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RESUMEN

Se implementd el modelo postremo de calidad del aire Muifiscale Cli-
mate Chemistry Model, desarrollado en el Instituto Fraunhofer en Alemania,
cuya principal caracteristica es el acoplamiento entre la quimica atmosféri-
ca con la meteorologfa. Es el primer modelo en su tipo que se aplica en
Meéxico. La evaluacion del modelo mostt6 que produce resultados superio-
res a los obtenidos por otros modelos utilizados en la regién.

En presencia de sistemas de alta presion la existencia de cuerpos de
agua inducen una reduccién en las concentraciones de ozono y otros con-
taminantes debido al efecto de brisa agua-tierra. Este fenémeno se presenta
principalmente en regiones cercanas al cuerpo de agua. En el caso de la re-
generacién del ex-lago de Texcoco las dreas de reduccién de contaminantes
comprenden zonas densamente pobladas. Las concentraciones maximas de
ozono se reducen en mas de un 10%. Los cuerpos de agua colocados es-
tratégicamente producen un efecto benéfico en la calidad del aire por lo
que se deben tomat en cuenta en la planeacién urbana.

La eliminacién de grandes emisiones de fuentes puntuales del sector
energético como en Tula Hgo., puede inducir un incremento del 80 % en
la exposicién potencial al ozono en la Zona Metropolitana de la Ciudad
de México. Esto muestra que medidas extremas de reduccién de emisiones
contaminantes pueden ser contraproducentes si no se efecttian en coordi-
nacién con la reduccién de hidrocarburos.

Se generaron escenarios de emisiones adecuados para la modelacién
de la calidad del aire que incluyeron, por primera vez, emisiones biogéni-
cas. Este trabajo permitird realizar trabajos de planeacién ambiental en la
region.



ABSTRACT

The state of the art air quality model called Multiscale Climate Chemis-
try Model (MCCM), developed by the Fraunhofer Institute of Germany,
has been implemented for the first time in the central region of Mexico. Its
main characteristic is that it couples the meteorology and the photochemis-
try modules. The model was evaluated showing better results than other
models used in the region.

During the presence of high pressure systems large water bodies neax
a metropolitan area, produce reductions in ozone and other pollutant con-
centrations levels near the shores. This is because of the generation of the
water-land breeze. In the proposed recovery of Texcoco Lake largely po-
pulated areas are influenced by this effect. The maximum ozone concen-
trations are reduced by more than 10 %. Strategically situated water bodies
produce a beneficial effect in the air quality and should be taken into ac-
count in urban development planning.

The elimination of large point emissions of the energy sector, like the
Tula complex, could induce an increment of about 80 % in the potential ex-
position of ozone in the Metropolitan Zone of Mexico City, (MZMC). This .
shows that extreme measures of pollutant abatement could be counterpro-
ductive if they are not coordinated with hydrocarbon reductions.

Successful emission scenarios including, for the first time, biogenic emis-
sions were developed in the process of the model implementation. This
woik will allow further studies for the environmental planning in the re-
glOI'L.



1. INTRODUCCION

La Zona Metropolitana del Valle de México (ZMVM) es el centro so-
ctoeconémico més importante del pais con mas de 18 millones de habitan-
tes (INEGI, 2000), incluyendo comercios e industrias que general alrededor
del 30 % del producto interno bruto ademaés circulan alrededor de 3 millo-
nes de vehiculos. Esta actividad econémica, industrial y vehicular es res-
ponsable en gran parte de genetar los elevados niveles de contaminacién
atmosférica en la regién. Esta contaminacién afecta otras ciudades y cen-
tros industriales aledafios, por 1o que no basta tener un modelo local para
su descripcién. Es necesario conocer ¢6mo la contaminacion afecta al Valle
de Cuernavaca y al de Toluca, donde se concentra otza parte importante de
la poblacién y de la actividad industrial del pais.

Los modelos de calidad del aire a nivel regional se han convertido en
una herramienta indispensable para el estudio de la contaminacién atmos-
férica y la planeacién urbana e industrial (Sistla et al., 1996; Monis et al,
1991). En el Centro de Ciencias de la Atmésfera y la Divisién de Estudios
de Posgrado de la Facultad de Ingenieria de la UNAM, se han desarrolla-
do y modjificado modelos computacionales meteorolégicos (Mossiopoulus,
1992; Luna, 1997; Fuentes et al., 1993), de transpozte de contaminantes (Jaz-
cilevich y Fuentes, 1974), de fotoquimica atmosférica (Ruiz et al, 1993b;
Garcia, 1997), de transferencia de radiacién (Castro et al.,, 1997; Ruiz et al,
1993a). Lo antezior permite tanto desatrollar como evaluar modelos de ca-
lidad del aire.

Esta tesis tiene por objetivo el evaluar los efectos en la calidad del aire
en la regién centro de la Reptblica Mexicana originados por dos escena-
rios. La regeneracién del ex-lago de Texcoco y la eliminacién de emisiones
provenientes del sector energético. Para efectuar dicha evaluacién se requi-
1i6 generar un escenario de emisiones e implementar el Multiscale Climate
Chemistry Model (MCCM). El MCCM se desarrollé en el Instituto Fraun-
hofer (IFU) en Alemania, siendo en la actualidad una herramienta til y
flexible con la que es posible estudiar el fenémeno de contaminacién at-
mosférica a nivel regional. Es el primer modelo de este tipo que se aplica
en la regién centro de la reptblica Mexicana con la integracién de datos de
emisiones actuales y genera mejores resultados comparado con otros mo-
delos (Williams et al., 1992) para reproducir los valores de concentraciones
de ozono

Para emplear el MCCM se requiere tanto de datos meteorolégicos como



de emisiones. Asi, una buena descripcién de la meteorologia en la region
y una adecuada especiacion de las emisiones ayuda a obtener resultados
de calidad del aire supeziores a los alcanzados hasta la fecha y, gracias a
esto, se pueden hacer aplicaciones como el cambio de uso de suelo en el ex-
lago de Texcoco y la influencia del sector energético en la calidad del aire
de la ciudad de México, cuyos resultados son importantes en la planeacién
wrbana e industrial.

Aunque en la regién se han usado modelos numéricos para analizar la
calidad del aire (Williams et al , 1992), el modelo aqui presentado es el pri-
mero que cubre la regién de la cuenca del Valle de México, de Cuernavaca
y de Toluca. Dicho modelo es postrimero en el anilisis de calidad del aire.
EIMCCM incluye como médulo de meteorologia al Modelo de Mesoescala
versién 5 (MMS5) (Grell et al.,, 1994) acoplado al de fotoquimica para escalas
regionales Rain Acid Deposition Model version 2 (RADM2) (Stockwell et al.,
1995). Pata la descripcion de los procesos de fotélisis se emplea un esque-
ma de Delta Eddington basado en los t1abajos de Joseph et al. (1976) y de
Madronich (1987), incluye un médulo de transporte de humedad en sue-
los propuesto por Smirnova et al. (2000), emplea un esquema numérico de
transporte de contaminantes de tercer orden (Smolatkiewicz y Grabows-
ki, 1990j. Para la simulacién de la deposicién de contaminantes utiliza una
parametrizacién propuesta po: Wesley (1989) y Erisman et al. (1994). La
informacién de emisiones antropogénicas, provienen de inventarios anua-
les generados en el gobierno del Distrito Federal (DDF et al.,, 1995) y en el
Instituto Nacional de Ecologia (CAM, 2001), se incorpora mediante un pro-
cedimiento y un modelo desarrollados durante este trabajo; se incluyen las
emisiones biogénicas (Seidl, 1998) y el cddigo fuente se encuentra disponi-
ble a la comunidad.

Esta tesis consta de 7 capitulos y 4 apéndices. En el capitulo 2, se descri-
ben y se muestran las caracteristicas de los inventarios de emisién, los com-
puestos quimicos considerados, los tipos de fuentes de emisién, asi como la
resolucién temporal y espacial de las emisiones. Se presentan los procedi-
mientos de especiacién y calculo para generar el escenario de emisiones a
emplearse en el MCCM. Estos procedimientos se pueden empleat en otros
modelos del mismo tipo En el capitulo 3 se describe las partes que compo-
nen al MCCM, como el modelo MM5 Penn State/NCAR Mesoscale Model
v5; se describen en detalle los médulos adicionales de suelo-vegetacion,
quimica, fotélisis, emisiones biogénicas, y deposicién seca; asi como tam-
bién se mencionan algunos aspectos computacionales del MCCM. En el
capitulo 4 se describe el mecanismo fotoquimico Rain Acid Deposition Model
v2 (RADM2), los tipos de compuestos considerados tanto para la quimica
orgénica como para la quimica inorganica, las consideraciones para em-
plear las velocidades de reaccibn, y el procedimiento de agrupacién de los
compuestos del escenario de emisiones en dicho mecanismo En el capitulo
5 se describe la region de estudio, los datos meteorolégicos utilizados, la



estrategia de dominios anidados, los pardmetros estadisticos para la eva-
luacién del modelo; se presenta un estudio de sensibilidad de las concen-
traciones de ozono con respecto al campo de vientos empleado en el trans-
porte de contaminantes y, finalmente, se presentan los resultados de la foto-
quimica con un campo de viento modificado. En el capitulo 6 se muestran
las aplicaciones del modelo en la region. Asi se evalta el posible efecto en
la calidad del aire de Ia ZMVM por la regeneracién del ex-lago de Texcoco
¥, en la segunda aplicacién, por la eliminacién de las emisiones de fuentes
puntuales del sector energético. Las conclusiones se presentan en el capitu-
lo 7. Enlos apéndices se presentan la definicién de los pardmetros estadisti-
cos empleados, los factores de emisién para fuentes vehiculares y las tablas
empleadas para la especiacién de emisiones de fuentes antropogénicas y
biogénicas.



2, ESCENARIO DE EMISIONES

2.1. Introduccién

En la modelacién de calidad del aire se requiere de conocer los conta-
minantes emitidos en la zona de estudio, con resoluciones espacial y hora-
ria adecuadas al modelo. Para ello se utilizan los inventarios de emisiones
anuales que abarcan un drea especifica y no contemplan la especiacién de
hidrocarburos. En la actualidad no existen inventarios de emisiones para
modelos de calidad del aire disponibles para la regién, por lo que la in-
formacién proveniente de los inventarios que se encuentia en presentacién
y formato distintos a los empleados por el modelo de calidad del aire se
procesé para poderse emplear en el MCCM.

En el presente capitulo se describeén los compuestos, las bases de datos
utilizadas, el procedimiento y las consideraciones empleadas para efectuar
las modificaciones necesatias a los inventarios de emisiones con la finalidad
de incluirse al modelo de calidad del aire MCCM.

2.2. Caracteristicas del Escenario

2.2.1. Compuestos del Escenario

Los compuestos del escenario que se consideraron son principalmen-
te los generados pot las actividades del hombre (emisiones antropogéni-
cas). También se consideraron fuentes biogénicas, principalmente bosques
y pastizales. Para el caso de los Compuestos Orgénicos Volatiles (COV),
no se obtuvieron datos de especies o compuestos individuales debido a su
gran nimero. Solamente es necesario un grupo representativo de los mis-
mos para obtener resultados razonables (ver Flassak etal , 1992; Middleton,
1987). Los compuestos provenientes de los inventario de emisiones son:

Monéxido de carbono CO

Oxidos de nitr6geno NO,
Diéxido de azufre SO,
Compuestos orgédnicos voldtiles COV
Material particulado MP

Los 6xidos de nitrégeno se separan en monéxido de nitrégeno (NO)
y biéxido de nitrégeno (NO;) Los COV también se dividieron en vatios



2.2 Caracteristicas del Escenario

compuestos y se reagruparon segtn el modelo quimico a emplear, el cual
se explicard posteriormente.

En el presente trabajo, las emisiones de material particulado no se em-
plearon ya que esta versién de MCCM no las considera

2.2.2. Clasificacion de las Fuentes de Emision.

Las emisiones se clasifican en dos clases dependiendo de su origen:

= Antropogénicas, debidas a las actividades del hombre.

» Biogénicas, principalmente generadas por los bosques.

Aunque la primera clase representa la principal contribucién de emisio-
nes, las de fuentes naturales también son generadoras impoztantes de las
emisiones de COV (Lamb et al , 1987, ver)

Las emisiones antropogénicas se pueden subdividir de acuerdo a sus
caracterfsticas geométricas. Asi tenemos:

Fuentes puntuales, en donde grandes cantidades de contaminantes se e-
miten en un 4rea pequefia. Enire éstas tenemos las fuentes estacio-
natias industriales como grandes fabricas (quimicas, farmacéuticas,
vidrieras, cementeras), plantas generadoras de energia, fundidoras,
etc.

Fuentes lineales, consisten de las emisiones generadas por los vehiculos
en las vialidades.

Fuentes de 4drea, emisiones que no se pueden localizar en un punto en es-
pecifico y que abarcan una amplia distribucién. No pertenecen a nin-
guna de las clasificaciones anteriores.

2.2.3. Meétodo General

Se construy6 una base de datos a partir de los inventarios paia gene-
1az el escenario de emisiones utilizable por el MCCM. Esta se realiz6 con
informacién proporcionada por los diferentes organismos e instituciones
nacionales: Instituto Nacional de Ecologia (INE), Gobierno del Distrito Fe-
detal (GDF), Gobierno del Estado de México, Instituto Mexicano del Pe-
tréleo (IMP) y Universidad Nacional Auténoma de México (UNAM). La
informacioén recolectada posee diferentes formatos, unidades, dreas de co-
bertuia, y con resoluciones espaciales y temporales distintas. Asf se proce-
s0 esta informacion empleando el siguiente método: primero, se efectud la
distribucién espacial de las emisiones de 4rea y puntuales, localizadose en



2.2 Caracteristicas del Escenario

el dominio de modelacién; segundo, se distribuyeron en forma horaria de-
pendiendo del tipo de fuente; tercero, se realiz6 la especiacién paia los COV
y NOy, redistribuyendo la emisién en los diferentes compuestos emitidos
por tipo de fuente; en el caso de las fuentes lineales, la base de datos ya in-
cluia una distribucion espacial y temporal, por lo que s6lo se requirié efec-
tuar la especiacitn; finalmente, todo se agrupé en una base de datos en un
formato tal que es compatible con el modelo MCCM. Uri esquema de dicha
metodologia se muestra en la Figura 2 1.

Emisiones Emisiones
Puntuales lineales

Distribucién Distribucién Especiaci .
Espacial I 1 speciacién Escenatio
spacia empora
k.

Emisiones de
Area MCCM

Fig. 2.1: Metodologia general para la elaboracién del escenario de emisiones.

2.24. Resolucién Espacial y Temporal del Escenario

Se recopilaron varios inventarios de distintas fuentes de informacién
que cubzfan 4reas con diferentes dimensiones y resolucién. El inventario
mds importante es el de fuentes méviles. Por lo anterior se seleccioné la
resolucién espacial de este inventario para aplicarlo al resto de la base de
datos de emisiones para modelacién. La dimension de la celda es de 2 x 2
km. Se escogié 1994 como el afio de referencia debido a la disponibilidad de
la informacién. Para elaborar el escenario de forma hozraria, se emplearon
dos procedimientos:

1 Para las categorfas de emisién que incluyen las fuentes puntuales,
bosques y fuentes de 4rea, las emisiones hozarias se calcularon con
base en las emisiones anuales mediante el uso de funciones de distri-
bucién temporal a partir de las cuales se pueden calcular las emisio-
nes mensuales, semanales, diarias y horatias

2. En el caso de las fuentes méviles, se desarrollaron célculos directos
para calcular las emisiones horarias empleando datos especificos de
trafico vehicular
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2.3. Emisiones Biogénicas

Las emisiones biogénicas son hidrocarburos emitidos por las plantas.
Para conocer la emisién se requiere de informacién sobre el tipo de vegeta-
cién que cubze el drea de modelacién. As{ mismo, el tipo de vegetacién se
encuentra asociado al uso de suelo de la regién por lo que se puede inferir
la emisi6n a partir del uso de suelo.

Se realizé una actualizacion del tipo de uso de suelo con informacién
proveniente del inventario nacional forestal generado en el Instituto de
Geograffa (SEMARNAP, 1994). Este provee 33 categorias de uso de suelo
las cuales se reagrupan en las 13 categorias de uso de suelo del MM5 Con
lo anterior se mejora la resolucién y descripcién de uso de suelo en la regién
y por ende las emisiones biogénicas.

El célculo y consideraciones para la estimacién de las emisiones biogéni-
cas se realizan en un médulo que se desciibe en el capitulo siguiente.

Clasificacién de Uso de Suelo

Esta informacién se obtuvo de la base de datos generada en el Instituto
de Geograffa de la UNAM y es la misma base de datos que se empled para
la elaboracion de inventario forestal nacional, las 33 diferentes categorias
de uso de suelo se muestran en la Tabla 2 1

Tab. 2.1: Tipos de uso de suelo empleados

1 No clasificable 12 Mezquital 23 Urbano
2 Agua 13 SelvaBaja 24 Selva Alta
3 Vegetacion Haldfila 14  Bosque tascate 25 Bosque de abies
4 Matorral micréfilo 15  Bosque encino 26  Bosque meséfilo de montaria
5  Matorral crasicaule 16  Bosque Pino 27 Vegetacitn acudtica
6  Matorral rosetdfilo 17  Bosque Pincencine 28 Manglar
7  Pastizal 18 Bosqueencinopino 29 Tundraalpina
8 Chaparral 19  Selvamediana 30 Matorral Espinoso
9  Matorral Sarcocaule 20  Agropecuario 31 Sabana
10 Agricultura 21  Matorral haléfilo 32  Pecuatio
11 Matorral Subtropical 22 Matorral Montano 33 Selva mediana Subperenifolia

En la Figura 2.2 se observan los diferentes tipos de uso de suelo en la
regioén de estudio empleados para alimentar al modelo.

2.4. Emisiones Antropogénicas

En esta seccién se presenta la descripcién de cada uno de los inventarios
de fuentes antropogénicas y las modificaciones realizadas en cada uno de
ellos a fin de constiuir una base de datos Gtil para un modelo de calidad
de] aire.
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Fig. 2.2: Tipos de vegetacién en el 4rea de estudio

2.4.1. Fuentes Puntuales

En el inventario de fuentes puntuales se encuentran identificados los
contaminantes y su tasa de descarga, que se emplea para evaluar las ten-
dencias de contaminacién en un 4rea especifica, como lo es el Distrito Fe-
deral La base de datos empleada es el DATGEN generada y mantenida
por el Instituto Nacional de Ecologia (INE). Contempla alrededor de 3,229
fuentes en el Distrito Federal y 224 fuentes de los estados circundantes de
‘Morelos, Puebla, Tlaxcala, Querétaro, Hidalgo y México. La informacién
que se empled de esta base de datos se muestra en la Tabla 2.2

Los tipos de fuentes puntuales que contempla la base de datos se pre-
senta en la Tabla 2.3 y una representacion de la ubicacién de dichas fuentes
se muestia én la Figura 2.3. Ya que se conoce la distribucién espacial de
estas fuentes de emisién, s6lo se requirié realizaz la distribucién temporal.
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Fig. 2.3: Localizacién de las fuentes puntuales incluidas en el inventario

Tab. 2.2: Fuentes puntuales. Informacién empleada

Informacion Unidades
Localizacién de la fuente | longitud, latitud
Altura de chimenea m
Emisiones sin control de:

aterial particulado

xidos de azufre ton/afio
glonéxido de carbono

xidos de nitrégeno
Hidrocarburos
Tiempo de emisién horas
Temperatura de salida °C
Velocidad de salida m/s

Tab. 2.3: Tipos de fuentes puntuales
Industria de procesos quimicos | Indusiria minera
Industria alimentaria y agiicola | Industria federal
Industria metaltrgica Industria del petréleo y gas
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Debido a que no se conoce la distribucién horaria de la emisiones du-
rante el periodo de operacién, se consider6 una emisién constante durante
dicho periodo. Asi, la emisién anual se dividi6é entre el nGmero de horas de
operacién anual con la finalidad de obtener la emisién en cada hora. Por
ejemplo, para obtener la disttibucién temporal de las plantas que operan
duzante tres turnos (24 horas al dia), sus emisiones diarias se multiplican
por 3z, las que operan dos turnos (16 horas) pot fs y las de un turno (8
horas) por §. Posteriormente la emisién de dicha fuente se distribuye s6lo
durante las hotas de operacién. As{ tenemos que, para las que opetan 8 ho-
ras, la emisién sélo se da entre las 8:00 y 16:00 hrs, y para las que operan 2
turnos su emision va de 6:00 a 22:00 hrs. (ver Figura 2 4)

ool
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Fig. 2.4: Diagrama esquemaético de la distribuciéon temporal de emisiones
puntuales durante el dia. Para plantas que operan durante un tur-
no (- - -), dos turnos (—) y operacién continua (- - -)

2.4.2. Emisiones de Area

El inventario de las emisiones de 4rea sélo indica la emisién anual en
la regién de estudio. En este inventario se tienen las emisiones tanto de
compuestos inorganicos (SO0z, NO;), como de los COV. Este inventario se
procesé para emplearse en el modelo. Como primer paso se requiete dis-
tribuir las emisiones en la regién. Esto fue realizado por el GDF, emplean-
do como referencia el ntimero de habitantes por Area Geoestadistica Bési-
ca, (AGEB), y considerando el nivel socioeconémico de cada una de éstas.
Mediante un sistema de informaci6én geogréfico (ArcInfo) las emisiones se
asignaron a cada AGEB, para después redistribuitlas en una malla rectan-
gular de 35 x 40 celdas de 2 x 2 kin.

Con la informacién de emisién anual en cada celda de la malla, se pro-
cedi6 a realizar la distribucién temporal de las emisiones para cada tipo de
contaminante. Esta se realiza por partes que van de emisién anual, a esta-
cional y semanal. Posteriormente se obtiene la emisién diaria y, finalmente,
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Fig. 2.5: Localizacién de emisiones de 4rea

se distribuye la emisién de un dia en especifico de forma horatia. De esta

manera tenemos que:

Fe; = Fe;x E,

ESj = F.Sj X EB«,‘
Ed, = Fdx Es;
Ehl = th X Edk

de lo anterior obtenemos:
By =Fhyx Fdp X Fs; x Fe; x B,

donde

E,— emisién anual

Ee;— emisién de la estacion ¢
Esj— emision de la semana j
Edj— emision del dia k&
Eh;— emisién en la hora [

@n
22)
23)

24)

(25)

y Fe;, F's;, Fdy, Fhy son los factores de distribucién de las emisiones pozx

estacién, semana, dia y hora respectivamente.
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Tab. 2.4: Distribucién temporal de emisiones de 4rea
Factor Valor
Fe; =14 1/4
Fs;  j=113 1/13
Fd, k=17 17
Fhy 1=124 1/24

Debido a Ia falta de informacién para distribuir temporalmente las emi-
siones, se consideré que éstas eran constantes a lo largo de todo el afio.
Como primera aproximacion se emplearon los valores de la Tabla 2 4.

Asf, tenemos como ejemplo: si la emisién de una fuente de 4rea es de
E,= 10,000 ton/ afio, la emisién horaria By, se calcularia a partir de la ecua-
cién 2.5 de la siguiente forma:

1 1 1 1
Bp=gx3xgxgxLe
entonces tenemos:
_ 1,000 kg
e 4 *
Ep =114 x 107* x 10,000 x EE

Ep = 114 x 10% kg/hoza

2.4.3. Emisiones Méviles.

Las emisiones méviles provienen del TESUM (TIUV Emission Simula-
tion Model) TUV Rheinland Safety and Environmental Protection GmbH apar-
tir de un estudio realizado de 1990 a 1993 (DDF et al, 1995), en donde se
analizaron mds de 11,000 sectores de vialidades en donde, paia cada uno
de éstos, se conoce el tipo de vehiculo, el ntimero de vehiculos que se lo-
calizan en este sector, la velocidad en la que se desplazan y la longitud del
sector. Estos datos se tienen paia cada hora y para tres diferentes tipos de
dfas: dfa laboral, sébado y domingo. Con la informacién anterior y el fac-
tor de emisién correspondiente al tipo de vehiculo, se calcula la emisién de
cada sector de vialidad. La emisi6én por vialidad se obtiene a patir de la
siguiente ecuacion:

By = nnij (1 = fa)F3Die + nipij fnFj Dix (2.6)
Donde:
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Fig. 2.6: Localizacién de emisiones méviles

Epr;  Emision en el segmento k de la vialidad i ala hora

del vehiculo tipo j
npi;  Namero de vehfculos tipo j en la vialidad i ala hora k
fa Fraccién de vehiculos en frio que circula a lahora

Fj, F]  Factor de emisién de vehiculos tipo j en caliente y en frfo.
Este es funcién de la velocidad del vehiculo.
Dy; Longitud del segmento k de la vialidad i

La emisién por celda se calcula de la siguiente forma:

Mn

!
Enn =Y Eny

k=1 j=1

donde: o
E,;. Emisién en laceldan alahora k [kg/h~1km=2]

Fpr; Emisién en el segmento k de la vialidad i a la hora k
del vehiculo tipo f [kg/h]
k  Indice de segmentos en la celda n
mp Numero de segmentos en la celda n
7 Tipo de vehiculo
!  Numero de tipo de vehiculos

(2.7)
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Los factores de emisién por tipo de vehiculo y en funcién de la velo-
cidad se presentan a en Ja Tabla B.1. Esos factores fueron calculados para
la flota vehicular de 1990 empleando el modelo de emisiones vehiculares
Mobile4 (EPA, 1998)por el GDE.

En el estudio del TUV se realizé la captura y digitalizacién de las di-
ferentes vialidades en la regiéon de estudio. Posteriormente, mediante un
sistema de informacién geogréfico, se posiciond sobre el 4rea una malla de
952 celdas de 2 x 2 km De ahi se obtuvieron los segmentos de las vialida-
des para cada celda; asf tenemos que para cada celda se encuentran varios
sectores de diferentes vialidades, los cuales contribuyen a la emisién que se
obtiene de dicha celda. Conociendo los sectores que se tienen en cada celda
y su emisién, se obtiene la emisién en cada celda para cada hora, {ver Ecua-
cién 2.7). Como dichas emisiones se encuentran distzibuidas en el espacio
y en el tiempo, no se requiere de hacer modificaciones mayores a los datos
de estas emisiones.

2.5. Especiacion de Emisiones

Las emisiones de hidrocarburos provenientes de las diferentes fuentes
de emisién s6lo reportan hidrocarburos totales. Por otro lado, el modelo
fotoquimico RADM2 emplea girupos de compuestos quimicos con reacti-
vidad similar respecto al radical e OH. A estos grupos se les conoce como
clases RADM (ver Tabla C 1). Poz lo anterior, se requiere procesar los inven-
tarios de emisiones de hidrocarburos para poderse suministrar al modelo
fotoquimico. Para ello se emple6 el siguiente procedimiento de procesa-
miento de emisiones del inventario:

1. Distribuci6n de la emisiones en las diferentes categozias de emisién.

2 Cada categoria de emisién se distribuye en los compuestos quimicos
que emite.

3. Una vez que se han distribuido todas las fuentes de emisién, en los
diferentes compuestos quimicos, se procede a agrupatlos en las dife-
rentes clases RADM2. :

La distribucioén de las emisiones de fuentes moéviles, de drea y puntuales en
las diferentes categorias se realizé con base en la informacién proporciona-
da en el PROAIRE 1995-2000 (DDF, 1995), donde se especifica la distribu-
cién de las emisiones por sector. En el caso de fuentes méviles las categorias
de emisién fueron por gasolina y diesel Para fuentes de 4rea se considera-
ron tres categorfas que son combustién residencial, vapores provenientes
de gasolineras y por el empleo del uso de solventes. Las fuentes puntuales
se separan en dos categorias; una de procesos quimicos y otra de emisién
pot refinerias. '
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Posteriormente, la emisién de cada categoria se distribuye en las dife-
rentes especies quimicas Debido a que pata México no existe un perfil de
emisiones pot categoria de emisién se emple6 como base el petfil de emi-
siones (Velt, 1989) (ver Tabla C 2), en donde se tiene un total de 38 diferentes
compuestos quimicos para siete diferentes categorias de emision.

Emisiones Categorfas Compuestos Clase RADM

Combustién CH4
Residencial

Fuentes de Vapores de 2. Etileno OL2
Area Gasolineras

Uso de 3. Xileno

Solventes

4. Propano HC3

Procesos

Fuentes — Quimicos 5. Butano

Puntuales & Emisién : : ‘

Refinerfas
Combustion
Fuentes | Gasolina : :
Lineales ] Combustién — 38. Acidos RA2
Diesel Qrgénicos

Fig. 2.7: Esquema de especiacién de emisiones del inventario en las dife-
rentes clases RADM Primero se disttibuyen las emisiones de cada
fuente en las diferentes categorifas, cada categorfa emite diferen-
tes compuestos quimicos que posteriormente se agrupan segtin su
estructura y reactividad en cada clase RADM.

La agrupacion de los diferentes compuestos quimicos en clases RADM
(Middleton, 1987) se realizé conforme a la agrupacién mostiada en la Ta-
bla C.1, en donde los compuestos se reagrupan en 16 clases del mecanismo
RADM . Si se desea emplear otro mecanismo quimico s6lo se requiere de
modificar la forma como se agrupan los compuestos patra que este inven-
tario sea 1til. Un esquema general de cémo se distribuyeron las emisiones
de las diferentes fuentes y posteriormente se agruparon en las clases del
modelo RADM se presenta en la Figura 2.7

2.6. Discusion

Se recopil6 informacién de diferentes fuentes para generar una base de
datos de emisiones ttil para el modelo de calidad del aire MCCM.

Aungque el flujo de emisiones puntuales y de drea durante el periodo de
operacién de cada proceso o sector se considerd constante, esto no ejerce
una influencia importante dentro del inventario, ya que alrededor del 70 %
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proviene de fuentes méviles. Por otro lado se requiere efectuar estudios
para poder obtener las distribuciones temporales de este tipo de fuentes de
emision. .

A partir de la informacién de fuentes méviles se pudo obtener una re-
solucién aceptable temporal de una hora y espacial de 2 x 2 km.

Con base en la informacitn sobre especies quimicas emitidas por sector,
giro industrial y combustible utilizado, se efectud la especiacién de las emi-
siones, que se reagruparon en las diferentes clases del mecanismo RADM
empleando los factores de agregacién propuestos por Middleton (1987).



3. DESCRIPCION DE MCCM

La calidad del aire regional se determina por efectos de gran escala,
como la situacién sinéptica o el transporte de masas de aire con especies
quimicas especificas, asi como también por procesos a pequefia escala. Por
esta razén modelar la calidad de aire de forma regional requiere de un mo-
delo a multiescalas. Por lo que tiene sentido el resolver 4reas a gran escala
con celdas grandes y con resolucién fina en las dreas de interés para obtener
una buena descripcién en el 4rea de estudio. Esto requiere de la capacidad
de anidamientos multiples para identificar problemas locales con resolucio-
nes menotes a 8 km Unmodelo meteorolégico que posee estas caracteristi-
cas es el Modelo a Mesoescala de quinta generacién de Penn State/NCAR
(MMB5) (Grell et al, 1994). En el MCCM todas las capacidades del modelo
meteorol6gico se conservan. Puede utilizarse en forma hidrostatica y no-
hidrostatica (Dudhia, 1993} y tiene capacidades de asimilacién de datos
en cuatro dimensiones (ADCD), tanto de analisis como de observaciones
(Stauffer y Seaman, 1994) Ademaés es posible inicializar MMS5 con los me-
jores datos de entrada (Zou et al,, 1995). Se puede emplear la capacidad de
anidamiento de forma unidireccional o bidireccional en sus diferentes nive-
les. Posee parametrizacione microfisicas que permiten diferentes niveles de
sofisticacién. A continuacién se describirdn los componentes de la quimi-
ca, algunos cambios realizados porx los autores de MCCM y se discutirén
algunas de las propiedades.

3.1. Dinamica

MM5v2 es un modelo no hidrostitico que emplea completamente la
ecuacién de continuidad de masa compresible. El finico término que no
considera es el conjunto de ecuaciones del téxmino de calentamiento adia-
bético que contribuye a la ecuacién de tendencia de presién. Como una
consecuencia, el marco de la dindmica permite el usc del modelo a resolu-
ciones muy bajas (escala de nubes). Horizontalmente, todas las ecuaciones
del modelo se encuentran tanto en coordenadas Lambert conformales, este-
reogréfico polares o proyeccion Mercator. Esto permite al modelo aplicarse
en cualquier parte del mundo. Las coordenadas verticales siguen el contor-

/7
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no del terreno, o, y estén definidas como:

o = Po — pt’ (3.1)
Ps =M
donde pg es la presion de referencia que depende solamente de un estado
de referencia constante, p; es la presién en la altura tope del modelo, y p; es
la presioén en la superficie. Debido a que ni p; ni p, cambian con el tiempo
o es constante en el tiempo y da un estado de referencia.
Para simular el transporte de contaminantes se emplea la siguiente ecua-
cién:

fror=—r [ (50) + 5, 75

g, ..
+b—5(p0‘0)

J U a v 0 4
21 X o x" L v ® 2
+Om {Bw (p m) + dy (p m) + Oo (p m)]
+0'Q
El tercer término a la derecha es el término de divergencia que s6lo apa-
rece en la versién no hidrostéatica del modelo. p* es p, — p;, C = p./p, donde
pe puede ser la densidad de una especie quimica, hielo, agua de lluvia, nie-
ve 0 agua de nube. El factor de escala m (factor de mapa) que proviene de la

transformacién de coordenadas horizontales. Los componentes del viento
en este sistema sonu, v y ¢, el tétmino de produccién volumétrica pQ.

3.2)

pog, mo dp*  mo Op*

7 p oz P oy ¢35)

& =

La densidad de referencia del aite pg, v p, la densidad del aire se rela-
cionan mediante:
Pz, 2,t) = po(z) + p(z,y,2,1) (34)

3.2. Transporte Turbulento en la Capa Limite (PBL)

Existen diferentes parametrizaciones en MMS5 patra el trtansporte tutbu-
lento en la capa limite. Debido a que el esfuerzo humano para acoplar la
quimica con cada una de éstas setfa enorme s6lo se integra a la parame-
trizacién de segundo orden, de nivel 3 (Burk y Thompson, 1989). Este es-
quema requiete del cdlculo de cuatro variables de pronostico adicionales.
Estas son la energia cinétici_ turbulenta ¢2, la varianza de la tempezatura

potencial del agua liquida 6,2, Ia varianza de la humedad total EZF y la co-
varianza de la temperatura potencial del agua liquida sobre la humedad

total 8/ %¢.,.
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En el transporte de contaminantes se sigue la parametrizacion (teorfa
K) paza el transporte turbulento de calor y humedad empleando:

QC_Z
8z

Durante el transporte turbulento se tiene una complicacién adicional, el
cual ocurre cuando las reacciones quimicas poseen una escala de tiempo de
reaccién menor que la escala de tiempo del transpoite de los contaminan-
tes. Duzante el dia en la capa superficial la escala de tiempo del transpoi-
te turbulento es suficientemente pequefia para despreciar este efecto, pero
puede ser importante en la capa convectiva arriba de la capa superficial
(Hamba, 1993}

—w'C" = Ky, (3.5)

3.3. Parametrizacién Multicapas de Suelo/Vegetacién

La parametrizacién de turbulencia descrita anteriormente se expandié
para incluit una parametrizacién de suelo/vegetacion (Smitnova et al., 1997,
2000).

Este esquema de suelo/vegetacion calcula la temperatura del suele y
la estratificacién de la humedad en cinco capas, ademas determina los flu-
jos de calot y de humedad en la inteifase entre el suelo y la atmésfera. Para
supetficies con vegetacién se consideran la evapotranspiracion, la intercep-
cién y la re-evaporacion de la precipitacién. Emplea un modelo simple pata
calcular la acumulacién y derretimiento de la cobertura de nieve Ademés
calcula el efecto de la transferencia de calor y de agua en el suelo, tanto
hacia la capa de vegetacién como a la atmoésfera.

El modelo de suelo se basa en las ecuaciones unidimensionales de con-
servacién para temperatura (7;) y humedad del suelo (). Esas ecuaciones
son:

T _ 0 Vs Q"Ei
ik (psLs 5 ) G
7 03 a 3- oK,
on__ 9 s 8y
ot 6z(D"8z)+ 0z (37)

donde ps, Ly, 75, Dy y K, son la densidad del suelo, la capacidad calorifica

- especifica, la conductividad térmica, la conductividad difusiva y la con-
ductividad hidrdulica, respectivamente. La capacidad térmica volumétrica
psLs vy las conductividades se calculan a partir de los patdmetros del suelo
prescritos y del contenido de humedad actual Para balancear los flujos de
energia y de agua en la interfase entre el suelo y la atmoésfera se emplean
un conjunto extra de ecuaciones Las cuales consideran las caracterfsticas
del suelo, la evaporacién de la cobertura vegetal, el flujo de radiacién, los
flujos atmosféricos de humedad, el flujo de infiltracién de agua, entre otras.
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Asi mismo considera otro conjunto de ecuaciones donde se evaliia el con-
tenido de humedad almacenada en la vegetacién.

3.4. Quimica en la Fase Gaseosa

El MCCM puede emplear el mecanismo quimico Rain Acid Deposition
Model version 2 (RADM2) y el Regional Atmospheric Chemistry Mechanism
(RACM) (Stockwell et al,, 1997). En este trabajo se empleé el RADM2 que
incluye 14 especies estables inorgénicas, 4 intermediarios reactivos y 3 es-
pecies abundantes estables (oxigeno, nitrégeno y agua). La quimica orgéni-
ca la representan 26 especies estables y 16 radicales peroxi. El mecanis-
mo RADM2 emplea la aproximaciéon de reactividad agregada molecular
(Middleton et al., 1990), donde se agrupan compuestos organicos similares
en especies del modelo mediante el empleo de un peso por su reactividad
con el radical HO. Los factores de agregacién para los compuestos mds
comunes son obtenidos de Middleton et al. (1990). La solucién numérica
emplea el método de la aproximacioén del estado cuasi estable (QSSA) con
22 especies diagnosticadas, 3 constantes y 38 calculada. Se emplea un es-
quema euleriano retrasado en el tiempo para resolver las ecuaciones de las
38 especies que se predicen. ,

Una descripcién més detallada del mecanismo RADM2 se presenta en
el siguiente capitulo. :

3.5. Frecuencias de Fotélisis

Las frecuencias de fotdlisis de las 21 reacciones fotoquimicas de fase
gaseosa se calculan en cada punto de acuerdo a Madronich (1987). La fre-
cuencia de fotélisis del gas i, J;, es dada por la integral de la produccién del
flujo actinico I4(}), la seccién transversal de absorcién o;()) y los campos
cuédnticos ¢;{A) sobre la longitud de onda A:

‘)'c
Ji= / IA(N) - 0i(A) - i(A)dr (3.8)
L

Para calcula el flujo actinico se emplea un modelo de transferencia ra-
diativa de Wiscome, que se basa en una técnica de delta-Eddington (Joseph
et al,, 1976). Este modelo de transferencia radiativa considera la absorcién
por Oz y Oz, la dispersion de Rayleigh, dispersién y absorcién por particu-
las en aerosol y nubes (Chang et al, 1987). La ecuacién 3.8 se resuelve para
130 longitudes de onda entre 186 y 730 nm.

Los petfiles del flujo actinico se calculan para cada punto de malla del
dominjo. Para la determinaci6n de las secciones transversales de absorcién
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y dispersién se emplean los valores generados por MM5 para la tempera-
tura, ozono y agua liquida de nube. Se pueden incluir los petfiles de ozono
total provenientes del satélite TOMS.

- El célculo de las frecuencias de fot6lisis tiene la ventaja de actualizar a
las variables que dependen de la temperatura. El efecto de la temperatura,
en el valor de las frecuencias de fotélisis, pueden inducir una variacién en
mds de 1 % por grado de diferencia en la temperatura (Ruggaber etal., 1994,
1995)

3.6. Emisiones Biogénicas

La vegetacién emite compuestos organicos. Dichos compuestos contri-
buyen considerablemente en la formacién de ozono, especialmente durante
los dias calurosos del verano, debido a que la emisién se incrementa con la
temperatura. El modelo MCCM contiene un médulo de emisiones biogéni-
cas (Guenther et al,, 1993, 1994; Simpson et al, 1995; Schoenemeyer et al.,
1997). El médulo trata de forma separada las emisiones de isopreno, mo-
noterpenos y otros compuestos orgénicos volétiles biogénicos (OCOVB),
respectivamente, asf como también calcula emisiones de 6xidos de nittége-
no del suelo. Para emplearse en el médulo de fotoquimica RADM2, las
emisiones de monoterpenocs y OCOVB se deben desagregar en las clases
RADM. :

La estimacién de emisiones biogénicas se basa en el procedimiento y
consideracién descritas por Seidl (1998) en el apéndice D Ahi mismo se
muestza el procedimiento de desagregacitn en las diferentes clases RADM.

3.7. Deposicién Seca

El flujo de gases traza y particulas de la atmésfera a la superficie se
calcula multiplicando sus concentraciones en la capa inferior del modelo
por su velocidad de deposicién, vg, que es proporcional a la suma de tres
resistencias caracteristicas:

1

YT et trs)

donde 7, es la resistencia aerodindmica que depende de la rugosidad de la

supetficie y la estabilidad atmosférica, y 75 es la resistencia de la subcapa en

la proximidad de la superficie. El acoplamiento con las parametrizaciones

de turbulencia produce una gran dependencia de 7, con los datos de uso y
tipo de suelo.

La resistencia de la superficie, 7 5, se determina empleando una parame-

trizacién desairollada por Wesley (1989), donde considera las resistencias

39)
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de las supetficies del suelo y plantas. Las propiedades de las plantas se
determinan a paitir del uso de suelo y de la estacién anual.

La deposicién seca del sulfato se describe de forma diferente. El sulfa-
to presente en forma de particulas de aerosol se deposita de acuerdo con
Erisman et al. (1994).

3.8. Procedimientos Numéricos y Aspectos
Computacionales

La formulacién de las diferencias finitas del modelo emplean las apro-
ximaciones centiadas en tiempo y espacio y un esquema semi implicito
(Klemp y Wilhelmson, 1978) para el tratamiento de las ondas actisticas r4pi-
das. Esto significa que los términos involucrados directamente con la paite
actistica se separan de los términos que varfan lentamente y se integran
es pasos de tiempo cortos. El esquema semi-implicito trata la propagacién
vettical de las ondas sonoras implicitamente, permitiendo un paso de tiem-
po corto independiente de la resohucién vertical del modelo, mientras que
la propagacién horizontal de las ondas sonoras se integra explicitamente.

Para la integracién de la ecuacién de adveccion, MMS5 usa una diferen-
ciacién de segundo orden centrada con un esquema de integracién de salto
de rana. Aunque este s un sistema de integracién robusto, no es util pa-
ra describir el transporte de contaminantes. Es muy difusivo y no positivo
definido, por lo que se emplea un esquema monoténico, positivo definido
en tres dimensiones (Smolatkiewicz y Grabowski, 1990) Este esquema de
adveccién puede emplearse para las variables de humedad de MMS5. Debi-
do a que el criterio de estabilidad para la adveccién de compuestos traza es
menos estricto que para la parte dindmica del modelo (momentum, tempe-
ratura y presién), el paso de tiempo para la adveccién del compuesto traza
puede ser muy largo en resoluciones hotizontales grandes.

El integrador del mecanismo quimico posee su propio regulador de pa-
so de tiempo. Sin embargo el paso de tiempo para la adveccién es muy
grande para el de la quimica, que se resuelve para varios paso de tiem-

po en un paso de tiempo de adveccién. Dependiendo de las condiciones’

quimicas, el paso de tiempo puede ser tan pequefio como 3 segundos.

Las condiciones de frontera incorporan las condiciones de frontera ra-
diativa (Klemp y Durran, 1983) para la parte superior del modelo y un es-
quema de relajacién (Perkey y Kreitzberg, 1976) para las fronteras laterales
Las variables de humedad y las especies quimicas tiene un gradiente cero
en las fronteras al salit.

Las modelaciones se realizaron en un equipo con procesado:r "Alpha’ a
667 MHz, bajo el ambiente UNIX. Se efectuaron modificaciones para ha-
cetlo compatible con la arquitectura “Alpha’. Se requieren 24 horas para 72
hotas de modelacién con quimnica de un dominio de 40 x 52 x 23.



4. MODULO QUIMICO

4.1. Introduccion

Uno de los componentes méas importantes de cualquier modelo de ca-
lidad del aire regional es el mecanismo quimico de la fase gaseosa. Las
velocidades de reaccién, las emisiones, el transporte y la deposicién, deter-
minan la distribucién de las especies quimicas en esta fase.

En las nubes las reacciones en la fase acuosa son las que contribuyen
més en la acidificacion de la atmésfera, por lo que es muy importante que
el mecanismo de la fase gaseosa prediga correctamente las concentraciones
de las especies que se necesitan para la quimica de la fase acuosa

Las velocidades de oxidacién en la fase acuosa dependen de las concen-
traciones, la solubilidad y la velocidad de transferencia de masa de agentes
oxidantes tales como el peréxido de hidrégeno, ozono, 4cido peroxi acético
y los radicales hidroxi (HO) y peroxi (HO3).

Para producir una descripcién exacta de las transformaciones quimicas
en la atmdsfeta, los modelos de calidad del aire deben incluir un mecanis-
mo quimico que incorpore todas las reacciones quimicas significativas. Sin
embargo, tal mecanismo debe ser simple en comparacién con la quimica
compleja de la atmoésfera. Se requiere de esto tiltimo para evitar un consu-
mo excesivo de recursos computacionales.

Los mecanismos de quimica atmosférica varian desde los muy explici-
tos que tratan todas las especies y reacciones quimicas de manera indivi-
dual a los mecanismos simplificados con especies sustitutas que represen-
tan un grupo de especies individuales. Ejemplos de mecanismos explicitos
{Niki et al, 1972; Demerjian et al,, 1974; Atkinson y Lloyd, 1984; Leone y
Seinfeld, 1985; Ketr y Calvert, 1982; Caiter, 1990). La fuente principal de
la complejidad de los mecanismos es la quimica orgédnica. El manejo de la
quimica orgéanica en la troposfera requiere de cientos de especies y reac-
ciones (Calvert y Madronich, 1987). Se han desarrollado tres técnicas de
agrupamiento para simplificar la qufmica troposférica:

Especies sustitutas (Dodge, 1977). Se seleccionan una o varias especies quimi-

cas reales como representativas de una clase. La especie representati-
va para las reacciones de alcanos es el n-butano; para olefinas, el pro-
peno y el frans-2-buteno; para los al_dehidos, el acetaldehido; y para
los hidrocarburos aromaticos, el benceno, tolueno y xilenos.
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Estructuras agrupadas (Whitten et al., 1980, 1985; Killus y Whitten, 1982;
Gery et al,, 1989). Las moléculas se asocian de acuerdo al tipo de en-
lace del catbono (C). Este método trata a los 4tomos de C con enlace
similar sin considerar el tipo de molécula a Ia que pertenecen La for-
ma més simple designa cuatro tipos de atomos de C

C-C incluye alcanos y enlaces simples en alquenos (PAR)
C=C alquenos, principalmente (OLE}

C=C anillos aromadticos con tres dobles enlaces (ARO)
>C=0 carbonilos (CAR)

Con esta clasificacién el propeno (CH3—~CH=CHy) posee 1 PAR y 1
OLE.

Moléculas agrupadas (Schere y Demetjian, 1984; Penner y Watson, 1982;
Atkinson et al., 1982; Stockwell, 1986). Todas las especies quimicas
similares se representan mediante una especie prototipo la cual es la
que reacciona. - |

El RADM2 es el mecanismo quimico empleado en el MCCM que re-
presenta la quimica orgénica mediante la técnica de moléculas agrupa-
das. Contiene parametrizaciones de varios procesos quimicos impoitantes
incluye tres clases de alcanos superiores, un tratamiento detallado de la
quimica de los aromadticos; dos clases de alcanos supetiores que represen-
tan los alquenos terminales e intermedios; manejo de cetonas y especies de
dicarbonilos como clases diferentes a las de los aldehidos; inclusién de iso-
preno como especie explicita; y un tratamiento detallado de las reacciones
de radicales peroxi.

El RADM2 se ha evaluado y revisado contra cdmaras de esmog (Stock-
well et al., 1995), donde se muestza que este mecanismo puede reproducir
la quimica atmosférica regional adecuadamente.

4.2, Quimica Inorganica

La mayoria de las reacciones inorgénicas con velocidades constantes en
el RADM2 (DeMore et al , 1988). Dentro del mecanismo se considera la re-
accién del OH con el HOs, que es un canal importante de terminacién de
los radicales HO;.. El modelo posee un tratamiento extensivo de la quimica
del NO; debido a su importancia durante la quimica nocturna. Sin embar-
go, COs y Hs no se incluyen.

La quimica inorgénica del ozono, nitrégeno y sustancias con azufre ba-
jo condiciones troposféricas es bien conocida. El ozono transportado a la
troposfera de la estratosfera o generado localmente en la troposfera se fo-
toliza produciendo un dtomo de oxigeno excitado en el estado O'D. Una
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fraccién de los dtomos O'D se desactiva por colisiones con oxigeno o ni-
trégeno para producit 4tomos O3 P y la fraccién remanente reacciona con
H20 para producir el radical hidroxi (HO). El HO reacciona tanto con espe-
cies organicas como con inorgénicas. La reaccién del HO con el CO produce
radicales HOy, que asi mismo reaccionan con el NO para convertirlo a NO».
El HO reacciona consigo mismo pata producir el peréxido de hidrégeno,
0 reacciona con otros 1adicales peroxi orgénicos para producit peréxidos
orgénicos. La cadena se completa a través de la fotélisis del NO, que pro-
duce ozono. _

Las reacciones de HO con SO2 y con NO; son las mayores fuentes en fa-
se gaseosa de HySO4 y HNO3, respectivamente (Calvert y Stockwell, 1984)
El di6xido de azufre reacciona con el HO de la siguiente forma:

SO9 + HO(+M,+0,,H,0) — HS0Oy4 + HO, (4.1)

La quimica diurna de la formacién del HNOj3; se conoce bien, el HO se
adiciona al NO; para dar HNO3 como se muestra en:

HO + NOo(+M) — HNO3(+M) 42)

La constante de 1apidez para la reaccién (4.2) es 10 veces mayot que
la constante para la reaccién (4.1) en las condiciones tipicas de presién y
temperatura. La produccién de 4cido nitrico a través de la quimica de fase
gaseosa es un proceso muy impotrtante de pérdida de NO,,.

La quimica nocturna de la formacién del HNO3 es més complicada,
ya que incluye varias reacciones que involucran el radical NOj3 con varias
especies, patticularmente aldehidos, y se generan otras especies reactivas
como el nitrato de peroxiacilo y HO», que reaccionan con las emisiones
de 6xido de nittégeno Esto genera una pequefia fuente de radicales HO
durante la noche.

4.3. Quimica Orgédnica

Cientos de compuestos organicos volatiles (COV) se emiten a la atmésfe-
ra Debido a que son muchos compuestos orgdnicos, éstos se agrupan en
_conjuntos manejables de clases de COV basado en sus similitudes de reac-
tividad oxidativa y sus magnitudes de emisién (Middleton et al., 1990). Ca-
da categorfa de COV se representa por varias especies modelo que abarcan
el intervalo de reactividad La mayoria de los COV se agrupan en especies
sustitutas de reactividad y peso molecular similar, sin embargo los com-
puestos orgénicos emitidos en grandes cantidades se tratan como especies
sepatadas en el modelo.
La reactividad pesada del RADM2 considera que el efecto de las emi-
siones de COV en los resultados de la modelacién es aproximadamente
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proporcional a la cantidad del compuesto que reacciona por dia. Asi, la
emisién de un compuesto se puede representa: por una especie del mo-
delo, la cual reacciona a una velocidad diferente aplicandole un factor de
peso al compuesto emitido. Dicho factor es la relacién de la fraccién del
compuesto emitido que reacciona con la fraccién de la especie del modelo
que reacciona:

1= GXP(-kHo Emit X J ‘[HO]dt)
B 1-— exp(—kHo Model X [ [HO]dt)

El ko Emit ©5 la constante de velocidad de la reaccion del HO con el
compuesto individual, ko Modelo €5 1a constante de reaccién del HO con
la especie en el modelo RADM2, y el término [[HOJdt es la concentracién
integrada promedio diaria del xadical HO.

En el RADM2 se agregaron cientos de COV en 15 clases de especies
orgénicas reactivas. Los alcanos son especies muy importantes que se de-
ben tiatar en la fase gas de los mecanismos empleados en modelos regio-
nales. Ya que dichos compuestos se pueden transportar grandes distancias,
reaccionan con relativa lentitud con el 1adical HO y poseen velocidades de
deposicién bajas.

(4.3)

Los alcanos reaccionan con el radical HO para producir radicales pe--

roxi (ROy), los cuales reaccionan con NO, HO; y otros radicales organicos
peroxi. Los alcanos més reactivos son los HC5 y HC8 que, cuando reac-
cionan con el HO, mediante ciclos adicionales de reacciones de peréxidos
orgénicos oxidan el NO a NO. Existe una gran cantidad de reacciones de
los compuestos agrupados en las clases HC5 y HC8 que para fines précticos
no se pueden detallar Asi que se emplea el radical operacional XO; (grupo
de compuestos agiupados que interviene en conversiones de NO a NOy).
La reaccién del HO con el HC3 no producen radicales XOj3, y los alcoho-
les se condensan en grupo HC3, ya que producen radicales alcohoxi y no
peI'OXL

Los aldehidos y cetonas se producen cuando los radicales peroxi orgéni-
cos reaccionan con el NO. Estos son representados por HCHO (formal-
dehido), ALD (acetaldehido y aldehidos superiores) y KET (acetona, metil

etil cetona y cetonas superiores). Debido a que las cetonas son menos re-

activas que los aldehfidos , éstas representan un sumidero de carbén y son
transportadas grandes distancias. Por lo anterior las cetonas se incluyen en
el RADM2 (Tabla 4.1}

Los alquenos son constituyentes importantes en la troposfera urtbana y
ruzal. Son especies muy 1eactivas que poseen una constante alta de reaccién
con el radical HO, y reaccionan con el ozono para producit aldehidos e in-
termediarios Criegee altamente reactivos. Debido a la alta reactividad de
los alquenos naturales y antropogénicos, los cambios en sus concentracio-
nes relativas pueden conducir a a grandes cambios en la reactividad total
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Tab. 4.1: Ejemplos de reacciones del mecanismo RADM2
Inorgénicas Orgénicas
OP + Oy — O EIH + HO — ETHP + H:0

NO:+ hv — O°P + NO HC3 + HO — HC3P + HO: +HCHO + ALD + KET

O; + NO — NO:z + O OP1 + HO — MO:; 4+ HO +HCHO
Qs + hr — OD + O XYL 4+ HO — XYIP + CSL + HO;
NOj3 + NO — 2NO; 15O + NO; — OLN

O'D + HO; — 2HO ALD + NO; — ACO; + HNO3

CO + HO — HO2 +CO2 XNO:z + MOz —+ HCHO + HO:

de la atmésfera Se emplean cuatro grupos para representarlos: OL2 (eteno
CH, =CHy), OLT (alquenos terminales R-CH=CHy), OLI (frans-2-buteno,
cicloalacanos, dienos primarios y alquenos internos) e ISO (isopreno).

Los 4cidos orgénicos pueden generarse a partit de alquenos a través de
las reacciones de intermediazios Criegee. Por ejemplo, el 4cido f6rmico se
puede producir a pattit de eteno mediante la reaccién con O3 encontrado
por Su et al. (1980). Se asume que todos los intermediarios Criegee reaccio-
nan con el agua para producir 4cidos orgénicos.

La quimica de los arométicos es muy importante en atmésferas urbanas
contaminadas. Por ejemplo Leone y Seinfeld (1985) encontraron que casi un
tercio de las conversiones de NO a NO, son debidas a la fotoxidacién de
especies aromadticas. La quimica de los aromaticos se incluye en el modelo
RADM?2 mediante parametrizaciones. Se incluyen dos gtupos arométicos:
TOL y el XYL. El TOL representa benceno, tolueno y otros aromaticos poco
reactivos. Su rapidez de reaccién con el HO es igual a la del HO-tolueno. La
reactividad pesada se usa para pesar emisiones de benceno y halobencenos
en la clase TOL. El XYL representa xilenos, otros di y poli alquilbencenos
y otros arométicos con rapidez de reaccién mayor a la del xileno. Entre los
productos de la descomposicién de los aromaticos se encuentran el glioxal
(GLY), metilglioxal (MGLY) y los catbonilos insaturados (DBC).

El RADM2 emplea un esquema de reacciones secundarias donde se in-
cluye la formacién del cresol y otros productos de la fragmentacién de ani-
los aromdticos. La reaccién del HO con tolueno y xilenos producen un al-
quil fenol (CSL), radicales HO, y radicales peroxi aromaticos. El alquilfenol
reacciona con el HO para producir nitratos orgénicos, convirtiendo el HO
en HO, y abre el anillo aromético para producit un radical (TCOj3). El radi-
cal TCOj3; puede reaccionar con el NO o NO, para producit PAN. La especie
DCB representa una mezcla de fragmentos desconocidos de arométicos y
_dicarbonilos. No se incluye la quimica del benzaldehido ya que se produce
en pequerias cantidades y es un sumidero mas que una fuente de radicales.
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4.4, Reacciones entre Radicales Peroxi

Las reacciones entre radicales peroxi juegan un papel importante en
la quimica atmosférica. Bajo condiciones rurales y limpias, esas reacciones
pueden afectar fuertemente las concentraciones de peréxido de hidiégeno,
alcohol y de 4cidos orgénicos y la prediccion de especies con nitrégeno. Es-
to también ocurre bajo las condiciones de la ciudad de México (Ruiz, 1989)
En el RADM2 se incluyen una gran cantidad de reacciones entre radica-
les peroxi. Estas representan un importante sumidero para HO, y radicales
peroxi orgénicos para bajas concentraciones de NO;, bajo las cuales ocurre
la formacién de peréxido de hidrégeno.



5. EVALUACION DEL MODELO
METEOROLOGICO

5.1. Antecedentes

Los procesos de transporte y fotoquimica de los contaminantes presen-
tes en la atmésfera dependen en gran medida de las condiciones meteo-
rolégicas. Si no se pueden reproducir las variables meteoroldgicas como
temperatura, intensidad y direccién del viento, humedad y presion, el mo-
delo fotoquimico no podra reflejar satisfactoriamente la calidad el aire. Por
lo anterior es importante evaluar los resultados del médulo meteorolégico
del modelo.

En este capftulo se describe el drea de estudio, la estrategia de anida-
miento del modelo, la metodologia empleada para la seleccién de los dias
de simulacién, las actividades de evaluacién del modelo meteorolégico y
un estudio de sensibilidad de las concentraciones de ozono con respecto a
la intensidad del viento.

5.2. Descripcion de la Regién de Estudio

La ZMVM abarca aproximadamente 1,600 km?. Se encuentra rodeada
por cadenas montafiosas, (Figura 5.11), que llegan alcanzar hasta 5 km de
altura sobre el nivel del mar. Al Sur se encuentra la Sierra del Ajusco, al
Oeste la Sjetra de las Cruces y al Este la Sierra Nevada, que incluye los
volcanes Iztaccthuatl y Popocatépetl. Al Notte se encuentra la Sierra de
Guadalupe, Esta compleja orografia da a la regi6n caracteristicas clima-
tologicas particulares, como el estancamiento de masas de aire, sobre todo
cuando provienen del notte, e inversiones térmicas frecuentes, principal-
mente durante el invierno.

En esta regién se encuentran 18 millones de habitantes (INEGI, 2000),
miés de 35,000 industrias, y circulan alrededor de 3 millones de automévi-
les. Los indices de contaminacién son altos, sobrepaséndose la norma de
ozono de 11 ppm més del 70 % de los dfas del afio {Direccién General de
Prevencién y Control de la Contaminacién, 1999).

! Imagen elaborada por la NASA-Goddard Space Flight Centet (1999).



5.3 Datos Utilizados

32

Fig. 5.1: Area de Bstudio

5.3. Datos Utilizados

5.3.1. Datos Meteorolégicos

Los datos suministrados al modelo MM5 son de reanélisis provenientes
del National Center for Environmental Prediction (NCEP) y del National Center
for Atmospheric Research (NCAR) (Kalnay et al,, 1996) que se encuentran dis-
ponibles en servidores de la National Oceanic and Atmospheric Administration
(NOAAY)?, con resolucién temporal de 6 horas y espacial de 2.5° x 2.5°. Con
estos datos se establecen las variables meteorolégicas a escala sinéptica y
se generan las condiciones iniciales y de frontera.

Para los casos estudiados se emplearon las siguientes variables: altura

- geopotencial (hgt), las componentes zonal (u) y meridional (v) del viento,
presién reducida al nivel del mar (slp), humedad relativa (hr), temperatura
(t) y temperatura superficial del mar (sst). Los niveles de presién emplea-
dos fueron: 1000, 925, 850, 700, 600, 500, 400, 300, 250, 200, 150, 100, 70, 50,
30,20y 10 mb.

Para la comparacién en la vertical se emplearon los datos de sondeos
colectados y puestos en la red por la universidad de Wyoming® La estacién

Los datos de temperatura superficial de mar se obtuvieron de:
ftp:/fftp nicep noaa.gov/publemb/sstfoiupdate vy los datos de temperatura, direcciones de
viento, humedad relativa del sitio fip archive cdc noaa gov

* http:ffweather uwyo edufupperairfsounding himl
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con la cual se compara los datos del modelo es la 76679 en México D.E 1a
cual corresponde a Tacubaya '

5.3.2. Datos dela RAMA

Fig. 5.2: Topogtafia y estaciones meteorolégicas de la RAMA.

Las comparaciones entre los resultados de la modelacién y los datos
medidos, se efectuaron mediante el empleo de observaciones de la Red
Autormdtica de Monitoreo Ambiental (RAMA), la cual posee 32 estaciones
de las cuales en 10 se miden las variables meteorol6gicas, en 19 las concen-
traciones de ozono y en 26 el CO. En la Figura 5.2 se muestra la localizacién
de las estaciones de la RAMA empleadas para realizar las comparaciones
con los resultados del modelo. Se presentan § estaciones, ya que Tacuba y
Pedregal en mds de un episodio no tienen la informacién suficiente. Las
variables meteorol6gicas empleadas para las comparaciones fueron tempe-
ratuza, y magnitud y direccién del viento.

Las estaciones que se presentan son: al noroeste: Ilalnepantla (F) y Aca-
tlan (G), noreste: Xalostoc (L) y San Agustin (N), al centro: Merced(X) y
Hangares(Y), y al sur: Plateros (U} y Cerro de la Estrella (Q).
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5.4. Estrategia de Anidamiento

185 W ol w "W
Fig. 5.3: Dominios empleados para la modelacién

Se utilizé la estrategia de dominios anidados unidireccionales (ore way),
como se ve en la Figura 5.3 El primer dominio abarca gran patte de la
repablica, incluyendo partes del Golfo de México y Pacifico. Se model$ la
meteorologia para 96 hoias, en una malla de 60 x 60 celdas de 27 km de
lado. El segundo abarca la parte central de la Reptblica, empleandose 34 X
34 celdas de 9 km y efectuéndose la modelacién para 72 horas. El tercero
incluye el Valle de México, partes del Valle de Toluca, Mozelos y Puebla,
con un domino de 40 x 52 celdas de 3 km, modelando también 72 horas. La
Tabla 5.1 muestia las caracteristicas de cada dominio

Tab. 5.1: Estrategia de anidamiento

Dominio  Resolucién Num celdas Tiempo de
nimero CeldaKm X Y modelacion (hr)
1 27 60 60 9% '
2 9 34 34 72

3 3 52 40 72
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5.4.1. Seleccién de Dias con Altos Indices de Contaminacién

La utilidad principal del modelo de calidad del aire es su capacidad pa-

1a reproducir escenarios donde se presenten altos niveles de concentracién
de contaminantes. Por lo anterior, la seleccién de los dias de simulacion se
basé en los lineamientos propuestos por la Agencia de Proteccion al Am-
biente de los Estados Unidos (USEPA) (EPA, 1991} Asimismo, los petriodos
evaluados corresponden a fechas donde también se han realizado modela-
ciones de calidad del aire, como en las del estudio investigacién de material
particulada y deterioro ambiental (IMADA).
. Los perfodos seleccionados son: caso 1, comprende del 29 de octubre
al 1 de noviembre de 1996; caso 2, del 24 al 27 de febrero de 1997 y caso
3, del 2 al 5 de matzo de 1997. En el caso de la quimica las primeras 24
horas se utilizaron como inicializacién, y para la evaluaciéon comparativa
se tomaron las tltimas 48 horas.

JONq -

25N 1

200+

15N+

115w 10w 105w 100W 95% séw

Fig. 5.4: Presién reducida al nivel del mar (Pa) durante el petiodo del 29 de octu-
bre al 1 de noviembre de 1996. Los datos provienen de reandlisis.

Para seleccionar los dias de simulacion se utilizaron datos obtenidos de
la RAMA, (ACTJ et al,, 2000; DDF y SMA, 2000), y se ordenaron los episo-
dios seleccionados de acuerdo a la magnitud del nivel de ozono (O3), esco-
giéndose aquéllos con valor més alto y cuya meteorologia reflejara un caso
tipico. Durante los episodios escogidos un sistema de alta presién afect6 la
regién de estudio, como se muestran en las Figuras 54, 55 y 5.6 donde se-
presenta el promedio de la presién reducida para los petiodos de estudio
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30N 1

25N

20N 1

16N 1

115W 110W 105W 100w 95w . o0W

Fig. 5.5: Igual a la figura anterior. Periodo del 24 al 27 de febrero de 1997.

SO0N -

25N 1

20N T

15N 4

TOTg7

115W 1104 105% 100W 95% 90w

Fig. 5.6: Igual a la figura anterior. Perfodo del 1 al 4 de marzo de 1997.
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En esas fechas se alcanzaron altos indices de contaminacién. En el primer
caso, se presenta un sistema de alta presién que permaneci6 constante du-
1ante el perfodo de tres dias (barotr6pico). En el segundo, el sistema de alta
presién se encuentra durante el primer dia y comienza a ser despalzado
por un sistema de baja presién (baroclinico). En el tercero, se caracteriza
por la entrada de un sistema de alta presién ya que se va incrementando la
presion durante en el periodo de evaluacién.

5.5. Ewvaluacién del Modelo

Con Ia finalidad de conocer si un modelo puede reproducir el fenémeno
que se desea simular es necesario evaluarlo. Para ello se emplean dos tipos
de metodologias: una es la cualitativa y la otra es la cuantitativa.

La evaluacién cualitativa se realiza mediante el empleo de gréficas, ma-
pas de contornos y diagramas. En los cuales se muestran qué tan aproxi-
mados son los resultados del modelo contra los valores observados

La evaluacion cuantitativa se realiza mediante el empleo de pardmetros
estadisticos.

5.5.1. Evaluacién Cualitativa

A continuacién, se presentan los mapas con el campo de vientos en la
regién generados por el modelo, las gréficas de seties de tiempo, tanto para
tempetraturas como para intensidad de viento en supetficie, las gréficas de
frecuencias de direccién de vientos y los petfiles de temperatura y magni-
tud de viento para cada uno de los casos.

De las Figuras 5.7(a), 5.8(a) y 5.9(a) se observa que el modelo es capaz
de reproducir la brisa de valle durante las 15:00 LT En las Figuras 5.7(b),
5 8(b) y 5.9(b) se observa que también describe la brisa de montafia. En estas
figuras se aprecia también el cambio en la temperatura superficial.
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19.8N

99w 28.8W 98§

'_';'_.m/s

99.208 95w 98w | BB.6W 984N

906W 894
7 m/s
Fig. 5.7: Caso 1: Campo de viento y temperatura en superficie. a) 15:00 horas del

29 octubre b) 21:00 horas locales del 28 oct. Isolineas de nivel blancas en
msn.
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Fig. 5.8: Caso 2: Igual a la Figura 5 7 a) 15:00 hrs del 24 febrero. b) 21:00 hrs locales

del 23 feb.
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Fig. 5.9: Caso 3: Igual a la Figura 5.7 a) 15:00 horas del 3 marzo. b} 21:00 hotas
locales del 2 maizo
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Fig. 5.10: Variaci6én horaria de temperatura superficial [K] entre datos de la RA-
MA (¢} ¥ los datos generados por el MCCM (~), para el perfodo del
29 de octubre al 1 de noviembre de 1996. Las discontinuidades indican
ausencia de datos. Tiempo en horas locales
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Fig. 5.11: Igual a la Figura 5 10 para el perfodo del 24 al 27 de febrero 1997.
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Fig. 5.12: Igual a la Figura 5.10 paza el petfodo del 1 al 4 de marzo 1997.
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Fig. 5.13: Variaci6n horaria de magnitudes de viento [m/s] en supetficie entre da--
tos medidos por la RAMA (e) y los resultados del MCCM (=), para el
petfodo del 29 de octubre al 1 de noviembre de 1996 Las discontinuida-
des indican ausencia de datos. Tiempo en horas locales.
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Fig. 5.14: Igual a la Figura 5.13 paia el periodo del 24 al 27 de febrero 1997
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Fig. 5.16: Rosas de viento de frecuencia de direccién, para el periodo del 29 de

octubre al 1 de noviembre de 1996.
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Fig. 5.17: Igual a la fig 5 16 para el periodo del 24 al 27 de febrero 1997.
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Fig. 5.18: Igual a la fig 5.16 paia el periodo del 1 al 4 de marzo 1997.
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Fig. 5.19: Sondeo efectuado a las 12Z del 1 de noviembre de 1996 Perfil vertical de
temperatura [K] (izq.) y magnitud de viento [m/s] (der). La ordenada
es la altura en metros sobre el nivel del mat.

00224 Feb 1997 00224 Feb 1997
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Fig, 5.20: Igua a la Figura 5.19 para el sondeo efectuadoa las 00Z de124 de febrero
1997. '

. En las Figuras 5.10, 511 y 5.12 se muestra que el modelo desctibe la
variacién diurna de temperatura y es muy similar a las mediciones de la
En cuanto a magnitudes de viento en las Figuras 513, 514y 5.15 donde

se presentan las graficas de series de tiempo, se ve que las intensidades
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Fig. 5.21: Jgua a la Figura 5.19 para el sondeo de las 00Z del 3 de marzo 1997.

de viento generadas por el modelo muestran un patrén horatio similar al
obtenido por las mediciones y también para algunas horas los resultados
del modelo poseen valores mayores que los datos medidos. |

En cuanto a la direccién en los diagramas de radiales de frecuencias
de direccién de vientos, en las Figuras 5.16, 517 y 5.18 se distingue que
en la mayoria de las estaciones, la direccion dominante generada por los
resultados del modelo es parecida a la medida por la RAMA.

Las Figuras 5.19, 5.20 y 5.21 se presenta una compatacién de los resul-
tados del modelo con sondeos verticales aprecidandose que el petfil de tem-
peratura del modelo es similar al del sondeo. En cuanto a las velocidades
horizontales en la vertical los petfiles del modelo poseen una forma similar
a los medidos.

5.5.2. Estudio Estadistico

Se realizé un estudio estadistico de error (Willmott, 1981; Willmott et
al., 1985) donde se emplearon los siguientes pardmetros*: '

a, desviacion normal de los valores observados
ap desviacién normal de los valores del modelo
RDCM Rafz cuadrética media de la desviacién , entre valores medidos y modelados.

RDCMs 1aiz sistemética cuadratica media de la desviacién, entre valores medidos y mo-
delados

RDCMu 1afz no sistemdtica cuadrética media de la desviacién, entre valores medidos y
modelados '

4 Para una descripcién detallada de los mismos ver Apéndice A: Pardmetros estadfsticos,
pég 90
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Ic indice de concordancia entre los valores medidos y los del modelo.
Is indice de semejanza entre dos vectores
wo Promedio de Jas diferencias de angulos
E longitud de resultante de un conjunto de vectores.
Sp varianza circular

El nivel de simulacién del modelo se considera alto si Ic, R y I, tienden
a 1, si o es similax a 0,, RDCM es menor o igual a o4, y si zg y Sp tienden
a cero. En las tablas 5.2, 5.3 y 54 se presentan los resultados del estudio
estadistico de temperaturas para cada caso:

Tab. 5.2: Analisis estadistico de temperaturas, caso 1

Estacién Ilc. CC o0, o0p RDCM RDCM, RDCM, =GHa  SLSMu
Tacuba 096 097 463 401 185 157 098 085 053
Tlainepantla 097 097 472 393 139 094 1.02 0.67 0.7¢4
Acatlan 095 097 523 377 206 181 098 0388 048
Xalostoc 095 09 487 374 191 157 108 082 057
San Agustin 096 095 508 406 171 1.20 121 070 071
C. Estrella 097 09 482 414 142 0.88 112 0.62 079
Pedregal 095 096 45 330 168 141 090 0384 054
Plateros 095 092 448 367 189 124 142 0.66 075
Merced* 096 095 555 48 202 139 146 0.69 072
Hangares 097 0% 492 428 1.57 0.97 1.23 0.62 0.78

Promedio 096 09

Tab. 5.3: Andlisis estadistico para Temperaturas, caso 2

Estacién It CC oo op RDCM RDCM, RDCM, Z0CM. — ELGMu
Tlalnepantla 086 096 456 418 345 101 359 0.29 3.55
Acatldn 089 097 528 392 289 125 315 043 251
Xalostoc 079 09 450 398 435 118 451 027 383
San Agustin 089 095 481 420 302 115 323 0.38 281
C Estrella 084 09 474 373 345 119 3.65 034 3.08
Pedregal* 082 095 617 349 423 106 436 025 412
Platerog 088 09 511 387 306 107 323 0.35 3.01
Merced 083 095 452 436 374 139 399 0.37 287
Hangares 086 096 475 421 3.32 1.25 3.55 0.38 2.84

Promedio 085 0%

Tab. 5.4: Andlisis estadistico para Temperatuzas, caso 3

Estacién k CC oo gy RDCM RDCMs RDCM, #=25Me  HEECMs
Tialnepantla 087 08 571 423 3.68 299 214 081 058
Acatlan 088 08 654 421 3.74 306 2186 082 058
Xalostoc 08 087 546 399 392 3.37 200 0.86 051
San Agustin 090 087 614 444 329 245 220 0.74 067
C Estrella 063 088 591 430 325 . 254 204 0.78 063
Pedregal 090 091 532 381 284 234 - 162 0.82 057
Plateros 089 083 570 409 327 264 193 081 0.59
Merced 088 087 543 466 349 265 226 076 065
Hangares* 040 025 131 254 3.18 202 246 0.63 0.77

Promedio 688 087
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Tab. 5.5: Anélisis estadistico de magnitudes de viento, caso 1

Estacién It CC o, o, RDCM RDCM, RDCM, £FCM.  EUCM,
Tacuba 060 047 131 182 204 125 161 061 079
Tlalnepantla 065 061 134 217 219 135 172 0.62 079
Acatlin 065 052 132 195 186 082 166 044 090
Xalostoc 043 028 08 166 215 145 160 067 074
San Agustin 050 031 098 158 180 100 150 056 083
C. Estrella 027 039 049 160 251 203 147 08 . 059
Pedregal 028 025 0533 202 250 1.55 196 062 078
Plateros 038 018 148 171 258 195 169 0.76 065
Merced* 058 062 112 232 250 171 183 068 073
Hangares 038 027 092 197 2.65 1.86 1.89 0.70 071

promedio 047 039

Tab. 5.6: Andlisis estadistico para magnitudes de viento, caso 2

Estacién It © o, o, RDCM RDCM,; RDCM, ZHEEM. EUCHy
Tlalnepantla 049 048 103 235 169 206 267 122 158
Acatlén 037 043 101 335 250 303 393 121 157
Xalostoe 043 038 108 262 181 242 303 134 167
San Agustin - 035 071 082 333 318 236 396 074 125
C . Estrella 023 060 054 302 341 241 418 071 122
Pedregal® 034 037 045 171 081 159 179 196 220
Plateros 031 027 066 186 171 179 247 105 145
Merced 036 048 080 260 215 228 313 1.06 146
Hangares 063 063 171 27 200 214 293 1.07 147

Promedio 039 048

Tab. 5.7: Andlisis estadistico para magnitudes de viento, caso 3

Estacién e CC 6, o, RDCM RIXCM, RDCM, ZS2=Ma  ZDEMs
Tlalnepantla 045 043 107 253 275 153 228 056 0.83
Acatldn 034 024 097 230 278 165 224 059 081
Xalostoc 050 044 118 246 27 155 222 057 082
San Agustin - 039 030 099 225 27 166 215 0.61 0.79
C. Estrella 021 039 046 263 349 251 242 072 0.69
Plateros 032 025 092 201 251 159 195 0.63 077
Pedregal 038 046 051 188 193 094 168 049 0387
Merced 034 037 08 25 304 196 232 064 076
Hangares* 040 025 131 254 3.18 202 2.46 0.63 0.77

Promedio 037 035

Tab. 5.8: Anélisis estadistico de las direcciones de viento, caso 1

Estacion Is Zo R S0
Tacuba 076 28 058 042
Tlalnepantla 068 25 064 036
Acatldn 046 37 045 055
Xalostoc 065 113 018 082

San Agustin 046 37 038 062
C Estrella 045 115 020 080
Pedregal 045 135 014 086
Plateros 063 16 02 074
Merced* 075 12 051 049
Hangares 074 8 049 051
Promedic 060 53
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Tab. 5.9: Anélisis estadistico de las direcciones de viento, caso 2

Estacién I, X0 R So
Tlalnepantla 070 25 043 057
Acatlin 066 37 039 061
Xalostoe 070 3 041 059

San Agustin 076 9 054 046
C Estrella 054 77 031 069
Pedregal* 069 7 039 061
Plateros 052 15 004 09
Merced 062 18 026 074
Hangares 072 25 049 0.51
Promedio 066 24

Tab. 5.10: Analisis estadistico de direcciones de viento, caso 3

Estacién I o R So
Tlalnepantla 065 20 032 068
Acatlan 074 12 048 052
Xalostoc 060 54 034 066

SanAgustn 070 9 041 059
C.Estrella 043 126 024 076

Pedregal 047 152 007 093
Plateros 055 38 011 089
Merced 067 20 036 064

Hangares* 052 80 027 073
Promedio 059 57

De estos resultados se observa que el indice de concordancia (I.) para
temperaturas en los tres casos es mayor a 085 (tablas 5.2, 5.3 y 5.4). Esto
indica que el modelo genera resultados muy parecidos a los observados.
En cuanto a direcciones de viento en las tablas 58, 5.9 y 5 10, el indice de
semejanza (I;) posee valores mayores a 0.59 y el promedio de la diferencia
de dngulos (zq) es menor a 57°, lo anterior nos indica que el modelo puede
describir los campos de vientos a diferentes horas enla ZMVM.

En cuanto a las magnitudes de viento en las tablas 5.5, 5.5y 5.5, el indice
de concordancia varfa de entre 0.37 a 0 47, lo que indica un bajo nivel de
simulacién.

5.5.3. Discusién

Aungque el modelo es capaz de reproducir el ciclo diurno del campo de
vientos y temperaturas, los resultados preliminares muestran una sobre-
prediccién en la intensidad de viento, como se muestra en las Figuras 5.13,
5.14 y 5.15 Se observa que los resultados del modelo (linea sélida) — du-
rante el petfodo que comprende de las 16:00 a 5:00 hrs — poseen valores
entre 2 y 3 veces mds altos con respecto a las mediciones de la RAMA (la
linea con marcas).

Las variaciones entre los resultados del modelo y los datos observados
en los diferentes escenarios se pueden deber a procesos de tubulencia, ya
que la turbulencia en la capa cercana a la supetficie depende de dos efectos
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especificos: ) el calentamiento atmosférico, que provoca las corrientes de
‘conveccién naturales y b) la turbulencia “mecdnica”, que es el resultado
de los esfuerzos cortantes del viento. Para el caso del mes de octubre de
1996, el sistema de alta presién permanece en la regién durante el perjodo
de evaluacién, haciendo asf que los vientos y temperaturas generadas por
el modelo sea influenciadas principalmente por la turbulencia térmica. En
el caso 2 (febrero 1997) el sistema de alta presién es desplazado por uno
de baja presion lo que provoca que exista més tutbulencia mecénica y por
lo tanto ésta influya més en los resultados del modelo. Finalmente para el
caso 3, se inicia con la entrada de un sistema de alta presién en la regién,
la entrada del sistema no es tan rdpida como en el caso 2 y aunque genera
turbulencia mecénica ésta no es tan marcada como en el caso 2. A partir del
estudio estadistio, se observa que, los resultados del modelo al comparatlos
con observaciones poseen una concordancia mayor cuando el sistema de
alta presién permanece constante durante el periodo de evaluacién y se
tiene menor concordancia cuando el sistema de alta presién se encuentra
en moviento.

Para disminuiz la diferencia entre los resultados del modelo y los da-
tos medidos se emplearon las diferentes patametrizaciones que incluye el
modelo MM5, se modificaron los coeficientes de difusién turbulenta, rugo-
sidad, albedo y el esquema de radiacién sin conseguir cambios importantes
en los resultados.

Modificando las condiciones iniciales y de frontera con la integracién
de informacién proveniente de estaciones de superficie y sondeos (con el
programa little_ 1), y ademds aplicando la asimilacién de datos durante la
meodelacion {nuddgin) se pudo mejorar la concordancia entre los resultados
del modelo y las observaciones. 5i bien la asimilacién de datos en cuatro
dimensiones puede ayudar a disminuir la diferencia entre los resultados
y los valores medidos, el transporte de los compuestos quimicos, como se
mencioné anteriormente, se encuentra acoplado a la parametrizacién de
transporte turbulento de la capa limite de Butk-Thompson, y en el modelo
en su estado actual no puede aplicarse la asimilacién de datos.

Por otro lado, en la evaluacién de las politicas pata el control de la con-
taminaci6én se consideran modificaciones en el tipo de uso de suelo (Por
ejemplo, de agricola a urbano y de forestal a agricola) y la asimilacién de

datos impediria ver los efectos en la calidad del aire debidos a una varia- -

cién en el tipo de uso de suelo. Para mejorar las velocidades de viento en la
supetficie resulta necesario incluir un médulo de capa supetficial al mode-
lo. ' .
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5.6. Sensibilidad al Campo de Vientos

De la discusién anterior, se concluy6 que era necesario conocer qué tan
importante son las desviaciones del campo de vientos en los resultados de
calidad del aire. Paza ello se emplearon los datos generados por el modelo y
se requirié de obtener un campo de vientos lo mds parecido al de los datos
medidos. :

5.6.1. Generacién del Campo de Vientos Modificado

Aplicando una idea similar a la de Cavalieri y Bertotti (1997), donde
para calcular la altura de las olas, incrementan la intensidad de viento por
un factor obtenido a partir de una estacién meteorolégica cercana al lugar
de estudio, se procedié a encontrar un factor multiplicativo para el campo
de vientos. A diferencia de los autores antetiores, que contaban con pocos
datos medidos, los datos de la RAMA proveian de suficientes estaciones de
medicién para encontrar el factor multiplicativo a que maximice el valor
del indice de concordancia.

Tep
> (pijfo — o)
Iej(a) = 1 — = (5.1)

> (lpis/x — 0| + loij - 3])?

i=1

P a=10
Ieaax = MAX(Z Ic; (a)) (5.2)

j=1

2=0,001

Donde:
Icarax — Valor maximo de los indices de concordancia
Ic; - Indice de concordancia de la estacion §
o — factor de optimizacién
pi; —valor predicho por el modelo para el tiempo i enla
— estacion 7 :
0;; — valor medido para el tiempo ¢ en la estacién j
o — valor promedio de las n;, observaciones en la estacién j
ny, —namero de horas
ns —nmero de estaciones
El procedimiento empleado fue el siguiente. Primero se calculé el indice
de concordancia con los valores obtenidos por el modelo, posteriormente
se hizo una btsqueda numérica del factor de optimizacién (), en donde
a cada valor de magnitud de viento del modelo se dividié por o (ecua-
¢idn 5.1). Este factor « variaba su valor de 0.001 hasta 10.0 con incrementos
de 0.001. Asi, para cada valor de « se obtuvo la suma de los valores del
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indice de concotrdancia de todas las estaciones. Finalmente el valor « selec-
cionado corresponde a aquél cuya suma de indices de concordancia es la
mayo1 pata todas las estaciones (ecuacién 5.2). En la Tabla 5.12 se presentan
los valores de & para cada caso.

Tomado como ejemplo el caso 2, en la Tabla 5.11 y Figuras 523 y 5.24 se
muestian los resultados obtenidos tanto en los patdmetros estadisticos co-
mo en la distribucién temporal de la magnitud del viento, una vez aplicado
el factor ¢ Nétese como los resultados del modelo meteorolégico han me-
jorado notablemente Como ejemplo de esto tenemos las estaciones Acatlan
(cuyo indice mejora de 0.37 a 0.66), San Agustin (de 0.35 a 0.80), Cerro de la
Estrella (de 0.23 a 0.60) y el promedio de las estaciones va de 0.39 a 0.64.

Tab. 5.11: Ciiterios estadisticos con campo de vientos modificado

Estacién lc € oo op RDCM RDCM, RODCM, Z&DSM.  [EDCM.
Tlalnepantla 065 048 103 085 0.85 075 113 088 133
Acatldn 066 043 101 122 053 110 122 208 231
Xalostoc 063 038 108 095 0.78 088 118 113 151
San Agustin 080 071 082 121 004 086 086 2449 2449
C. Estrella 060 060 054 110 0.61 0388 1.07 145 176
Pedregal* 053 (37 045 062 0.50 058 076 117 154
Plateros 055 027 066 068 048 065 0.81 136 1.69
Merced 069 048 080 0% 035 083 0.90 236 2.56
Hangares 070 063 171 1.00 1.21 0.78 1.44 0.64 1.19

Promedio 064 048
El nivel de simulacién del modelo se considera alto si gy ~ o y RDCM < 5.

Se hizo lo mismo para los otros casos y los resultados se muestran en la
Tabla 5.12 se observa que se incrementa el promedio del Ic desde un 25%
hasta en un 56 %.

Tab. 5.12: Factor «, indices de congruencia promedio de vientos originales
y con modificacién .
Caso o Ic  Icmodif %
1 1.85 047 0.59 25
2 273 048 0.64 33
3 234 037 0.57 56

Una vez que el campo de magnitudes de vientos fue modificado, se
efectuaron modelaciones del MCCM incluyendo la parte quimica. Los re-
sultados de estas corridas se presentan en las Figuras 525y 5.27.
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5.6.2. Transporte de Monéxido de Carbono

En la Tabla 5.13 y en la Figura 5.25 se presentan los resultados del mo-
néxido de carbono (CO) paza el caso 2. En la Tabla 5.13 se observa que el
indice de concordancia en la mayoria de las estaciones se incrementa con el
campo de vientos modificado.

Tab. 5.13: Indice de concordancia pata concentraciones de CO con campo
de vientos original (izq) y optimizado (der}

Ie Ic Ic Ic
Estacién orig. opt. Estacién otig- opt
Lagunilla 051 055 Plateros 067 064
Tacuba 053 057 Hangares 056 063
Acatlén 060 069 Iztapalapa 050 054
Tlalnepantla 043 038 B Judrez 068 073
Xalostoc 041 042 Taxqueha 064 075
Merced 075 075 SanAgustin 042 042
Pedregal 069 076 Azcapotzalco 044 045

C. Estrella 050 056 Chapingo 043 043
Promedio 055 058

Se realizaron pruebas para saber si el CO poseia un factor correccion pa-
recido al de los vientos (@) y no se encontr6. Se observé que los indices de
concordancia con valores superiores a 0.57 en las estaciones al centro (Mer-
ced, Hangares, Tacuba) y sur de la ciudad (Pedregal, Plateros, Taxquefia,
Benito Judrez) y valores entre 0.38 y 0 56 en las estaciones al norte (Chapin-
go, Xalostoc, San Agustin, Tlalnepantla) y al este (C. Estrella, Iztapalapa).
Lo anterioxr nos indica que los resultados del modelo en estas 4reas posee
una mayor diferencia con los datos medidos y puede deberse a que no se
tienen descritas adecuadamente las emisiones localizadas viento arriba de
estas estaciones que corresponden principalmente a dreas del Estado de
México en la ZMVM.

Tab. 5.14: I¢ para el CO con campo de vientos original y modificado
Caso Ic Ie {vientos corregidos)

1 044 0.43
2 055 058
3 047 047

Aunque existe un incremento en el Ic para el CO al emplear el campo
de vientos modificado, este valor puede incrementarse mejorando el inven-
tario de emisiones para el CO, principalmente en las regiones que corres-
ponden al estado de México.
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Fig, 5.25: Diagramas de dispersion (RAMA vs MCCM) de concentraciones de CO

5.6.3. Fotoquimica

[ppm]. Original (cols 1, 3) y con optimizacion (cols 2, 4).

En la Figura 5.26 se muestra la concentracién de ozono en vatias esta-
ciones de la RAMA, comparando mediciones y resultados de lamodelacién
antes y después de aplicar el factor multiplicativo ¢ al campo de vientos del
caso 2. En la Tabla 5.15 se muestran las estadisticas para la concentracién
de ozono (O3) antes y después de realizar la modificacién del campo de
vientos. El Ic se incremente entre un 1.5% al 21% y en promedio es del
11 %, con esto el modelo reproduce mejor las concentraciones de Og para
este evento.

En estos resultados también se observa que la estacion Xalostoc (al nor-
te) e Iztapalapa al (este) poseen un Ic bajo con respecto a las demds estacio-
nes, esto puede deberse al inventario de emisiones de NO,, y de COV de
fuentes méviles provenientes del Estado de México.

En la Tabla 5.16 se presentan las variaciones en el Ic del ozono al em-
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Tab. 5.15: Indice de concordancia para concentraciones de Oz [ppm] con campo
de vientos original (izq) y optimizado (der)

Ic Ic Ic fe
Estacién noopt. opt Estacibn noopt. opt
Lagunila @~ 081 084 -CEstrella 066 074
Tacuba 076 085 Plateros 069 079
Acatldn 062 075 Hangares 073 078

Azcapotzalco 076 087 Iztapalapa 068 077
Tlalnepantla 068 080 B. Judrez 075 084

Xalostoc 067 068 Taxquefa 076 081
Merced 085 0.88 Tlalpan® 057 0.67
Promedio 071 079

* Con el 70 % de los datos de la RAMA

plear el campo de vientos optimizado, se aprecia que el incremento va de
1% a 11%. La desviacién obtenida en las concentraciones de O3 debido
a una sobreestimacién en la magnitud de los vientos puede ser muy im-
portante en algunas estaciones, y estadistimcamente significativo para el
conjunto de estaciones. '

Tab. 5.16: Ic para el O3 con campo de vientos original y optimizado
Caso  Ic  Ic(opt) %
1 083 0.84 1
2 071 0.79 11
3 0.75 081 8

5.6.4. Discusion

El efecto de una sobrestimacion del campo de vientos causa que exista
una mayor dilucién de las emisiones, ya que se dispersan mds rdpidamente
los contaminantes. Pata el caso de CO, esta dilucién provoca concentracio-
nes mas bajas (cornparadas contra datos medidos) durante todo el dia. En
el caso de O3 se observaron dos efectos. El primero es una disminucién de
las concentraciones modeladas durante la mafiana y el mediodia compara-
das contra las medidas. El segundo efecto se presenta durante las horas de
la tarde y noche, cuando las concentraciones modeladas de ozono perma-
necen relativamente altas contra las observaciones. Esto se debe principal-
mente a la dilucién de los contaminantes primarios. Durante la horas de luz
es la dilucién de hidrocarburos fotoquimicamente reactivos que inducen la
formacién de ozono y duzante las horas de obscuridad la del NO que reac-
ciona principalmente con el O3 haciendo que disminuya su concentracién.

Para el caso estudiado el Ic mejord en un 11 %, en las estadisticas de
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error y por ende una mejora notable en el comportamiento del MCCM para
modelar el ozono y otros contaminantes.

5.7. Conclusiones

El médulo meteorolégico proporciona una buena descripcién de la me-
teorologia en la regién de estudio. Aunque sobreestima la magnitud de
viento, esto llega a producit que los resultados en el indice de concordan-
cia para el 0zono puedan ser menores en un 11 % con respecto a un campo
de vientos cuya magnitud sea mas cercana a la medida.

En este punto se puede trabajar en dos aspectos. El primero es adecuar
la parametrizacién de Burk-Thompson con el fin de que pueda realizar la
asimilacién de datos y el transporte de contaminantes. En el segundo, se re-
quiere que el modelo describa mejor el perfil de vientos sobre la supezficie,
esto se puede realizar mediante el estudio y compresién més detallada de
los procesos turbulentos en supetficie que nos proporcionen nuevas para-
metrizaciones (Por ejemplo, la inclusién de un modelo de capa superficial)
0 en su defecto, implementar un esquema usado en otros modelos. Ambos
puntos se encuentran fuera del d&mbito de los objetivos de este trabajo.

El procedimiento propuesto pata optimizar el Ic del campo de vientos,
provee un método para calibrar el modelo MCCM y mejorar su desempeiio,
es la primera vez que se propone para un modelo de este tipo.

Los resultados obtenidos de las concentiaciones de CO y O3 a partir

de la modificacién en el campo de vientos proporcionan las mejores con-
cordancias con respecto a otros estudios realizados en el drea con modelos
similares (ver Williams et al, 1992).

De los resultados obtenidos para el CO y el O3 se observa que el inven-
tario de emisiones posee una calidad desigual ya que debe mejorarse en las
dreas que competen al Estado de México.

El acoplamiento entre la quimica y la meteorologia influyé para que no
se requiriera de efectuar modificaciones a los inventarios de emisiones de
hidrocarburos en el drea.



6. APLICACIONES

En este capftulo se presentan dos aplicaciones del MCCM en la regién
central de México. Una de ellas estudia el efecto en la calidad del aire poz
el cambio de uso de suelo y la otia evalda el efecto en la calidad del aire
debido a una reduccién importante en las emisiones provenientes de tet-
moeléctricas cercanas a la ZMVM.

6.1. Efecto por Regeneracion de los Lagos

Utilizando el modelo MCCM se muestra c6mo la regeneracién parcial
de la zona lacustre en Texcoco tiene un efecto benéfico a nivel local, redu-
ciendo la amplitud de las concentraciones de ozono.

(AL

92.7W 99.6W 095w Q%4 99.3W 99.2W 99.IW  9SW  OB.9W 98.8W 0B.TW 8.6W Q8.5W 98.4W

Fig. 6.1: Topografia y localizacién del lago mostrada por el rectdngulo. Las
estaciones de la RAMA empleadas para la comparacién son Aca-
tlan (G), Estrella (Q), Merced (X), Pedregal (T), Plateros, (U) y Han-
gares (Y). Los sitios P1 y P2 son puntos en superficie escogidos pata
comparar los resultados del modelo.

6t
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En la Figura 6.1 se muestra la topografia y la localizacién del lago de 9
x 15 km en el Nozeste de la ZMVM. El perfodo durante el cual se realiza-
ron los experimentos computacionales es del 25 al 28 de febrero de 1997.
Durante estos dias, se generé un episodio de alta contaminacién.

Se utiliz6 la técnica de dominios anidados como se muestra en la Figu-
ra 5.3. El dominio externo tiene una resolucién de 27 km, el siguiente de
9 km, y el tercero de 3 km. En este dltimo dominio, no fueron utilizadas
las pazametrizaciones de nubes y fue ahi donde se utilizé el médulo de
fotoquimica.

Se realizaron dos experimentos computacionales: El primero consis-
ti6 en simular con el modelo empleando el uso de suelo actual, mientras
que en el segundo se formé un lago virtual, colocando un cuerpo de agua
como se muestra en la Figura 6.1. Para ambos casos, se utilizan las mismas
condiciénes de frontera e iniciales paia el dominio externo

El propésito del primer experimento es mostrar como MCCM es capaz
de reproducir satisfactoriamente el fenémeno de contaminacién atmosféri-
ca en la region

6.1.1. Primer Experimento: Uso de Suelo Actual

Las Tablas 5.3 y 5.6 muestran el estudio estadistico de etror para tempe-
raturas e intensidad de viento, respectivamente. La informacién utilizada
proviene de una seleccién tipica de estaciones de la RAMA.

El indice de congruencia, Ic para temperaturas posee valores axriba de
0.90 y llega a tener valores de 0.95 en estaciones Hangares y Merced. Estas
dos estaciones son las dos més cercanas a la regién donde se pretende for-
mar el lago virtual. Para la intensidad del viento, los valores de Ic llegan a
sus valores més altos en las estaciones Hangares y Merced, cercanas a la re-
gi6n de Texcoco. Resultados igualmente satisfactorios se encontraron para
las otras estadfsticas.

La Figura 5.11 muestra una setie de tiempo de temperaturas superficia-
les medidas y calculadas para un conjunto tipico de estaciones de la RA-
MA. La Figura 6.2 muestra una serie de tiempo comparando concentracio-
nes de O; calculadas y medidas para las mismas estaciones. Estas figuras
y el estudio estadistico muestran que MCCM reproduce satisfactoriamente
la meteorologia y contaminacién atmosférica de la ZMVM.

6.1.2. Segundo Experimento: El Lago Virtual

Un lago virtual de 9 x 15 km se simula en la regién de Texcoco, como se
muestra en la Figura 6.1. La temperatura del lago es de 15°C, que coires-
ponde a la temperatura para el mes de febrero del lago Nabor Carrillo,
{(Martinez, 1999).
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Fig. 6.2: Concentraciones de O3 en ppm pata 60 horas usando datos de
MCCM y mediciones de algunas estaciones seleccionadas de la
RAMA.
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Como consecuencia de la presencia del lago se crea el fenémeno de brisa
tierra-agua, debido al contraste de tempeiatuia entre el cuerpo de agua y
la tierra. En la Figura 6.3 se aprecia como el promedio del viento supetficial
de las 10:00 a las 15:00 LT presenta un patrén radial hacia afueza del lago.
La presencia del lago modula la temperatura, o sea, debido a la presencia
del lago, los valores extremos de temperatura durante el ciclo diurno son
reducidos.

1975

187G

2400 2600 2800 3000 320 3400 3600 3800

Fig. 6.3: Campo de viento supetficial [m/s] de las 10:00 a las 15:00 LT para
el segundo dfa de modelado conla presencia del lago. Nétese que el
efecto lago-tierra que producen un efecto radial que sale del lago.

La Fig. 6.4 muestra una comparacién de temperaturas con y sin la pre-
sencia del lago en el punto de prueba P1 a 3 km del lago y el punto de
prueba P2 aproximadamente a 10 km al Noreste del lago mostrado en la
Fig. 6 1. La serie de tiempo de temperaturas muestra cémo la presencia del
lago es modulada en estos puntos, aunque el efecto es dependiente de la
direccién del viento.

En la Figura 6 5 se muestra la diferencia de temperaturas promedio con
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Fig. 6.4: Serie de timepo de la temperatura {K] con (—) y sin lago (00) en P1
ala izquierda y en P2 para 36 horas comenzando a las 00:00 LT del
segundo dfa de modelado. El efecto de modulacién por efecto del
lago es mas obvia en el punto P1.

y sin lago para el segundo dia de modelacién de las 10:00 a las 15:00 LT. Esta
figuramuestra el drea cuya temperatura es influenciada por la presencia del
lago para este dia.

La Figuia 6 6 muestra una comparacién de concentraciones de ozono
[ppm] (O3) en los mismos puntos de prueba P1 y P2 con y sin lago. Se
aprecia que las concentraciones de O3 también han sido moduladas. La
Figura 6 7 muestra la diferencia del promedio de concentraciones de Og
con y sin lago, para le segundo dia de modelacién de las 10:00 a las 15:00
LT.
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Fig. 6.5: Promedio de temperatura superficial [K] modelada para el periodo

de las 10:00 a 15:00 LT paza el segundo dia de modelacién con la
presencia del lago.

L e B e e

Fig. 6.6: Concentraciones modeladas de Oz en ppm con (-} y sin lago (O0) en
P1 a la izquierda y P2 para 36 horas iniciando a las 00:00 LT del
segundo dfa. En ambos sitios el O3 se modula. En el sitio P2 se
alcanz6 una reduccion relativamente alta en el pico de ozono.
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Fig. 6.7: Figura ampliada donde se muestran las diferencias entre las con-
centraciones supetficiales promedio de O3 en ppm con y sin lago
para las 10:00 a 15:00 LT del segundo dia de modelacién. Se ob-
serva al noreste una érea relativamente grande donde existe una
reduccion significativa de las concentraciones de O3 debidas a la
presencia del lago virtual.
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6.1.3. Conclusiones

Dos efectos se llevan a cabo por la presencia del lago: la brisa tierra-
- agua y modulacion de temperatura. El efecto de brisa tierra-agua tiende a
dispersar contaminantes ya que aire menos contaminado que esta sobre el
lago es advectado tadialmente, como claramente se muestra en la Figura 6.3

A pesar de que los cambios de temperatura no son severos (hasta 2°C),
tienen una influencia en concentraciones de O3, ya que decrece la reacti-
vidad de reacciones moleculares de segundo orden con el decrecimiento
de temperatura, mientras que reacciones moleculares de tercer orden (reac-
ciones de terminacién de cadenas) aumentan su reactividad con el decre-
cimiento de temperatura Entonces, temperaturas bajas tienden a retrasar
y reducir los picos de O3, y viceversa, cuando las temperaturas aumentan
(Mulcahy, 1973).

Los resultados obtenidos pata este perfodo muestran que, para el se-
gundo dia de modelacién, una reduccién en el maximo de O3 de aproxi-
madamente 7 % en el Sur del lago donde el punto de prueba P1 se localiza,
pero una reduccién importante en el méximo de concentraciones de O3 del
20 % se presenta en la regién Noreste del lago, donde se localiza el punto
P2, como se muestta en la Figura 6 7. Para otros dias con patrones de viento
diferentes otra 4reas son afectadas. El caso aqui presentado es tipico para
un dia con velocidades de viento bajas.

La influencia del lago es benéfica ya que los extremos de concentracio-
nes de O3 se han reducido en algunas 4reas y, aunque las concentraciones
nocturnas tienden a incrementarse, estas estdn lejos de los valores de la
norma de calidad del aire (11 ppm para 8 horas de exposicién).

Regiones donde la modulacién en las concentraciones supetficiales de
O3 es significativa estdn sobre el lago y llegan hasta unos 10 0 15 km del la-
go. Estas dreas varfan de tamafio y localizacién dependiendode la direccién
del viento. El efecto es local, pero en nuestro caso incluye 4reas densamente
pobladas.

Debido al efecto de modulacién en las concentraciones de Oz, la recu-
peracién del Lago de Texcoco tiene un impacto positivo en una regién loca-
lizada pero densamente poblada. Este resultado muestra el efecto benéfico
debido a la presencia de cuerpos de agua cerca de la regién metropolitana.
Este es un factor importante para la planeacién de la ciudad.
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6.2. Contaminacién Atmosférica Debida al Sector
Energético

Empleando MCCM se muestra que existe un impacto en la calidad del
aire en €l Valle de México debido a las emisiones de industrias del sector
energético. Entre estas industiias se encuentran las termoeléctricas Valle de
México, Jorge Luque, Francisco Pérez Rios (Tula), la Unidad Petroquimica
Tula y la Refineria Miguel Hidalgo.

En la Figura 6 8 se muestra la regién de estudio y la localizacién de las
fuentes puntuales. El periodo en el cual se realizaron las modelaciones son
del 3 al 5 de marzo de 1997, (caso 3 ). Durante estos dias, se gener6 un epi-
sodio de alta contaminacién, caracterizado por un sistema de alta presién
y vientos provenientes del norte.

19..78-}
19”6N'%
195N A
[EEL]
19“3N'; .
19,181 y

BN N

18.9M 1 .

ST o SRS o S G W sV
99.7W 99.6W 99.5W 994w 933W 99.2W 09.1W 99w 98.9W 938w 98.7W 0B.6W 98.5W

Fig. 6.8: Localizacion de las termoeléctricas (s) Jorge Luque (JL), Valle de
' México (VM), Felipe Pérez Rios (FPR), las petroquimicas (o)} Mi-
guel Hidalgo (MH) y Tula (UPQT) en la regi6én de estudio.
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6.2.1. Procedimiento

Se efectué un experimento del tipo encendido-apagado. Después de
realizar la calibracién y aplicando el factor para la calibracién de la mag-
nitud de viento (@ = 2.34) para el perfodo seleccionado se efectuaron dos
ensayos. En el primer ensayo se emplearon las emisiones actuales de las
fuentes puntuales. En el segundo se eliminaron las emisiones de las fuen-
tes puntuales del sector energético, las tres texrmoeléctricas, la unidad pe-
troquimica y la refinerfa Miguel Hidalgo. En ambos ensayos se corri6 el
segundo y tercer dominio con la fotoquimica y emisiones. Asi los resul-
tados obtenidos del segundo dominio proporcionan al tercer dominio las
concentraciones iniciales y de frontera de las especies quimicas.

El episodio meteoroldgico empleado presenta periodos donde el viento
proviene del noroeste y noite. Las fuentes puntuales se encuentran en esas
direcciones, como se aprecia en la Figura 6.9.

6.2.2. Resultados

 Alaconcentracién obtenida con las fuentes puntuales se le rest6 la con-
cenfracién obtenida por el ensayo sin las fuentes, con esta informacion se
formaron las figuras que se muestran a continuacién.

En la Figura 610 se muestran las diferencias entre las concentraciones
supetficiales de ozono O3 en ppm con y sin fuentes puntuales paza las 20:00
LT del 4 Marzo 1997 (segundo dfa de modelacién). Se observa como se
reduce el ozono debido a la presencia de NO emitido por la termoeléctrica
Valle de México, al noreste de la ciudad. Esta reduccién es debida a que la
emisién principal de estas fuentes es de NO,, el cual consta de un 90% de
NO y 10% de NO,. La reaccién principal que ocurre cerca de la fuente es:

NO+ 03 — NO3 + 02 (6.1)

lo cual hace que disminuya la concentracién de O3 viento abajo de la emi-
si6n. Por otro lado se espeta un incrtemento en el NO, en el mismo trayecto.

En la Figura 6.11 se aprecia c6mo se incrementa la concentracién del
- biéxido de nitrégeno NO; viento a bajo de la fuente termoeléctrica Valle de
México.

Los gases ctitetio que se tomaron en cuenta son el monéxido de carbo-
no (CO), ozono (O3), 6xidos de nitrégeno (NO,) y biéxido de azufre (SO2).
Como se menciond, actualmente el O3 se presenta como el gas contaminan-
te que con mayor frecuencia viola la norma ambiental. Como se verd més
adelante, este lugar podr4 ser tomado en el futuro por el NO2 que junto con
el SO, también verd incrementada su importancia

Aungue el CO es un gas que se encuentra dentro de la norma ambien-
tal, es 1itil para estimar la cantidad de carbén negro (CN) y particulas PM3y 5
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Fig. 6.9: Se muestran las temperaturas [K] y magnitudes de viento [m/s]
para las 20:00 LT del 4 Marzo 1997 (segundo dia de modelacién).
Se observa como el patrén de flujo transporta las emisiones de la
termoeléctrica hacia la ciudad.

presentes en la atmésfera utilizando férmulas empiricas desatrolladas pa-
ra la Ciudad de Méxjco, (Petalta, 2001). Asi, tenemos que pata estimar la
concentracién de carbén negro usando la férmula:

CN{(mg/m3) = 0.80 x CO(mg/l) + 0.24 6.2)
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donde se especifican las unidades de concentracién entre paréntesis. Se es-
tima que la masa de particulas PMg 5 es un tercio de la masa de CN.

Ademds, se estimaron los compuestos quimicos generadores potencia-
les de particulas que incluyen 4cidos sulftirico y nitrico, ademés de com-
puestos organicos polares. También, la reactividad de la atmésfera se es-
timé a partir de formaldehido (HCHQO) y éxidos de nitrégeno reactivos
(NO,)

Paza cuantificar el efecto de los gases criterio, y poder hacer el estudio
comparativo de forma més objetiva se utilizan tres métricas (Georgopoulos
y Arunachalam, 1997): extensién (E.+), severidad (S) y exposicién potencial
integrada de la poblacién ().

Extensién E.» suma los elementos de malla que durante el episodio han
sobrepasado la norma de contaminacién para cada gas y se calcula
mediante la férmula:

m
Beo = Nen (6.3)

n=]

donde Ny« N+ , es el niimero de celdas que exceden una concentra-
¢ién ¢*, durante m horas de duracién del episodio.

Severidad S suma las veces que las concentraciones de un gas criterio han
sobrepasado la norma ambiental y se calcula mediante el siguiente

procedimiento: m
S=3"3cijnHijc) (6.4)
n=1 4,j
donde | _
mo={} ez 63

Y Cijn €sla concentracién en la celda ¢, 7 al tiempo . Las unidades
son las correspondientes al gas criterio.

Exposicién ¥ cuantifica la magnitud de la exposicién en tiempo y espacio,
incorpotando €l tamafio de la poblacién potencialmente expuesta a
niveles no saludables de algin gas criterio y se calcula mediante la
férmula:

. e
n=1 Zzg Wi jnCij
MUpman

¥ = (6.6)

donde @; ;, es la poblacion en la celda 4,7 ¥ @Wmas €5 la poblacién
méxima en la regién de estudio
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Mientras mayor sea el valor de estas métricas, peor setd la calidad del
aire. Las normas de concentracién que se utilizaron fueron las de la Orga-
nizacién Mundial de la Salud, que coinciden con las normas ambientales
mexicanas en muchos casos. Asi se tiene que paxa el ozono (Os) la norma
horaria usada fue de 0.10 ppm, para el biéxido de azufre (5O} de 0.13 ppm
y de monéxido de carbono (CO) de 26 ppm. Para el caso de particulas,
formaldehido y éxidos de nitrégeno reactivos, solamente se consider6 la
exposicién, ya que no se cuenta con normas ambientales para estos com-
puestos. _

Es importante notar que debido a la no-linealidad en las ecuaciones de
la fotoquimica, la relacién de emisiones de COV/NO; puede ser tal que
atin cuando las emisiones de estos gases precursores se incrementan, la
concentracién de O3 puede decrecer, es decir, una mayor emision de gases
contaminantes precursores de O3 puede resultar en la disminucién de Oj.
Por esta razén se tiene que tener cuidado cuando se hace una comparacion
utilizando sélo NO, y O; como gases critetio y tomar en cuenta que Jos
resultados de la modelacién son muy sensibles al inventario de emisiones
generado

Tab. 6.1: Valores de la métrica exposicién pata los casos con emisiones de fuentes
puntuales y sin fuentes puntuales

Exposici6n al Con fuente Sin fuente Variacién %
Monéxido de carbono [CO] 0.00000 0.00000 1)
Ozono [O3] 0.00431 0.01210 181
Biéxido de nitrégeno [NOz] 0.11400 0 00010 -100
Monéxido de nitrégeno [NO] 0.43710 0.09071 79
Oxidos de nitr6geno reactivos [NOy] 0.63680 016350 74
Formaldehido [HCHQO] 0 00445 0.00345 22
Particulas Potenciales [PP] 0.01006 001060 5
Bi6xido de azufre {SO:] 0.02003 0.01998 0

En todos los casos el monéxido de cartbono no sobrepasé los limites de
la norma de calidad del aire pox lo que no se tiene exposicion, severidad y
extensién para dicho gas

Como se puede apreciar en la Tabla 6.1 donde se presentan los valores
de la métrica exposicién potencial, no se rebasa la norma para el CO y existe
un incremento en el Oz y las particulas potenciales. Por otro lado se obser-
va un decremento en los compuestos de nitrégeno y en el formaldehido,
mientras que el biéxido de azufre se mantiene constante. Las variaciones
que se tienen en la mayorfa de los casos son negativas. Estos valores se
pueden apreciat en la Figuia 6.12
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Fig, 6.10: Se muestran las diferencias entre las concentraciones supetficiales
de O3 en ppm con y sin fuentes puntuales pata las 20:00 LT del
4 Marzo 1997 (segundo dia de modelacién}. Se observa como se
reduce el ozono debido a la reaccién entre el O3 y el NO emitido
por las fuentes puntuales.
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Fig. 6.11: Diferencias entre las concentraciones supeificiales de NOy en
ppm con ¥ sin fuente puntual para las 20:00 LT del 4 Maxzo 1997
(segundo dia de modelacién). Se observa como existe un incre-
mento de NO; debido a la presencia de NO emitido por la termo-
eléctrica.
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Fig. 6.12: Valores absolutos [ppm/hr] y las variaciones a la exposicién al ozono
[Os], bioxido de nitrégeno [NO;], monéxido de nitrtégeno [NOJ, 6xidos
de nitr6geno reactivos [NO, ], formaldehfdo [HCHO), particulas poten-
ciales [PP] y biéxido de azufre [SO,].
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Tab. 6.2: Valores de la métrica extensién [km?] para los casos con emisiones de
fuentes puntuales y sin fuentes puntuales

Extension Con fuente Sin fuente Variacion %
cO 0 v} i}
O 46713 61558 32
NO2 3321 18 —99
S0, 31 1485 —77

Para el caso de la extensién los resultados se presentan en la Tabla 6.2
y Figura 6.13, se aprecia que la extensién del episodio de Oj, cuando se
eliminan las fuentes de emisién, se incrementa en alrededor de un 32%
mientias que se tienen reducciones del 99 % y 52 % para el NO; y SO, res-
pectivamente.

En la Tabla 6.3 y la Figu1a 6.14 se aprecia que la métrica de severidad
para el ozono al eliminar las emisiones de las fuentes puntuales se incre-
menta en un 32 % mientras que el NO2 y el SO, se reducen en un 99% y
77 % respectivamente.

Tab. 6.3: Valores de la métrica severidad [ppm] para los casos con emisio-
nes de fuentes puntuales y sin fuentes puntuales

Severidad Con fuente Sin fuente Variacion %
CcO 0.0 0.0 o
Oz - 5403 9 7164 6 32
NO. 35217 4.0 -99
S50: 1350.4 306.7 77
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Fig. 6.13: Se muestra los valores absolutos [km?] y las variaciones a la ex-
tensién del monéxido de carbono [CO], ozono {Oz], biéxido de
nitrégeno [NO2] y biéxido de azufre [SO;]. La escala en el eje de
las y es logaritmica
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Fig. 6.14: Se muestra los valores absolutos [ppm] y las variaciones a la se-
veridad del episodio para el monéxido de cartbono [CO], ozono
[O3], bioxido de nitrégeno [NO;] y bidxido de azufre [SO;]
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6.2.3, Conclusiones

Al disminuir de forma considerable las emisiones de las fuentes pun-
tuales se genera un incremento importante en las concentraciones de O3z;
asft mismo existe una disminucién apreciable de los 6xidos de nitrégeno
(NO,) y cierta disminucién en el biéxido de azufre.

Las emisiones del sector energético influyen en la calidad del aire de
la ZMVM. Los contaminantes primarios emitidos por las fuentes puntua-
les reducen la concentracion de ozono sobre la ciudad. La reduccién total
de las emisiones de sector energético provoca una reduccién en la concen-
tracién de los compuestos de nitrégeno, pero induce un incremento en la
concentracion de ozono

Si bien en este experimento se supone un caso extremo donde se re-
ducen las emisiones a cero, un caso intermedio es el de la introduccion de
medidas estrictas de control de emisiones con un resultado intermedio a lo
observado en este estudio Por lo que las medidas de reducciéon de NO en
las termoeléctricas deben acompafiarse con medidas de control de emisio-
nes de hidrocarburos



7. CONCLUSIONES

Se generd un escenario de emisiones gue puede usarse en la modela-
cién de la calidad del aire de la region Este escenario tiene una resolucién
espacial de 2 km y temporal de 1 hora. No requirié de ajustes a posterio-
1i como la modificaci6én en la relacién hidrocarburos-6xidos de nitrégeno,
como se ha requerido realizar en otros trabajos (Williams et al , 1992; Lu y
Turco, 1996).

Actualmente se tiene un modelo de calidad del aire postremo capaz de
reproducir la meteorologia y el fendmeno de la contaminacién atmosférica
en la regién central de la Reptiblica Mexicana Esto permite generax es-
cenarios para probar medidas y politicas de control asi como el estudio
del fenémeno de la contaminacién atmosférica, ademds de contar con una
herramienta 1til para la toma de decisiones

Haciendo uso del modelo se encontré que si se regenera el Lago de
“ Texoco el efecto de brisa tierra-agua tiende a disminuir la contaminacion
atmosfética, como se muestia en la Figura 6.3

Uno de los resultados muestra que la presencia de cuerpos de agua pro-
duce descenso de la temperatura ( 2°C) que tienen una influencia en con-
centraciones de O3, ya que decrece la reactividad de reacciones moleculares
de segundo orden, mientras que reacciones moleculares de tercer orden (re-
acciones de terminacién de cadenas) aumentan su reactividad. Entonces, la
temperaturas bajas tienden a retrasar y reducir los picos de O3, (Mulcahy,
1973).

Asi tenemos que para el segundo dia de modelacién, se presenta una
reduccién en el maximo de O3 de aproximadamente 7% en el punto P1
en el sur del lago, y de 20% en el punto P2 al noreste del lago como se
muestra en la Figura 6.7 Para otros dias con patrones de viento diferentes
otras 4reas son afectadas El caso aqui presentado es tipico para un dia de
altos niveles de concentraciones. Las areas de reduccién de contaminan-
tes varian en tamafio y localizacion, pero en nuestro caso incluyen zonas
densamente pobladas. ‘

Este resultado muestra el efecto benéfico de la presencia de cuerpos de
agua cerca de la region metropolitana Este es un factor importante paia la
planeacién de la ciudad.

Se encont16 que al disminuir de forma considerable las emisiones de
las fuentes puntuales de NO se genera un incremento importante en las
concentraciones de Oz; asf mismo existe una disminucién apreciable de los
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éxidos de nitrégeno (NO;) y cierta disminucion en el bidxido de azufre que
afectan la ZMCM Si bien este experimento es un caso extremo, muestra
que las medidas de reduccién de NO en plantas termoeléctricas, deben de
ir acompafiadas de reducciones en la emisiones de hidrocarburos

Los resultados del modelo se pueden mejorar aplicando algunas modi-
ficaciones, en el caso del escenario de emisiones se puede agregar una nue-
va especiacién que sea més representativa para las emisiones de la ZMVM,
describir mds detalladamente las emisiones vehiculares en los municipios
conurbanos del Distrito Federal y especificar las emisiones de compuestos
biogénicos para las especies en México. En la parte de quimica incluir cons-
tantes de reaccién medidas para la regién y en la parte de meteorologia
efectuar asimilacién de datos para modelat con los mejores datos meteo-
10ldgicos.

Este trabajo abre el paso para realizar otras investigaciones como el co-
nocer ;cudl es el impacto del crecimiento urbano en la calidad del atre de la
regién?, ;qué consecuencias generan las politicas de control en emisiones
del sector energético?, ;c6mo es el impacto de nuevas tecnologias de con-
trol de emisiones vehiculares?, ;qué tanto es la influencia de la contami-
nacién de la Ciudad de México en ciudades aledafias?, con la informacién
actual saber ;qué tan bien el modelo puede predecir la calidad del aire?,
por citar algunas
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A. PARAMETROS ESTADi{STICOS

Para evaluar cuantitativamente el desemperio del modelo se emplean un con-
junto de mediciones estadfsticas estandar. Estas mediciones son las siguientes: la
desviacién normal tanto de los valores predichos (¢,) como de los valores medi-
dos (o,) dan una idea de que tan alejados los datos se encuentran del promedio.
Para n observaciones las ecuaciones son las siguientes:

o - [Pz =
oo = [Z?=1(zi-5)2]"2 (A2

Los parametros p y @ son los valores medios pata las n observaciones.

La raiz de la desviacién cuadrdtica media (RDCM) entre los datos medidos
(0) v los datos del modelo (p) para n observaciones, dan una idea del error entre
ambos (valores pequerios indican un error bajo):

n . 1/2
RDCM = [Z#l(‘z__.__ﬁﬁ] (A3)

La RDCM entre las predicciones y las observaciones se puede descomponer en
dos componentes especfficas, la raiz de la diferencia cuadratica media sistemdtica
{(RDCM,) que indica los errores sistemdticos y la raiz de la diferencia cuadrética
media no-sistemética (RDCM,,) que corresponde a los errores aleatorios:

n PR 1/2
RDCM, = [_.._tﬂ(l_:;_,__fi} (A 4)

n PSR 1/2
RDCM, = {-—-‘51—;:—-&2—] (A5)

donde p;se obtiene a partir de o; mediante la siguiente expresion:
Di=a+b o (A.6)

o y b son la ordenada al origen y la pendiente, respectivamente, asociadas con la
regresién lineal de cuadrados minimos entre predicciones p y observaciones o.

El indice de concordancia (fc) (Willmott, 1981} indica qué tanta coincidencia
existe entre las predicciones y las observaciones, y matematicamente se define de
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la siguiente forma :

> (i~ 0:)?
i=1

kL
S (ip: ~ 0] + |o: )
i=1
donde Ic es el indice de concordancia, p; es el valor predicho por el modelo
al tiempo i, o; es el valor medido, 7 y @ son los valores medios paza las n
observaciones.
El valor de 1 es pata la concordancia perfecta y el valor de 0 indica que
no tienen concordancia los valores estudiados.
El nivel de prediccién del modelo se considera alto silc tiendea 1, o5, &
g, y RDCM< a,.

Ie=1~ (A7)

A.1. Estadistica Rotacional

La estadistica rotacional se estima con los siguientes pardmetros, la di-
reccion media se obtiene de la siguiente forma:

n n
T==-3 s,  5=23send (48)
i=1 i=1
entonces
E=C+5)i (A.9)
Donde C y S son los momentos angulares y R es la longitud media, por

otro lado el dngulo de la direccién media (z¢) se obtiene de la siguiente
forma:

C= ﬁCOS zo, S = R sen ooty (A.10)

La varianza circular se obtiene con la siguiente ecuacién:
S=1-R (A 11)

_ Ponde:
R longitud media resultante.
Sy variancia circular.

El indice de semejanza I; da una medida de que tan similares en di-
reccién y que fan patalelos se encuentran dos vectores y se obtiene con la
siguiente ecuacion:

U1 +cos(a ~ )

I 5

(A 12)
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Donde:
a— Es al angulo del vector 1
B— Es el angulo del vector 2 los valores de I, van de 0 a 1 donde 1 indica
que son paralelos y van en la misma direcci6n, 0 5 que son perpendiculares
y 0 que son paralelos pero en direccién contraiia



B. FACTORES DE EMISION DE FUENTES
MOVILES

Tab. B.1: Factores de emisién TUV calculados a partir de Mobil4 para 1990

(kg/km)
Automévil LDGY Ligero LDGT Medianos
km/ht | HC CO NO, HC CO  NO, HC CO  NO;
4 18 280 25 25 340 25 45 750 45
10 9 140 2 13 165 2 36 500 4
20 5 80 15 7 20 1.5 17 300 4
30 4.1 60 2 5.5 80 2 11 210 35
40 34 50 25 45 70 25 8 150 4
50 29 45 29 4 60 3 6 120 45
60 252 40 325 35 50 35 5 100 47
70 251 40 36 3 45 35 4 100 48
80 25 40 4 3 45 4 35 105 49
90 2.49 35 45 25 40 45 3 110 5

LDVG Light Duty Gasoline Vehicle, LDGT Light Duty Gasoline Truck,
HDDV Heavy Duty Diesel Vehicle, Heavy Duty Gasoline Vehicle

Tab. B.2: Factores de emisién TUV calculados a partit de Mobil4 para 1990

(kg/km) (cont )
B Micros LDGT R100 & Pesados HDDV  Otros Buses HDGV
km/he | HC CO NO, | HC CO NO, | HC CO NO,,
4 28 350 25 14 50 33 18 150 30
10 15 170 2 12 40 28 14 1060 26
20 8§ 100 15 9 20 225 10 60 21
30 6 80 2 6 15 19 7 40 175
40 5 70 25 5 10 175 6 20 16

6| 45 15 155
165 4 10 157

50 45 60 3| 48
60 4 50 35 4

[ RS IR RS B |

701 35 45 354} 35 17541 35 10 16
80 3 45 4 3 20 3 10 18
90| 25 40 45| 25 24 25 10 22




C. ESPECIACION

La especiacién de las emisiones en las clases RADM (Middleton et al ,
1990) se presenta en la tabla C.1. Los perfiles de emisién por fuente (Velt,

1989) se presentan en la tabla C.2.

Tab. C.1: Factores de Agregacion para el mecanismo RADM”

Clase |Categorfa de Emisién Factor de Clase |Categoria de Emision Factor de
RADM Agregacion | RADM Agregacién
CH4 | Metano 1.000 OLT | Alq (prim/mezcia) 0.500
ETH | Etano 1.000 Estirencs 1.000
HC3 | Propano 0519 OLI | Alquenos (interno) 1.000
Alcanos (0.25-0.50) 0.964 Alg (Mez prim/int) 0.500
Acetileno 0343 TOL |Benceno, halobence- 0293
nos
Haloalcanos 0078 Aromdticos {<2 react) 1000
Otros (<0.25 react) 0404 Estireno 1.000
Otros (0 25-0.5 react) 1215 XYL | Aromaticos (> 2 react) 1000
HC5 [ Alcanos (0.50-1.00) 0956 Alcanos /arom mezcla 0090
Otros (0.50-1.00 react) 1.075 CSL | Penoles y cresoles 1.000
HC8 | Alcanos (1.00-2.00) 0945 HCOH | Formaldehido 1.000
Alcanos (> 2.00) 1141 ALD ] Aldehidos sup. 1000
Mezcla Alq/Arom 1.002 KET |Acetona 0253
Otros (> 1.00) 1.011 Cetonas superiores 1.000
OLI {|Propenc 1.000 ORA2 | Acidos orgénicos 1.000
Alquenos (primarios) 1.000 OL2 | Eteno 1.000

“ Una 0 més categorias contribuyen a cada clase RADM.

79
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Tab, C.2: Perfiles de Emisién de Compuestos Organicos Volatiles

Comb  Emisién Vap. Proc. Solventes Emisién Emisi6n
Hidrocarburos Res. Refineria Gasolina Quim. Gasolina  Diesel
saturados
1 Metano 50 13 8 4
2 Etano 2 3 4 1 05
3 Propano 05 18 1 8 02
4 C4 7 25 3
5 C5 1 22 35 15 32 7
6 Cé 12 20 8
7 C7+ 10 5 15 50
insaturados
8 Etileno 15 2 20 65 105
9 Acetileno 6 05 3 5.5 3
10 Propileno 15 05 8 3 35
11 Metilacetileno 03
12 Propadieno 02
13 1-Butanos 14 15
14 2-Butanos 3 05
15 1,3-Butadienc 1 0.5 ]
16 1- Pentanos 1 3 5 3 07 05
17 2-Pentanos 1 3 5 3 09
18 1-Hexanos 3 5 3 05 05
19  2,3-Hexanos 3 3 3 05
20 C7+ (Hid insat) 3 3 3 1.5 2
aromdticos
21 Benceno 5 2 1 3 4 25
22 Tolueno 2 4 15 6 6 95
23 Xilenos 1 2 05 2 4 75
24 Etilbencenc 2 1.5
25 Estireno 10 0.3
26 124 Trimetilbenceno 2
27  135-Trimetitbenceno 07
28 123-Trimetilbenceno 05
29 Otros C9 3 26
30 C10+ 3 5 4 8
31 Formaldehido 3 1 6
32 Acetaldehido 1 02
33 AMdehidos Sat C4 5 4
34  Aldehidos unsat C3 05
35 Acetona 4 2
36 Metiletilcetona 3
37 Metilisobutiketona 2
38  Acidos Orgéinicos C2 1




D. EMISIONES BIOGENICAS

D.1. Estimacion de Emisiones

Las emisiones de isopreno debidas a los bosques dependen tanto de
la temperatura como de la actividad fotosintética. Guenther et al. (1993)
desarrollaron una parametrizacién para la emisién del isopreno (I):

I'=I-Cprrr Crir .1

donde I es la emisién de isopreno a la temperatura T, I es la emisién de
isopreno a la temperatura normal TT5(303.15 K) y a un flujo normal (1000
pmol m~? s71) de 1adiacién til para Ja actividad fotosintética (PAR). El
factor Cp, 1 r es el término de correccién del flujo de radiacion y Cr 1 r €l
término de correccién debido a la temperatura para las emisiones de iso-
preno de un bosque. Todos los factores de correccién se muestran en el
apéndice. Las emisiones de isopreno provenientes de fuentes agricolas y
pastizales se consideran como funcién de la temperatura exclusivamente
(Hahn et al , 1994).

Las emisiones de monoterpenos (M), OCOVB (O) y nitrégeno (N) tam-
bién se consideran funciones de la temperatura exclusivamente para todos
los tipos de uso de suelo empleados:

M = M- c'{T,M (D2)
0 = 0; Cro (D.3)
N = N, Cry (D.4)

donde Cr a1, Cr 0, Cr, v son los factores de correccién debidos a la tempe-
1atura para los monoterpenos (Simpson et al., 1995).

La emisjones a temperatura y el flujo de radiacién fotosintética activa
normal se dan en la Tabla D 1 (Guenther et al, 1994) para bosques cadu-
ciformes, coniferas y mixtos (Schoenemeyer et al, 1997) para agricultuza y
pastizales. Para Tundra, la emisién se calcula de acuerdo a las mediciones
hechas cerca de la Bahia de Hudson en Canad4 (Klinger et al,, 1994). Para
tierras hiimedas costeras, s6lo emisiones de isopreno se han detectado y no
de monoterpenos.

Desafortunadamente, no se han realizado mediciones de OCOVB Para
bosque hamedo tropical (Zimmerman et al., 1988) , se emplearon datos de

7t



D.1 Estimacién de Emisiones

97

Tab. D.1: Emisiones a temperatura normal (303.15 K para isopreno, mono-
terpenos y OCVB, 273.15 K para nitrégeno) a flujo normal (1000
pmol m™2 s71) de radiaci6n activa fotosintética.

Clase de uso de suelo Isopreno  Monoterpenos CCOVB Nitrégeno
pgCm—2he~? g C pgCm~%hr~! ngNm—2s~?
m~2hr!
1 Urbano 0 0 0 0
2 Agricola 8 20 12 9
3  Pastizal 0 20 80 09
4  Bosque caduciforme 4400 385 715 0.07
5  B.confferas 780 1380 840 007
6  B.Mixto 5775 1001 924 007
7 Agua it 0 0 0
8  Manglax 0 0 0 0
9  Desierto 0 0 0 0
10 Tundra 70 0 0 0
11  Hielo pexm 0 0 0 0
12 B tropical 3100 270 0 178
13  Sabana 0 0 0 0

mediciones de un sitio cerca a Manaus en la region del Amazonas. También
ahi no se efectuaron mediciones de OCOVB. Debido a lo anteriot, la emisio-
nes de OCOVB se consideraron como cero para la Tundia y bosque hiime-
do tropical hasta que mds informaci6n se encuentre disponible. A partir
de mediciones realizadas por Zimmerman et al. (1988) las emisiones en la
sabana se consideraron como cero.

Las emisiones de nitrégeno se tomaron principalmente de Simpson et
al. (1995) para bosque hlimedo tropical la emisién se calcula de acuerdo a
las mediciones de Kaplan et al. (1988) en un sitio cercano a Manaus. No hay
datos disponibles pata tundra y sabana.

Se debe considerar que los datos de emisiones biogénicas estdn sujetos a
una considerable incertidumbre. Cada especie de planta emite compuestos
en diferentes cantidades. La abundancia de un especie dada generalmente
no se conoce exactamente, especialmente cuando se usa una celda de un ta-
maiio de vatios kilémetros. Por ejemplo, el mayor emisor de isopreno son
los robles. En los datos de uso de suelo del modelo MMS sélo especifica
bosque caduciforme o mixto. Guenther et al. (1994) emplearon un prome-
dio de porcentaje de robles en ese tipo de bosque en EUA pata calcular su
emisién. Adicionalmente, la emisién depende de la densidad de biomasa,
la fraccién de ramas asoleadas, etc. Simpson et al (1995} da una exactitud
de un factor de 5 a 10 para su férmula parametrizada
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D.2, Especiacion

Para poder emplearse RADM?2, todas las emisiones de 6xidos de ni-
trégeno se trataron como monéxido de nitrégeno (NO). Esta es la estima-
cién méxima, porque la emisién del 6xido nitroso (N2O) es despreciable.
En RADM2 los COV se agrupan de acuerdo a su estructura y reactividad.
Las emisiones de monoterpenos y OCOVB se distribuyen en sus respecti-
vas clases RADM2. La mayoria de los monoterpenos se pueden agrupat

en la clase OLI (olefinas, Middleton et al. (1990)). El Miriceno y ocimeno -

se ponen en la clase ISO (isopreno) debido a su estructua similar al iso-
preno. P-cimeno es un compuesto aromaético y se agrupa dentro de Ja clase
XYL (xileno). Los OCOVB mayormente se agrupan de acuerdo a Middle-
ton et al. (1990). El z-3-hexenil-acetato, que se emite en grandes cantidades
pot varias especies de plantas se agrupa en la clase OLI debido a su doble
enlace interno.

La distribucién se presenta en la Tabla D.2 que se deriva de las medicio-
nes de Konig et al. (1995), Winer et al. (1983) y Martin et al. (1997). Para las
categorias de uso de suelo de MMS5, las emisiones de naturaleza biogénica
s6lo se pueden estimar en forma aproximada.

Tab. D.2: Distribucién de emisiones de monoterpenos y OCOVB
en las diferentes clases RADM2

Clase de uso Mono- oCovB Clase de uso Mono- OCOVB
de suelo terpenos de suelo terpenos
2 Tierra - 0800LI 016 HCS 4 Bosque 094 OLI 003 HCS
Agricola 020150 027 HC8 caduciforme 002150 0.07 OLT
005 OLT 051 OLI
037 OLI 0.15 KET
0.03 KET 0.18 ALD
012 ALD
3 Pastizales 0.98 OLX 009 HCS 6 Bosque 015150 0.07 HCS
0.021SO 0.07 OLT mixto 0.07 OLT
051 OLL 0.50 OLI
0.15 KET 0.04 HCOH
0.18 ALD 014 ALD
5B. 085 OL1 007 HC3 0.03 KET
Confferas y
12 B Tropical 1.00 OLI — 0.03 ORA1
0.05 ORA2

D.3. Términos de Correccidon

Los términos de correccion para las emisiones de isopreno provenientes
de bosque son el término de correccién para el flujo de radiacién Cp 1 7, ¥
el término de correccién de temperatura Cy 1 r (Guenther et al,, 1993):
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@ -¢r1 - PAR
1+ a2 PAR2)/?

con los coeficientes empiricos a = 0.0027 y ¢crr = 1.066. La 1adiacién foto-
sintéticamente activa PAR tiene las unidades de y molm~—2 s~1.

(T =T4)

C i (D 6)
TIF = — Ty
1+ e RoT

Crir= ( (D.5)

 donde R es la constante universal de los gases y ¢ry, ere ¥ T son cons-
tantes empiricas con ¢y = 9.5:10* Jmol™! y Tys=314 K, (T,(=303.15K) es la
temperatura noxmal y T es la temperatura actual en K

Las emisiones de monoterpenos y OCOV dependen sélo de la tempera-~
tura:

Crr = COroF = BAT=T5s) (D.7)

donde T es la temperatura y T (203.15) es la temperatura normal. 8 (=0 09
K1} es un coeficiente empirico. Se asume que los OCOV poseen la mis-
ma dependencia a la temperatura como los monoterpenos (Simpson et al.,
1995).

Paia las emisiones de isopreno, monoterpenos y OCOV provenientes
de tierras agricolas y pastizales también se emplea la misma dependencia
a la temperatura (Hahn et al,, 1994):

CT,I,A = CT,M,A - CT.O,A — 6'6 (T-Ts) (DS)

con B4 =01K"1y T, =30315K.
La correccién por temperatura (Simpson et al., 1995) para las emisiones

de nitrégeno son:
Crn= O OTLK " (Tsoil) (D.9)

con T,y derivada separadamente para tierra agricola D 10, pastizal D.11y
bosque D.12, 1espectivamente:

Tt = 072 (T —273.15K) + 58K (D 10)
Toir = 066 (T —273.15K) + 88K (D.11)
Ty = 084 (T —273.15K) + 3.6K (D.12)
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Abreviaturas

AGEB  Area Goestadistica Bésica, pag. 12.

ARO Anillos aromaticos con tres enlaces dobles, pag. 26.

CAR Carbonilos, pag. 26.

cov Compuestos Orgénicos Voldtiles, pag. 6.

DATGEN Base de datos de emisiones de fuentes puntuales elaborada por
el INE, pag. 10.

EPA US Environmental Protection Agency, pag. 35.

FDDA Four Dimension Data Asimilation.

GDF Gobierno del Distrito Federal, pag. 7.

HDDV Heavy Duty Diesel Vehicle, pag. 93.

HDGV Heavy Duty Gasoline Vehicle, pag. 93.

IMADA  Investigacion sobre Materia Particulada y Deterioro Atmosféri-
co, pag. 35.

IMP Instituto Mexicano del Petr6leo, pag. 7.

INE Instituto Nacional de Ecologia, pag 7.

INEGI Instituto Nacional de Estadistica Geografia e Informadtica. En-
tidad federal encargada de los censos economicos, de poblacién
y vivienda.

LDGV Light Duty Gasoline Vehicle.

LDGT Light Duty Gasoline Truck.

LDGT Light Duty Diesel Truck, pédg. 93.

LT Local Time. Hoza local, pag. 37

/00
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MCCM Multiscale Climatic Chemistty Model. Desarrollado por el Ins-
tituto Fraunhofer, Alemania, pag 4.

mMP Material Particulado, pag. 6.

NCAR Natjonal Center for Atmospheric Research, pag. 32.

NCEP Natjonal Center for Atmospheric Research., pag. 32.

NOAA National Oceanic and Atmospheric Administration, pag. 32.
OCOVB  Otros Compuestos Orgénicos Voldtiles Biogénicos, pag. 23.

OLE Olefinas. Alquenos, compuestos con dobles enlaces entre cat-
bonos, pag. 26

PAR Parafinas alcanos y compuestos con enlaces sencillos, pag, 26

PBL Planetary Boundary Layer

PMg 5 Particulas menores a 2 5 micias; pag 76.

ppm Partes por millén, pég. 74.

PROAIRE Programa para mejorar la calidad del aire ZMVM, pég. 16.
RACM Regional Atmospheric Chemistry Mechanism, pag. 22.
RADM2  Rain Acid Deposition Model version 2, pag 23.

RAMA Red Automaética de Monitoreo Ambiental, pag. 33.

RDCM Rafz de la desviacién cuadratica media, entre valores medidos
y modelados, pag. 52.

TOMS Total Ozone Monitoring Satellite, pag. 23.
UNAM Universidad Nacional Auténoma de México, pag. 7

ZMCM  ZonaMetropolitana de la Ciudad de México. Regién que inclu-
ye la Ciudad de México y los municipios conurbanos del estado
de México.

ZMVM Zona Metropolitana del Valle de México. Misma regién de la
ZMCM, pég. 3.
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Compuestos quimicos

co Mondéxido de carbono, pag 6.
HCHO Formaldehido, pag. 78.

NO Monoéxido de nitrégeno, pag. 6.

NO, Biéxido de nitrégeno, pag. 6.

NO,, Oxidos de nittégeno que comprenden NO y NO,, pag. 6.
(o 28 Ozono, pég. 71.

«OH Radical hidroxilo, pag. 16
S0, Bi6xido de azufre, pég. 6.

A

antropogénicas Emisiones producidas por actividades humanas, pag. 7.

B

biogénicas Emisiones producidas por seres vivos (plantas, arboles, ga-
nado) y fenémenos naturales {erupciones volcanicas), pag. 7.

E

exposicion potencial integrada de la poblaciéon Cuantifica la magni-
tud de la exposicién en tiempo y espacio, incorporando el ta-
mafio de la poblacién potencialmente expuesta a niveles no sa-
ludables de algtn gas criterio, pag. 78.

extension Suma los elementos de malla que durante el episodio han so-
brepasado la norma de contaminacién para cada gas, pag. 78.

P

postremo Actual, modeino, Gltimo en su tipo, pag. 1.

S

severidad Suma las veces que las concentraciones de un gas criterio han
sobrepasado la norma ambiental, pag. 78



GLOSARIO 103

Simbolos

o Factor multiplicativo para optimizar el Ic, pag. 56.

9_15 Varianza de la temperatura potencial del agua liquida Burk-
Thomson, pag. 20

&2, Covarianza de la temperatura potencial del agua liquida sobre
la humedad total Burk-Thomson, pag. 20.

p* Diferencia de densidades p, — py, pag. 20.

Pe Densidad de una especie quimica, vapor de agua, agua de llu-
via o hielo, pag. 20.

£0 Densidad del aire, pag. 20

P Densidad del aire, pag. 20.

o Componente vertical del viento eje z, pég. 20.

Op Desviacién normal de los valores predichos del modelo,
pag. 52.

To Desviacién normal de los valores observados, pag. 52.

¥ Exposicién. Cuantifica la magnitud de la exposicién en tiempo

y espacio, incorporando el tamafio de la poblacién potencial-
mente expuesta a niveles no saludables de algtin gas criterio,

pag.78.
Wi im Poblacién en la celda 4, j, pag. 78.
Variables _
i Valor de la prediccion a partir del valor de la observacion (o;)

al tiempo 4, pag. 90.
f[HOJdt Concentracién integiada promedio diaria del radical HO,

pég. 28
Ic Indice de concordandia, pag, 52.
7 Promedio de los valores observados, pag. 90.

D Promedio de los valores predichos del modelo, pag. 90.
a2 Varianza de la humedad total Burk-Thomson, pag. 20.
a

ordenada al origen, pag. 90
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b pendiente de la regresién lineal de cuadrados minimos entre
predicciones p y observaciones o, pag. 90

c* Concentracién de la norma de calidad del aire, pag. 78.

Crir Término de correccién del flujo de radiacién, pag 96.

Cr1,F Término de correccién debido a la temperatura para las emisio-
nes de isopreno de un bosque, pag. 96.

Crum Término de correccién debido a la temperatura para las emisio-
nes de monoterpenos, pag. 96.

Cr.N Término de correccién debido a la temperatura para las emisio-
nes de nitrégeno, pag. 96.

Cro Téxmino de correccion debido a la temperatura para las emisio-
nes de OCOVB, pdg 96

CN Concentracién de carbén negro, pag. 76.

Dy, Longitud del segmento k de la vialidad i, pag. 15.

E, Emisién anual de una fuente de 4rea [Ton/afio], pag. 14.

Ey, Emisién horaria de una fuente de 4rea [kg/h], pag. 14.

B Estension. Suma los elementos de malla que durante el episo-
dio han sobrepasado la norma de contaminacién para cada gas,
pag. 78.

Epij Emisién enel segmento k de la vialidad i ala hora i del vehiculo
tipo j [kg/h], pag. 15

Enn Emision en la celda 7 a la hora k [kg/h~*km™?], p4g. 15.

F Factor de emisién de vehiculos tipo j en frio, pag. 15.

fr Fraccién de vehiculos en frfo que circula a la hora h, pag. 15.

F; Factor de emisién de vehiculos tipo j en caliente, pag. 15.

I Emisién de isopreno, pag. 96.

I, Isopreno a la temperatura normal T, pag 96.

kHoemit Constatne de reaccién del HO con el compuesto emitido,
pag. 28.

kHo Modelo Constante de reaccién del HO con el compuesto en el modelo
RADM2, pag 28 '
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Nc‘ n

Thiy

Po
Ps

yo

Wmaz

RDCM,
RDCM,

RO,

Factor de escala depende de la transformacién de coordenadas
correspondiente, pag. 20

Emisiones de monoterpenos, pag 96.

Emisiones de nitrégeno, pag. 96

Niimero de celdas que exceden una concentracién c¢*, pdg 78.
Ntmero de vehiculos tipo j en la vialidad i a la hora &, pag. 15.

Dato medido u observado contra el cual se compata el dato
generado por el modelo p, pag. 90

Emisiones de OCOVB, pag 96.

Dato generado por el modelo, pag. 90.

Presi6n de referencia, péag. 20.

Presion capa en la superficie, pag 20.

Presi6n capa tope supetior del modelo, pag 20.
Energia cinética turbulenta, pag. 20.

Severidad. Suma las veces que las concentraciones de un gas
criterio han sobrepasado la norma ambiental, pag. 78

Temperatura para estimacién de emisién de isopreno, pag. 96.
Temperatura normal 303 15 K, pag. 96.

Componente horizontal del viento en el eje z, pdg. 20.
Componente horizontal del viento en el eje y, pég. 20.
Poblacién méxima en la region de estudio, pag. 78.

Raiz de la desviacién sistematica cuadrética media, entre valo-
res medidos y modelados. '

Raiz de la desviacion no sistematica cuadratica media, entre va-
lores medidos y modelados.

Radical peroxi, pag. 28.
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