya s¢ ha mencionado, los automatas pueden servir para simular una
enorme varicdad de fendimenos, tanto bioldgicos como fisicos. Sin embargo, una
de las ramas que mds se ha desarrollado en estos dltimos afos, por los éxitos
obtenidos, es sin duda la simulacién de la dindmica de fluidos,

La dindmica de fluidos, incluso hoy en dia, contiene incdgnitas que no se han
resuelto, Por cjemplo, el fenidmeno de la turbulencia ha sido y sigue siendo uno de
los mas antiguos misterios de la fisica clisica. A pesar de cllo, desde la mitad de
este siglo se han hiecho enormes progresos tanto a nivel tedrico como experimental
encaminados a entender los fendmenos de los fluidos complejos. En particular,
una perspectiva muy importante ha surgido desde 1985 (para computadoras en
paralelo) en dindmica de fluidos, basada en los métodos de AC: la hidrodindmica
de gases en redes (lattice gas hydrodynamics). Dos laboratorios en Francia (el
Observatorio de la Universidad de Niza y la Escucla Normal Superior de Paris)
y uno en los Estados Unidus (El Centro de Estudios No-lineales de Los Alamos)
son los pioneros en estas investigaciones, las cuales han atraido ¢l interés y los
esfuerzos de colaboracién de un sinmimero de grupos en Jos USA y Europa.

E! desarrollo de la hidrodindmica de gases en redes ha sido técnicamente
conectado con los autdmatas celulares, pero cono ya se ha sefialado, un gas en
red ya no deberia ser mencionado como un autémata celular. En muchos casos,
los gases en redes han llegado a ser un campo por si mismo, teniendo fuertes
conexiones con la teorin cinética, algoritmos, computadoras y supercomputadoras
y mdquinas fabricadas especinlimentes purn desurrollar estus téenicas,

Pero profundizemos un poco mis en lo que denominamos un gas en red . En
la construccién del modelo del gas en red, se introduce una tayor simplificacién
{conveniente a nivel computacional) haciendo tanto el espacio discreto (particulas
de la malla) el tiempo, la velocidad y la masa. Cada nodo de la malla se comportard
como un procesador Booleano, actualizado a eada paso en el tiempo de acuerdo a
las reglas que conectan nlos noclos vecinos cercanos, cuyas reglas pueden satisfacer
lus leyes de conservacién {masa i.e. mimero de puticulas, momento y energin).

Un modelo de malla cuadrada bidimensional, primeramente fue propuesto
por Hardy, de Pazzis y Pomeau {(HPP) & mediados de los setentas, euando investi-
gaban el problema ergodico, y fué retomado 10 atios despuis parn fas siuulnciones
hidrodindmicas. Consideremos una malls eundrada plana donde eadn nodo tiene
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un estado definido por 4 bits, palabra que representa la presencia o ansencia de
particulas con velocidad discretas (1 existe una particula con velocicad unitaria; 0
no hay particula). Cada una de las 4 lineas coneetan los nodos con sus 4 vecinus, de
moedo que cada nodo tiene 2 posibles configuracivnes de entrada, asi como muchas
posibles configuraciones de salida. Esto hace que existan 16 posibles reglas, y solo
un nimero limitado de ellas son coherentes con los principios de conservacion, Un
principio de exclusion es introducido: dos particulas con la misma velocidad C;
no pueden ocupar simultdneamente la misma posicion o sitio. Claramente la regla
de colisiones puede ser construida de modo que satisfaga lus leyes de conservacion,
i.c. el nimero de particulas y ¢l momento (Hardy et al. 1976).

Por razones de simetrias, que se verin en la scecion 3, la malla cuadrada no es
apropiada para la simulacion hidrodiniamica. Las otras dos mallas regulares son Ia
triangular y I hexagonal. Frish, Hasslacher y Pomeau (FHP) propusieron usar una
malla triangular con simetria hexagonal), debido a que tiene la suficicite simetria
que nos asegura los requerimientos de isotropia de las ecuaciones macroscopicas
de la mecénica de fluidos. Cada nodo tiene unu vecindad regular hexagonal, de
modo que el estado de un nodo esta dado por G bit; ¥ el nimero de configuaciones
asociadas a los nodos es de 2, las cuales ofrecen 64 reglas posibles. Las restriceiones
que [imitan este ndmeio sou las leyes de conservacion (Frish et al., 1986) .

5.3 Modelo de 9 velocidades (8V)

El modelo de 9V es el més simple de los gases en redes para ef cual puede
definirse la temperatura, y por lo tanto para la consideracion de efectos térmicos en
la simulacién del comportamiento de un fluido (Chen et al., 1989). Como servira
de base para crear ¢l modelo que posteriormente usaremos en la simulacién, lo
describiremos con detalle. En este caso tenemos un plano (espacio bidimensional)
discreto, hecho que representamos como una cuadricula ( figura 5.4), Cadn celda de
esta cuadricula o malla represents un autémata y el conjunto de todas las celdas
representa el autémata celular. Cada automata tiene un estado representado por
la letra ¢ij, equivalente a las siguientes notaciones :

g,=o(r=iy=j)=0o(z.y)=or).

Matemdticamente, o{r) es simplemente un uimero entero con la carac-
teristica que lo expresamos en base dos, ya que esti compuesto de 0y 1 que
es justamente el modo como operan lus unidades logicas de la miquina. Para el
moadelo de 9V, el estado esta daclo por el signiente ntunero binario :

8
olr t) = Su(rt)- 2%,

k=0
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Fig. 5.1. Representacion del espucio discreto de un
nutématu ~elular bidimensional

siendo S una variable boleana que toma los valores de 0y 1 para los valores de

k=0,1,2,8

Ceométricamente, podemos representur este miwero (ie el estado del
autémata) como una torre de 9 pisos figurin 5.2) colocadn en la posicién r, donde
cada piso puede estar prendido (1} o apagado {0} :

Fig. 5.2. Representacion geométrica de un autémata celular
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Pero lo wis importante para ¢l modelo, es el significado fisico que le demos
a este nimero binario o lo que es lo mismo a los pisos de esta torre. Antes de ello
definnmos los siguiente vectores nuxiliar:

_ Jsin(®F)uy +cos (F)uz, a=0.7;
e, =
0, a=8§,

(donde uy y up representan los vectores unitarios a lo largo del eje Xy Y respec-
tivamente), los cuales nos informan de las posibles divecciones en las que pueden
moverse las particulas, Por otra parte, son las S las variables que nos informan
acerca de la existencin de particulas con movimiento en determinadas direcciones
ono. En efecto: Siendo las posibles magnitudes de lu velocidad ey

0, sik=§
=41 sik=0,2
2, sik=13,
En este modelo tenemos que:
1) El conjunto de entradas ol tiempo t cs:

I=V=0(r+e) slendo k =0,1,..8,

cuya representacién geométrica s¢ muestra en la figura 5.3:

L gorhat)
A

7 V
/ g %

Fig. 5.3. Vecindad de un sutomata celnlar bidimensional de 9V

Se selecionan arbitrariamente los 8 autSmatas nuis cercanos incluyendo el
sitio central por ser la vecindad mis sencilla por su simwetria espacinl,

2) El conjunto de entredas mternas:
§=1{0,1,2,3,.,511}.
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3) El conjunto de salidas:
0= {o(r,t1 +1)}.

La funcidn de actualizacién del modelo de 9V es :
a(r,t+1) = S(a(r, t) € V).

Fisicamente, S representa la funcién que translada las particulas, especifica-
mente es :
a(r,t+1)=ofr—ext) para k=0,.,8

Nos percatamos que esta regla de actunlizacion es local, es decir, da sola-
mente la evolucién de un autémata. El conjunto total de autématas (i.e el
autémata celular) lo podemos representar como una matriz de n filas por n
reglones :

Uu(t) 012(” Uln(t)

Q(l): 071:(') ‘721:“) ’721:“)

an;(t) an;(t) '-: amll(t)

Al igual que para un sutémata, podemos efectuar la actualizacion de todos
los autématus de una forma global; para ello aplicamos la funcion T a la
matriz Q(t), donde T viene siendo la traslacién de to-lns las particulas de la
malla en un intervalo de tiempo At = 1, por lo que :

2t +1) = TR

Es claro que la dindmica de un gas donde sus particulas solamente se
trasladan, es muy pobre. Sin embargo, la podemos hacer més cercana a la
realidad implementando otras reglas de actualizacidn gue toman en cucnta :

(i) Las colisiones y dispersion de las particules. Designaremos a C como un
operador que tiene la funcion de que las particulas del sistema cumplan las
leyes de conservacién més fundamentales de la fisica: la de la energia, la del
momento y la del ndmero de particulas.

(ii) Los choques de las particulss con las fronteras. Sea O un operador que tiene
Ia funcién de regir la interaccion de Ins particulas con cualquier obtdculo
sélido.

(ili) La accidén de un campo de fucrza esterna. Denotamos a F como el operador
que tiene la funcion de simular cualquier agente externo que perturbe el
gas, siendo un caso particular pere sumamente importante la interaccion
gravitacional sobre el gas.

‘Todos estos operadores los explicaremos de forma mns detallada en el
préximo capitulo, donde se expondri el modelo que proponemos. Resumiendo,
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la evolucién temporal del sistemn puede expresarse simbélicamente, a nivel global,
de la siguiente forma:

QAt+1)=Fo0oCoT[R(t)].

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

6.4 Propiedades de equilibrio

Ei nimero de particulas que pucde tener el gas depende del tamafio de la
malla y ésta, en Gltima instancia, de la mernoria del computador. Para calcular
¢l niimero maximo de particulas que puede contener una malla cuadrada se usa la
siguiente expresion:

Numero marimo = 9 L*

donde 9 es el niimero miximo de particulas con distinta velocidad que pucden estar
en un sitio, mientras que L? representa el ntimero total le sitios de la malla. Por
ejemplo, si tienc un lado L = 500, entonces el gas podifa tener hasta 2,250,000
particulas !l, Como ¢l sistema puede contar con un niimero grande de particulas,
efectunmos el andilisis fisico desde el punto de vistu de la mecdnica estadisti¢a, la
cual dedica sus métodos a encontrar como se distribuye la energia (y la velocidad)
de las N particulas que constituyen el sistema fisico. Suponiendo para esto que
los distintos estados de la energin (asi conio sus velocidades) son accesibles a
cualquiera de Jas particulas del sistemia. Nuestro sistema debe satisfacer, en todo
instante a semejanza de la mécanica clisica, dos principios bésicos de conservacién:

8
La conservacién del mimero de particulas: N = Y- Ny
k=0

8
Conservacion de la energia total del sistema: E = Y, ¢, Ny

k=0
donde E es ln cnergin totul del sistema, N ¢l nimero total de particulas y Ny el
ntmero total de particulas moviéndose en la dircccidn k al tiempo respectivo t,
Por otro lado ¢ representa la energin de la particula moviéndose en la direceidn

Tomesmos la cantidades n = N/L?, niunero promedio de ocupacién por sitio,
e = E/L? I encrgin promedio por sitio y ny = Np/L? In funcién de distribucién,
que nos informa del ntimero promediv de particulas moviéndose en la direccién &
por sitio. Por lo gue las leyes anteriores se transforman en:

3
n= E""' (5.1)
k=0
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8
e= Zék"k' (5.2)
k=0

Efectuaremos un pequeiio paréntesis con el fin de deducir la expresién de la densi-
dad de entropin para un autémata celular de 9V, usando cl principio fundamental
del conteo.

Y

Fig. 5.4 Visualizacién del autémata celular usando
tres dimensiones

En este caso, diremos que una particula sc encuentra en el estado k si dicha
particula tiene la velocidad vi. Notemos, ademds, que por tener 9 velocidades
contamos solamente con 9 estados, De la figura 5.4 podemos ver que el nimero
total de cajas {o sitios) que pueden tener la velocidad vy es A = L3, Nos pregun-
tamos por las formas diferentes en que podemos colocar Ny particulas que tienen
velocidad v (i.e que estan en el estado 0), en A sitios.

(A) “4-1 .. (A-[Ny-1}),
Nimero de modos Nimero de mados Nimero de modos
de escojer la de escojer la de escojer la
17 partfcula 248 particula Ng' particula

Por lo que el nimero de forinas diferentes distinguibles en que podemos colocar
Np particulas en el cstado 0 es @ A!/(A - Ny)! Llamemos ay,az,..,ay, a lns
Np particulas escojidas y notemos que podemtos tomatlas cn cunlquiera de los Ny!
ardenes, es decir, todas las posibles pesutaciones de un conjunto de Ny particulas,
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Una particién esta determinacds solamente por el niunero y la designacion
de las particulas que se encuentran en cada estado, y no por ¢l orden en que
fueron colocadas alli. En consecuencia, para obtener ¢l ntmero total de modos
distinguibles diferentes en que podemos escoger las Ny particulas para que ocupen
el estado 0 utilizamos : A!1/Ny!(4 ~ Np)! Notemos que cada estado & tiene el
mismo nimero total de sitios, es decir 4, Por lo tanto, Ia deduccion anterior es
andloga para cualquier estado k. En resumen el mimero total de formas diferentes
de colocar Ny particulas en cl estndo k es :

Al
ATV AL

Podemos ver, por otro lado, que aqui el Principio de Exclusidn estd reflejado en
la expresién:
N < A,

que facilmente podemos observar de la figura anterior.

Finalmente, el nimero totnl de formas diferentes distinguibles de obtener las
particiones Ny, Nj, .., Ng se obtiene multiplicando las 9 expresiones correspondien-

te a cada estado :
H(NL (A - No)‘)

A continuacion suponentos que la probabilidad de obtener esn particién es propor-
cional a I'. Usando la definicién de la entropia adimensional, con el objeto de no
operar con la constante de Boltzmann k tenemos:

S= Ml
Y desarrollando, obtenemos:
5=)" [mA! —in [Nk!(A—NL-)!]].
Usando la aproximacion de Stitling Inz! = 2 Inz - = para  >> 1 tenemos que :
CED [AInA— Nyl Ny = (A= Ny)in(A - Nk)].
Definimnos ahora la densidad de pam'c.ulas que se encuentran en el estado k como:
ng = Ni/A. Observemos que las ng no son mas que las funciones de distribucién,

de modo que de la definicién anterior despejando N ( N = ng A ) y substituyendo
en la expresion anterior de la entropin obtenemos :

[
S= —AZ [rq-[n(nk) F(1=ugHn(l - n;-)].

k=t
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Por dltimo definiendo la entropia por sitio s = S/A, la ccuncién previa se convierte
en (5.3)

8
s=—Z[uklu(u;)+(1—n;_.)ln(l—m-)]. (5.3)

k=0

Retomando el tema de las propiedades de equilibrio, sabemos que de todas las
particiones {14} existe una que es la mils probuble dada s condiciones fisicas del
sistema de particulas. Cunndo se alcanza esta distribucidn, se dice que el sistema
se encuentra en equilibrio estadistico. En efecto el problema clave de la mecdnica
estadistica es hallar la particion més probable (o ley de distribucién ) de un sistema
aislado dada su composicion.

Al alcanzarse el Equilibrio estadistico la entropia se vuelve maxima. Por lo
que, para encontrar la ley de distribucién, debemos de maximizar la entropia s
utilizando las condiciones subsidiarias (5.1) y (5.2).

Usando la téenica de los multiplicadores de Lagrage, tenemos que la nueva
funcién extendida o' a-maximizar es :

]

s = s+u[n - an] +ﬂ[c":§fk"k].

k=0

La condicion de maximo es §s' = 0. Como ¢l operador diferencial § es lineal, nos
permite desarrollar la expresion previa en:

8 ] 8
83! = — Z [611“11(%) — bngln(l - nk)] -a z by — 3 chbuk.
k=0 k=0 A=u

Tomando en cuenta que n,e asi como a y B son constuntes y factorizando el
término comun ény resulta la siguiente expresion:

8
o Tig )
8s' = kg“[u+ﬂeg+ln(——~l_nk)J IS

Como pedimos 8s' = 0 para cualquicr viniacion ony cutonces:
ng
o+ Bep+in|l——]=0
1—ny

Resultando la siguientes distribuciones de equilibrio para el automata celulu;

1

Rl prY Pty o

{5.4)
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Observemos que Ja distribucion de velocidades en el autdmata de 9V se comporta
como una distribucion de Fermi-Dirac. Notemos que esta distribucidn de equili-
brio que tienen las purticulas def luttice gas es una consecuencia de la naturaleza
finita del espectro dv energias y del prineipio de exclusidu inherente sl modelo, lo
cual pudiera parecernos ravo y fisicamente inaceptable a primera vista si fo que
pretendemos simular es un gus real ya que como bien sabemos las particulas que
componen a este tipo de gas obedecen en el estado de equilibiio la distribucién
de Maxwell-Boltzmann. Sin embargo bajos ciertas rostricciones, como son a bajas
densidades y a bajas encrgias cl lnttice gas se comporta como un fluido normal,
¥ es por csta razén que en los ultimos aitos a habido un interés creciente en el
estudio de fa mecanica de fluidos usaundo este tipo de modelos (Frish et. al., 1986;
d’ Humicres et. al., 1986; Chen et. al.,1089). Esto xiltimo también cuenta con
ciertas bases fisicas solidas ya que la distribucion de Maxwell-Boltzmann es una
caso limite de la distribucién de Dirae justamente cuando se dan las restricciones
anteriormente mencionadas.

Nos falta, a continuacién, hallar Jos valores de los pardmetios a y 3, los cuales
estdn asociados a ciertos parametros termodinidmicos. Para ello, substituimos (5.4)
en (5.3} obteniendo la siguiente entropin de equilibrio:

3
a=an+ﬂc—ZIu(l——nk)‘ (58.5)
k=0

Pero de Ja temodindmica tenemos que una de las espresiones que nos da a entropin
cs la ecuacidn de Euler:

_U PV N
S=xtT T

Dividiendo toda [a expresion entre ¢l volumen V y reordenando los términos,
obtenemos que la densidad de entropia termodindinica es :

P

[ =
7

1
T)n + (T)e+

s=—( (5.6)

Comparando las expresiones (5.5) y {5.6) tenemos que :

a=- (%) (5.7

p= (%) (538)

8
Ziu(l - = ; (5.9)



Por lo que la a ley de distribucién queda:
——
14erp [(,"-r)[—p + Ek]]

nl =

(5.10)

Ahora nos enfocaremos a encoutrar las propiedades termodindmicas (Salcido
& Retchman, 1991), tales como P, T\ i, a partir de las funciones de distribuciones
de equilibrio 1. Reacomodando la expresién (5.10) obtenemos:

TSN .
== +ln[1_“J. (5.11)

Tomemos (5.11) para k = 1 y & = 2, generando un sistema de dos ecunciones
i

que resolvemos por igualacion, siendo el témmino cowin p/T. Realizando esta

operacion resulta que :

N 1-\| _&—¢
o[(r2) ()] 7

Pero sabemos que €3 — €; = 1/2 resultando la siguiente expresién para la tempe-

ratura: % —al [(1 Tnl) (1 ,_,:7)]' (5.12)

Para obtener y substituimos (5.12) en el miembro derecho de la ecuacion (5.11)

parak=1:
2
U ny 1-ny
==1n .
T l-m ng

Por ultimo, la presion P resulta de despejar la ecuacién (5.9):

8
P=T21n(l—nk).

=0
Todas las otras propiedades termodindmicas, como podrian ser et calor esperifico

por ejemplo, pueden ser encontradas a partir de las distribuciones de equilibrio
correspondiente.

5.5 Hidrodinamica discreta

En esta seccidn expondremos brevemente In hidrodindmica de un gas en red.
Tomemos el campo boleano Si{r,t), ¢l enal representa el wimero de particulas
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en el sitio r al tiempo t, con velocidad v;. Las reglas del autémata pueden ser
escritas como:

Selr 4+ vi 1) ~ S(ryt} = Qg (5.13)
donde 4 denota la razén de canbio en el tiempo del niunero de particulas debido
a las colisiones, mientras que las correspondientes rapideces [v} toman los valores
de 0, 1, V2. La formulacién explicita de Q4 no seré necesain en lo que sigue. De
la ecuacidn (5.13} obtenemos la ecuacion cinética para Si,

Q§£ - Yi Vsk = Qk' (5v14]

o .

Las magnitudes fundamentales que se conservan en una colision cldstica son, en
primer lugar la masa m de una molécula, también se conservan cada una de las
componentes de la cantidad de movitniento total de lns moléeulas que chocan. Fi-
nalmente, suponiendo que las energilas internas de todas las moléculas permanecen
jnvariables en las colisiones, la eneigin cinética total de las moléculas que chocan
también se conserva Reif, 1968). Paru ello requerimos que Ins reglas de colisiones
cumplan las siguientes relaciones,

L
Y =0, {5.15)
k=0
8
Z vl =0. (5.16)
L=u
8 1 .
Y. st =0, (5.17)
k=0~

Tomemos 5(+) = [Si(r), a = 0,1,..,,7,8] como el emsamble del campo holeano
Sk, ¥ tomemos P{S(+)) como ln prababilidad del ensamble. Definimos el ensamble
promedio como }a funcién de distribucion ny:

ny=< S >=Y" 8 P(S(). {5.18)

5t

Es claro que la densidud macrocopica del munero de particulas u del moento nv,
y la energia interna nz se expresa como,

3
n= Zn‘. (3.19)
k=0
"
£ = E(uu.. {5.20)
k=l



8
nv = Z Vi (5.21)
k=0

Si tomamos la ecuacién 5.14 y aplicamos la definicién 5.18 obtenemos la siguiente
relacién para el ensamble promedio ny,

% -V \"m. = QA-. (5.?.2)
o
Las propiedades que caracterizan a cada particula de un gas en red con tempe-
ratura son la masn m (cuyo valor es 1 en el modelo), ln cantidad de movimiento
mvy y la energin ¢ = %(vk — v}, siendo v la velocidad medin del sistema de
particulas. Si multiplicamos ambos lados de la ecuacién 5,22 por la masa m, y
luego sumamos sobre el indice k, obtenemos:

ZQ‘:,')I—:+ZV,(-V:'L- =Zﬂ"'
k k k

Notese que el laclo derecho de la ecuacion anterior debido a 5.15 se anula mientras
que el miembro izquierdo se puede reeseribir,

2+ S o

k

Por 1ltimo, observemos que las cantidades entre corchetes pueden ser sustitnidas
usando las relaciones 9.19 y 5.18. obteniendo asi la eenacidn de continuidad de la
hidrodindmica.

%% +V.nv =0 (5.23
De forma andloga podemos multiplicar la eeniwion 5.22 por las otras propiedaces
como son el momento o la energia de cada particuls obteuiendo las restantes
ecuaciones que gobiernan la hidiodindmica (Retchman, Saleido y Bagnoli, 1990),

1] N
ra(5+v\")vk =-V-P, (5.24)
(—7-((,)':—5)+V-(115v+qj+13:Vv=0, (5.25)

P es el tensor de esfuerso definido como,

Pay= Y wley = rhlen = oy
!

= Wb = Nttty (5.26),
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Tab = 3 nxca{ex)ack{erds
[
es el tensor de flujo de momento {no olvidemos que v = crek ). BEn 525 q es el
vector de flujo de calor, definido como, ’

1
Ga = an,‘,(”'; - U)z(”k - v)a-
T 2

En seguida, se hacen unos breves comentarios acerca del tensor de esfuerzo 15,
en los modelos de los autématas celulares. El modelo HPP, el cual es el més
simple, posec propiedades notables como son un equilibrio termodindmico local, y
el surgimiento de una escala de separacién, es decir, Ia escala tipica del movimiento
colectivo L es mucho mayor que e} camino libre medio &, : L >> 1. El modelo
HPP tiene todos los elementos correctos excepto uno: isotropia bajo el grupo de
rotaciones de Ia red. Lo que provoea que la macrodindmica a la que dé origen
tiene una forma no {isica , lo cual es poco util para simular Aujos bidimensionales.
El tensor de flujo de momento 7, debe reducirse a un escalar por isotropia, lo
cunl resulta imposible para un red cuadrada. En dos dimensiones, la vecindad que
tiene los requerimientos minimos de simetria es la vecindad hexagonal del modelo

FHP.

Suponiendo que una distribucion arbitriria ng se puede expander en una
serie infinita alrededor de la distribucion de cquilibrio (expansion de Chapman-
Enskong), y considerando ademds que la velocidad colectiva v, de lns particulas
es mucho menor que las velocidades de las particulas vi, el lado derecho de la
ecuacion 3-20 se transforma cn una expresion en la cual uno de sus ténminos es
un tensor de cuarto orden {Chen, 1989). No todos los autdatas celulares tienen
asocindos tensores isotropicos de cuarto orden, Tales tensores no cxisten para el
modelo HPP, lo cual hace que ¢l tensor esfucrzo no sea isotrdpico, y que en este
modelo no sea posible observar efectos hidrodindmicos. Para modelos con mayor
nimero de velocidades el tensor de cuarto orden si puede ser isotropico, cono es
el caso del modelo FHP.

En ol modelo de 9V, en el caso mils general, el tensor de flujo de momento
no es isotropico lo cual produce que Ia presion efectiva de este modelo tenga la
forma siguiente,

P=ne—pnet,
donde p; = {1-3¢)/4s (Chen, 1988). Vemos que ln presion depende de la velocidad
macroscdpica del fluido. Esta dependencia puede cousar oscilaciones no fisicas en
los gases en redes (Dalhburg, Montgomery y Doolen. 1987).  Sin embargo, es
interesante notar gue cnando £ = 1/3, el término no fisico se anula fo cual muestra
que para ese valor de b energia interna, of ternino ¢ desapatece del modelo. Bajo
condiciones especitles, cuando n < 3, la energia 2 tieue uu valor minimo cerca de

ESTA IS NG orse
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n=2 y cerca de este punto £ varfa lentamente. Esto nos hace recobrar la isotropfa
del tensor de esfuerzo (Clien, 1989).

Como hemos podido mostrar hasta ahora, esta nueva drea de la simulacién de
fluidos ha cobrado gran. desarrollo, pese a que también se han encontrado proble-
mas tedricos de envergadura que tendrin que ser resueltos en un future. Pero por
otro lado, los logros también han sido sorpretidentes ya que se han podido obtener
resultados de manera sencilla sin pasur por los pesados céleulos numéricos que
muchas veces involucra el resolver los problemas de dindmica de fluidos. Motivados
por esto dimos el paso siguiente, es decir, tratar e generar un nuevo modelo usando
gases en redes para simular la dispersién de contaminantes. Esta nueva alternativa
para resolver problemas de contaminacion serd el tema del siguiente capitulo.
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6

UN MODELO ALTERNATIVO PARA DISPERSION DE CONTAMINANTES

En la actualidad, la contaniiuncién atmosfévicn es un problema que ocupa
la atencién mundial. México no es ln excepeidn de lo que sucede internucional-
mente: sus principales ciudades ¥ zonas industriales (que en los casos mds criticos
conforman un todo geogrifico), vegistran una alta y peligrasn contaminacion del
aire.

Por ello resulta incuestionable la importancin que poseen lns investigaciones
sobre los fendmenos de transporte, dispersion ¥ transformacion quimica de con-
taminantes en la atmésfera. Numerosos investigadores han dedicados grandes
esfuerzos al estudio de cstos fendmenos utilizando diferentes enfoques y téenicas
de modelacién, simulacion y experimentacion.

A pesar de esto, la mayorin de los modelos utilizados actualmente para la
regulacion y control de la calidad del uire en México. ¥ en otros paises, se basan
en una grin cantidad de hipétesis que sobresimplifican los diferentes procesos
dindmicos, térmicos y quimicos que ocurren en la atmsf Asi. por cjemplo.
como ya se hizo mencién en el segundo capitnko, li clevacion de una pluma se
describe usando algunas férmulas empiricas o semienmpiricas cuyos fundamentos
fisicos no son del todo claro; para la dispersion hotizontal y vertical de Ia pluma
se consideran modelos Gaussianos que describen este proceso de unn minera com-
pletamente desacoplada de la dindmica de la clevicidn y del transporte u lo largo
de Ja direccion del viento; los cfectos de Ins complejidades del terreno y de otros
obstdculos fijos son introducidos de manern mny forzada y, en ocasiones, un tanto
simplista (Zanetti, 1990).

La direccion que han tomado las investigaciones v las limitaciones de sus
métodos, mencionados en el parrafo anterior, tiene su justificacion, en gque of trans-
porte atmosférico y la dispersion del aive contaminado son feudmenos situados en
el reino de la turbulencia, In tama muts interesante, pero oosu vez nienos entendida
de la mecdnica de fluidos. El comportamicuto macroctpico del movimiento del
fluido es descrito por la ecuncioues de Nuvier-Stokes(NS). las cunles forman un
sistema acoplado y no lineal de eenaciones diferencinles pareiales. Para pequetias
velocidades, las cenaciones de NS pueden ser lincalizadis v aesuellas sin wachas
dificultades, analiticmuente, siempre que las fronteras olidas involneradas sean
simples; de otra forma se opera numéricmmente. Sin cbargo. si las velocidades del
fluido son grandes aparece la inestabilicad, ¥ fos métodos analiticos ya no pueden
ser usados. Adin asf, los wétodos muncétivos son dificibes de usar 3 seruieren de
sistemas de computo muy grandes en cnanto n iy capaeidades de memorin ¥ de
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rapidez de cileulo; por ello results muy costosa la utilizacién de este enfoque para
el estudio de estos fenémenos. Introducimos agui la propuesta de modelar los
fenomenos de transporte y dispesion de contamivantes nando la téenica de los
autématas celulares, debido a que estos wodelos. pese n que también requieren
de sistemas de computo ripido y con grin cupacicid de memoria, no implican el
uso de téenicas numéricas de soliucion de ccuacioues diferenciales. En efecto, como
se verd mas adelante, todas las leyes fisicas fundutnentales que rigen el modelo,
tales como la conservacion de la masa. momento ¥ euergin, se introducen a vivel
microscdpico.

6.1 Definicién e Implementacién de} Modelo .

En la metodologia de la modelucion de determinado sistema o fendmeno
{isico, primero es neceasario extracr los clementos mas importantes que rigen s
evolucion. Siguiendo este camine extraigamos los elementos mds representativos
que participan en el complejo fenémeno de ln dispersion de contaminantes, Por un
lado, tenemos un gas, la atmosfera { cu realidad su composicidn es mis compleja,
como Jo hemos mencionado en los primeros capitulos, sin emburgo el objetivo es
sitnplificar el problema al mdximo), cuya dindmica parece cadtica, a primera vista;
no obstante para determinadas condicioues atmosféricas se tienen comportamien-
tos regulares que han sido estudiados por lu metcorologia.

Por otro lado, tenemos otro gas, que Bamaremos contaminante, de densidad
por lo general distinta & la densidad atmosférica, de temperatura bastante mis
alta y cuya velacidad con la cual viene inyectado verticalmente a la atmosfera es
grande,

Tenemos el problema reducido a un gas contaminante generado por una
fuente puntual (la chimenca), ¢l cual se dispersa dentro de otro gas (¢l atmosférico)
cuya dindmica estd regida por las leyes de lu meteorologia, bujo condiciones de un
campo externo (campo gravitacional), y bajo condiciones de frontera que pueden
ser tan irregulares como lo puede ser ln geometria del terreno que se encuientra
atrededor de la chimenea.

Todo estos element os se pucden simular en forma “relativamente™ faci! ere-
ando un modelo de un gas cn red. En este capitulo proponemos un modelo radical-
mente diferente para simular la dindimica del transporte y Ta dispersion atumosférica
de contaminantes sobre terrenos complejos. El modelo consiste en e automata
bidimensional con estados e 18 bits que simnli €] comportamicnra de wn gas con
2 especies quimicas no-reactivas bajo la aceion de un campo de fuerza externo,

El fluido que se modeld oy muy similar al del modelo de 9V; sin embargo,
como iremos viendo mis adelante Jas nuevas variantes agtegidis, como por ejemplo
cl tener dos especies quitnicas, lo hneen esenctabineate diferente o interesante,
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Consideremos una reticula bidimensional cuadrada L, con N X N sitios y la.
siguiente coleccién de vectores:

e = {sm("")ul +cos (P uzs a=0.T
0, a=§
En este modelo, el estado o en el sitio r al tiempo t estd dado por la pareja de 2
nimeros entetos S y E en sitema binario. Por lo que tenemos que ¢
o(rt)= (s(rjt)lE(rlt))l
donde e

v
Strt) =) Silr,t)- 2%,

k=0

]
E(r,t)= Z Eir 1) 2.
k=0
Siendo Syt y E} variables boleanas que toman los valores de 0y 1 parak = 0.1,2..8.
La representacion geométrica de estos dos mimeros se puede visualizar. como una
torre donde cada piso tiene 2 habitaciones (ver figura 6.1).

Fig. G.1. Representacién geométrica del estado o{r,t)
en el modelo propuesto,

4 Qué interpretacion fisica le dimos @ estos dos nimeros? La interpretacion
usada en este modelo'es ln siguiente :

1, En el sitio r eziste una purticale que se mueve
S en la direccion ey con ropule: 4.
=

0, En el sitio v, no existe une particuls que se mueve
en la direccidn ey,.
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1, 8iSi =1y la pariicrla es contuminanie.

Ey=¢0, $i8;=1yla particula no es contuminante
6 S =0.

direceiin

LR 1 ]

?:]- 0{o

AN 1]o

[R5 oo

lJb ] {

s t]o

EE Y [ 0

===== fartevla confamnanie

T 0| — frhicvlo no confammante
ot 1] QO  FRueula en reposo
I

Su Ex

Fig. 6.2. Visualizacion (a) gemétrica y (b) fisica del estaclo o,

siendo las posibles magnitudes de la velocidad ¢ ¢

0, sik=8§
cp=11_ sik=0,246
2, sikh=13,5T.

Estn interpretacion de las variables Sy y Ey implican lo siguiente:

(a) El sistema esta formado por dos tipos de particula. S nos dice si existe o no
particulas en el sitio r y, si existe, Ey se encarga de decirnos de que tipo es:
contaminante & no, Una de estas dos especics representa el nire atmosférico;
1 otra. el gas formado por los contmmninantes (er figura 6.2).

{b) Las particulas de cualquicia de las especies puede moverse solamente a lo
largo de las direcciones definidas por los veetores ey, con b = 0,1....7 o
encontrar-e en reposo (es decir movicndose en la direceion eg).

(¢} En cada sitio r de Ja reticula pueden encontrarse hasta 9 particulas de las 2
especics, movicndose en direceiones ek diferentes. En cualquicer sitio r de la
reticula solo es posible encontrar nna y solo una particula sin distincion de
I especie. movicndose en una direceion ey dada { Prineipio de Exclusion).
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(d) A partir de un sitio r de la reticula, una particula solamente puede alcanzar
uno de los 8 sitios que constituyen los primeros y segundos vecinos del sitio
r 0 permanecer en reposo en dicho sitio.

La evolucion temporal del sistema, al igual que en el modelo de 9V, se
implementa en términos de un conjunto de reglas de actualizacién, que definen la
dindmica del modelo. A nivel global, el conjunto de todos los autématas indivi-
duales se representa mateméticamente por la matriz Q.

Lo que denominamos la evolucidn del autémata celular al tiempo ¢ +1 es el
resultado de la transformacién de la matriz Q{#) por un conjunto de operadores
determinados por la fisica del problema :

Nt +1)=FoOoCoT[)].
A continuacién, vamos a hablar cou mds detalle de cémo funcionan y cémo se
implementan cada uno de estos operadores,

El operador de Traslacidn T. Este operador se encarga de que en un intervalo
de tiempo §t = 1 todas las particulas de la malla se trasladen al sitio cortespon-
diente indicado por la velocidad de cada una de estas particulas. Al igual que en
el modelo de 9V, a nivel de un autdmata la regla de actunlizacion viene dada por:

a{t + 1) = o{r — vy, 1),
més detalladamente
a(t +1)=o(S(r - vy, t),E(r — vy.1)).

Para toda k = 0,1,..,8 y todo sitio r que pertenczea a ln malla. Donde vk no es
mas que la velocidad de las particulas dada por:

Vi = ek,

De forma semejante al modelo de 9V, a nivel global. ¢l conjunto de todos los
autématas se puede ver como una matriz muy particular, yi que eada elemento
de la misma estd constituido por una pareja de muneros binarios. Esta matriz
denotada (1) tiene como elementos los e{r,t). De aqui que la evolucién mas
simple estaria dada por la translacién de las particulns :

Qt +1)=T[1)].

El operador de colisidn C. Las particulas de un gas, adeinis de mover e, pueden
chocar unas con otras y dispersar sus direcciones de movimiento durante Ius coli-
siones, Estas interacciones se traducen en ¢l comportamiento miacroscopico de un
gas con cfecto de viscosidad y difusion. Para introducir estos elementos en nuestro
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modelo es necesario ineluir en su dindimica reglas de actualizacion que representen
de manera fisicamente razonable a as colisiones entre lus particulas. Esto significa
que estas reglas deberan obedecer los principios de conservacion: del nimero de
particulas de cada especie, del momento y de ta energia. En el modelo, el operador
C a nivel local (es decir a nivel de un autémata) debe substituir el estado o{r,)
por otro estado o{r,? + 1) de tal manera que queden garantizados los principios
de conservacion mencionados, es decir, de manera que satisfagan las siguientes
relaciones @

(3) Conmservacidn del ndmero de particulus
8 8
YoSurt+1)=Y Sur.),
k=0 k=0

] 8
Yo Edrit+1)= 3 Exr).

k=0 k=0

(ii) Conservacidn del momento

8 8
STHUn D Movic+ Y Exlrt 1) Myvio=

k=0 k=0 ‘

8 L]
3. Hibeat) Myvic + Y Eutrot) Myvie,
k=0 .

k=0

(iii) Conaervacidn de la energia

8 8
SHnt+ M+ 5 Etrt + 1) My =

k=0 k=0
8 -
Do HR ) Mock + Y ety Mych.
k=0 k=y
Siendo Hy = Si(r.¢) XOR Ei{r.t), M; Ja masa de la particula contmminante y

My la masa de la particula atmosférica. En ol modelo mids simple se consideran
todas las masas igual a la unidad :

My=M) =1

Lo cual corresponde fisicamente al caso de un gas en el que las dos especies son
dindmicamente equivalentes.

3G



Las reglas que definen al operador de colision-dispersion son en la préctica,
implementad as mediante una tabla de actualizacion en la que cada renglon contiene
como primera columna al estado {S, E) de entrada, y como columnas siguientes
a todos los estados (S', E’) que satisfacen, junto con (S, E), todas las ecnaciones
anteriores.

En la figura 6.3 se presenta un ejemiplo que ilustra las acciones del operador
de colision-dispersion para el caso en que las masus de las particulas de las dos
especies son iguales a la unidad. Latabla de colisiones cotresponde a la interaccidén
de 2 y 3 particulas.

La dindmica de las particulas del gas se ve enriquecida con este nuevo
operador, el cual nos aproxima un poco mis al comportamiento de un gas.
Mateméticaumente la evolucion global se expresa cowo:

Qt+1) = CoT[OA1)].

El operador de colisidn con obstdculos ijos O. Puru simular la presencia
de fronteras en ¢l modelo, eada sitio de la reticuls tiene asociada una variable de
campo booleana B(r) cuyo valor indica si existe o no una frontera solida en cada
sitio de la reticula. Asi, B(r) = 1 indica que ¢l sitio pertenece a una frontera
sdlida, y B(r) = 0 indica justamente lo contratio. Cunndo una o varins particulas
alcanzan un sitio con B(r) = 1, sufren una colision cou la frontera existente en ese
sitio. El efecto de esta calision puede incluirse en el modelo de diferentes maneras
seglin sea la situacion fisica que se quiera simular. En este modelo. lus colisiones
de las particulas del gas con las fronteras solidus pueden ser de los siguientes tipos

(a) Reflexion especular
{b) Inversion completa
(¢) Absorcidn total y parcial.
En la reflezidn especelar cada purticula que incide sobre una frontera sdlida
modifica su velocidad de tal manera que se conserva su componente tangencial,
mientras que su componente normal solamente cambia de signo. Este tipo de

colisiones de las particulas con las fronteras solidas permiten, a nivel colectivo, la
simulacidn del comportamiento de un fluido que reshaln sobre In frontera,

Por otra parte, en la inversidn completu vcurre que las purticulas que chocan
con una frontera sufren una inversion eu su velocidad; Ins dos componentes de la
velocidad, ln tangencial y la normal, invierten su signo. Este modelo de choque
con frontera sélidas permite simular, a nivel colectivo, el caso de un fluido que se
adhicre a las superficies sélidas; se trata del caso de un flnido viscoso.

Finalmente, el caso de la absorsidn total corresponde a una situacion en que
toda particula que llega a una frontera solidi es absorbida completamente por ésta;
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Colisién de 2 y 3 particulus

en la absorcion purcial solo son ahsorhidus completaniente aquellas particulas que
pertenecen a una determinada especic,

La implementacione de cuulguicya de estas veglay de interaecion de las
particulas con las fronteras puede realizarse de wise wneera relativamente sim-
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ple en el programa de simulacion del modelo,

El operador de fuerza externa F. Este operador F, de fuerza externa, ha sido
introducido con el objeto de tomar en cuenta efectos gravitacionales tales como la
flotacidn, Este operador fue implementado de la siguicnte forma : para cada sitio
de la malla e} operador F encuentra a diferencin én = (i —ny ) de la densidad de
masa de la especie 0 (aire) y 1 (contaminante). Si én > 0, ¢l momento a lo largo
de la direcién Y es incrementado en 1 con una probabilidad proporcional al valor
absoluto de 8n; de lo contrario {si én < 0) dicho momento se decrementa en 1.

Esta explicacion resumida la extenderemos con mds detalle en una seccién
aparte donde se expondran de una forma mis elaborada los cfectos de la flotacién,

6.2 El Problema De Las Condiciones Iniciales

Comenzar & operar nuestro modelo de dispersion y trausporte de conta-
minantes nos enfrenta & la dificil tarea de crear las condiciones inicinles a par-
tir de las cuales evolucionard el sistema. Comwwo vimos en la dltima seceidn del
capitulo anterior unas ecuaciones significativas para reproducie Jus ecunciones de
la hidrodindmica sen,

8
n =Zm.. (6.1)
k=0
y
f=) €. (6.2
A=y
[
ny = Z Vi, (6.3)
k=0

Donde podemos observar que las variubles macrocdpicas importantes son la densi-
dad n , 1a velocidad del viento o velocidad medin de I partienlas v y In temperatura
T del gas, misma que estd relacionada con li energin €. Las expresiones explicitas
de estas distribuciones nos las proporcions In ciencia de la meteorologin, ya sea
deduciéndolas tedrieamente o bien a purtir de reluciones fenomenoligicas, en casos
més complejos. Los perfiles verticales que se usaron cn este wodelo fucron,

wey=n,e T, (6.4

Tizy=T, {6.5)
s 1T

sy =eo( =) (6.6)
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Donde todas los valores de las constantes que uparecen en las tres ultimas ecua-
ciones, dependen de observaciones experimentales. A continuacién, con ef objeto
de ir poniendo a nivel microscopico las distribuciones adecuadas de particulas
para obtener de este modo las distribuciones macroscopicas dadas por las tres
ecuaciones anteriores, nos vamos ayudar de la hipétesis de que existe equilibrio
local en el fluido; esto quicre decir que. si hacemos una particion suficientemente
fina del espacio y tomamos una vecindad del fluido, vemes que en su interjor las
propiedades termodindmicas tales como n.T y p varfan poce de un punto a otro en
un instante dado, 0 en otras palabras tenemos que en esa vecindad sc ha alcanzado
el equilibrio termodindmico. Desde el punto de vista de la mecinica estadistica en
el interior de esa veeindad existe ina distribncion de equilibrio a, la cual podemos
obtener, utilizando el mismo método del capitulo anterior, osea maximizando la
entropia s dada por la expresion,

8
$= —-kz [m. Ia(ng) + (1~ nyg)in(l —nL-)], (6.7)

constreiida a las tres ecuaciones subsidiarias 6.1, 6.2 y 6.3.

Cowmo solamente tenemos que las distribuciones de n,T y v varian con la
altura z, efectumnos una particion a lo largo de este eje dada por el siguiente
conjunto de puntos M = {z;, i = 0,1...m} los cuales se hallan en la vecindad i
correspondiente.

La ides serdt ir maxituizando la entropin cou las condiciones subsidiarias ya
sefinladas y obtener la distribucion de equilibrio para cada unu de las vecindades,
lo cual nos dard la pauta parn ir Hendndolas de particulas hasta cubrir todo el
espacio que nos interesa,

Usando ln téenica de los mmltiplicadores de Lagrange, creamos la funcién
extendida ' a maximizar :
[

8
s':s+a{n—2m] [ quul - ~[nv~kam]

k=0 i=u k=y
Del cileulo, sabemos que ln condicion de méaximo viene dada por In relueion s = 0.
Por lo que a continuacion aplicando el operador diferencinl 8w s" y desarrollando
la expresion, obtenemos :

8 8

b’ = Z [o:uln(m) —dngin{l ~- m) -a Z up ~ 3 z ebng — Z vidng.

k=0 k=0 A=0

Tomamos en cuenta que tanto u, £, v comn a..3,5 son constantes y ngau]mndo
toddos fos ténminos que tiencn dny. tedremos que

=—Z[u+’ft‘+- vk+1n( )]nu
1—=ny

A=
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Comeo pedimos &s = 0 para cualquier variacién dny, concluimos que :

ny _
a+ fe+y vk+1n(1_nk) =0

Resultando la distribucidn de equilibrio ng como ;
_ 1
T 14 erpla+Be+v-vie)

Sin embargo, desconocemos los valores de a, 3,4. Con el fin de encontratlos intro-
ducimos la expresién anterior de la distribuciéy de equilibrio (6.8), en la expresién
de la entropia (6.7), obteniendo asi la entropin de equilibrio

ng (6.8)

8
a= —z [ln(l —m)—[a+Per+7- vk]nk].
k=0
Simplificando esta expresién usando las ecuaciones (6.1), (6.2) y (6.3) obtenemos:

8
.e:nn+,3€+7'(nvk)—ZIn(l—nk). (6.9)
k=0

Notemos ahora que la densidad de entropia s es funcidn de la encrgia total e y
no de la encrgia interna e, Como posteriormente queremos comparar lu expresion
(6.9) con la relacién de Euler, nos debemos de montar en un sistema de referencia
O' para lograr la independencia del movimiento ealectivo de todas las particulas
que forman al sistema (Landau, 1970). Este sistema O es justinente el que viaja
a la velocidad media v. ¥ es desde aqui donde a la termodinimica le interesa
describir el sistema. Para ello usamos In siguiente transformacion de velocidades
{ Transformacion de Galileo) :

Uk = v~ v.

De donde deducimos que la relacién entre la energia ¢ de un sistema de particulas
medidas en un sistema inercial cualquiera O ¥ la energin e (que no es més que la
energia interna) medida en el sistema O, ¢s :

1
= ;nv’ +e, (6.10)

siendo e = Yefny y ¢} = fu}

Sustituyendo la expresion (G.10) en la expresion (6.9) ¥ rencomodando,
ponemos finnlinente a la densidad de entropfa como funeion de la energia interna
e:

8
s=an+3e+ %J nvy (uvy) — Z (1 = ). (6.11)
- k=0
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De la termodindmica sabemos qtie la densidad de entropia s o es funcion de la
velocidad media v del conjunto de particulas que conforman al sistema, sino que
depende solamente de e y n. Por lo que :

ds
[m] ke

Derivando parcialmente la expresion (6.8) con respecto a la velocidad v, obtene-
mos:

Bnv+ny=0.
De donde resulta :
=~pv. (6.12)
Colocando el valor de 4 en ln expresion (6.11) de la entropia :
1, ., :
s=[a-58v ]n+ﬂe—§)1n(l—-nk). (6.13)
Como liemos constatado, esta dltima ccuncidn se ha obtenido estrictamente a paz-

tir de principios de meeinica estadistica. A continuacién se hard una comparacién
con la ceuacidn de Euler deducida por la termodindmica:

NS T AR SV i
s==(Fh+(Fl+ 7

con la finalidad de encontrar cuales son los pardmetros termodindmicos (macros-
cdpicos), relacionados con los dos coeficientes vestantes a, 4 @

a-iivi= -<§). (6.14)

3= (%) {6.15)

Por dltimo. para completar la de deduccion de las distribuciones de equilibrio
debemos ver cdmo nos queda el términe £ = a + Jeg + 9 - vy de la expresion (6.8),
sabiendo el valor de 4 (expresién 6.12).
£ visto desde un sistema inercial O ;
E=a+ et +19 - Vi
19
f=a+ ﬁ[?,"k] — Jv vy,

1 1 "
f=a- §,iv’ + §J[vk ~ v
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¢ visto desde el sistemna inercial 0
f=la- %ﬂvzl + Bex,
finalmente :
£=-(5)+ (e
De aqui que ln expresion final de la distribucion de equilibrio nf, sen :
1

o e

ny = (6.16)

Cabe mencionar que hasta ahora no hemos atin tratado el problems de las condi-
ciones iniciales. Una vez otenidos los valores de las distribuciones 1}, con la
Analidad de comprobarlos, se substituyeron en las expresiones (6.1), (6.2), (6.3)
obteniendo como resultado, tanto para la expresion (6.1) como para (6.2), que
el lado derecho de Ia ecuacidn reproducia los valores de n y ¢; sin embargo de
la expresidn (6.3) nunca obtuvimos la misma velocidad v que dimos al principio,
por lo que nos encontrames ante ¢l dificil problema de que las n}, de equilibrie no
cumplian la identidad (G.3).

Lo interesante. sin embargo, fué que si resolviamos cl sistema, como si el
mismo ya tuviera una velocidnd media v jgual a cero entonces las 1) que se
obtenian arrojaban a través de las expresiones (G.1), (6.2) ¥ (G.3) los mismos
valores de u. . v gue se daban 4] principio, concluyendo de nqui. que el problema
se presentaba por trarar de describir las propicdades del sisteina (en este easo las
distribuciones a9 de equilibrio) desde un sistema inercial 07 en movimiento,

El'problema llega a ser de fondo para los autématas celulares yva que esti
en juego un principio fundamental de I fisica no relativista : El Principio de In-
variancia Galileana. En efecto queda como un problema abierto el responder a
la siguiente pregunta : Las propicdades fisicas (en nucstre caso de le mecdnica
estadistica) dentro dv un antémata celular json invarianies ante wna transfor-
macidn de Galileo ? En el easo de no cumpliese la invariancia, queda como una
obligacidn e futuras investigaciones abordar esta complicadn 3 estimulunte tarea
con la finalidad de encoutrar para un autémata, cuales son las transformaciones
de coordenadas. entre dos sistemas inerciales, tales que las propicdades fisicas
permaneczcal invariantes.

Por ser déste un problema de futwras investigaciones y con ol fin de no
desviarnos del objetivo de esta tésis "le dimos lo vuelta al probleane™ lo resolvimos
presuponiendo que el gas no se encontraba en equilibrio local sine “ligeramente”
fuera de equilibrio, de mancra de aplicar teorin de pertarbaciones a primer orden:

wp = ng +dny. (6.17)
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Siendo 1} In nueva distribucidn fuera del equilibrio, n} distribucién de equili-
brio que ya sabenios comno obtener (expresion (6.16)) y dny la perturbacién que
debemos hallar.

Pedimos que las nuevas distribuciones n§, cumplan :
k

{6.18)

]
= Z €xnl, (6.19)

)
ny = kan’k, (6.20)

Desarrollando (6.18) tenemos que

"= Zn“'. +Zénk = n®+6n,

on = Z&nk. (6.21)

Desarrollando (6.20) vemos que :
nv = Z vinl + Z Vi,

nv = kamu.. (6.22)

Con el objeto de resolver el sistema de ecuaciones (6.21) 3 (6.22) suponemos
fny = 0 pura todas las direcciones excepto pmra 3 dirceciones escojidas al azar
(arbitrariamente s cligio k = 0,1,2), quedando el siguiente sistema por resolver ¢

siendo

de donde

n 1 11 by
nep =411 0 &y
Hey n 11 bu,y

Un sistema lineal de 3 ecnaciones, con 3 incogttitas by, by ¥ ény,

Finalmente, s importante mencionar que, pese a que hallamos un problema
de fondo inherente a los modelos de aurdmata celulares, con este dltimo método se
resuelve el problema de la inicializacion dentro del modelo de dispersion de conta-
minantes, nuedando el maodelo capacitido para mancjin condiciones iniciales (per-
files de densidad. temperatura y viento) tan arbitrinias como las proporeionadas
por los estudios wmetcoroldgicos.
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6.3 Efectos Gravitacionales de Flotacién

La simulacién de la gravedad dentro de un gas disereto es sumamente com-
pleja. Si bien estamos modelando fluidos, en nuestro caso dos de diferentes den-
sidades 3 no-reactivos (el aire y el contaminante ), sabemos desde hace mucho
tiempo que los efectos gravitacionales se manifiestan con el surgimiento de una
nueva fuerza lamada flotacién, la cual actia sobre ¢l finido de menor densidad
inmerso en el de mayor densidad. Siendo el sentido de esta fuerza siempre opuesto
al de la gravedad, es decir si la gravedad apunta hacia abajo la fotacion apunta
hacia arriba.

La tarea que nos propusimos fue simular la fuerza de flotacién. por ser su
implementacion més sencilla, La expresidn matematica para este efecto nos la su-
giere el Principio de Arquilides, principio que como en la actualidad lo entedemos,
no pertenece a la extensa lista de los fundamentales, ya que es deducido de las
leyes de Newton. No obstante, de una forma sencilla nos explica qué le pasa a un
cuerpo sumergido en un Ruido de distinta densidad, sea este ngua (como el océano)
o un gas (como Ja atmésfera). No olvidemos en efecto que lo que nosotros estamos
manejando son particulas contaminantes {un gas) sumergidas en la atmdsfera (otro

. gas).

La ley de Arquimides nos dice : Un cuerpo total o parciuimente sumergido
en un fluido es emprjado hacia arribe con unu fuerza Fy,, denominada fuerza de
flotacin, que es igual ul peso del fluide despluzedo por diche cuerpe figura 6.4).

Aplicando la segunda Ley de Newton a un cuerpo sumergido tenemos
dv

Mm

P+ Fp.

Quiténdole el cardeter vectorial a la ccuacién precedente trabajamos sola-
mente con una ccuacién escalar, ya que tanto el peso come Ja Hotacion se encurn-
tran sobre una misma linca:

x\fcdg‘fi = =My +psley,

siendo py la densidad del fluido donde el cuerpo se encuentra sumergido, 17 el
volumen sumergido del cuerpo ¥ g la aceleracion de la gravedad. Desarrollando la
expresidn anterior
dv
pezp = nc~ i)
siendo pe ta densidad del cuerpo.

Por Jo tanto, si un cuerpo asciende o desciende depende de las densidades
respectivas. Notemos que esta regla macrosedpica Ja podemos extender o un e-
lemento de volumen que por comodidad consideraremos unitario, Notemos que
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Fig. 6.4. Diagrama de fuerzas aplicndo & un cuerpo sumergido.

lo que estamos haciendo es reducir nuestro cuerpo a niveles mds pequeiios que
nuestro volunien unitario y es aqui donde estamos aplicando la ley de Arquimides:

pc = n¢ [ volumen unitario = n,

donde n. es el mimero de particulas que forman el cuerpo ¥ estan dentro del
volumen unitario. Asi tenemos:

py = ng[volumen unitario =ny.

siendo ny el mimero de particulns del fluido que estdn dentyo del volumen unitario.
Por lo que a nivel local se cumple que :

dv
nc;I—f =(ns~ney.

Esta relacion fué Ia que bisicamente se utilizé en el modelo, donde ahora cantidades
tales como n. representan el mimero de particulas contaminantes en el sitio y
ny = ng el nimere de particulas del fluido ( aire) en ¢l sitio. De aqui que se
presentarn la siguiente <ituacion :

Si ne < 1y la particnln contaminante asciende

Si ne = nq lu particula contaminante pecmanece
en ln misma posicion

Si ne > 14 la purticala contaminante desciende

dv
Ney = (na=1c)y

La fuerza de flotacion ademis tiene una intensidad que depende det valor absoluto
de la diferencia {n, ~ n.). La gran ventajo de simular ln flotacion en vez de la
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gravedad, como regla de actualizacién F (recordemos que es el operador de fuerza
externa). es que ésta iltima no se aplica mds que a los sitios donde se encuentran
particulas de ambas especies, lo que evidentemente hace mds rdpida la evolucién
del autémata celular.

A continuncidn mostraremos diferentes resultados obtenidos utilizando este
modelo. Algunos no tienen que ver directamente con dispersién de contaminantes,
sin embargo nos son de utilidad pues nos muestran que este modelo con tempe-
ratura se comporta adecuadamente en ciertos cusos especiales, Por lo demds es
importante comentar que aungue en este trabajo no se muestra tedricamente que
el autémata celular de 9V sc comporta como un fluido viscoso Newtoniano( i.e.
que obedece las ecunciones de Navier-Stoke ), las simulaciones realizadas, mismas
que se presentan el el siguiente capitulo, muestran que ¢l sistema es capaz de simu-
lar el comportamiento de tales fluidos como, por ejemple, los flujos de Poiseuille
y Couette.
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SIMULACIONES Y RESULTADOS

En este capitulo presentamos los resultados de cuatro simulaciones diferentes.
Las primeras tres nos muestran que el modelo definido en el capitulo anterior se
comporta, al menos cualitativamente, como esperahamos al pasar un fluido a través
de un obstaculo fijo, mientras que la cuarta, muestra el levantamiento de la pluma
y su dispersién atmosférica.

Fig. 7.1, Secuencia del fluido pasando una barra sélida

La figura 7.1. muestra una secuencia del campo de velocidades de la simu-
lacién de un flujo aliededor de una barra. Se utilizo una reticula con 300 x 200
sitios, siendo rostringido el modelo solnmente para el caso de purticulas de una
sola especie. El flujo se cred, colocando particulas al azar con un mimero de ocu-
pacion premedio de .7 particulas por sitio. en direecion vertieal, Las particulas
que abandonan {a reticula por ln parte supetior son reinyectadas al sistema por
ln parte inferior en sitios elejidos ol azar y con un movimionto hacia arriba on
promedio,
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Esto se hizo asi para mantener constante la densidad media del gas y con-
seguir asi un Aujo que evolucionara hacia un réginen estacionario, El operador
obstdculo fué definido en ¢ otro lada de la reticula y sobre la frontera del mismo
fue definida la condicion de inversidn completa con el fin de siumlar el flnjo de un
fluido viscoso. La secuencia correspoude a 2000 pusos temporales de evolucidn del
awtdmata. El campo de velocidades fue construide a partiv de las funciones de
distribucidn experimentales definidas como el promedio de las variables Sy sobre
las celdas, coutenienda 7 X 7 sitios.

Esta secuencin muestra el desmrollo de 2 vértices, detris de la barra sobre
1a que incide el flujo modeln, los cuales son esperados en este fluido para algin
mimero de Reynolds. Notemos también eue la velocidad del fuido se hace cero en
las fronteras sélidas.

Dos simulaciones muy recientes (Saleido y Retchman, 1993 y Salcido, Merino
y Saldafia,1993) se han efectuado usando un modelo de latlice gas con propiedades
termodinamicas. En la primera, utilizando ¢l modelo propuesto se simulé un
fendmeno de difusion en un wedio poroso bidimensional aleatorio. Para los casos
considerados, la difusion s normal y puede ser deseritn por una simple aproxi-
macién de un campo promedio,

En la segunda, se modelé un gas con una séla especie de particulas con la
finalidad de reconstruis un campe de viento sobre un terreno complejo. Con ello
se tratd de estimar ¢l comportamiento del viento, utlizando datos metereoldgicos
obtenidos de mediciones en algunos sitios dentro del dominto seleccionado. Para
probar este modeln se efectunron tres situlaciones distintas, Las primeras dos
mostraron que ¢l gas disereto se comporta como lo predicen las ecunciones de
Naviers Stokes para el case del flujo bidimensional dependiente del tiempo de
Couette ¥ Poiseuille. mientias que la tercera mostia ¢l proceso de vecontruccién
del campe de viento sebre un terreno complejo.

Para ¢l flujo bidimeusional de Couette se utilizd una malla bidimensional
de 100 x 100 sitios. Las funciones inicinles de distribueion del gas de particulas
fue calculado nsumiendo al gns en reposo con una densidad promedio de 1,43
particulas por sitio ¥ wna temperatuta promedio de 293 °K. El gas fué limi-
tado por dos Huens rectas en y = 0 (buse de ln malla) y y = 100 (vertice de
la malla). El opeindor de frontera B fue definide en ln base de lu madla de
tal forma que wmodelara una frontera estacionasia vighla.  Las primeras cinco
las superiores de sitios de la matia feeron eonsiderados como puntos de control
donde se impuso una veloridad estacionarin hotizontal promedio de 0.2 {en las
unidades naturales del lattice gas, que en el cano de Ja velocidad serfan pasos tem-
porales entre pasos espaciales). Por ¢l contrario, en e} lado dereclio y fzquierdo de
la malla se impusieron eondiciones de froutera periddicas. Diez sinmlaciones de
10000 pasos temporales cada una se efetuaron con las misinas condiciones iniciales
y de frontera. Los perfiles de las veloridades promedio o, (g), pars los tiempos

= 200.600. 1009. 2000, 1000, 6000, 8000 5 10000 son mostrados en la Hguea 7.2,
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Fig. 7.2.a) La evolucién de un flujo estacionario en reposo entre dos planos paralelos
en movimiento relativo. h) Lo mismo, pero en un fluido continuo (Batchelor, 1967)

En ella podemos observar los efectos que producen Ias condiciones de frontera
en la parte inferior, al parecer insignificantes al principio, gradualmente influyen
en la variacién de la velocidad. Coino es predicho por las ecuaciones de Navier-
Stokes {Batchelor 1967), la velocidad en este modelo tiende asintdticamente a la
velocidad dada por un flujo estacionario entre dos planos rigidos en movimiento
relativo {fiujo de Couctte).

El scgundo conjunto de simulaciones estudio o relajucion al equilibrio del
flujo bidimensional entre dos fronteras rigidas rectilineas. Nuevamente se usé una
malla de 100 x 100, pero las condiciones iniciales y de frontera fueron modificadas
Las funciones de distribucion iniciales fucron caleuladas presuponiendo un flujo
horizontal con velocidad uniforme de 0.15. La densidad promedio inicial del gas
fue de 2.0 particulas por sitio y la temperatura promedio de 10.9. Ei operador de
frontera B fue definido en la parte superior ¢ inferior de tal forma que se simulara
un flujo a lo Jargo de una canal bidimensional.

Sc impusicron condiciones periddicas de fronteras en los otros dos lados de
las fronteras, de modo que no se hiciera presente un gradiente de presiones en ¢l
canal y la evolucion ded sistema estuvera influencindi solamente por las condiciones
de frontera rigidas y estacionatias. Los perfiles promedios de las velocidades para
diferentes tiempos se muestran en fa fignra 7.3. donde podemos observar como ¢l
perfil parabdlico de vlacidades disiinuye conforme pasa el ticmpo, most rindonos
con clio gue el mowento ¥ Ja energia fueron disipados debido a las colisiones de
las particulas del gas con las fronteras solidas del sistema.

Por dltimo, en ln figura 7.4, se preseata una secuencia del campo de veloci-
dades obtenido de la simulacion del flujo del viento sobre un terreno complejo.
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Fig, 7.3. Relajacién hacia el equilibrio de un flujo uniforme
entre dos planos paralelos estacionarios

En este caso se usé una malla con 300 x 200 sitios. Inicialmente, el gas estaba cn
reposo con una densidad uniforme, n = 2.0, y temperatura, T = 10.0, en prome-
dio. En la parte inferior de la malla fue definido un dominio de sitios prohibidos
para las particulas del gas con ¢l objeto de representar algunas complejidades del
terreno tales como contrucciones y montaiins,

TIME = G TIME = GA0Q

NI A
TIME = 0000 Time 15000

—FLOW—

Fig. 7.4. Reconstruccion del campo de vieutos sobre un terreno complejo.

El movimiento del gas fue mancjado por lns primeras dos hileras superiores
de sitios de la malla, mismas que fueron cunsideradas puntos de control, donde fue
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impuesta una velocidad estacionaria horizontal de 0.20. Las particulas que salian
del lado derecho de la malla fueron introducidas en el lado izquierdo con la misma
velocidad pero cambiando aleatoriamente su posicién vestical. Se obtuvo un viento
casi estacionario después de 15000 pasos de tiempo en la evolucién del automata,
Como era esperado, se produce una zona de cstancamiento en la parte frontal
de la Pequens montadia, mientras que en la parte opuesta se observa claramente,
una onda turbulenta. La figura 7.5. muestra una secuencia del levantamiento de
una pluma y el fendmeno de dispersién usando el modelo de gas discreto, aqui
propuesto:

TIHE ! 0 se0. TIHE ¢ 75 seo,

ol ot o ],

Fig. 7.5. Simulacién del levantamiento de una pluma
y fendmeno de dispersion de contaminantes,

Se utilizd una reticula de 300 x 300 sitios. La distribucion inicial de las
particulas. que representan ul aire atmosférico, fue caleulada presuponiendo condi-
ciones neutrales con una temperatura de superficie de 295 °K y nn perfil de ve-
locidades del viento dado por:

_ 17
ve) = (1'0 %1) []0.;)171}
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La evolucién de cacla paso temporal del autémata fué equivalente a 0.3 s. mientras
que los intervalos de Ia malla, entre un nodo y otro fué de 4 mt. El sistema se dejé
evolucionar unos 500 pasos temporales antes que la chinlenea cmpezara a emitir ¢}
gas contaminante. La altura de ln chimenea fue de 100 mt., y tanto la velocidad de
salida como la temperatura fucron de Tm/s y 423 ° K, respectivamente, La masa
molar del contaminante fue 28. Cada cuadre de la figura anterior representa una
drea de 945 x 1200 mt. El operador obstdculo (para las condiciones de inversion
completa) fué definide sobre las fronteras sélidas, las cuales se incluyeron en la
parte inferior del gas. Se mantuvo un viento estacionario mediante la imposicion
de algunas condiciones de frontera en la parte superior y en el lado izquierdo de
la malla, de tal forma que los perfiles atmosféricos iniciales, fueran mantenidos en
las primeras 9 colwnnas de los sitios de la malla, durante la simulacién.

Descamos comentar rapidamente que los resultados obtenidos son represen-
tativos de una atmdsfera neutral aunque en el proximo capitulo haremo: una critica
mis extensa de los mismos. Queremos recalcar nuevamente que los sesultados son
fundamentalmente cualitativos.
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CONCLUSIONES

En este trabajo, hemos revisado la problemédtica de la contaminacién at-
mosférica poniendo de relieve su complejidad y las principales dificultades que se
encuentran al realizar un estudio de modelacion de los fendinenos de transporte y
dispersién de contaminantes en la atmésfera.

El problema es extraordinariamente complejo por inuchas razones, principal-
mente porque su régimen dinimico es turbulento e involucra escalas espaciales que
van desde milimetros hasta cientos de metros. Esto impide la solucién numérica,
honesta, y limpia de las ecuaciones diferencinles que gobicrnan los fendmenos at-
mosféricos del transporte y la dispersion.

Para ¢l estudio de la dispersion de contaminantes atmosféricos existen nu-
merosos modelos que han sido desarrollados por investigadores de diferentes partes
del mundo. Muchos de ellos han sido evaluado por la EPA, la cual ha elaborado
una seleccién de modelos que considern adecuados para el estudio de estos proble-
mas, clasificindolos en preferidos y alternativos.

Casi todos los modelos preferidos por la EPA son Gaussianos o Gaussianos
Hibridos y n pesar de todas sus deficicucias desde el punto de vista fisico, todos
ellos pueden proporcionar uua gran cantidad de informacién 1itil para ln definicion
de estrategins para el control, mcjoramiento y conservacion de la calidad del aire,
Por lo demas, el uso de estos modelos requiere de informacion experimental sobre la
micrometereologia de la zona de interés la cual no siempre se encuentra disponible,

Los mejores modelos de la EPA requieren de un conocimiento a priori de la
capacidad dispersiva de la atmosfera. lo cual significa conocer los mecanismos del
transporte turbulento de masn, momento ¥ energia dentro de la capa limite pla-
netaria de la atmésfera. Este cs un problema que actualmente sc estd resolviendo
a través de diferentes esquemas de parametrizacion de la turbulencia atmosférica,
los que descansan sobre una base experimental. Desgracindamente, en México
no existen estaciones meteorolégicas equipadas con sensores de turbulencia, y ai
siquiera con una configuracion instrumental minima que permita la estimacion de
los parimetros turbulentos de manera indirecta,

En los eapitulos 2 ¥ 3 de este trabajo hemos intentado resumir brevemente
los aspectos meteoroldgicos importantes en el estudio de la dispersion de conta-
minantes stinosféticos, asi como los diferentes métodos de modeloveion matemdtica
que en ln actualidad se estan usando paca estos estudios.

Todos estos esfuerzos son importantes y valiosos, pero muy convencionales
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desde el punto de vista del tratamiento dindmico de los fenémenos atmosféricos
del transporte y la dispersién. En la actualidad, nuevos métodos y técnicas de
simulacién del comportamiento de los fluidos se estan desarrollando en base a
sistemas dindmicos discretos, como en el caso de los gases en redes.

En este trabajo, particularmente en los capitulos 6 y 7, hemos presentado el
desarrollo de un modelo alternativo para la simulacién de los fenémenos de trans-
porte y dispersién de contaminantes, con base en los métodos de los autématas
celulares y los gases en redes.

El modelo que hemos desarrollado consiste en implementar un modelo de
gases en redes con la finalidad de simular los fenémenos de transporte v dispersion
de contaminantes atmosféricos.

Con este modelo hemos realizado varias simulaciones de prueba, algunas de
las cuales fueron efectuadas con el objeto de probar si el modelo se comportaba, al
menos, cualitativamente como un fluido. Dos simulaciones mostraron que el gas en
red se comporta similarmente a las ecuaciones de Naviers-Stokes para el caso del
flujo bidimensional dependiente del tiempo de Couette y Poiselle, mientras que la
tercern, mostr6 el proceso de reconstruccion del campo de viento sobre un terreno
complejo. En la cuarta prueba se simulé la elevacion y dispersion de una pluma
de gases contamninantes para ¢l caso de una atmésfera en condiciones neutrales,

Los resultados obtenidos son positivos en cuanto a las tres pritneras simula-
ciones, ya que reproduce el comportamiento cualitativo de un fluido real: mientras
que cn la simulacion de la pluma y su dispersion de contaminantes pudo obsers
varse que la distribucidn de contaminantes en la pluma evoluciona hacia un perfil
Gaussiano, y que el cfecto de "downwash™ sc presenta de manera natural en el

comportamiento del modelo.

Queremos establecer que dentro, de los muchos problemas que este modelo
no ha resuelto, los més significativos son :

(i) El probleme de las condiciones iniciales.

Como observamos anteriormente, ¢l problema de foudo que queda por es-
tudiar cs comprobar rigurosamente si los fendmenos fisicos modelados por el
automata son invariantes ante una transformacion de Galileo. De no ser asi, nos
vemos ante la necesidad de encontrar cusles son las transformaciones validas para
que los fenémenos fisicos no dependan del sistema de referencia dentro del modelo
del autémata. Una vez conocidas estas nuevas transformaciones, es de obligacién
compararlas con las transformaciones de coordenadas fisicamente aceptables, con
cl objeto de conacer hasta qué punto puede ser vélida la modelacidn de la fisica
por los autématas celulares.
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(ii) El probiema de {o gravedad.

En ¢l modclo, el efecto fisico simulado fue ¢l de la flotacion, que no es mas
que una consecuencia del campo gravitacional dentro de wna mezcla de fluidos
de distintas densidades. Como en nuestro modelo tratamos en la medida de lo
posible de hacer una simulacién microsedpica de la dindmicn de una gas a partir
de primeros principios, con tespecto al campo gravitaciénal no cumplimos este
objetivo. Faltd realizar una simulacion mas realista de In gravedad a partir de
primeros principios.

Por ser este un proyecto sumamente complejo, se prefiric resolver el problema
de una forma mas sencilla simulando et efecto que produce Ia gravedad sobre una
mezcla de gases: el efecto de flotacion,

(iii) E! prodlema de las mesas de las especies.

En nuestro modelo, las masas de las especies tas consideramos fueron con-
siderndas iguales. De no ser asi, la tabla de colisiones se haria enorme y por lo
tanto el modelo perderia velocidad. Incluso en imaquinas tan poderosas como la
RISK, la evolucién del modelo se haria extremadamente lento

El efecto, de que los gases contaminantes puedan ser mis pesados que el aire,
los toma en cuenta la flotacion, Sin embargo un modelo mas completo deberin
tomar en cuenta ¢l dificil problema de implementar una tabla de colisiones para
un gas formado por pasticulas de distinta masa, sin que la rapidez de! modelo se
vea afectada,

{iv} El problema de los gases teactivos,

El modelo que proponemos, no toca el complejo problema de las transfor-
maciones quimicas, las cuales pueden Negar o ser fundamentales en la simulacién
de cierto tipo de contaminacion, como del smoyg fologquimice {dxidos de nitrogeno,

NO,).
(v) El problema tedrico de la dindmica del modelo,

Este problema es sumamnente complejo. pues plantea encontrar las ecua-
ciones dindmicas del modelo a nivel macrosedpico a partir del comportamiento
microscopico del automata. ¥ posteriormente efectuar una comparacion con las
ecuaciones de Naviers-Stokes, mismas que reflejan el comportamiento de un fluido
real.

(vi) Problema de las mediciones en el modelo,

Existe el problemna de efectuar las medidiciones de Jas propiedades térmodi-
nimicas tales como la presion P, In temperatura T y el potencial electroquimico
#una vez qgue se han difundido los contaminantes en la atmdsfera. Como ya
vimos anteriormente, para colocar Jas distribueiones iniciates de las particulas en
el gas aplicamos el método de perturbueion a primer orden, puesto que el gas lo
consideramos ligeramente fuera del cquilibrio.
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Esta suposicion hace que las propiedades termodindinicas, una vez que el
autémata ha evolucionado, no sean posible medirse (al menos hoy en dia) con
las herramientas que actualmente poseemos. Si queremos que nuestro modelo sea
cuantitativo es de prioridad resolver el problema (i). Mientras esto no se haga el
modelo seguira siendo fundamentalmente cualitativo.

De todo esto podemos concluir:

a) Respecto del modelo desarrollado, los resultados, pese a ser cualitatives atn,
son alentadores ya que reproducen algunos de los fendmenos esperados pro-
ducidos en la dispersién de contaminantes.

b) Respecto a la idea de usar gases en redes para los problemas de contami-
nacién atmosférica, podemos decir que todavia existen bastante problemas
inherentes a los autdmatas celulares, como pudimos constatar para el caso
del problema de las condiciones iniciales. Sin embargo, conforme vaya evolu-
cionando la teorin de los gases en redes habrin mds alternativas para seguir
desarrollando simulaciones de este tipo en los problemas de contaminancion,

¢) Respecto al trabajo que queda por hacer en esta direccién, podremos decir
que es inmenso; por ejemplo ¢l modelo que se desarrolls se encuentra todavia
en etapa de evaluacion, lo cual implica la realizacién de muchas pruebas para
ver los limites de su aplicabilidad. Por otro lado, se tienen que resolver las
numerosas difitultades antes mencionadas que nos encontramos en el camino,
lo cual implica un esfuerzo y tiempo considerable. Por tltime, no hay que
olvidarse de la parte tedrica de los gases en redes, yan que solamente cuando
tengamos una teoria solida con respecto a ellos tendremos una mayor com-
prension de las posibilidades de este tipo de modelacién para los fenémenos
naturales,

d) Respectoa los gases en redes en general, es una alternativa de sinmlacion para
dindmica de fluidos que se ha venido desarrollando recientemente con resulta-
dos sorprendentes, ya que se logra evitar resolver las ecuaciones diferenciales
de la hidrédinamica. Sin embargo, la discretizacion de los pardmetros como
velocidad. espacio ) tiempo ha llevado & problemas tedricos importantes, los
cuales tendrin que ser estudiados en un futuro cercuno,

Resumiendo todas estas ideas, creo que es prematuro en este momento dar
un juicio acertado en cuanto a la validez de esta linea de investigacion, ya que por
lo expuesto anteriormente, nos percatamos que falta todavia mucho camino por
recorrer. Hacia donde llevardn todos estos esfuerzos, nadie lo puede predecir con
certeza; sin embargo, no debetnos olvidar que la tecnologia computacional avanza
a pasos de gigante, lo cual nos puede brindat en nn futuro cercano gratas sorpresas,
cn particular, en o drea de las simulaciones de fendmenos fisicos por computadora
que son inimaginables hoy en dia.



APENDICE

downwash:

Término en inglés con ef que se denota sl reflujo de gas contaminente que
se crea a un costado de lu chimenea y abajo de la direccidn de la pluma. En
efecto se crea un vértice pequedio de gas contaminante que bafia el piso y las
paredes de la chinenea en wna vecindad cercana a la misma, despues de que
dsta eva emitiendo durante un cierto tiempo.

enireinment:

Capa o estrato que sc encuentra situado en la parte superior de la capa
de mezeln, y cuya situncién atmosférica ¢s estable y se comporta como una

barrera que impide el ascenso de los vientos de aire caliente ascendente {ther-
mals).

ensomble:

Existen nn gran mimero de puntos Ty = {Xq,V1,..., Xy, ¥n) €n el espacio
fase (espacio de coordenndas y de velocidades), es decir un gran mimero
de configuraciones de nuestro sistema que son compatibles con los valares
del nimero limitado de variables que estamos en libertad de especifiear.
Estas consideraciones, condujeron a Gibbs a proponer que en vez de consi-
derar como sujeto de interés un sdlo sistema dindmico, deberiamos estudiar
las propiedades promedio de una coleccién o “ensamble” de sistemas, to-
dos idénticos respecto o bus variables macroscapicas generales que pueden
ser especificadas, pero euyn distribucion en el espacio fase no se encuentra
especificado de otro modo | Dunderstant ¥ Martin, 1083).
LMECA.:

Indice Metropalitano de la Calidad del Aise que asetualmente se utiliza en
la zena metropolitans de la ciudad de México (ZMCD). El IMECA aplica
el indice de 100 al valor corespondiente o In norma de la calidad del aire
para cada uno de los contaminantes { es decir las concentraciones que se
han reportado que no producen daio a la salud humanal); v de este valor
se tiende una linea recta hasta ¢l valor de 300, que corresponde al misto
indice PST {ver en este mismo apendice). El procedimiento de aplicacion
del IMECA cousiste en determinar en tiempo real Jos valores de monitoreo
de una serie de estaciones (wn tatal de 25 en la ZMCD) agrupadas en cinco
zonas "representativis” de la actividad whano-industrial. Para cada zona
se tomn e} promedio aritmético de cadn contaminante, v el valor mixino
resultante de cada zona se wiliza pava reportar la calidad del aire aplicando
la funcidn lineal respectiva. De esta formn solo se reporta el maximo por
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zona (CNDH, 1992).
PST.:

El PST (Pollution Standard Index) es el indice de la calidad del aire utilizado
en los Estados Unidos. Generalmente se contruye una funcion segmentada
par el indice de calidad. En el cje de las "x's", se establece la escala de
concentraciones de contaminantes en valores reales (parte por millén & mi-
crogramos por metro ciibico); en el eje de Ias "y's" se fiju el indice, el cual
es una escala arbitraria que generalmente va de 500 a mds. Los puntos
de quiebre {a;,b;) de la linea segmentada. representan los puntos criticos
de evaluacién. Por ejemplo, es comtin que sea asignado un valor de indice
a3 = 100, a las concentraciones by = [z}, siendo esta concentracion la que
equivale a Ia norma de calidad de aire para el contaminante en cuestién.

Esto es, cada par de (a;, ;), relaciona un punto del indice de calificacién con
una concentracion por arriba del cual se tienen evidencias de algin posible
efecto de la salud pare el contaminante evaluado. Hay que subrayar que
Ios valores de concentracion son dependientes totalmente del tiempo de ex-
posicidn. De esta forma, Jos {ndices calificardn la calidad del aire a partir de
datos de monitoreo reales obtenidos en una goua de interds (CNDH, 1992),

mog:
Palabra de origen inglesu derivada de dos términos: smoke -que significa
humo- y fog- que quiere decir niebla-. Este vacablo se popularizd a parctir de
los afios cincuenta en que la cindad de Londres tenfa un alto incice emisiones
de contaminantes y que aunado » la espesa nicbla que frecuentemente cubrin
la ciudad en épocas invernales, impedian que se dispersaran los mismos.
temperature polencial:

La temperatura potencial es un pardinetro importante que se define a partir

de la relacién entre la presidn y la temperatura absoluta en condiciones
adiabaticas. Tal telacién puede escribirse como sigue

»Y’
TIJ = T(—o) '
p
donde po,y T son los valores de la presién y Ia temparatura del aire en algun
estado de referencia ¥ o = Rfc,. En estas coudiciones. si la presidn de

referencia se toma comea el valor de la presion atmosférica al nivel medio del
mar (usualmente igual a 1000 mbar), entonces In ccuncién anterior define un

purimetro
&t/e,
1000 "
0= T(—-) N
»
donde /e, resulta igual a 0.286 y la presiin p se expresa en whay, Este
pardmetro se conoce como In temperatura potenciol. En otras palabras, la
temperatura potencial de wna masa de &ire a la temperatura ahsoluta T y a
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la presién p cs la temnperatura final que esta masa de aire tendra una vez que
sea llevada adiabdticamente desde la presion p hasta la presion de referencia
de 1000 mbar (Salcido, Sozzi y Alvaro, 1993).
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