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HIPOTESIS.

Si la ecuacién de Langevine para la fluctuacién de la velocidad instantdnea de una
particula puede expresarse mediante una secuencia de Markov, entonces se puede
utilizar ésta para detemminar la posicion de la particula y con ello estimar la
concentracidn en un punto receptor.

OBJETIVO.

Dar la concentracién de un contaminante poco reactivo en un punto receptor dada una
fuente de emisién puntual (chimenea) y conociendo la meteorologia del lugar.
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INTRODUCCION

El uso de modelos matematicos ha encontrado una amplia de aplicacién en el drea de
contaminacién atmosférica, se han desarrollado modelos para inventarios de
emisiones, otros describen los fendmenos que tienen tugar en la atmosfera como la
dispersion, el transporte y la depositacion de contaminantes; ademds de las reacciones
quimicas que ocurren en ella.

En el presente trabajo se desarrolla un modelo sencillo para determinar las
concentraciones de contaminantes poco reactivos, dadas fuentes de emisidn puntuales
{chimeneas) y conociendo la informacién meteorologica del lugar.

En el primer capitulo se dan los conceptos bésicos para entender el fenémeno
de la dispersién atmosférica de contaminantes, se describe la estructura de la
atmosfera y el comportamiento térmico vertical de ésta, haciendo énfasis especial en la
capa limite, por ser la capa en la cual tiene lugar el proceso de dispersion de
contaminantes; después se da una breve definicion del significado de contaminacién
atmosférica, asi como una resefia de los principales contaminantes del aire. Por otro
lado, se trata el tema de estabilidad ya que ésta es una medida para estimar la
capacidad de dispersién de la atmosfera, ademas se abordan los aspectos elementales
del fenémeno de la turbulencia, tanto térmica como mecanica; debido a que junto con
el viento son los dos mecanismos por los cuales tiene lugar el proceso de dispersion.

En el segundo capitulo, se hace un sefialamiento acerca de las areas donde han
sido utilizados como herramientas los modelos ambientales de calidad del aire, asi
como los aspectos que deben de considerarse para la eleccion de un modelo;
posteriommente se describen los diferentes tipos de modelos de dispersion, desde los
empliricos hasta los complejos, estos Ultimos asi considerados debido a que introducen
una serie de ecuaciones matematicas que describen varios fenémenos que ocurren en
la atmésfera. Se incluye también una explicacién acerca de los dos enfoques o
métodos mediante los cuales se ha estudiado el fenémeno de la dispersion de
contaminantes: el euleriano, cuya caracteristica fundamental se encuentra en que se
basa en un sistema de coordenas fijo y que consiste en resolver la ecuacién de la
concentracion de especies (contaminantes) mediante diversos métodos numericos. El
otro método llamado lagrangiano, se aborda con mas profundidad, debido a que el
modelo que se desarrolla en el presente trabajo se apoya en un esquema lagrangiano,
este método considera un sistema de coordenadas mavil, en el cual la trayectoria de
las particulas contaminantes emitidas por una fuente se trata de manera individual y la
concentracion en los puntos de interés se obtiene definiendo celdas en las regiones de
estudio y contando el nimero de particulas que se encuentran dentro del volumen
definido; otra foorma de obtener la concentracién es asumiendo que ésta sigue el
comportamiento de una cierta funcién de distribucién, la mas utilizada es la gaussiana,
cuya justificacion para su uso se hace en el momento oportuno. Se establecen también
aspectos complementarios del modelo de particulas que son uUtiles mas adelante, como
las formulaciones para la obtenciéon de la elevaciéon del penacho emitido por una fuente

X TESIS CON
FALLA DE ORIGEN




Introduccién

(chimenea en este caso), la determinacion del campo medio de vientos y la pérdida de
masa de una particula por precipitacién de material a la superficie (depositacién).

En el tercer capitulo se disefia la simulacién para el modelo de dispersion de
particulas explicado en el capitulo Il, asimismo se dan algunos conceptos necesarios
en simulacién y se listan unos pasos generales a seguir para el desarrollo del modelo.
Una vez establecidos dichos pasos generales, se procede a aplicarlos para el caso de
estudio, en primer lugar se definen los elementos del sistema, su interaccion con el
medio y el objetivo del estudio, se desglosan y clasifican en tipos de variables,
parAmetros y ecuaciones los elementos que conforman el sistema, después se
presentan los diferentes diagramas de flujo que describen e! algoritmo del modelo con
la explicaci6on correspondiente. Posteriormente se recolectan los datos que sirven para
estimar los parametros requeridos por el modelo, por otro lado, se explican algunas
herramientas adicionales utilizadas para la implementacién del modelo en
computadora, como el caso del algoritmo para la construccion de isopletas (gréficas
que definen el nivel de concentracién de un contaminante en la region de estudio), el
cual se basa en la obtencién, por medio del método de interpolacién de Davis, del valor
de la concentracion de un contaminante en un punto en base a valores de
concentraciones estimados por el modelo. Otro método auxiliar empleado en la
implementacién del modelo es el utilizado para simular valores que siguen una
distribucién normal, se da un breve resumen de los principales métodos de generacion
de valores para variables aleatorias, en primer lugar se tratan métodos creados para
generar numeros aleatorios que siguen una distribucion uniforme, esto debido a que
dichos nimeros son utilizados por conveniencia en los métodos de generacién de
numeros aleatorios con distribucién normal.

El cuarto capitulo trata sobre la verificacién del modelo de dispersion ademas se
hace una comparacién en base a los criterios de evaluacion de modelos de dispersién
entre el modelo disefado en el presente trabajo LAGDIS(Modelo LAGrangiano de
DISpersién atmosférica) y un modelo aprobado por la EPA (Environmental Protection
Agency) llamado INPUFF (Gaussian Integrated PUFF model).

La validacién de un modelo de dispersién consta de dos etapas: en la primera
nombrada validacién cualitativa, se checa que los niveles de concentracion
pronosticados y reales coincidan en el tiempo y el espacio, para ello se utilizan
isopletas y graficas de series de tiempo de concentraciones, en esta fase no es
importante que las magnitudes sean discrepantes, debido a que la afinidad entre los
valores pronosticados y reales se prueba en una etapa de validacién cuantitativa, en
ella se estiman algunos estadisticos, entre los més utifizados estan: el error de la raiz
cuadratica media, el error de la raiz cuadratica media corregido, el coeficiente de
correlacion, la desviacion estandar y el ajuste de valores a una linea recta.

Las etapas de experimentacién y toma de decisiones en el desarrollo de una
simulacién quedan fuera de los objetivos del presente trabajo.

Finalmente, en las conclusiones se sefalan las ventajas del modelo, asi como
sus limitaciones.

xi



CAPITULO 1.

Contaminacion y dispersiéon atmosférica.

SINOPSIS

La atmdésfera es una capa protectora que influye en gran medida en el desarrollo de
vida en la Tierra. Desafortunadamente el hombre, en la busqueda de beneficios, ha
ejercido acciones que han provocado el deterioro de su medio ambiente, entre ellos la
atmésfera.

En la actualidad en los grandes centros de poblacién existe una concentraciéon
de elementos considerados contaminantes de la atmosfera, producto todos ellos de la
vida diaria (actividad de las fabricas, flujo vehicular, etc).

Un elemento se considera contaminante cuando su presencia en la atmdsfera en
clertas concentraciones y durante un lapso de tiempo determinado, resultan
perjudiciales para las formas de vida existentes en la Tierra.

El ciclo de vida de un contaminante se inicia con su emisién a la atmoésfera,
luego estos elementos pueden ser dispersados en el aire; o bien sufrir
transformaciones, en muchas ocasiones estas pueden llevar a la produccién de nuevos
contaminantes, llamados contaminantes secundarios. El ciclo termina con la
depositacion o absorcién de contaminantes sobre superficies.

El presente trabajo se enfocara al proceso de dispersién de contaminantes
emitidos por chimeneas a la atmésfera, mas que a sus efectos. Sin embargo, el poder
predecir la forma en cdmo se van a dispersar ciertos contaminantes sobre una drea, es
de suma utilidad para determinar el impacto al medio ambiente de las distintas fuentes
de emision.

La dispersién de contaminantes en la atmoésfera se da mediante dos
mecanismos: la turbulencia térmica o mecanica y el transporte o adveccién. La capa
atmosférica donde tienen lugar estos procesos se conoce como capa limite, la cual se
caracteriza por su capacidad de transferencia de propiedades tales como: calor,
himedad y movimiento.

La turbulencia térmica se determina por el ascenso o descenso de parcelas de
aire (térmicas) que tienen una temperatura diferente al aire de sus alrededores, de
acuerdo a las caracteristicas térmicas de las parcelas de aire y su movimiento en la
atmoésfera, ésta se puede clasificar en tres tipos: inestable, estable y neutra. Cuando
una parcela de aire tiene una temperatura mayor que su medio ambiente, entonces es
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Contaminacién y dispersién atmosférica

menos densa y por ende tiende a elevarse, este comportamiento es propio de
atmoésferas inestables en donde las térmicas constituyen remolinos que ayudan a una
mejor dispersion. Las peores condiciones de dispersion se dan cuando las parcelas de
aire son mds densas que sus alrededores y por tanto mas frias entonces, si existe
algan factor que provoque el movimiento de la parcela ésta tendera a regresar a su
lugar original, este tipo de atmobsfera se le conoce como estable. El tercer tipo de
atmoésfera es la neutra en la cual no existen movimientos adicionales a los generados
por perturbaciones y tiene lugar cuando las parcelas de aire tienen una misma
temperatura que las masas aledafias.

Otro mecanismo de dispersién ocurre cuando se generan remolinos por la
friccion entre el aire y el suelo; o por el choque de masas de aire con obstaculos
encontrados en la superficie, este tipo de perturbaciones recibe el nombre de
turbulencia mecanica.

Otro fenémeno involucrado en el proceso de dispersion es la circulacién del
viento en la atmésfera, el cual estd determinado por diferentes fuerzas que actian
sobre una masa de aire, tales como: la fuerza de presion, la deflexién horizontal (o
fuerza de Coriolis) y la fuerza de friccion dentro de la capa limite. Estas fuerzas definen
dos tipos de movimiento, aquellos que provocan el asentamiento de masas de aire y
con ello una dispersién deficiente; y los que provocan la elevacion de las capas de aire,
una mayor capacidad de mezcla y un mejor proceso de dispersion.

Estos mecanismos son importantes para comprender posteriormente los
distintos modelos de dispersién que se han desarrollado.

1.1 Concepto de atmésfera.

La atmésfera es una capa gaseosa que envuelve un planeta o una estrella, algunos de
estos cuerpos celestes retienen los gases que constituyen la atmésfera mediante la
gravedad y la temperatura.

La composicion de la atmosfera de los cuerpos celestes varia, por ejemplo
mientras la atmésfera de la Tierra estd compuesta en un 70% de nitrégeno, la delgada
capa de la Luna es rica en sodio.

Dado que el punto de interés es el fendmeno de dispersién ocurrido en la capa
envolvente de nuestro planeta, se dara una definicidon de la atmésfera terrestre citada
por el Sistema Internacional de Monitoreo Ambiental (SIMA):

"La atmésfera es una mezcla de gases y particulas que rodean nuestro
planeta. La atmésfera sirve para varios propdsitos; nos provee del aire que
respiramos, sus gases retienen el calor que calienta la tiemra; y su capa
protectora de ozono bloquea los peligrosos rayos emitidos por el sol”’
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A continuacién se presenta la clasificacion de las regiones que constituyen la
atmosfera terrestre.

1.2 Descripcion de las capas que conforman la atmésfera.

La atmdsfera de la Tierra se extiende aproximadamente 100 kilometros por encima de
la superficie terrestre, se clasifica principalmente de acuerdo a su comportamiento
térmico vertical en: troposfera, estratosfera, mesosfera y termosfera; existen
ademas capas de transicion entre unas y otras. La figura 1.1 muestra el
comportamiento térmico vertical de la atmoésfera.

La troposfera es la capa mas cercana a la Tiefra, puede tener un grosor de 6
hasta 17 kildbmetros siendo més ancha en el ecuador. La temperatura en la troposfera
disminuye mientras la altitud es mayor, esto debido a que los gases que la conforman
son calentados por la radiaciéon proveniente de la superficie terrestre.

Debido a que la troposfera es la region que mas influye en la vida terrestre, se
han hecho clasificaciones en cuanto a su estructura se refiere, tiene dos divisiones
principales: {a atmésfera libre y la capa limite; ésta ultima es la mas cercana a la
superficie y se encuentra definida por movimientos turbulentos producto del efecto de la
superficie y factores meteorolégicos.

Dentro de la capa limite se encuentran otras capas, la capa turbulenta
caracterizada por la presencia de turbulencia de pequefia escala producida por
superficies rugosas y conveccién; durante el dia su altura se puede extender a 50
metros, pero en |la noche cuando la capa limite disminuye es de unos cuantos metros
solamente. Existen otras dos capas cuya profundidad también se encuentra controlada
por las caracteristicas de la superficie. La primera es la capa rugosa la cual se
extiende arriba de 1 a 3 veces la altura de objetos encontrados en el suelo y es
fuertemente dependiente de la constitucion fisica del obstaculo. La segunda es la capa
limite laminar la cual estd en contacto directo con la superficie, es una capa no
turbulenta, de solo unos pocos milimetros de altura, se adhiere a la superficie
estableciendo un amortiguador entre esta y las capas superiores de la troposfera.

En la parte superior de la troposfera existe una delgada capa, llamada
tropopausa que la separa de la estratosfera y se caracteriza por un decremento
sumamente moderado de la temperatura segiin aumenta {a altura.

En la estratosfera los gases son calentados por la radiacién proveniente del sol
y por tanto su temperatura aumenta cuando es mayor la altitud. La estratosfera alcanza
un maximo de temperatura en una capa llamada estratopausa. En esta region se
encuentra ademas la capa de ozono cuya funcion es impedir la entrada de radiacion
ultravioleta, peligrosa para la vida animal y vegetal.

en ireccion URL hitp./Amwww.cem.itesm tmi
3




Contaminacién y dispersion atmosférica

La mesosfera es una capa donde la temperatura disminuye a un minimo de 185
°K en promedio, la zona que divide a la mesosfera de la termosfera se conoce como
mesopausa.

La capa mas alejada de la superficie se conoce como termosfera, ésta regién
incrementa su temperatura conforme al aumento de aftura en un orden de milésimas de
grado. Consta de una capa llamada sxosfera, que es {a que se encuentra en contacto
directo con el medio interplanetario. Las condiciones quimicas y fisicas de la termosfera
difieren grandemente de las encontradas en la atmésfera baja, debido principaimente a
que recibe energia proveniente del sol y los gases que se encuentran en esta capa
tienen una densidad menor que en las demas regiones de la atmosfera.

COMPORTAMIENTO TERMICO VERTICAL DE LA AMGSFERATERRESTRE
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FIGURA 1.1 Estratificacion vertical de la atmésfera segun su temperatura.

1.3 Concepto de contaminacién atmosférica.

Antes de pasar a describir el fendmeno de dispersién de contaminantes en el aire, es
necesario sefalar qué se entiende por contaminacién del aire, segan la definicion dada
por Wark, es:
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“La presencia en la atmésfera exterior de uno o mas contaminantes con
sus combinaciones, en cantidades tales y con tal duracién que sean o puedan
afectar la vida humana, de animales, de plantas, o de propiedad, que interfiera
el goce de la vida, la propiedad o el ejercicio de las actividades™* .

Ahora bien, un contaminante se define tomando en cuenta los componentes
ideales del aire atmosférico, también denominado aire seco, limpio o nomal, y por lo
regular se encuentra en las areas rurales o sobre el océano. Un elemento se considera
contaminante cuando excede la concentracién permitida o también cuando es un
material que no se encuentra dentro de la composicién quimica de aire seco y que
ademas su presencia dafia a personas, animales, plantas o materiales.

En la tabla 1.1 se da la composicion del aire seco, cabe sefialar que ademas de
los elementos mencionados, el aire atmosférico contiene cantidades minimas de
dibxido de azufre, formaldehido, yodo, cloruro de sodio, amoniaco, monéxido de
carbono, metano, polvo y polen.

TABLA 1.1 Composicion quimica del aire atmosférico seco.

Sustancia Volumen(por ciento) Concentracién (ppm)*
Nitrégeno 78.084+0.004 780,800

Oxigeno 20.946+0.002 209,400

Argon 0.934+0.001 9,300

Diéxido de carbono 0.033+0.001 315

Neon : 18

Helio 52
Metano

Criptén 0.5
Hidrégeno 0.5

Xenén 0.08
Di6xido de nitrébgeno 0.02
Ozono 0.001-0.04

FUENTE: Handbook of Air Pollution, Publicaciones PHS AP-44 (PB 190-247), 1968
(40). * ppm es una abreviatura de partes por millén.

En la siguiente seccién se da una clasificacibn general de contaminantes del
aire, asf como una descripcién de cada uno de ellos.

1.4 Principales contaminantes atmosféricos.
Un contaminante es toda materia o energia en cualquier estado fisico que al

incorporarse a la atmoésfera es dafiina para el ser humano, plantas, animales y
materiales.

12 K. Wark, Contaminacién del aire, origen y control (1994), p. 22.
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Las concentraciones y el periodo de exposicion para los cuales un contaminante
resulta nocivo se han establecido mediante normas ambientales.

Los contaminantes se pueden clasificar en primarios y secundarios. Los
contaminantes primarios son aquellos que permanecen en la atmésfera tal como
fueron emitidos por la fuente (6xidos de azufre, monéxido de carbono, 6xido de
nitrbgeno, hidrocarburos y particulas); los contaminantes secundarios, son producto
de las reacciones quimicas entre los contaminantes primarios y otros materiales
quimicos que se encuentran en la atmésfera (por ejemplo el ozono).

A continuacién se presenta una breve descripcién acerca de las caracteristicas,
fuentes de emisién y efectos en medio ambiente de los principales contaminantes
atmosféricos.

1.4.1 Materia particulada.
= Caracteristicas.

Es materia sélida y liquida, de composicién quimica variada, que son dispersadas y
transportadas por el aire, mayores que !as moléculas individuales pero con didmetro
menor a 500 um (1 um = 1 micrén = 10# cm) su tiempo de estancia en la atmoésfera
puede variar de acuerdo con su tamafio desde unos cuantos segundos hasta meses.

Las particulas cuyo diametro se encuentra por arriba de 20 um tienden a
asentarse mas pronto, debido a que la fuerza de gravedad actlia sobre ellas. Las
particulas menores de 0.1 um presentan un movimiento browniano, es decir la accién
de la gravedad sobre las particulas es despreciable, presentando movimientos
aleatorios producto de las colisiones entre las moléculas individuales. Ademas algunas
son capaces de absorber y dispersar la luz, radiacién solar, o bien sustancias quimicas.

« Fuentes de emision.

Cerca del 90% de las particulas que se encuentran en la atmoésfera se derivan de
fuentes naturales (incendios, erosi6n edlica y erupciones volcanicas). Las fuentes
antropogénicas estan principaimente asociadas con procesos de combustién ( quema
de carbén, combustéleo y diesel por procesos industriales y domésticos).

= Efectos en el medio ambiente.

Salud.
Cuando las particulas son toxicas y se asientan o son absorbidas por plantas
provocan dafios en la salud animal y humana. Por ejemplo, han ocurrido
envenenamientos en ganado bovino y vacuno alimentados con plantas en
las cuales se asentaron particulas que contenian arsénico.
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Las particutas suspendidas en el aire y cuyo didmetro es menor a 0.1
um son de naturaleza carcinogénica y respirables, penetrando en los
pulmones y dafando al aparato respiratorio. Se ha encontrado una estrecha
relacién en la concentracion de particulas y el indice de enfermedades
respiratorias y afecciones cardiacas.

Vegetacion.
Las particulas que contiene fluoruros parecen causar dafios en plantas, el
6xido de magnesio encontrado en algunas particulas provoca falta de
crecimiento en plantas

Materiales.
Dependiendo de la composicion quimica y su estado fisico, las particulas
pueden ensuciar superficies (paredes, ropa, etc ). Ademas debido a que
algunas particulas tienen la capacidad de absorber sustancias quimicas
corrosivas que se encuentran en la atmésfera, pueden provocar corrosion en
metales.

Otros.
Sirven como nicleos de condensacién que influyen en la formacion de
nubes, lluvia ¥ nieve. Algunas particulas absorben la luz y la dispersan
provocando la reduccion de visibilidad, limitando la percepcion de objetos
ubicados a cierta distancia.

1.4.2 Monéxido de carbono (CO).
= Caracteristicas.

Es un gas incoloro e inodoro. Es muy estable y tiene un promedio de vida media en la
atmoésfera de 2 a 4 meses. Se puede oxidar en CO: aunque el proceso de
transformacién es muy lento o bien puede ser absorbido por los océanos. Pero la
principal fuente de eliminacién son los microorganismos encontrados en el suelo (por
ejemplo hongos).

& Fuentes de emisién :

Una fuente principal de ta formacion de monéxido de carbono son los incendios. Otras
fuentes importantes son aquellos procesos de combustion intema de hidrocarburos y
sustancias que contienen carbono, como : gasolina, diesel, etc..; ademas se han
observado mayores concentraciones de CO en lugares donde existe un ailto
congestionamiento vehicular o en lugares cerrados donde se emite humo de cigarrillos.

o Efectos en el medio ambiente.
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El monédxido de carbono parece no tener efectos perjudiciales en materiales, por otro
lado no provoca dafios en plantas en concentraciones por debajo de 100 ppm.

Salud.

Causa cambios fisiologicos y patoldgicos y, finaimente la muerte ( si se
encuentra expuesto a una concentracién de 750 ppm ). El monéxido de
carbono al ser inhalado provoca que los tejidos de cuerpo sean privados del
oxigeno adecuado.

La carboxihemoglobina (COHb) encontrada en la sangre se encuentra
en funcién del CO inhalado, los niveles normales de COHb son del 0.4 por
ciento y un aumento en el nivel provoca cambios estructurales en el corazén
y cerebro de animales, impedimentos en funciones psicomotoras, efectos en
conducta y sistema nervioso, agudeza visual, dolores de cabeza, fatiga,
fallas respiratorias y hasta la muerte.

Vegetacion.

Otros.

Provoca un aumento en el crecimiento de plantas.

La radiacion solar que se introduce a la atmoésfera es de onda corta (0.4 pm
a 0.8um), la superficie terrestre emite también radiaciones, pero estas son de
onda larga (4 m a 12 m). A cantidades normaies de CO: la energla solar que
entra a la atmobsfera es igual a la energia temestre emitida al espacio, es
decir existe un estado de equilibrio; este equilibrio podria romperse, debido a
que las particulas suspendidas que contienen CO2 son capaces de absorber
la radiacion de onda larga emitida por la superficie terrestre no asi la
radiacién solar de onda corta; de esta manera se incrementa la cantidad de
energia en la atmosfera y con ello la temperatura.

1.4.3 Dioéxido de azufre (SO2).

w Caracteristicas.

El SO; es un gas incoloro, no flamable y no explosivo que provoca sensaciones
gustatorias a concentraciones de 0.3 a 1.0 ppm, cuando las concentraciones exceden
las 3.0 ppm, el gas tiene un olor acre e irritable. El SOz se convierte parcialmente en
tribxido de azufre, que al combinarse con el agua se transforma en Acido sulfurico.

« Fuentes de emisiéon :

Combustién de carbdn, diesel, combustéleo y gasolina que contiene azufre; fundiciéon
de vetas metalicas ricas en azufre; procesos industriales; erupciones volcanicas.

= Efectos en el medio ambiente.
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Salud,
Irritacion en los ojos, reduce funciones pulmonares y agrava enfermedades
respiratorias como el asma, la bronquitis crénica y el enficema.

Vegetacién.
Provoca lesiones en las hojas de las plantas y reduccién en la fotosintesis.

Materiales.
Los compuestos de azufre son los causantes de los principales dafios en
materiales: corrosién de metales, poca duracién de superficies pintadas y
secadas bajo exposicién de SOz, dafio en productos textiles, superficies de
marmol, caliza, etc...

Otros.

Es el precursor del 4cido sulfirico cuyo principal efecto lo encontramos en el
aumento de acidez del agua de lluvia. Ademas, provoca las disminucién de
la visibilidad al reaccionar quimicamente con otros elementos generando
gotitas de niebla de acido sulfurico que dispersan {a luz, disminuyendo el
campo visual.

1.4.4 Hidrocarburos.

= Caracteristicas.

Son compuestos orgénicos que contienen carbono e hidrégeno en estado gaseoso. Se
pueden combinar en presencia de luz solar con 6xidos de nitrégeno y participan en la
formacion de smog fotoquimico.

= Fuentes de emision.

Anteriormente la mayor parte de los hidrocarburos se originaban en fuentes naturales
mediante la descomposicién de vegetacion, en la actualidad cobran mas importancia
en su produccién las fuentes antropogénicas, con la combustion de material que
contiene carbono y la evaporacién de gasolina.

= Efectos en el medio ambiente.

Salud.
Transtornos en el sistema respiratorio, la exposicion frecuente a
hidrocarburos aromaticos que se encuentran en el hollin y los alquitranes
parecen causar ciertas formas de cancer a largo plazo.

Vegetacion.

De todos los hidrocarburos s6lo uno tiene efectos adversos en las plantas; el
etileno, que limita el crecimiento en las plantas.

9
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Matenales.
El hollin procedente de hidrocarburos no quemados, ensucian superficies

1.4.5 Oxidos de nitrégeno.

= Caracteristicas.

De todos los 6xidos de nitrogeno sélo el 6xido nitrico(NO)y el didxido de nitrégeno(NO2)
son importantes contaminantes del aire. El NO. es producto de la oxidacién del NO,
tiene capacidad para absorber la luz visible, es un gas de color café-rojizo de olor
irritante.

= Fuentes de emisién.

Son producto de la descomposicién orgédnica en suelos y océanos, otra fuente de
importante son los procesos de combustion de carb6n y gas natural, al liberar oxido de

nitrébgeno.

= Efectos en el medio ambiente.

Salud.
El NO; es irritante y esta potencialmente relacionado con la fibrosis pulmonar
crénica. Agrava las enfermedades respiratorias y cardiovasculares.
Vegetacion.
El NO: inhibe el crecimiento de las plantas, provoca la caida prematura de
las hojas.
Materiales.
Desteflimiento de pinturas.
Otros.

Al absorber el NO; la luz reduce la visibilidad, ademas al reaccionar con los
hidrocarburos, juntos forman el smog fotoquimico.

10
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1.4.6 Oxidantes fotoquimicos.
o Caracteristicas.

Son conocidos como oxidantes fotoquimicos, aquellas sustancias que pueden oxidar el
ion yoduro del yoduro de potasio, tales como: ozono (Oas), nitrato de peroxiacetilo
(NPA) y nitrato de peroxibencilio (NPB). El ozono y el NPA estan presentes en altas
concentraciones.

= Fuentes de emision.
Son producto de reacciones quimicas de contaminantes primarios y otras sustancias.
= Efectos en el medio ambiente.

Salud.
ElI NPA y el NPB causan severa ifritacion en los ojos y, en combinacién con
el ozono, irritan fa nariz y la garganta, producen constriccion del pecho y a
concentraciones altas (3,800 pg/m?) producen fuerte tos e incapacidad de
meditacion.

Vegetacion.
El ozono provoca lesiones en las hojas de las espinacas, los frijoles pintos,
los tomates, y los pinos blancos son los mas susceptibles de ser atacados,
ademas limita el crecimiento en los citricos.

El NPA ataca igualmente a las hojas, cubriéndolas de un color
planteado o bronceado, las hojas jovenes son las mas sensibles al NPA.

Materiales.
El ozono ataca el hule sintético, con lo que reduce la vida de las llantas de
autos, el aislamiento del hule, etc. También ataca la celulosa de los textiles,
reduciendo su resistencia. Todos los oxidantes decoloran las telas.

Otros.
Participan en la reduccion de visibilidad, dandole a la atmésfera un color
parduzco.

1.4.7 Asbestos y metales.

= Caracteristicas.

En algunos casos se les conoce como contaminantes menores, debikdo a que son
emitidos en cantidades pequerias, o se restringen a determinadas areas. La mayoria de

1
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las personas afectadas por este tipo de contaminantes tienen una estrecha relaciéon con
ellos, debido a su trabajo, para solucionario se han establecido normas de seguridad.

= Efectos en el medio ambiente.

Salud.
Los individuos cuyas ocupaciones los exponen al asbesto, tienen una mayor
incidencia de cancer bronquial. El berilio ha demostrado ser peligroso para la
salud, al producir efectos letales tanto agudo como crénicos al ser inhalado,
ademas produce dafios en la piel y en los ojos. El mercurio causa dafios en
el sistema nervioso central, en los rifiones y en el cerebro.

1.5 Dispersién de contaminantes atmosféricos.

Se puede considerar que el ciclo del aire contaminado consta de tres fases: la
liberacién del contaminante desde una fuente; el transporte y la dispersion en la
atmosfera; y la recepcién del contaminante por fuentes receptoras.

En el esquema 1.2 se muestra el ciclo de vida de los contaminantes.

FUENTE ESTADO ATMOSFERICO ASENTAMIENTO
DISPERSION
. Vertical y horizontal
EMISIONES (estaybilidad, RECEPTOR
) turbulencia, viento) Efectos en salud,
Tipo, fuente, | ___ . | TRANSFORMACION | —» dafos a
configuracion Reacciones quimicas vegetacaén,_ suelo
REMOCION y corrosion
Depositacion,
absorcién

FIGURA 1.2 Esquema del ciclo de vida de los contaminantes.

En la primera fase del ciclo es importante, para efectos de calidad del aire,
conocer ciertas caracteristicas de las emisiones como son: el tipo de fuente de la cual
provienen y la duracién de la liberacion de contaminantes.

Cuando los contaminantes se encuentran suspendidos en la atmoésfera, puede
ocurrir que estos sean dispersados en el aire y transportados por el viento, o bien, que
sufran transformaciones quimicas. La influencia de condiciones meteorolégicas es
relevante en ésta segunda fase del ciclo.
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La dispersién de los contaminantes atmosféricos esta controlada principalmente
por dos mecanismos de circulacién atmosférica: la turbulencia y el viento. Cuando tiene
lugar un 6ptimo proceso de dispersion se registran niveles bajos de contaminacion
sobre la regién considerada.

En términos generales, se puede decir que la turbulencia provoca una mezcla
vigorosa en la regién de la atmésfera conocida como capa limite. Esta mezcla se logra
debido a la formacién de remolinos, producidos por la friccién de las masas de aire con
la superficie de la tierra, el choque de rafagas de viento con obstaculos tales como
edificios, arboles, etc., o bien, por calentamiento de parcelas de aire mediante el calor
emitido por el suelo. El viento es importante porque su velocidad determina el
transporte de los contaminantes y su direccién controla la trayectoria general de estos.

Por otro lado, cuando se encuentran suspendidos en la atmésfera, los
contaminantes estdn sujetos a cambios fisicos y quimicos. Estas transformaciones
astan relacionadas con la abundancia de vapor de agua, la temperatura del aire, la
intensidad de la radiaci6bn solar, y la presencia o ausencia de otras sustancias
atmosféricas. De manera similar la remocién de contaminantes por el proceso de
precipitacién, por depositaciébn gravitacional, o por absorcién en superficies e
impactacién, estan relacionadas con el estado de la atmésfera.

Finalmente, los contaminantes al ser inhalados por los seres vivos, podrian traer
como consecuencia dafios a corto y largo plazo en salud. Ademas al depositarse sobre
superficies, algunos provocan el deterioro de determinados materiales y en el caso de
las plantas pueden producir el desarrollo de enfermedades.

1.5.1 Turbulencia.

La turbulencia en términos generales implica un estado en el cual existen variables, que
exhiben fluctuaciones aleatorias evidentes, de modo que en la practica sélo se
reconocen y estan sujetas a analisis las propiedades estadisticas.

El viento, al igual que la temperatura son variables turbulentas por existir
pequefas perturbaciones en su comportamiento normal. En el caso del viento al chocar
con obstaculos, tales como arboles o edificios se producen desviaciones en el flujo que
pueden dar lugar a la formacion de remolinos. La radiacion solar, en dias despejados
calienta la superficie y esto provoca que las parcelas de aire se calienten y asciendan
generando turbulencia.

Las caracteristicas mas sobresalientes de la turbulencia son que:
= Los movimientos no son predecibles en detalle.
= | as fluctuaciones son tridimensionales.

= Propiedades tales como el calor y la humedad son mezcladas eficientemente
= Es necesario introducir energia para mantener la turbulencia.
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Debido a que es muy dificil predecir la evolucién de un flujo turbulento en forma
deterministica, se ha utilizado un enfoque comun al hacer un estudio de turbulencia que
consiste en separar las variables en una parte promedio y una perturbacion.

Existen dos tipos de turbulencia en la capa limite: la térmica, producida por el
calentamiento de la atmésfera y la mecanica, producto de la accién cortante del viento.
Es comiin que ambos efectos estén presentes en la atmasfera, sin embargo siempre va
a dominar una de las dos turbulencias. Las turbulencias térmicas prevalecen en los
dias soleados con vientos ligeros; las turbulencias mecanicas dominan en las noches
con vientos.

1.5.2 Turbulencia térmica.

A grandes rasgos se puede decir que |a turbulencia térmica o bouyancia se presenta
en dias soleados y con vientos ligeros, cuando la radiacion solar calienta la superficie y
crea térmicas o parcelas de aire caliente que ascienden generando remolinos, como se
observa en la figura 1.3. Dichos remolinos le dan a la atmésfera una mayor capacidad
de mezcla, que permite una mejor dispersién de contaminantes.

Para estimar la capacidad de mezciado en la atmoésfera es necesario determinar
su grado de estabilidad. Una atmésfera estable es aquella que tiende a suprimir los
movimientos verticales, por tanto entre menos estabilidad exista mejores seran las
condiciones de dispersién.

Si se desea saber el grado de estabilidad de una atmoésfera, debido a la
turbulencia térmica; es necesario conocer el comportamiento vertical de la temperatura
y el grado de humedad de la atmodsfera, lo anterior se realiza mediante una
comparacion del gradiente de temperatura ambiental con la tasa de cambio adiabética
seca o humeda, dependiendo del tipo de atmésfera.

- — — — ——— — — - Topedela
Capa limite

FIGURA 1.3 Remolinos generados por el ascenso de térmicas.
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1.56.2.1 Temperatura y tasas de cambio.
@ Variacién vertical de temperatura.

En promedio la temperatura sobre la vertical tiende a disminuir conforme se incrementa
la altura en la troposfera. Si esto no ocurre significa que existe una o mas capas cuya
temperatura es mayor que la de capas inferiores, entonces se dice que existe una
inversiéon térmica.

A la razbn de cambio de la temperatura con la altura se le denomina gradiente
térmico o perfil térmico. Si se toma en cuenta la variacion real de la temperatura con
la altura de un lugar determinado, se dice que el gradiente térmico es real y se expresa
por la siguiente ecuacion.

p=-2 1.4

donde dT es el cambio de temperatura; dz el cambio de altura, y el signo menos se
utiliza para indicar que la temperatura disminuye con la altura.

= Gradiente adiabatico seco.'?

Para determinar el grado de estabilidad de la atmésfera en un lugar determinado es
necesario hacer una comparacién entre la tasa de cambio real y un gradiente de
referencia. Este gradiente de referencia se determina mediante el método de la parcela,
que supone el movimiento ascendente de una pequefia parcela de aire que al elevarse
encontrara una presion menor y por tanto experimentara una expansion, dando como
resuitado una temperatura menor. Se presupone una expansién lo suficientemente
rapida como para que el volumen de aire no intercambie energia con la atmoésfera que
la rodea (proceso adiabatico).

La expresién que permite encontrar ef valor del gradiente adiabatico seco es la
siguiente:

1.2

donde g es la aceleracion de la gravedad y Cp es el calor especifico a presion
constante.

En unidades SI, Cp para el aire seco equivalente a 1.005 kJ/kge°C a la
temperatura ambiente, y g es 9.806 m/s2.

La deduccién del 58C0 88 p en ol ANEXO A,
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Con base a dichos datos se tiene que I'yy, seca™ 1°C/100 m. Esto significa que el

gradiente adiabatico seco considera un decremento de 1°C cada 100 metros conforme
se asciende en la troposfera.

= Gradiente adiabético himedo."*

Cuando la atmdsfera esta saturada con vapor de agua, el gradiente de referencia no es
el mismo que para una atmésfera seca, debido a que al elevarse la parcela de aire
parte del vapor de agua se condensa y durante este proceso el agua libera energia que
tiende a elevar la temperatura del volumen de aire. Al mismo tiempo al expandirse la
parcela de aire como resultado de una disminucién de la presion la temperatura tiende
a disminuir. En términos generales el gradiente adiabatico hiumedo significa una
disminucién de la temperatura conforme aumenta la altura, sin embargo ésta
disminucién serd menor que para el caso del gradiente adiabatico seco. La tasa de
cambio adiabatica saturada es aproximadamente igual a 0.6°C/100 m.

La expresion matematica para el gradiente adiabético saturado es:

_ & AHdw
Toto =4 C &

1.3

donde z es la altura en la vertical, g es la aceleracion de la gravedad, Cp es el calor
especifico a presién constante, w es la relacién entre la masa de vapor de agua y la
masa de aire seco por volumen de aire atmosférico. Para un cambio diferencial dw del
agua de la fase liquida, segln asciende la porcién de aire, |a liberacion de energia a la
fase de vapor es AHdw en términos de la energia por masa unitaria de aire seco.

Cuando la temperatura ambiental real disminuye con la altura mas rapidamente
que el valor del gradiente adiabatico seco, se dice que el gradiente térmico real es
superadiabatico.

Cuando el gradiente ambiental es menor que el gradiente adiabatico, se dice que
es subadiabatico.

Temperatura potencial.'®
El viento y el calentamiento de la superficie terrestre mediante radiacion solar provocan

que el perfil real de temperatura en la atmosfera rara vez tenga un comportamiento
adiabatico, por ello es necesario relacionarios de alguna manera.

14 | a deduccio del g himedo se en ol ANEXO B.
“3ia i6n de la temp: it ial se p en el ANEXO C,
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La temperatura potencial es la que expresa la fluctuacién del perfil real de
temperatura con respecto al gradiente adiabatico. Matematicamente la temperatura
potencial viene dada por:

G=T+T,

Donde 0 es la temperatura potencial, T es la temperatura real, T es el gradiente
adiabdtico y z es la altura.

1.5.2.2 Estabilidad atmosférica.

Una atmésfera puede ser estable, inestable o neutra de acuerdo al tipo de equilibrio
que ésta guarde. Es importante conocer el grado de estabilidad atmosférica, debido a
que es util para calcular su capacidad de dispersion de contaminantes.

Considérese una atmoésfera cuya temperatura tiende a disminuir conforme
aumenta la altura, si una parcela de aire se eleva y llega a estar mas caliente que sus
alrededores, debido a que su densidad es menor continuard elevandose; cuando la
parcela de aire sufre un movimiento descendente ésta tendrd una temperatura menor
que el aire circundante y por lo tanto continuara descendiendo. Este tipo de atmoésfera
se le conoce como inestable, en ella los movimientos ascendentes o descendentes de
las masas de aire tienden a reforzarse. En la figura 1.4 se muestra una grafica donde
se compara el comportamiento de la tasa de cambio ambiental con la tasa de cambio
adiabatica seca, ademas se fija el criterio de inestabilidad segun el cual si el valor de la
tasa de cambio ambiental es mayor que el gradiente adiabético seco entonces existird
inestabilidad en la atmosfera.

Se dice que una atmdsfera es estable cuando tiende a suprimir los movimientos
verticales, en este tipo de atmoésfera la tasa de cambio ambiental es menor que el
gradiente adiabatico seco; en otras palabras, se observa un incremento de temperatura
al aumentar la altura, cuando esto sucede las parcelas de aire que se elevan o
descienden debido a una perturbacién en la atmésfera, tienden a regresar a su posicién
original. Lo anterior se debe a que al elevarse una parcela de aire, ésta tiene una
temperatura menor y por tanto una densidad mayor que las masas de aire aledafas,
entonces la parcela se desplazara a su lugar de origen.

La atmésfera neutra se caracteriza por tener una temperatura uniforme, asl
cuando ocurren movimientos de masas de aire, estas no sufrirdn desplazamientos
adicionales a los provocados por las perturbaciones. La tasa de cambio ambiental de
una atmésfera neutra es igual al gradiente adiabatico seco.
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FIGURA 1.4 Tasa de cambio relacionada con la estabilidad atmdésferica (tasa de
cambio ambiental -, tasa de cambio adiabéatica —).

1.5.2.3 Tipos de inversiones.

Debido a la importancia de las inversiones térmicas en el proceso de dispersion, es
conveniente dar una descripcién de sus caracteristicas y modo de generarse.

Por definicion una inversién existe cuando el aire caliente se encuentra encima
del aire frio. Esto puede llevarse a cabo por enfriamiento (usuaimente radiactivo) desde
abajo; por calentamiento (usualmente adiabatico) desde arriba; o por la adveccion de
aire caliente sobre aire frio.

Inversiones debidas a enfriamiento.

Este tipo de inversiones ocurren cuando la superficie terrestre se enfria y por ende las
capas de la atmosfera adyacentes a ésta alcanzan una temperatura inferior a las capas
mas elevadas, existe diversos factores que provocan el enfriamiento del suelo. La
evaporacion del agua en dias lluviosos es uno de ellios.

Las inversiones por radiacién también se deben al enfriamiento de la
superficie. Durante el dia la superficie de la tierra se calienta por radiacién solar y por la
noche el suelo sigue emitiendo radiacién, enfriAndose rapidamente. Las capas de aire
cercanas al no recibir calor de la superficie se enfrian hasta alcanzar una temperatura
inferior a la de las capas superiores, se forma entonces una capa de inversién adherida
al suelo. La altura de esta capa de inversiéon puede extenderse de 50 a 100 metros. Las
inversiones por radiaciéon son caracteristicas de la atmoésfera baja en noches con cielos
despejados y vientos ligeros o calmas.

Durante el periodo de noches polares en inviemo y a grandes latitudes este tipo
de inversion puede prolongarse por varias semanas.
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Inversiones debidas a calentamiento.

Conforme el aire desciende en la atmésfera es sometido a presiones cada vez més
altas, entonces el aire se comprime y calienta; hasta alcanzar una temperatura mayor a
la del aire de las zonas mas bajas a este tipo de inversién se le conoce como inversion
de subsidencia. Durante los anticiclones (dreas de alta presién atmosférica) este
fendmeno es bastante comun, las masas de aire bajan lentamente a razén de 1
kilémetro por dia ( ver recorrido A-B en la figura 1.5 b). Si se supone que el aire no
esta saturado de vapor de agua, este podria calentarse de acuerdo al gradiente
adiabdtico seco a razéon de 1°C cada 100 metros. Para el descenso diario de la masa
de aire, ésta podria calentarse a razén de 10 °C por dia. En las latitudes medias la
inversion por subsidencia debida a anticiclones puede persistir durante dos o tres
semanas.

La subsidencia también puede ocurrir por el movimiento de masas de aire
caliente encima de masas de aire estancadas y frias, como ocurre en zonas rodeadas
por montafias en las cuales el aire estancado y frio es atrapado por masas de aire
caliente, como se puede apreciar en la figura 1.5 c.

Una inversién de pequefia escala debida a calentamiento adiabético, es la
formada en la base de nubes, son usuales de las tardes de verano cuando el cielo se
encuentra cubierto de pequefias nubes cimulos. El patré6n de nubes y la densidad no
es casual, es una expresion visual de sistemas de circulacién multi-celulares (ver figura
1.5 d). Estas nubes se fooman mediante el ascenso de térmicas calientes y humedas
desde la superficie, en su camino dichas térmicas se enfrian y el vapor de agua se
condensa dando lugar a la formacién de nubes cumulos, al condensarse el agua
liberara energia en forma de calor latente, esto da lugar a la formacién de una capa
mdés caliente por debajo de las nubes, la cual constituye a su vez una capa de
inversion.

Inversién debida a adveccién.

Los frentes en meteorologia son superficies que separan masas de aire contrastantes,
siempre se caracterizan por una inversién debido a que la masas de aire caliente son
invariablemente superiores a las de aire frio. Si el paso de un frente en un lugar
determinado causa reemplazo del aire caliente por aire frio, entonces se llama frente
frio, si ocurre el caso contrario se define un frente caliente. Debido a su movimiento
las inversiones frontales tienen un periodo de vida corto y no son muy importantes en
cuanto a calidad del aire. Sin embargo pueden ocurrir muchos problemas con
movimientos lentos de frentes calientes, porque estos se restringen a regiones cerca de
la superficie.

Las inversiones por adveccion también se dan cuando masas de aire caliente
pasan sobre superficies frias, cuerpos de agua o terrenos cubiertos con nieve.
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FIGURA 1.5 (a) inversion formada por calentamiento adiabatico debido a subsidencia.
(b) En un anticicion. (c) En la falda de una montafia. (d) En celdas de conveccién entre
nubes.

1.6.3 Turbulencia mecénica.

La turbulencia mecénica es resultado de fa friccién entre el aire y la superficie, que
causa cortante del viento en la vertical. Asimismo, obstaculos tales como arboles o
edificios causan desviaciones en el flujo que pueden dar lugar a estelas turbulentas (
figura 1.6).

FIGURA 1.6 Turbulencia generada por desviaciones del flujo debidas a obsticulos
como arboles o edificios.
= Perfil de velocidad del viento.

El comportamiento de la velocidad del viento en las diferentes capas adyacentes a la
superficie varia dependiendo de diferentes factores, al cambio de velocidad con
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respecto a la distancia sobre la vertical se le da el nombre de perfil de velocidad del
viento o gradiente de la velocidad del viento, el cual se define como:

du
&

donde u = velocidad del viento, z es igual a la distancia en la vertical.

El movimiento de las masas de aire cerca de la superficie se encuentra afectado
por la configuraciéon del terreno. Cuando el viento en su recorrido se encuentra con
obstaculos, estos provocan la formacién remolinos. Por otro lado las masas de aire al
chocar con la superficie producen un efecto de friccion proporcional a la rugosidad del
suelo que genera turbulencia, a mayor rugosidad del terreno sera mayor el alcance del
efecto de friccién. Estos factores provocan que la velocidad del viento en las distintas
capas de la atmésfera baja tenga fluctuaciones.

Existe una altura donde la velocidad del viento se estabiliza, entonces el efecto
de la friccién es despreciable, cuando esto ocurre, la turbulencia tiende a suprimirse y
la velocidad del viento alcanza su maximo debido a que no es retrasado por la friccion.

Debido a los cambios de velocidad del viento con respecto a la altura, cualquier
valor de velocidad del viento se deberé citar haciendo referencia a la elevacién en que
fue medida. La norma internacional convenida es de 10 metros.

Para conocer la velocidad del viento a una altura diferente a la norma se han
establecido diferentes expresiones, sin embargo debido a la complejidad del fenémeno
no se ha encontrado una expresion satisfactoria.

Una expresién utilizada es la ley de exponenciales de Deacon:

)

donde u es la velocidad del viento a la altura z, uy es la velocidad del viento a la altura
Z, Yy p es el exponente positivo, con un valor entre cero y uno.

E! espesor de la capa limite y del perfil de velocidad del viento, es una funcién de
la estabilidad atmosférica, por ello para elegir p se consideran las condiciones de
estabilidad de la atmdsfera. La relacion esta dada por:

P=3

-n

Los valores de n estan dados en la tabla 14.2.
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Condicion de estabilidad n

Tasa de cambio grande 0.20
Tasa de cambio pequefia o cero 0.25
Inversiobn moderada 0.33
Inversién grande 0.50

TABLA 1.2 Relacién entre el parametro de
estabilidad, n, en la ecuacién y la condicién
de estabilidad en la atmosfera.

1.5.4 Circulacién del viento.

Otro factor meteorolégico que influye en la dispersion de contaminantes en ila
atmésfera es la circulacion del viento, el cual depende de las distintas fuerzas que
actian sobre él, una de estas fuerzas es conocida como el gradiente de presién, el
cual es originado por la diferencia de temperatura en la horizontal y que hace fluir el
aire de las regiones de alta presion a las regiones de baja presion, es decir de las
zonas calientes a las zonas frias; dicha diferencia de temperatura se debe a que la
radiacion solar que recibe la superficie varia de un punto a otro de acuerdo con la
estacion del afio, la hora del dia, la ubicacion geogréfica y la composiciéon del terreno
(el suelo desnudo accidentado absorbe mucha mas radiacién que el hielo o superficies
rocosas altamente reflejantes).

Otra de las fuerzas que actua sobre las masas de aire en las capas bajas de la
atmésfera es la fuerza de Coriolis, en ocasiones también llamada deflexién
horizontal, es una fuerza originada por la rotacién de la tierra, la cual explica la
aparente desviacion de una porcién de aire en movimiento, hacia la derecha con
respecto a la direccion del viento. La fuerza de Coriolis(Fc) esta en funcion de la
velocidad de la porcién de aire, la latitud y ia velocidad angular de rotacién de la Tierra.
Es maxima en los polos terrestres y minima en el ecuador.

El dltimo tipo de fuerza que tiene influencia en la circulacién del aire en la
atmésfera baja se le llama fuerza de friccién, la cual es provocada por los obstaculos
en la superficie terrestre y retrasa el movimiento del aire cerca ésta, ademas reduce la
fuerza de Coriolis.

o« Efecto de las fuerzas sobre una masa de aire contaminantes.

Dependiendo de las fuerzas que actien sobre una masa de aire, estas tendran
diferente impacto en el medio ambiente.

Si se considera un sistema de alta presion, el flujo tiende a dirigirse hacia abajo,

este flujo descendente se denomina asentamiento y es un posible inhibidor de la
dispersion de los contaminantes en la atmosfera.
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En un sistema de baja presion, el fluido tiende a dirigirse hacia arriba y con ello
los contaminantes en la parte inferior de la atmésfera seran arrastrados hacia arriba y,
por lo general, se dispersaran sobre una amplia drea. Ademas, segun se eleva el aire,
se enfriard como resultado de la disminucién de la presién a mayores elevaciones.
Puede ser que el agua se condense dentro de la masa de aire ascendente. Este efecto
podra servir como una accién de limpieza sobre una atmoésfera contaminada.

La direccién del viento en la capa limite planetaria tiene una importante
repercusion sobre el patrén de dispersion de los contaminantes emitidos por
chimeneas. El angulo de desplazamiento de la direccion de viento debido a la friccion
varia desde un valor maximo cerca de la superficie de la Tierra y cae esencialmente a
cero en la parte superior de la capa limite.

1.5.5 Tipos de fuentes de emisién.

Un conocimiento completo de ias emisiones requiere informacion de la configuracion de
la fuente incluyendo su forma, duracién y altura. Estos criterios son utilizados en el
esquema de clasificaciéon de la tabla 1.3, la cual incluye varias de las fuentes
encontradas en la capa limite. Las chimeneas son las mas importantes de las fuentes
puntuales, que ademas pueden originar altas concentraciones de materiat nocivo o
extrafio. Existe una considerable cantidad de trabajos acerca de la dispersion de
efluentes emitidos por fuentes puntuales. Un camino altamente transitado es el ejemplo
mas comun de fuente lineal este asume que la integracién de emisiones de vehiculos
separados constituye una linea continua. Las ciudades son las principales fuentes de
4rea, en estas se agrupan las emisiones individuales de multiples fuentes pequefias
para dar un promedio de &rea. En la practica el modelo elaborado para una region
urbana consiste frecuentemente en dividir la regibn en una malla cuadriculada,
asignandole a cada cuadro una determinada emisién. Los congestionamientos
vehiculares son tratados como fuentes lineales dependiendo de la densidad del trafico,
y la mayor parte de las fuentes puntuales son tratadas por separado. Esto sin embargo
depende de la escala del estudio, por ejemplo, en un continente las ciudades podrian
ser tratadas como fuentes puntuales.

Forma Duracién Altura Ejemplos
Puntual Continua Elevada Emisién de chimenea
Superficie Fogata
Instantanea Elevada Explosion de una bomba
Superficie Expiosién en zona minada
Linea Continua Superficie Congestionamiento
Instantanea Elevada Ruta dejada por un aviébn de
propulsién
Area Continua Elevada Ciudades, incendios forestales

TABLA 1.3 Clasificacion de los tipos de fuentes de emision.
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1.5.6 Caracteristicas generales de las plumas de las chimeneas

Debido a las perturbaciones generadas por la turbulencia de la atmésfera, las formas
geométricas generales de las plumas de gas emitidas por las chimeneas son muy
diferentes. Puede también ocurrir una transicién gradual de uno a otro tipo de pluma,
dependiendo de como cambien las condiciones atmadsfericas.

En la figura 1.7 se muestra una clasificacién del comportamiento de las plumas.
Ademas se indican los perfiles aproximados de velocidad y temperatura.

La pluma de espiral ( figura 1.7a ) ocutre en condiciones altamente inestables.
Este tipo de plumas dan lugar a que los contaminantes se. dispersen en una amplia
zona. Sin embargo también se generan remolinos suficientemente grandes que
arrastran parte de la pluma a nivel del suelo durante breves periodos de tiempo, esto
provoca que se den altas concentraciones en ciertas partes de las zonas aledafias a las
emisiones.

La pluma de cono que se muestra en la figura 1.7b tiene lugar cuando existe
poca turbulencia mecanica y una estabilidad cercana a la neutra. La superficie casi no
es calentada por la radiacion solar debido a la presencia de nubes que impiden su
paso, los vientos van de moderados a fuertes. Cuando se da una pluma de este tipo los
contaminantes son arrastrados a zonas alejadas de la fuente de emision antes de que
lleguen a nivel del suelo.

La pluma de abanico se forma cuando existe una fuerte inversion térmica por
encima de la altura de la chimenea. La condicién para que se de este tipo de pluma es
una atmoésfera extremadamente estable, sin turbulencia mecanica Cuando la pluma
tiene una densidad parecida a la del medio ambiente, entonces seguird el camino
trazado por la direccién del viento, sin tener fluctuaciones considerables en la altura
(ver figura 1.7c).

Las plumas de fumigacién (figura 1.7d) ocurre cuando existe una capa de
inversion por encima de la altura de la fuente de emision. Este tipo de pluma son tipicas
de mafianas soleadas con vientos ligeros, antecedidas por noches con inversiones
estables. Durante 1a mafiana la superficie se calienta mediante radiaciéon solar, lo cual
provoca la formacion de una capa inestable que va aumentando en altura hasta
superar el tamario vertical de la chimenea, entonces se empieza a formar una pluma
de fumigacién. Las plumas de fumigacién son desfavorables para efectos de calidad
del aire, pues da lugar a altas concentraciones en superficie, afortunadamente este
fendmeno sélo dura cerca media hora.

Las condiciones para que se de una pluma de flotacién son contrarias a las de
la pluma de fumigacioén. Existe una capa estable adherida a la superficie, cuya altura se
encuentra debajo de la pluma. Después de esta capa se encuentra una capa inestable,
en la cual la pluma se dispersa. A diferencia de las plumas de fumigacion, las plumas
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de flotacion ocurren al caer la tarde, cuando hay cielos despejados. Este tipo de pluma
resulta favorable para la dispersién de contaminantes, ya que estos son arrastrados sin
dar lugar a altas concentraciones a nivel de superficie. Una pluma de flotacion se
observa en la figura 1.7e.

Cuando existe una inversién tanto por abajo como por arriba de la aitura de la
chimenea, se tiene como resuitado un atrapamiento ( ver figura 1.7f ). La difusion de
contaminantes se restringe a la capa entre las dos regiones inestables.
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FIGURA 1.7 Perfiles tipicos de velocidad, temperatura y fooma de las plumas, para
diferentes condiciones atmosféricas (tasa de cambio adiabética seca —; tasa de
cambio ambiental -.) a) de espiral, gran inestabilidad; b) de cono, cerca de la estabilidad
neutral; c) de abanico, inversién de superficie; d) de fumigacién, inversion de flotacién;
e) de flotacion, inversién por debajo de la chimenea; f) de atrapamiento, inversién por
debajo y por encima de la altura de la chimenea.
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CAPITULO II.

Descripcion de modelos de dispersién
atmosférica.

SINOPSIS

El uso de los modelos ya sean fisicos o matematicos ha encontrado una amplia
aplicacion en el 4rea de contaminacion del aire.

En la actualidad, dichos modelos son utilizados como una herramienta para
tomar decisiones en cuanto a el establecimiento de legislaciones ambientales; la
evaluacién de técnicas y estrategias de control de emisiones; y la determinacion de la
ubicacién de fuentes de emision futuras de manera tal que afecten la calidad de) aire lo
méas minimo posible.

Para la seleccién y desarrollo del modelo adecuado es indispensable considerar
ciertos puntos como son: determinar los contaminantes de interés, el periodo sobre el
cual se van a realizar los pronésticos (corto o largo plazo), las limitaciones tecnolégicas,
las caracteristicas de la zona de estudio y finalmente si se cuenta con los datos
necesarios para alimentar el modelo.

En cuanto a los fené6menos fisicos que se deben de incluir en el momento de
desarrollar un modelo de calidad del aire estan: la turbulencia en las capas bajas de la
atmosfera, las reacciones quimicas que tienen lugar en el aire, el transporte de material
contaminante y la depositacion de estos.

Para la representacion de dichos fenémenos se utilizan tanto modelos
deterministas como estadisticos. Ademas los modelos van desde aquellos sumamente
sencillos hasta los que incorporan gran variedad de fendmenos.

Por otro lado los modelos de calidad de aire se pueden dividir dentro de los
siguientes grupos: modelos de dispersion, modelos de receptores, modelos
meteorolégicos, modelos fotoquimicos y ademas se pueden utilizar metodos
estadisticos para el estudio de la contaminacién atmésferica. En el presente trabajo sélo
se hara referencia a los modelos de dispersion.

El modelo mas sencilio se conoce con el nombre de lineal regresivo, el cual se
basa en la idea de que para disminuir la concentracién de contaminantes se requiere
una reduccién de emisiones en las fuentes, este modelo funciona razonablemente si se
aplica a contaminantes poco reactivos, pero en el caso de contaminantes secundarios
el modelo tiene un amplio margen de error.
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Los modelos empiricos simples siguen en la escala de complejidad, se basan
en la medicibn de contaminantes y otras variables importantes (muchas de ellas
meteorolégicas) monitoreadas en la regién de estudio, los modelos empiricos
relacionan de alguna manera la informacién; el punto débil de dichos modelos se
encuentra en que soélo son eficientes para pronésticos de corto plazo y son elaborados
especificamente para una determinada region.

Los modelos matemiticos simples no se basan completamente en
mediciones, pero suponen ciertas caracteristicas. El mas popular dentro de esta
clasificacién es el modelo gaussiano, el cual fue desarrollado en sus inicios para
contaminantes poco reactivos y considera que la distribucién de los contaminantes
através de la pluma emitida por una fuente tiene una forma gaussiana.

Los modelos mateméticos complejos introducen una serie de descripciones
matematicas de procesos que ocurren durante la dispersion de contaminantes como: {a
turbulencia, las reacciones quimicas, el transporte y depositacién de contaminantes.
Estos modelos se basan para su formulacién en dos métodos: los métodos eulerianos y
los lagrangianos. El primero de estos métodos divide a las variables turbulentas en una
parte media y una perturbacién, luego sustituye dichos valores en la ecuacién de
concentracion de especies reduciéndola aplicando promedios de variables turbulentas y
de Reynolds; una vez aplicados los promedios surge el problema de clausura debido a
la generacion de nuevas variables que hacen que la solucion analitica del sistema sea
compleja, los métodos surgidos con la finalidad de resolver este problema se les conoce
como métodos eulerianos siendo el mas popular el de teoria K, cabe sefialar que sbélo
se presentan las soluciones finales de este método pues el objetivo del presente trabajo
es disefiar un modelo en base a métodos Lagrangianos.

El otro método para el tratamiento de dispersién atmésferica es el llamado
método de Lagrange, e! cual considera un sistema de parcelas de aire en movimiento.
La concentracion de las especies son tratadas como una cadena de markov, debido a
que se considera que la probabilidad de transicién de una particula depende
unicamente del estado actual. Varios autores han encontrado que la probabilidad de
transicion obedece a una funcién de distribucién normal, cuando esto ocurre el modelo
se convierte en gaussiano.

Existe también otro tipo de modelos lagrangianos en los cuales se trata a la
fluctuacion de la velocidad del viento como un proceso markoviano, estos modelos se
basan en la ecuacién diferencial estocastica de Langevin, en este tipo de modelos la
posiciéon de la particula se obtiene en base a su posicion anterior, y la concentracién de
un contaminante se obtiene mediante la suma de todas las particulas que en un
momento t se encuentran dentro de una unidad de volumen. Otra forma de determinar
la concentracién es suponiendo que las particulas siguen el comportamiento de una
funcién de distribucion dada, siendo la mas utilizada la distribucién normal.
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2.1 Modelacién de sistemas.

Desde su origen el hombre ha tratado de predecir el comportamiento del mundo, en un
principio utilizé caminos magicos y religiosos. Posteriormente al intentar realizar una
prediccion cientifica de la naturaleza y de otros sistemas de interés hizo uso de las
matematicas. Lo anterior queda de manifiesto al recordar que aun los mas elementales
conceptos matematicos provienen de la necesidad de crear un modelo para representar
una realidad deteminada; asl la medicién de tierras dio lugar al surgimiento de la
geometria, los nuimeros negativos han sido utilizados para representar situaciones
adversas como son las deudas o perdidas en una empresa.

Sin embargo, al modelar un sistema no siempre se recurre a un modelo
matemitico, en algunas ocasiones se utiliza un modelo fisico, los cuales pueden
constituir modelos a escala que tratan de reproducir las leyes que rigen al sistema real.

Como se ha mencionado hasta el momento un modelo sirve para representar el
comportamiento de un sistema. Antes de proseguir describiendo las diferentes
clasificaciones de los modelos es necesario establecer que se entiende por sistema. En
general se define un sistema como un conjunto de elementos que tienen una
interaccion entre si. Un sistema esta formado por entidades las cuales representan a
cada uno de los elementos de interés del sistema; el término atributo se usa para
denotar alguna caracteristica de la entidad y las actividades, son aquellos procesos
que provocan cambios en el sistema. Cuando una actividad que ocurre fuera del
sistema provoca un cambio dentro de este se le da el nombre de actividad exégena;
en caso contrario cuando la actividad ocurre dentro del sistema se le llama actividad
endégena. Si los cambios dentro de un sistema suceden de manera suave el sistema
es continuo de otra manera se dice que el sistema es discreto.

Supongamos el sistema dispersién de contaminantes, una de las muchas
entidades que forman el sistema seria el viento, caracterizado por tener una direccion y
velocidad(atributos), una de las actividades del viento en el proceso de dispersion es la
de transportar los contaminantes en una direcciéon determinada.

En un modelo matemdtico, las entidades de un sistema y sus atributos se
representan por medio de variables, mientras que las actividades se describen
mediante funciones que interrelacionan a las variables.

Una primera clasificacion de los modelos matematicos los divide en estiticos y
dinamicos, los primeros relacionan las entidades de un sistema en equilibrio, mientras
que los modelos dinamicos reflejan la manera en que cambia el comportamiento del
sistema.

No existe un procedimiento que permita construir un modelo matematico, pero si
se pueden seguir un conjunto de principios generales sobre los cuales elegir la
informacion que se va a incluir en el modelo. Primeramente es necesario describir el
sistema mediante bloques con el propdsito de detallar las interacciones entre las
distintas partes del sistema, cada bloque debe tener la menor cantidad de variables de
entrada y salida, para posteriormente describir el sistema como un todo. El segundo
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paso es hacer una seleccion de los aspectos relevantes del sistema de acuerdo a los
objetivos de estudio, con el fin de hacer mas sencillo el modelo, recuérdese que uno de
los principios mas hermosos de las matematicas es la sencillez. El tercer principio gulia
para la eleccién de la informacién a incluir en un modelo es la exactitud de ésta, el
grado de exactitud se debe de igual manera elegir de acuerdo al objetivo de estudio. El
ultimo principio es la agregacién, que consiste en determinar el grado de agrupamiento
de las diferentes entidades individuales en otras mas grandes.

Por otro lado, los modelos matematicos, se pueden clasificar de acuerdo a la
forma de resolverios en modelos deterministas y de incertidumbre, los primeros
presuponen un conocimiento profundo del objeto de interés, que permite certeza en las
predicciones. Por otro lado los modelos de incertidumbre se utilizan cuando nuestro
conocimiento del sistema es insuficiente para predecir con exactitud un comportamiento
futuro.

Los modelos de incertidumbre tienen como propésito sistematizar de alguna
manera la informacion incompleta del sistema. Para lograr lo anterior se apoyan en la
tooria de la probabilidad y Ia estadistica matemitica. La primera se utiliza cuando se
conoce por lo menos la probabilidad de ocurrencia de los posibles acontecimientos, la
estadistica matemética se usa cuando existe un completo desconocimiento de la
probabilidad y es necesario deducirla con base a métodos.

2.2 Modelos de calidad del aire.
Los modelos de calidad del aire son una herramienta indispensable para:

= E| establecimiento de una legislacion para el control de emisiones; es
decir, determinar las razones maximas de emisiones que permitan
mantener los estandares de calidad del aire.

= Evaluacion de propuestas de técnicas y estrategias de control de
emisiones.

= Seleccionar la localizacién de futuras fuentes de emisién de tal manera
que sea minimo el impacto al medio ambiente.

= Definicién de las estrategias de control inmediatas para evitar severos
episodios de contaminacién atmosférica en una cierta region.

= Evaluacién del estado actual de la relacién entre las fuentes de emisién y
los niveles de contaminacion.

Se debe de hacer un énfasis especial en sefialar que los modelos de calidad del
aire no son la solucién al problema de la contaminacién, son Gnicamente una
herramienta que permite realizar los analisis de las situaciones descritas anteriormente.

Un modelo de calidad del aire debe tomar en cuenta por lo menos uno de los
siguientes fenémenos.

= El transporte de contaminantes en la atmdsfera.
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= La turbulencia atmosférica.
@ Las reacciones atmosféricas quimicas y fotoquimicas.
« La depositacion de contaminantes.

La correcta representacién de estos fenémenos y sus interacciones requiere un
conjunto de varias ecuaciones, como se ilustra esquematicamente en la figura 2.1. Los
modelos de calidad del aire abarcan un amplio rango que va desde modelos empiricos
hasta aquellos que incorporan emisiones, meteorologla, reacciones quimicas y
depositacion de contaminantes.

Para realizar un analisis mediante un modelo de calidad del aire de alguno de los
problemas mencionados al inicio de este apartado se pueden seguir los siguientes
pasos generales.

= Andlisis del problema.
El andlisis del problema requiere como minimo la identificacién de:

= El tipo de contaminante a considerar (reactivo o no reactivo):

= E| tiempo promedio de interés, es decir concentraciones instantaneas,
para problemas de olores por ejemplo; promedios horarios, para
pronésticos a corto plazo; o promedios anuales, para prondsticos a largo
plazo.

= Las caracteristicas del dominio, entendido como la configuracién
topogréfica del terreno, ya sea llana o rugosa.

= Las limitaciones computacionales, es decir elegir el grado de complejidad
de las expresiones usadas, dependiendo de las facilidades
computacionales.

= Seleccion del modelo apropiado.

La selecciéon del modelo se hace tomando en cuenta los puntos citados para el analisis
del problema. Ademas se debe de considerar si los fenémenos son mejor
representados por modelos deterministas o de incertidumbre.

= Aplicacién del modelo seleccionado.

La aplicacion o6ptima del modelo se logra mediante su validacion con datos
meteorolégicos y de contaminantes monitoreados en la localidad de interés.
Unicamente los modelos que han sido verificados con datos registrados en el pasado
pueden ser usados para predicciones futuras.

Por otro lado, la validacion del modelo es en algunos casos dificil, cuando los

datos meteorologicos y de contaminantes no estan disponibles, o es imposible
obtenerlos.
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En las siguientes secciones se examinaran algunos de los modelos de calidad

del aire desarrollados.

E j6n de estad

Ecundlé Calor de Tray .,
Adveccién cuacién d i6
imz?::‘:d. termodinémica de particulss

- -

i Evaporacién
Flujo sofar — g ién de
radiacié
Precipitacién

Flujo radiante

i

Ecuacién de Ecuacién alance de [ | Balance de
movimiento térmica gua calor

Figura 2.1 Ecuaciones usadas para describir los fenémenos que intervienen en el
proceso de contaminacién atmosférica.

2.3 Modelo lineal regresivo.

Este modelo se basa en asumir que las concentraciones de un contaminante
disminuyen proporcionalmente al decrementar las emisiones de sus precursores. Para
un contaminante tal como CO, por ejemplo, el porcentaje de las emisiones que se
tendria que reducir para alcanzar el estandar de calidad del aire deseable (Acp), €n una
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regi6bn que cominmente ha registrado concentraciones tan altas como C¢,, es dado por
la siguiente expresion:

(Co = Bo)~(4, - B.)

Porcentaje de reduccién en las emisiones= x100

Cca - Bca
Ceo " 4o
- X100
co” “co

donde Bq es el contenido de CO que contiene el aire seco, el cual debe de ser tomado
en cuenta.

Para contaminantes poco reactivos tales como CO, este modelo proporciona
una estrategia de control razonable, si se considera la localidad, la distribucién temporal
y pocos cambios en las fuentes de emisién. Sin embargo para contaminantes
secundarios como el ozono (O,), el cual se forma a partir de reacciones quimicas de

contaminantes primarios, el modelo se toma simplista.

2.4 Modelos empiricos simples.

Los modelos empiricos simples correlacionan las concentraciones observadas de
contaminantes en una localidad determinada, con otras variables relevantes. Las
variables usadas son generaimente meteorolégicas, ya que juegan un papel importante
en la determinacién de las concentraciones de contaminantes.

Un ejemplo de modelo empirico es el utilizado en ia costa sur de California para
predecir diariamente las concentraciones esperadas de ozono. El modelo se basa en el
uso de un nimero de parametros, principalmente meteorolégicos, los cuales se miden
constantemente durante el dia. Estos parametros son introducidos dentro del modelo
para predecir la concentracién pico de ozono y la visibilidad en ciertas localidades
durante el dia.

En un articulo publicado en 1975 por Zeldin y Thomas, se explica de manera
detallada el procedimiento para {a prediccién de la concentraci6n de ozono en la
localidad de San Bemardino, ubicada cerca de Los Angeles California. Se asignan
puntos de 0 a 10 (siendo 10 el maximo con respecto a la formacion de oxidantes) a
cada una de las siguientes categorias.

1. Estabilidad (°C)= (Tgsom — Tard + (T - Tp)
donde T, = temperatura en el tope de la capa de inversion.
T, = temperatura en la base de la capa de inversién.
Tasoms = temperatura en una altitud correspondiente a una presiéon de 850
mb.
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T, = temperatura en superficie

Este paradmetro representa el alcance de la estabilidad con respecto a la
capa de mezcla precisamente después de que se ha roto ia inversion (primer
termino) mas la intensidad de la inversién (segundo témino).

2. Temperatura (°C) a una altura correspondiente a los 950 mb (~ 1800 pies),
lo cual correlaciona aparentemente la intensidad de la radiacién solar en la
cual tienen lugar las reacciones fotoquimicas.

3. Determinacién de la altura donde comienza la capa de inversion, lo anterior
permite saber el volumen del aire dentro del cual los contaminantes son
mezclados; cuando la altura de la capa de inversion es pequefa significa que
los contaminantes se dispersan en un reducido volumen y que por lo tanto
son de esperarse altas concentraciones.

4. Obtencién del gradiente total de presién desde la costa hasta localidades
ubicadas tierra adentro del sur de California. Esta medida determina el
potencial de transporte de contaminantes desde zonas densamente pobladas
como Los Angeles, hasta poblaciones que se encuentran tierra adentro.

5. Dia de la semana. Los puntos asignados a esta categoria reflejan las
diferencias de emisiones en los distintos dias de la semana. En el area que
comprende Los Angeles las emisiones provenientes de automoéviles son
importantes, por tanto es significante considerar que el trafico es menor los
sabados y mayor los viernes.

6. Mes del afio. Esta categoria refleja las diferentes intensidades de radiacion
solar en los meses de verano, comparada con los meses de invierno.

Los puntos asignados para cada categoria son agregados a una base de datos
para predecir las concentraciones pico de ozono esperadas para un dia determinado.
En otras palabras, este modelo empirico se basa en el uso de observaciones de O, en
la localidad de San Bernardino y desarrolla un sistema que reproduce los datos
histéricos registrados.

Los modelos empiricos son utiles para predicciones a corto plazo y en
determinadas localidades, como el modelo descrito anteriormente. Ademas, los datos
histéricos deben de estar disponibles para desarrollar el modelo. Por otra parte, el
modelo descrito no toma en cuenta cambios en la distribucién de las fuentes de
emision, o en la mezcla de contaminantes. Finalmente la exactitud de las predicciones
es baja para plazos mayores a un dia, siendo imposible utilizarlos para estudios de
efectos en el medio ambiente y determinacion de estrategias de control.
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2.5 Modelos matemiticos simples.

El siguiente paso en témminos de sofisticacion son los modelos matematicos simples los
cuales no se basan directamente en mediciones, pero ciertas caracteristicas son
inferidas a priori. Uno de los modelos mas ampliamente usados es el modelo de
pluma Gaussiano, originalmente desarrollado para contaminantes primarios y aplicado a
plumas simples emitidas por fuentes puntuales. Posteriormente se ha ido haciendo méas
complejo.

2.5.1 Modelo de pluma Gaussiano.

El modelo basico de pluma Gaussiano describe la concentracion de contaminantes
provenientes de una fuente puntual, considerando una direccién del viento
predominante. Si bien la aplicaci6n mas comun se realiza con fuentes puntuales,
ocasionaimente el modelo se aplica en fuentes lineales y de area.

E! nombre se basa en la distribucién de contaminantes através de la pluma, la
cual tiene la forma de una campana de Gauss (figura 2.2). La concentracion del
contaminante [X] en varios puntos en el espacio con coordenadas (x,y,z), en direccion
del viento desde la fuente de emisién, puede ser calculada usando este modelo si la
altura efectiva de la fuente, la velocidad del viento y la estabilidad atmosférica son
conocidas. Por ejemplo, para condiciones estables, o ilimitada mezcla vertical, la
concentracion de X se calcula con la ecuacion:

[X]= M[e-ﬁ-u%, +e_(..u%']

U2ro,o,

[X] es la concentracion del contaminante en ugm- en un punto con coordenadas (x,y,2),
donde x se escoge de acuerdo a la principal direccién de transporte debida al viento, y
es la distancia horizontal, z es la distancia vertical, Q es la razén de emision de X desde
la fuente (gs'), U es la velocidad de! viento (ms-t), H es la altura efectiva de la
chimenea (en metros), la cual se obtiene considerando la maxima elevacion que
alcanzan los gases antes de que sea desviados en una direccion. Finalmente o, y o,
son las desviaciones estandar de las distribuciones vertical y horizontal. Estas
desviaciones estandar que describen la extension de la pluma, dependen de
parametros meteorolégicos.

El modelo inicial de pluma gaussiano se disefio para contaminantes poco
reactivos tales como CO. Sin embargo, estos modelos han sido modificados para incluir
contaminantes cuyas reacciones quimicas pueden ser descritas por procesos de primer
orden. Para obtener la concentracion en una localidad determinada debido a un nimero
de fuentes, simplemente se realiza una suma de la aportacion individual de cada fuente.
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La mayor desventaja del modelo Gaussiano es su incapacidad para tomar en
cuenta las reacciones quimicas involucradas en la formacién de contaminantes
secundarios, tales como O,, donde la simple adicién de contribuciones para cada fuente
puntual no es valida. Existen también otros problemas; por ejemplo, las variaciones en
los parametros meteorolégicos sobre el drea considerada no son facilmente medibles.

Figura 2.2 Diagrama del modelo de pluma gausiano.

2.6 Modelos de dispersién tratados desde un punto de vista complejo.

Los modelos que tratan el problema de dispersion de una manera mas compleja
procuran incorporar descripciones matematicas realistas de los diferentes procesos
involucrados en el fendmeno de dispersién, tales como: especificacion de emisiones,
meteorologia, quimica y disminucién de la contaminacién atmésferica.

2.6.1 introduccién de turbulencia en modelos de difusién

En el capitulo anterior se did una idea intuitiva acerca del significado de turbulencia, en
general se mencioné que la turbulencia implica la existencia de variables con
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comportamiento irregular y fluctuaciones aleatorias, de manera tal que Unicamente se
pueden reconocer sus propiedades estadisticas. La turbulencia es un buen mecanismo
para transportar calor, movimiento y otras propiedades representadas por variables que
exhiben fluctuaciones.

Existen dos métodos para incorporar la turbulencia en el estudio de la difusion
atmosférica. EI| método de Euler, e! cual se caracteriza por dividir las variables
turbulentas en una parte que represente el comportamiento medio y otra que refieje la
perturbacion. Después se sustituye dicha representacion de las variables turbulentas en
la ecuacién de concentracién, se aplican promedios de Reynolds y las nuevas variables
generadas se parametrizan de acuerdo a diferentes métodos conocidos como
eulerianos. El otro método utilizado en el estudio de la difusién atmosférica se le conoce
como el método de Lagrange, en el cual los cambios de concentracién en un punto
son producto del movimiento del fluido, este Glitimo método es el que interesa en el
presente trabajo.

Acerca de! primer método s6lo se daran referencias generales, pues el objetivo
es desarrollar un modelo en base al método de Lagrange. Cabe sefialar que el método
de Euler requiere un tratamiento matematico mas complejo y sin embargo, debido al
problema de clausura, las soluciones que se obtiene no son exactas y por otro lado sélo
son aplicables en ciertos casos.

2.6.2 Método Euleriano.

Si se consideran N especies contenidas en un fluido y la ecuacién que describe la
concentracion de las especies queda determinada por®*:

de, d%¢, .
FT+a—xj(u,c,) =D, m+ Ri(cisen) +8,(x,t) =12, N mememreemeea 2.4

donde ujes el j-&ésimo componente de la velocidad del fluido, D; es la difusividad de la
especie I, Rj es el ritmo de produccién de la especie i por reaccién quimica y S es el
ritmo de adicion de la especie i en el punto x=(x4,x2,x3) en el tiempo t.

Esta ecuacion deberia resolverse conjuntamente con las ecuaciones de
movimiento y de energia, sin embargo, se asume que debido a que las concentraciones
de contaminantes son del orden de partes por millén no afectan de manera significativa
a la meteorologia de la region en estudio. Como consecuencia se resuelve de forma
individual.

21 (a i6n de tracién se obtiene mediante un balance de masa, si el lector esta interesado
en la deduccién para la obtencién de esta ecuacion consuite el ANEXO D
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Para determinar la concentracin de una especie tomando en cuenta la
turbulencia primero se dividen las variables aleatorias en una parte media y una
perturbacion que representa la turbulencia, la velocidad del viento uj s una variable

aleatoria, debido a que existen fluctuaciones en su comportamiento; por otro lado la
concentraciéon de las especies c; al ser una variable dependiente del viento se convertira

en una variable aleatoria, es decir uj=w+uj’ y cj=c,+ci" siendo w y ¢, el

comportamiento medio del viento y la concentracion promedio respectivamente,
introduciendo estos cambios la ecuacioén 2.1 queda.

ofc +e/) o7(e +¢,)

+2 u,+u e +e) =D, — L 4Ry, €, oy +ey )48, (1,0
ot ax, ox,0x,

donde i=1,.2,...,N 2.2

En este punto es importante mencionar las siguientes reglas para promedios de
variables turbulentas, que seran utiles posteriormente para reducir la ecuaciéon de
concentracion con términos turbulentos.

Si A y B son dos variables con componentes media y turbulenta se cumplen las
siguientes reglas de promedios.

c=c¢ si c es una constante 23
cA =cA 24
(AB)=AB 25
(A+B)=A+B 2.6
dA) dA
( dt/ ~ dt 27

Ademés se utilizan las siguientes herramientas denominadas Promedios de
Reynolds:

A=(A+a’)=A+a’ dondea'=0 28

(AB)=AB+a’h’ donde a'b’ =0 29
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El siguiente paso es obtener el promedio de la ecuacién 2.2 y reducir de acuerdo a las
reglas de promedios para variables turbulentas y a los promedios de Reynolds, la
ecuacién queda de la siguiente manera:

Ae) ou, & ou/e, 3%

ot o, + o, =D, axn, +R,(c, 4€, yoeresCy +Ex )+S,(x,t)
donde i=1,2,...,.N 2.10

Como se puede observar ha aparecido una nueva variable dependiente u,'e,' .
en el caso de que se considerara una sola especie y ademas esta fuera una especie

inerte, es decir R=0; entonces existirian més variables dependientes (u,'c,' y c_,) que
ecuaciones; cuando se presenta esta situacion se dice que se existe un problema de
clausura y si se generan otras ecuaciones para dichas variables, se generarian aun
mas variables dependientes.

Los métodos llamados eulerianos tratan de solucionar este problema
relacionando de alguna manera las variables dependientes. El método euleriano mas
popular se conoce con el nombre de teoria K.

Este método refaciona los flujos turbulentos u,'e,' a las ¢, mediante un modelo
de longitud de mezcla, la relacién viene dada por:

oe, R
ey =123 211

L
u, ¢, ==K,

donde Ky es la difusividad del remolino.

La ecuacion anterior es vdlida (Lamb 1973) unicamente cuando t/T¢ <<1, donde
14 €s el tiempo maximo sobre el cual los remolinos, en promedio, mantienen su
integridad. T es la escala de tiempo de ¢, , es decir d¢, /ot = ¢, [T¢. Esto significa que

la teoria K sélo es aplicable cuando el campo medio de concentracién e_, tiene una
escala mayor que el transporte turbulento.

Para aplicar 2.11 se hacen las siguientes suposiciones:

= [a difusién molecular es despreciable en comparacioén con {a difusién turbulenta:

dc, 8 —7
Do ox; Sox, i o
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= La atmoésfera es incomprensible:

Introduciendo 2.11 en la ecuacién 2.10.

6(c,) du; ¢, ) (

adce,
K"a

po ax, ) +S,(x,t) donde i=1,2,...,.N
]

La ecuacién anterior se puede resolver por:

« Métodos analiticos
Los cuales proporcionan una solucion exacta de la ecuacion.

w Métodos numéricos
Proporcionan soluciones aproximadas y se resuelven computacionalmente
por técnicas tales como:

= Métodos de diferencias finitas.
@ Métodos de elementos finitos.
=« Métodos espectrales.

@ Métodos de frontera.

@ Métodos de particulas.

Existen diferentes modelos desarrollados de acuerdo a métodos eulerianos,
algunos de los cuales se mencionan a continuacién.

2.6.2.1 Modelo simple de caja.

En este modelo las masas de aire son tratadas como una caja dentro de ia cual los
contaminantes son emitidos y experimentan reacciones quimicas (figura 2.3). Ei
transporte, debido a procesos meteorolégicos, que ocurre dentro y fuera de la caja es
tomado en cuenta.

El modelo de caja esta basado en la ecuacion de conservacion de masa y ha
sido aplicado para contaminantes inertes y reactivos; en el Gltimo caso el modelo ha
sido modificado para incorporar submodelos quimicos.

La desventaja del uso de este tipo de modelos es que las predicciones no estan
afinadas, especialmente en téminos de resolucién espacial y temporal.
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Ascenso de e allwre

de mezcle

Figura 2.3 Diagrama que muestra los elementos basicos de un modelo de caja.

2.6.2.2 Modelo Slug.

En 1978 Venkatram mostré que el modelo simple de caja tiene una gran porcién de
inercia, pues no puede manejar cambios rapidos de la razén de emision S y la velocidad
u. El propésito del modelo Slug es introducir mejoras con respecto al modelo de caja.

El modelo pemmite variar la concentracién ¢, a través del viento en la direccion x
y en la vertical z, pero asume que la concentracion no varia en y. Esto permite escribir
la ecuacion de concentracién de masa ( ecuacién 2. 1) en funcién de (x,z); ademés el
término de difusion molecular es despreciable y no se consideran reacciones quimicas.

i:-)“%l:s 2142

donde x es la distancia viento abajo dentro de la caja. Se define ia concentracion
promedio en x, ¢(x) donde:

c(x)z,(x) = f'mc(x,z)dz 2.13

donde z;(x) es la altura de la capa de mezcla, o también el tamafio vertical de la pluma
generada por el nivel de emisiones S.

La solucién de las ecuaciones 2.12 y 2.13 es la siguiente:
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—_— S
ce(x,t) = (x— ut)al—)

El procedimiento para llegar a esta solucidon no se desarrolla, ya que se
encuentra fuera de los objetivos del presente trabajo.

2.6.2.3 Modelo de caja multiple.

El modelo simple de caja fue extendido al modelo de caja multiple, en el cual se divide a
la caja en un conjunto de celdas horizontales, la ecuacién que describe éste modelo
viene dada por:

_ [(FI-VIJ - Fm/z.j)'*' (Fu-vz - Fl.jovz) + SuA']

v 2.14

Acy

donde Acyy es la variacion de la concentracion promedio ¢j; en la celda |, j durante el
intervalo de tiempo At; i, j son los indices horizontales de la celda; Sj; es la razén de
emision del contaminante de todas las fuentes contenidas dentro de la celda; y V es el

volumen de la caja ( es decir V= AxAy h, donde h es ia altura de la caja). F representa
el flujo del contaminante a través de las celdas;

Foya g =€ ALy, Wiey2 ) 215

Fijaz = €Ay g 2 2.16
donde A es el area de la celda, u es la velocidad del viento perpendicular a A, y el
término ¥ indica el tamafio entre una ceida y otra ( es decir ¥ significaentre i e i+1, y j-
% significa entre j-1 vy j).

Este modelo es util cuando no se cuenta con informacién de emisiones y
variables meteorolégicas.
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2.6.3 Método de Lagrange.

Otro tipo de modelo de dispersion mas sofisticado que los vistos al principio de este
capitulo, son los basados en el método de Lagrange; los cuales consideran una
columna de aire que sigue una trayectoria de acuerdo a los diferentes factores
meteoroldgicos prevalecientes (ver figura 2.4). Las parcelas de aire contienen ciertas
concentraciones iniciales de contaminantes, pero también se considera la incorporacion
de nuevos contaminantes, la disolucién y las reacciones quimicas. Tales modelos son
muy utiles para examinar el impacto de nuevas fuentes contaminantes y generalmente
son menos caros que los modelos Eulerianos.

o

AN N\ AN AN
Figura 2.4 Esquema de un modelo de trayectoria o Lagrangiano.

Una diferencia significativa entre los métodos Eulerianos y los Lagrangianos es
que el primero se basa en un sistema de coordenadas fijo, mientras que los métodos
Lagrangianos se basan en un sistema de coordenadas que cambia de acuerdo la
trayectoria que sigue el fluido (ver figura 2.5).

Los modelos Lagrangianos dividen las plumas en “elementos” tales como
segmentos, bocanadas o particulas ficticias.
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(a)
Parcela de aireen t
z
T Parcela de aire en t + At
ﬁl\a\dvj
LN
Spcac —
Yy
x
(b)
. o
y'

Parcelade aireent+ At

Parcela de aireent

Figura 2.5 Sistema de referencia Euleriano (a) y Lagrangiano (b) para el movimiento
atmosférico.
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Aproximacién de Lagrange.
El método de Lagrange se basa en el estudio del comportamiento de las particulas
dentro de un fluido. Se considera primero el movimiento de una particula que en el
instante t'se encuentra en el punto x’en un flujo turbulento. Ei movimiento subsiguiente
de la particula puede expresarse por su trayectoria, Xfx’,t’; t].

Ademas sea:

¥(x,, x;. x,) dx,dx,dx, = ¥(x,1) dx 2.47

La funcién que representa la probabilidad de que en el instante t, la particula este
dentro de un volumen comprendido entre x4 y xq+dx, X3 y Xa+dX y X3 y x3+dx

Por definicion:

? ? “j“i’(x,t)dx=l 2.18

Por otro lado la probabilidad de encontrar una particula en el punto x en el
instante t se puede expresar como el producto de dos probabilidades.

La probabilidad de una particula que se encuentra en el punto x” en el instante t”
tenga un desplazamiento que {a coloque en el punto x en el instante t viene dada por la
funcion Q(x,tjxt’), a la cual se le llama probabilidad de transicién.

Por consiguiente, la probabilidad de que la particula se encuentre en x” en el
instante t’, W(x’, t’), integrada con respecto a todos los posibles puntos de partida x”
es:

o oo

.‘l‘(x,t)dx= I I ?Q(x,tlx',t')‘}‘(x’,t)dx 219

—00 —00 —00

Hasta el momento se ha tratado la funcién de densidad de probabilidad con
respecto a una sola particula. Sin embargo, si se consideran un nimero inicial de m
particulas y la funcién de densidad de probabilidad de la n-ésima particula viene dada
por ¥(x, t) la concentracion media de particulas en el punto x viene dada por:

ox,1) = i‘, w,(x, )dx 2.20

Si se considera que en su trayectoria se iran adicionando nuevas particulas
provenientes de otras fuentes la funcion de concentracién vendria dada por:
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c(x. t) = concentracion inicial + particulas incorporadas en la trayectoria

c(x; t) = _ziiQ(x, (|x.,t,)c(x.,t,)|xo + _1_21 :‘.Q(x,tlx', l'p(x’,t')dt’dx — 2.21

La expresion anterior sélo es valida para contaminantes poco reactivos, sin
embargo puede deducirse también una expresion para aquellos contaminantes
producidos por procesos de primer orden; tal expresién vendra dada como el producto
de dos probabilidades que representen:

@ | a probabilidad Q(x,tjx",t’) de que la particula sufra un desplazamiento
desde x” hasta x en el intervalo de tiempo t” a t.

= La probabilidad de que la particula no pierda su identidad por transformacién
quimica durante el intervalo de tiempo t-t".

Cabe sefialar que se considera que la tranformacién quimica de cada molécula
se transforma individuaimente y no afecta la tranformacion de las particulas restantes.

Si una particula se transforma en el tiempo comprendido entre t-t', ésta debe de
ocurrir en un intervalo de tiempo que sea proporcional a dt. Por lo tanto la probabilidad
de que la particula no se transforme en el intervalo de tiempo kdt sera 1-kdt, donde k
se conoce como la constante de tranformacion de primer orden. Cuando k varia con el
tiempo, se considera la siguiente expresion:

HOE 'j‘K(t")dt"

De esta manera la probabilidad de que la particula no se tranforme en un
intervalo de tiempo es 1-di(t). Si se divide el intervalo de tiempo &(t)- E(t') en n
intervalos iguales, la probabilidad de que la particula no se transforme en ninguno de
los subintervalos sera: (1-dE)". Si se toma el limite cuando dt—0, la probabilidad de
que la particula no sufra ningiin cambio en el intervalo t-t” se convertira en:

jgm,(l -dg)" = ggo[l —ndE + @2 —] =exp™ = elp[- ] K(t")dt"]

Asi la funcion obtenida mediante el método de Lagrange para la concentracién
de particulas considerando transformaciones de primer orden es:
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o0 QO o0 t

m= I I Q("'I""“)‘(‘o"o)“l" IK(!")dt" X,
— 00— Q0 — 00 ‘0

+? ? ? }Q(‘-‘I‘"")S(",")HV{- }K(l")d"]d('dx
-—"3""0""0(0 ¢

Tipos de modelos lagrangianos.
Existen varios tipos de modelos lagrangianos:

= Modelo de caja lagrangiano o de trayectoria, el cual es usado para
simulaciones fotoquimicas.

= Modelo gaussiano.

# Modelos de particulas.

2.6.3.1 Modelos de caja de Lagrange

Los modelos de caja Lagrangianos son similares a los modelos de caja Eulerianos, la
diferencia mas sobresaliente entre ambos es que una caja Lagrangiana se mueve
horizontalmente de acuerdo a la variacién de la velocidad del viento y la direccién de
éste. En cambio los modelos Eulerianos consideran un sistema de coordenadas fijo.

El uso de esta técnica ha resultado éxitosa, especialmente para simulaciones
fotoquimicas, proporcionando la concentracion promedio estimada a lo largo de la
trayectoria que recorre la caja. Una de las desventajas del modelo de caja Lagrangiano
es la dificuttad para comparar sus salidas con los datos de un sistema fijo de
coordenadas (modelos eulerianos o monitoreo de datos).

Varios modelos de caja Lagrangianos han sido desarrollados para simular
reacciones fotoquimicas dentro de masas de aire en movimiento. En un principio este
tipo de modelos surgieron como una alternativa para los modelos fotoquimicos
Eulerianos que resultaban altamente costosos desde el punto de vista computacional,
pues las reacciones quimicas y fotoquimicas necesitaban ser computadas en cada
celda tridimensional; en cambio los modelos Lagrangianos realizaban estos calculos
intanteamente en un pequefio numero de celdas en movimiento.

Recientemente se han desarrollado dos avanzados modelos fotoquimicos de
caja Lagrangianos: el modelo TRACE (Tran, 1981) y el modelo PLMSTAR ( Lurmann,
1985). El modelo TRACE supone dos paredes bidimensionales moviéndose a través de
una trayectoria especifica para simular el transporte de una parcela desde una fuente
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hasta un receptor. El modelo considera las reacciones quimicas, la incorporacién de
nuevos contaminantes a través de su trayectoria y la depositacién.

PLMSTAR es un modelo Lagrangiano a gran escala disefiado para simular el
comportamiento de contaminantes en reacciones quimicas, este modelo considera
cinco paredes en movimiento en la vertical y nueve en la direccion horizontal. En su
movimiento cada parcela de aire incorpora nueva emisiones de otras superficies o
fuentes elevadas. Los contaminantes dentro de cada celda sufren difusion turbulenta,
reacciones quimicas y depositacion seca.
2.6.3.2 Modelo gaussiano.

En 1975 Seinfeld mostr6 que la férmula de toda pluma Gaussiana puede derivarse de la
ecuacion 2.19 asumiendo las siguientes consideraciones:

= La turbulencia es homogénea y estacionaria; es decir que la
probabilidad de transici6n Q de una particula depende sélo de los

desplazamientos en el tiempo y el espacio y no de dénde y cuando
fuerdn introducidas las particulas a la corriente.

Q(x, tlx',t’) = Q(x —xt—t')

= Q obedece una funcion de distribucion normal multidimensional.

' . _—1_ Tp-1
Q- ,‘-t)—(ZR)mIPlv: exp (-£TP' 5/2)

donde cada elemento P;de la matriz P es (paral,} =1, 2,3)

l’u = gléj
y los desplazamientos &; son:
& =lx—x'|—x—x'|,

en el cual i indica el componente de espacio (X, yo z, parai= 1,20 3
respectivamente).

< El termino x—x’ es el desplazamiento promedio, debido unicamente al
viento promedio u.

= P,=0, para i#j.
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2.6.3.3 Modelos de particulas.

Los modelos de particulas han sido aplicados a una amplia gama de problemas que van
desde la escala atémica (flujo de electrones en semiconductores, dinamica molécular)
hasta la escala astronémica (dindmica de galaxias). Los modelos de particulas tratan el
término de transporte, dificil de manejar en los modelos Eulerianos, de una manera
directa. Las particulas de hecho tienen una naturaleza Lagrangiana, puesto que siguen
el movimiento del fluido.

El movimiento de las particulas puede ser producido por velocidades
deterministas y por pseudovelocidades semialeatorias generadas utilizando la técnica
de Monte Carlo. En este ultimo caso, la trayectoria de una particula simplemente
representa una realizacion de un conjunto infinito de posibles soluciones.

El método Lagrangiano supone que cada particula se mueve en cada paso de
tiempo por pseudovelocidades, las cuales tienen tres componentes basicos:

= El| transporte debido a la velocidad media del fluido.

= |_as fluctuaciones aleatorias de las componentes horizontal y vertical del
viento.

= |a difusion molecular, que en este caso no es despreciable.

Cabe sefialar que muchos modelos empleados para simular la fluctuacion de la
velocidad de particulas son la solucién de la ecuacién diferencial estocastica de
Langevin, presentada a continuacion.

%‘:— = —au+BE(L) 2.22

donde u es la fluctuaciéon con respecto a la velocidad media de la particula, -a y B son
coeficientes que se especificaran mas adelante, £(t) es el ruido blanco Gaussiano, el
cual es un proceso estocastico estacionario con una funcién de densidad de
probabilidad normal y una media igual a cero.

Para simular la trayectoria de particulas que se mueven en cada paso de tiempo
con una velocidad u, primero se considera el movimiento de una sola particuia
localizada en x(t4) en el tiempo t4, su posicion en el tiempo t; seria:

x(t, ) = x(t, ) + :iu[x((), tld¢ 2.23

donde u es el vector instantaneo del viento en cada punto x(t) de la trayectoria de la
particula entre tq y t5.
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Las propiedades turbulentas de la atmdsfera hacen de u practicamente imposible
de conocer, especiaimente debido a los componentes semialeatorios. Existen dos
formas de calcular u una determinista y la otra por medio de un proceso de markov.

Consiste en expresar el vector del viento ug de la siguiente manera:

u, = 'j»u[x(t), tjdt 224

a(t-v)

El problema reside ahora en calcular ug en base a mediciones Eulerianas de u,
al igual que se hiz6 anteriormente si se define ugy de acuerdo a un término medio y una
perturbacion se tiene:

=u+u’ 2.25

Cilculo determinista de u’.

El término de u’de 2.25 se puede estimar partiendo de una manipulacién de la ecuacién
de difusion de acuerdo a teoria K, obteniéndose la siguiente relacién:

-2

donde K es el coeficiente de difusién del remolino y ¢ la concentracién. Este método
generalmente requiere particionar el dominio en celdas para calcular c. Usando éste
método, el movimiento de una particula afecta el comportamiento de las demas
particulas.

Calculo de u’ utilizando una secuencia de Markov.

Un proceso estocéastico es un modelo que combina la aleatoriedad con el tiempo para
hacer una representacion mas acorde al comportamiento de ciertos fenémenos.

El sistema se puede describir mediante un conjunto de variables aleatorias X,
donde los valores distintos que puede tomar X son llamados estados del sistema o

aespacio de estados S, y los cambios del sistema de un estado a otro se les conoce
como trancisiones. Ademas el conjunto de valores que puede tomar t se denota como
espacio parametral T. S y T pueden tomar valores discretos o continuos.

Debido a que la naturaleza aleatoria de la turbulencia, se han desarroliado
modelos en base a procesos estocasticos, para su representacion.

La obtencion de u” (de ahora en adelante u) mediante una secuencia de
Markov, parte del hecho de considerar la ecuacion de Langevin, que divide el
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comportamiente del viento en una parte determinista y otra aleatoria, esta ecuacion se
escribe de la siguiente forma:

M ousPEE) e 2.26
de

en donde el primer término del segundo miembro de la ecuacion representa el
comportamiento determinista y el segundo el comportamiento aleatorio.

Esta ecuacién surgié como una alternativa al movimiento browniano y aparecié
por primera vez en 1908, en un trabajo publicado por P. Langevin.

Para parametrizar, es decir para encontrar los valores de a y p en términos de
variables que se puedan estimar de alguna forma (en este caso la varianza y la integral
de la escala de tiempo Lagrangiana), primero se debe de observar que la ecuacién 2.26
se puede escribir de la siguiente forma:

L PQu=Q) e 227

entonces la ecuacién 2.26 es una ecuaciéon diferencial lineal de primer orden y
resolverse mediante los métodos conocidos. Expresando la ecuacién 2.26 en la forma
de 2.27 se tiene:

du
at

+ o = PE(L) 2.28
La ecuacion 2.28 también se puede escribir de la siguiente forma:
M(¢,u)dt + N(t,u)du =0

[au - Bg(t)]dt +du=0 2.29

donde M(t,u) = a u- p&(t) y N(t,u)= 1.
La ecuacién anterior es exacta si:

aM(t,u) _ N(t,u)

ou ot
giau—w:(t)[_a a_,
du B ot

como a = 0 entonces 2.29 no es exacta.
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Si se encuentra un factor de integracion, tal que convierta a 2.29 en una
ecuacion diferencial exacta, el factor de integracion u(t) se obtiene por el método
convencional para resolver una ecuacién diferencial lineal de primer orden.

2 [ - p(OB(0)] = 2 u(e)
La condiciéon anterior se reduce a:
n(a =— u(t)

d—u—adt

In(p) = fodt

h = explat]

Multiplicando 2.28 por el factor de integracién obtenido:

du
et — at +eatau = e“‘Bé(t)

entonces
qu eat“] - e“‘[}?;(t)
Integrando:
ey = Iea'B«‘;(t)dt +c
Despejando:

u=e Hcppet ' %%z (s)ds

. La integral se escribe en términos de s para que una vez evaluada en el intervalo
indicado por la integral quede expresada en términos de t.
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Suponiendo que ¢ = u(0)
u(t) = e **u(0) + pe ¢ ]e‘"g(s)ds B 2.30

Considerando las siguientes propiedades estadisticas para u(t) y &(t):

u(0) =0 2.31
ya que u(t) es una fluctuacion.

Si la fluctuacion u(t) y la funcién &(t) no estan correlacionadas:

w(OE() =0 2.32

ademas considerando que &(t) es una variable aleatoria que sigue una distribucion
normatk:

&0=0 2.33
y su covarianza para los tiempos s y tes:

e(s)e(t) = 8(t-9) 2.34

donde § es la funcidn delta Dirac con dimension t-1. Algunos autores consideran que
&(s) y &(t) estan correlacionados unicamente si [t-8] es muy pequefio, consistente con la
fisica de un movimiento browniano.

Para obtener la ecuacién 2.26 en términos de la varianza se eleva cada uno de
los factores de ia ecuacion 2.30 al cuadrado y se obtiene el promedio:

ul(t) = e 20t 43 () + p2e—20tt ]"Ic“(r +3) E(r)t(s)drds 2.35

Simplificando la ecuacion anterior por las propiedades 2.31 a 2.34 se tiene:

ui(f) = e~ 29443 (0) + p* 'jez“("')ds 2.36

El siguiente paso es evaluar la integral incluida en 2.36:
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:‘-e2a(s - ‘)ds =20t ]lezasds = (Za)"(l - e—2at) 2.37
Sustituyendo 2.37 en 2.36
ui(0) = e 22407 (0) + p7(2a) " (1- e 72) 2.38

Asumiendo que la turbulencia es estacionaria y homégenea, la varianza de u?
es:

ci =u*(0) = u’(f) 2.39

Combinando 2.38 y 239 se obtiene:

o2 =e 262 4 p3(20) " (1-e72) 2.40
Despejando 8 de 2.40
B =oy(2a)" 2.41

La expresién 2.41 representa el equilibrio entre correlacion y no correlacién de la
velocidad de la particula. El coeficiente de correlacion de la velocidad Lagrangiana es:

u(0)u(t)
R, (8)= 2.42
A I0)
y la integral de la escala de tiempo perteneciente a una velocidad Lagrangiana es:
T, = [R,(t)dt 2.43
[}

Para completar la solucién de la ecuacidon 2.26 se muitiplica la ecuacion 2.30 por
u(0) y se toma el promedio de ensemble:

W(0a(0) = w0k + pe 2t [cISEIu(oMs

u(t)u(0) = u?(0)e ! 2.44




Descripciéon de modelos de dispersion atmosférica

Combinando las ecuaciones 2.42 a 2.43 se obtienen los valores para Ry (t) y T.

_ u(t)u(0)
RL( ) = “1—(0)
R (t)= e ot
® eo

T, = (e ®tge="—
= Jeotaa S

Por lo tanto a = T -1, rescribiendo la ecuacién 2.26 queda como:
du= (— ou+ B?;(l))dt

Sustituyendo o = Ty -1y B = 02, (20c)¥2 la ecuacién queda:

1 AN
du= —i,r udt+cu(-,i,:) E(t)de 2.45

La ecuacitn 2.45 se basa en asumir que la turbulencia es homogénea y
estacionaria, es decir que las propiedades estadisticas de tiempo, espacio y conjunto
(tiempo-espacio) se mantienen constantes, esto se llama condicion ergédica, la cual se
considera en el presente trabajo para hacer la turbulencia un problema mas tratable.

La ecuacién de Langevin como una secuencia de Markov.

La importancia de la ecuacion 2.45 para la dispersion en flujos turbulentos
emerge Unicamente cuando se considera la velocidad de las particulas en tiempos
discretos, tg, ty, ..., t;, donde t,.4-t,=At. Si se elige:

At>T,

donde T, es la escala de tiempo sobre el cual la aceleracion de la particula permanece
correlacionada, entonces la secuencia {up}={u(t,)} (donde u es la velocidad actual de
la particula) es una secuencia de Markov, porque ug,.4 depende Unicamente de ug y no
de u,.4 O valores proximos. (La diferencia entre una secuencia de Markov y un

proceso de Markov es que la primera se define para tiempos discretos, puesto que
posteriormente se define en un intervalo continuo) Los términos sucesivos en una
secuencia de Markov {u,} son dados por:

U, =aU,+bo £, 2.46
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donde £, s un numero aleatorio con distribucién Gaussiana con media cero y varianza
uno. Los coeficientes & y b son expresados, como en el caso continuo en términos de
c,z, y la escala de tiempo Lagrangiana T. Esto se hace faciimente comparando la
ecuacion 2.46 con la solucién del caso continuo. Esto da que:

a = eQAt _ o~ AYT, 2.47

Comparando la varianza de la ecuacién 246 con la ecuacion 240, y
considerando que p = oy (2a)"*, se tiene:

2
olb? =g—a-(l—e_2“m)=o':(l—l’) 2.48

Las ecuaciones 2.46 a la 2.48 son las utilizadas para simular fluctuacién de la
velocidad del viento, en un modelo de particulas.

Formulacién semi-empirica de o, y T (escala de tiempo Lagrangiana).

Hanna en 1982 propus6 un conjunto de formulaciones semi-empiricas que, utilizando
un nuomero limitado de parametros meteorolégicos (h, L, w-,zo)“ proporcionan los
valores para o, y T, requeridos en la ecuacion 2.46. Este esquema, en el cual los
subindices x y y indican los componentes horizontales del viento, son descritos a

continuacién
¢ Condiciones inestables.

En condiciones inestables, las componentes horizontales de o, son constantes, es
decir:

=ouy, =us(12+0.5 wIL)Y3 = V31w, 249

O'ux

donde la componente vertical varia con z de la siguiente manera.

1/3
Oy, = 0.96w.(§h2— ) 2.50

para z < 0.03h;

22 1, es la altura de la capa de mezcla, L es la escala de Monin-Obukhov, w. es la escala de velocidad en
la capa de mezcla y z4 es la longitud de la rugosidad.

56



Descripcién de modelos de dispersién atmosférica

13 0.175
3z L .
Cu, = w.min{!).%(-—hE - i) ;0.763(?2‘-) ]

para 0.03h < z < 0.4h;

0.207
Ou, = o.7zzw.(1—;)

para 0.4h <z < 0.96h;y

Oy, =0.37w.

Las dos componentes horizontales de Ty son constantes, es decir:

Ty =Ty = o.lsoux

y la componente vertical varia con z de la siguiente manera:

T, z

z =0 au,[055+ 638(:- z,)/L]

paraz <0.1thy z-zg>-L;

T,, = 0.59

O'uz

paraz <0.1hyz-zg<-L,y

T,, = 0.15 h [‘—exp(—%)]

uz
paraz > 0.1h

* Condiciones estables.

2.51

2.52

2.53

2.54

2.57

En condiciones estables, h representa el tope de la capa turbulenta y puede evaluarse

por la siguiente ecuacion:

57



Descripcion de modelos de dispersion atmosférica

h = 0.25u. L/f 2.58

Los componentes de o, varian con z como se muestra a continuacion:

Ouy = 2.0u.(l—i—) 2.59
z .
Suy =O%u, = L3u,|1-— 260

mientras el valor de T|_ esta dado por:

T,, = 0.5 °:x (i)o's 2.61

Ty = 0.070::y (%)M 2,62
y

T,, =010 0:, (i).'s 2.63

e« Condiciones neutras.

En condiciones neutras, las componentes de o, son:

oy, =2.0u. exp(-3fz/u.) 2,64

Gu, =0y, = 13u, exp(— 2f r/u) 2.65

y

mientras T se calcula con:

0.5z/ay,
z = 1+ 15f7u.

T, =T, =T, 2.66

.x= .y=

En las expresiones anteriores se asume, que las particulas son totalmente
reflectadas por el suelo.
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Determinacién de la posicién inicial de cada particula en la vertical

La posicién inicial de cada particula en la vertical esta dada por la altura de ia chimenea
més la elevacién de la pluma emitida por ésta, es decir:

2y = hg+Ah 2.67

donde zy es la posicion inicial vertical de la k-ésima particula, hy es la altura de la
chimenea y Ah es la elevacion de la pluma.

El dltimo término de la expresion 2.67 se agrega debido a pesar de que la pluma
se emite a la altura de la chimenea, ésta se eleva ascendentemente durante una
distancia Ah para posteriormente dispersarse.

Este ascenso de la pluma se debe a la diferencia entre la temperatura ambiente
y la temperatura de salida de los gases emitidos, la cantidad de movimiento de estos y
las caracterlisticas de la chimenea.

Se han ideado numerosos métodos para calcular Ah, los cuales toman en cuenta
los factores arriba mencionados, de la aplicacion de dichos métodos se han obtenido un
amplio nimero de expresiones para determinar la elevacién de la pluma Ah; sin
embargo no se ha demostrado la superioridad de alguna de elias sobre las demas. Por
otra parte, los resultados obtenidos al aplicar las diferentes formulaciones no se
asemejan en la mayoria de los casos.

Las expresiones que se utilizan en el presente trabajo son las propuestas por
Briggs y se basan en un estudio muy completo realizado en base a datos de elevacién
de plumas observados en diferentes chimeneas.

Para la mayoria de los casos de elevacién de la pluma es necesario el valor del
parametro estimado por Briggs para la fuerza ascensional del flujo, Fb (m*s-2), que
viene dado por la ecuacion:

—ov at| AL
Fb - gv|d|[4-r

donde g es la fuerza de gravedad, vg es la velocidad de salida del gas, dg es el
diametro de la chimenea, T4 es la temperatura de salida del gas, y T, es temperatura
ambiente del aire, que sirve para determinar AT = Tg - T,,.

Por otro lado la ecuacién:
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it
F, =v,d, T,

expresa la elevacion de la pluma debido a la cantidad de movimiento.

Ademas de considerar las ecuaciones de fuerza ascencional y cantidad de
movimiento, se debe tomar en cuenta las condiciones de estabilidad, para determinar la
elevacién de la pluma Ah.

s Condicién neutra o inestable.

El incremento de temperatura limite (AT). para condiciones inestables o neutras, se
determina como sigue:

para Fb <55

%
vl
(AT),. = 0.0297T, ra

para Fb = 55

$
vI
(AT) = 0.00575T, "

Si la diferencia entre la temperatura del gas en la chimenea y la temperatura
ambiente AT excede o iguala (AT), la elevacion de la pluma se considera dominada por
las fuerzas ascensionales; la ecuacion para obtener dicha elevacién es:

F%
Ah = 21.425—;:—

para Fb <55
F%
Ah = 38.71 >

para Fb > 55

Si AT es menor que {AT)., se asume que la elevacién de la pluma se encuentra
dominada por la cantidad de movimiento. La altura de la pluma se calcula con la
siguiente ecuacion:

60



Descripcién de modelos de dispersiéon atmosférica

Ah=3d, 2
ul
o Condicién estable.

Para situaciones estables se requiere del valor del pardAmetro de estabilidad estimado s,
el cual se obtiene por:

el valor de g para la clase de estabilidad E se asume como 0.020 °’Km-! y para las

20
clases de estabilidad F y G e 0.035°Km™'

El incremento de temperatura limite (AT). se obtiene por la siguiente expresion:

(AT), = 0.019582T,v, s

Si AT excede a (AT),. la elevacion de la pluma se considera dominado por las
fuerzas ascencionales, por lo tanto la elevacién de la pluma viene dada por la siguiente

ecuacion:
14
Ah = 2.6[ L ]
u,s

En caso de que AT sea menor o igual a (AT)., se considera que la altura de la

pluma emitida por la chimenea se debe predominantemente a la cantidad de
movimiento, en este caso la ecuacion de elevacién de la pluma es la siguiente:

/5
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Determinacién de la velocidad media (u,v,W) para cada particula.

Segln la ecuacion 2.23 la posicién de una particula se determina en base a la posicion
anterior y a un incremento, el cual se determina por el producto de la velocidad
instantanea y el paso de tiempo.

La velocidad instantAnea se define mediante una parte promedio y una
fluctuacién, la obtencién de esta Gltima como se traté anteriormente se realiza a través
de una secuencia de Markov.

El vector para la velocidad media (,v,w) se puede obtener de las siguientes
maneras:

¢ La obtencién de las velocidades medias mediante un modelo meteorolégico.
Uno de los usos de los modelos meteoroldgicos es la obtencién del campo medio de
vientos requerido por algunos modelos de dispersién, existen en el mercado
diferentes implementaciones en computadora de modelos meteorol6gicos, estos
dividen la regién a simular en una malla y caiculan las variables meteoroldgicas para
cada celda de la malla, para realizar lo anterior algunos modelos se basan en
interpolaciones y extrapolaciones de mediciones realizadas en diferentes puntos de
la malla (modelos de diagnéstico) y otros resuelven diferentes ecuaciones fisicas que
involucran el tiempo (modelos de prondstico).

e Cuando no existen suficientes mediciones meteorolégicas, los pardmetros requeridos
por el modelo de dispersion son inferidos a través de formulaciones semiempiricas
realizadas en diversos trabajos y utilizando distintos métodos. Mediante la teoria de
similaridad se ha encontrado que la expresién para la velocidad media del viento a
diferentes alturas viene dada por:

o = () - w-(2)]

donde para condiciones de estabilidad neutra:

en condiciones inestables:
~1 (l_‘z](——l_‘)z 2arctgx+—
Ve = 2 2 arclgx+3

4
con x = ( 1- 16{-) y en condiciones estables:
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z
Ya=-5T

Una vez conocida U(z) se obtienen los componentes zonales u y meridionales
vdel viento, dados por:

i = —|U] cos(6) v = —|U]sen(8)

donde 0 es la direccion del viento.

Por otro lado, en la vertical se considera que el transporte de contaminantes se
debe primordialmente a la turbulencia, es decir w = 0.

Cabe sefialar que siempre es recomendable utitizar los datos del campo de
vientos medio (i,v,W) provenientes de modelos meteorolégicos, debido a que esto
hace posible la utilizacién del modelo a gran escala (cientos de kildbmetros); en cambio
cuando se utiliza la formulacion semiempirica se considera que los datos sélo son
validos para un area no mayor de 10 kildmetros; en el presente trabajo se usa la
formulacién semiempirica como (ltima opcién debido a la imposibilidad de obtener los
datos necesarios para aplicar un modelo meteorolégico.

Determinacion de la masa de cada particula.

La masa de una particula no se conserva constante durante su trayectoria, debido al
fendmeno de depositacién, éste se define como el camino mediante el cual la atmésfera
se limpia a si misma. Existen dos tipos de mecanismos de depositacién: la depositacion
seca, es decir la precipitacion de material contaminante a la superficie terrestre (suelo,
agua o vegetacion) y la depositacién humeda, en la cual el material contaminante es
absorbido por pequefias gotas de agua suspendidas en la atmoésfera que
posteriormente se precipitan por diversos mecanismos como la neblina o la lluvia. En el
presente trabajo s6lo se considera la depositacion seca.

El modelo de particulas considera una reduccién de masa exponencial para cada
particula, la cual es calculada cada paso de tiempo At, es decir:

At
M¢=M;_yex —?:

donde Td=Az,/Vq4 es el tiempo de escala para un proceso de depositacion seca y Azq
es la longitud vertical de la pluma, dada por Azy=40, y V4 es la velocidad de
depositacion. La ecuacion anterior se aplica unicamente cuando 20, 2 2
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La depositacién Vg4, se define por la ecuacion 2.69 como la razén entre el flujo de
depositacién F(g m-2 s-1) y la concentracién del contaminante ¢(g m-3).

F
¢

Vv, = 2.69

La teoria de la depositacion seca es compleja y por tanto sélo se presentan los
resultados finales, ésta teoria nos dice que la velocidad de depositacién también se
puede expresar mediante:

= 2.70
rg +rg+re

donde r, es la resistencia aerodinamica, ry es la resistencia de superficie y r¢ es la
resistencia debido al tipo de zona. La resistencia aerodinAmica, es dada por Wesely y

Hicks (1977) por:
ra = (ku )[ln(f) - w..]

_s= 0<-IE<1

Y= exp[o.s9s+ 039"‘(_-%')“_ 0-"”{'“(_ %)}1] S1epee

siendo u*, la velocidad de friccién; z4, la altura de referencia; zg, la longitud de
rugosidad; k la constante de Von Kaman y yy, una funcién que toma en cuenta los
efectos producidos por el tipo de estabilidad. Por otro lado rg es dado por:

_ 2.6
T ku*

n

y rc se determina mediante la tabla 2.1 de acuerdo al tipo de zona:
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Tipo de zona A B, C D E F,G

1 Zonas con alto grado de 100 300 1000 0
vegetacion ( sembradios,
pastizales, bosques, etc)

2 Tierras semi-aridas 100 300 1000 0
3 Campo abierto 100 300 1000 0
4 Desierto 200 500 1000 1000
5 Pantanos 50 75 100 0
6 Ciénagas 75 300 1000 0
7 Ciudades 1000 1000 1000 0
8 Océanos y lagos 0 0 0 0

Tabla 2.1 Resistencia de acuerdo al tipo de suelo rc.

Estimacion de la concentracién en puntos receptores.

Los modelos de particulas son un conjunto de algoritmos para generar la trayectoria de
las particulas, cuando dichos modelos se aplican a la dispersién de contaminantes, el
punto de interés se centra en la estimacion de la concentracién en ciertos lugares
llamados receptores, para lograr lo anterior se pueden seguir dos métodos:

El primero consiste en definir celdas alrededor de los puntos receptores y contar
el nimero de particulas que se encuentran dentro de la celda. Sin embargo, el nivel de
confiabilidad en el cédlculo de la concentracion utilizando este método depende de elegir
un tamaio de celda adecuado, ya que si el tamafio de la celda es muy grande se
suavizan mucho las estimaciones de la concentracion y si el volumen de la celda es
muy pequefio se ha observado que los resultados son poco confiables; técnicamente el
problema quedaria resuelto at liberar un niumero infinito de particulas, fo cual debido a la
capacidad de coOmputo resulta imposible.

Ofra forma de estimar las concentraciones, que es la que se emplea en este
trabajo, es utilizando el método del kernel, en donde se asume que la pluma emitida
por una chimenea es la suma de un conjunto de nubes o bocanadas. Cada nube se
considera una pseudo-particula, pues la masa de esta puede variar y en si la trayectoria
que se calcula es la de su centro de masa. Por otro lado, se han considerado diferentes
funciones que expresan la distribucién de concentracion de cada nube; una de las
funciones de distribucién mas utilizada es la Gaussiana, la justificacion de su uso se
debe a que si se considera la nube o bocanada formada por un nimero muy grande de
particulas, las cuales tienen movimientos aleatorios a la derecha e izquierda del centro
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de masa, segun el teorema del limite central la posicion final de estas se acerca a una
distribuciéon gaussiana.

Por lo tanto, la concentracion € en (X, Y, Z) es estimada usando la siguiente
expresion:

ox,v,z)= -3 1 “p[_ ; (x - X)z] N “p[_lu] x e“,[_%(_’ﬂ)

(21!)% «-19x,0y, 0z o;k 2 czyh c:zt

donde (xy, yi, Zx) s la localizacién del centro de la k-6sima particula y Ox, .+ Oy, Y
oz, Son las desviaciones estandar de cada nube o bocanada, cuyos valor estimado
para oy se obtiene mediante:

o, =c,t para t<2T, 2.71

o) = 2T,,c’t para t)2T,, 2.72

De modo similar se calculan oy y o,. Las desviaciones estandar de la velocidad
oy, Oy ¥ Oy Se obtienen por interpolacién de los valores calculados para cada una de las
celdas que conforman la malla definida por un modelo meteorolégico; en el caso de que
no se cuente con suficientes datos se estiman mediante las formulaciones
semiempiricas presentadas anteriormente.

Finalmente, la principal ventaja de la utilizacién del método de! kemel, es el uso
de un nimero menor de particulas que las utilizadas por el primer método descrito en
esta seccion.

Bibliografia

@ Barbara J. FinLayson-Pitts, James N. Pitts, Jr (1986): Atmospheric Chemistry:
Fundamentals and experimental techniques. Editorial John Wiley & Sons, USA.

& Herrera Revilla, Ismael (1988): Modelacién matemética en ciencias e ingenieria.
Universidad Nacional Auténoma de México.

® Howard C. Rodean (1994): Notes on the Langevin Model for Turbulent Diffusion
of “Marked” Particles. Lawrence Livermore National Laboratory.

66



Descripcién de modelos de dispersion atmosférica

@& John H. Seinfeld (1978): Contaminacién atmosférica. Fundamentos fisicos y
Quimicos. Instituto de estudios de Administracion Local. Madrid.

& Legg B.J y Raupach M.R (1982): Markov-Chain simulation of particle dispersion
in inhomogeneus flows: the mean drift velocity induced by a gradient in
Eulerian velocity variance. D. Reidel Publishing. Co. USA.

® Ley, AJ. (1982): A random walk simulation of two-dimensional turbulent
diffusion in the neutral surface layer. Atmos. Environ., 16:2799-2808.

& R. Byron Bird, Warren E. Stewart (1982): Fenémenos de transporte. Editorial
Reverté, Espafia.

& R. Thompson (1971): Numeric calculation of turbulent diffusion. J. R. Met. Soc.,
97:93-98.

& Wellens Pumal, Ann (1993): Anélisis Matemético de Ia Dispersién Atmosférica en
la Ciudad de México. Tesis para obtener el grado de maestro en ciencias, UNAM.
México.

® Yamada, T., y S. S. Bunker (1988). Development of a nested grid, second
moment turbulence closure model and application to the 1982 ASCOT Brush
Creek data simulation. J. Appl. Meteor., 27:562-578.

@ Zannetti, Pablo (1990): Air Pollution Modeling. Editorial Computational Mechanics
Publications, USA.

@® Zannetti, Pablo (1984): New Monte Carfo scheme for simulating Lagrangian
particle diffusion with shear effects. Appl. Math. Modelling, 8:188-192.

67



CAPITULO 111

Disefio e implementacién del algoritmo del
modelo markoviano de dispersion

SINOPSIS

Como quedo establecido en el CAPITULO Il el modelo de particulas se basa en
considerar el comportamiento de cada particula contaminante de manera individual,
determinando su posicién de acuerdo a la velocidad y el tiempo. La velocidad es
importante porque es la variable que introduce las fluctuaciones, es decir el término
turbutento, por otro lado, la concentracion en los puntos receptores se estima mediante
el método del kernel.

En términos generales se puede decir que la simulacién es el disefio y posterior
desarrollo por computadora de un modelo que representa a un sistema real, todo ello
con la finalidad de proponer distintos escenarios para evaluar diferentes estrategias sin
necesidad de experimentar con el sistema real, lo cual en el caso de los modelos
ambientales resulta peligroso o imposible de realizar.

Para el desarrolio del modelo de simulacién se sigue el método general
propuesto por Raul Coss Bu, en su libro Simulacién: un enfoque préctico, el método
consiste en los siguientes pasos:

En la definicién del sistema se delimitan los elementos que lo conforman y la
interaccion que estos tienen entre si, ademas se ve que tanto influye el medio en el
sistema de interés y se determina el objetivo del estudio; para el caso presente el
sistema est4d compuesto por las emisiones, la meteorologia, la dispersion y la
concentracién en receptores definidos. E! objetivo es determinar la concentracion de
especies poco reactivas en puntos receptores, dada una fuente de emision puntual y
conociendo |la meteorologia del lugar.

E! siguiente paso consiste en formular el modelo, en otras palabras la definicion
conceptual elaborada previamente se traduce a un lenguaje matematico; después se
realiza la coleccion de los datos necesarios para ejecutar la simulacion, los cuales
consisten en la informacion de emisiones, la meteorologia media y micrometeorologica;
para la informacién de emisiones se considera la proveniente de las chimeneas de la
refineria de Tula; en cuanto a la informacién meteorolégica se utilizé la obtenida por el
Instituto de Investigaciones Eléctricas mediante una campafia de monitoreo de
variables que permitieron estimar los parametros micrometeorologicos; ademas de los
datos de radiosondeos, necesarios para estimar alturas de capa de mezcla.
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Disefio e implementacién del algoritmo del modelo markoviano de dispersién

Una vez que se ha construido el modelo se debe decidir sobre que tipo de
lenguaje es mas conveniente implementario para su ejecucién en computadora, esta
implementacién requiere de: un algoritmo general, de un algoritmo para determinar la
posicion de las particulas y de otro para estimar la concentracion en los diferentes
puntos receptores, se explican también los métodos auxiliares utilizados, estos son: el
método de generaciéon de nameros aleatorios para una variable con distribucién normal
y el método de interpolacion de Davis, el cual permite obtener valores de las
concentraciones en diferentes puntos de la region de estudio en base a la informacién
obtenida mediante el modelo para ciertos puntos.

La siguiente fase en la construccién de un modelo de simulacién que aungque
importante en la mayoria de las ocasiones no se le presta ia atencion debida es la
evaluacién del modelo, la manera de realizar dicha evaluacion en calidad del aire para
los modelos de dispersion se trata en el capitulo IV.

Las siguientes etapas que son las de experimentacion e interpretacién de
resultados para la toma de decisiones quedan fuera de los objetivos del trabajo, por lo
que se omiten, por otro lado es relevante dejar en claro que los pasos listados
anteriormente pueden ser iterativos, es decir en un cierto punto se puede regresar a
pasos anteriores con la finalidad de corregir errores detectados.

Finalmente cabe hacer algunas aclaraciones, por lo general un modelo de
calidad del aire requiere del desarrollo por separado de varios modelos, por ejemplo: en
la mayoria de los casos los modelos meteorolégicos son los encargados de realizar los
prondsticos de los datos que alimentaran al modelo de dispersion, los cuales a su vez
pueden incluir el desarrolio de modelos fotoquimicos y de depositacion.

En el caso presente se trata el problema mas sencillo la dispersiéon de
contaminantes poco reactivos dadas determinadas fuentes puntuales y las condiciones
meteorolégicas del lugar, para la estimacién de concentraciones en receptores
definidos por el usuario.
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Diseiio e implementacion del algoritmo del modelo markoviano de dispersion

3.1 Conceptos generales de simulacién

El uso actual de la simulacién surgi6 como una alternativa para resolver problemas
cuya solucion experimental resultaba muy cara o imposible de realizar; o bien su
solucién analitica era muy complicada.

La simulacion consiste en disefiar un modelo que reproduzca los eventos reales,
en el cual se puedan considerar diferentes escenarios. Por otro lado, la simulacion
permite ver el resultado de tomar ciertas decisiones sin necesidad de experimentar con
el modelo real.

En el caso del area de calidad del aire, la simutacién ha tenido gran éxito debido
a que, como se sefiald en el CAPITULO I, se pueden modelar situaciones sin tener
que recurrir, ni poner en riesgo, al sistema real (el medio ambiente) y analizar las
consecuencias de tomar ciertas decisiones; por ejemplo se puede planear la ubicacién
de fuentes de emisién fijas(chimeneas), de tal manera que afecten lo menos posible a
las poblaciones cercanas.

Una definicién de simulacién considerada formal dice:

“x simula a y” es verdadero siy sélo si:
(a) x A y son sistemas formales
(b) y es el sistema real
(c) x es una aproximacioén al sistema real
(d) las reglas de validez no estan libres de error
C. WEST CHURCHMAN.>'

Otra definicion menos formal, pero que es de las mas aceptadas y difundidas es
la dada por Robert E. Shannon:

“Simulacién es el proceso de disefiar y desamollar un modelo
computarizado de un sistema o proceso y conducir experimentos con este
modelo con el propésito de entender el comportamiento del sistema o
evaluar vanias estrategias con las cuales se puede operar el sistema”.>

Algunos conceptos necesarios en la terminologia de simulacién son:

«» Ecuaciones.

Describen las relaciones entre las variables, las cuales son las entidades o los
atributos de estas.

! Tomado del libro Modelos y simulacién. Gonzalez Videgaray, Marla del Carmen.
32 Citado en el libro Simulacién un enfoque practico. Coss Bu, Raul. Editorial Limusa, México 1994.
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Diseiio e implementacién del algoritmo del modelo markoviano de dispersién

= Variables.

Las variables pueden ser clasificadas de distintas maneras, si su valor se puede
predecir con certeza se dice que la variable es deterministica, en caso contrario se
dice que la variable es estocéstica o aleatoria, este tipo de variable tiene la
caracteristica de englobar de alguna manera factores que no se incorporan
explicitamente al modelo.

Por otro lado las variables pueden ser endégenas o dependientes, esto si su valor se
determina por ia solucién del sistema, cuando el valor de la variable es independiente
de la solucion del sistema a la variable se le da el nombre de exégena o
independiente. Cuando se busca el valor 6ptimo o un comportamiento determinado de
una variable endégena, esta se le convierte en una variable objetivo.

= Estado del sistema.

Es el valor que en un momento determinado tienen los atributos del sistema.

= Variables de estado.

Si cada uno de los atributos que conforman el sistema pueden ser cuantificados,
entonces estos pueden ser representados por una Unica variable, llamada variable de
estado.

= Variables de decisién.

Existen variables cuyo valor puede especificarse al inicio del problema, pero que son
independientes del sistema y que sin embargo influyen en el estado del sistema, este
tipo de variables son las variables de decisién de un sistema.

= Relaciones de causa-efecto.

En un sistema las relaciones entre sus variables describen la interaccion entre estas,
las relaciones expresardn leyes fisicas, quimicas, etc; que gobiernan al sistema y se
representaran mediante ecuaciones.

= Criterio de ejecucién del sistema.

El criterio para la ejecucion del sistema por lo regular estara determinado por las
variables de estado o de decision.

3.2 Método general de la simulacién
Se han propuesto una serie de pasos para llevar a cabo una simulacién, los cuales se

citan a continuacion:
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Diseiio e implementacion del algoritmo del modelo markoviano de dispersién

Definicién del sistema. En este paso es necesario delimitar cuales son las
entidades o elementos que conforman el sistema y la interaccion que existe entre
estas; ademas determinar que otros sistemas influyen en el sistema de estudio y lo
mas importante definir cual es el objetivo del desarrolio del modelo; es decir que
resultados se espera obtener de él.

Formulacién del modelo. Una vez que se definierén las entidades, relaciones y el
tipo de resultado que se espera obtener del modelo; el siguiente paso es construirlo,
esto significa que se deberan traducir todas nuestras definiciones del sistema a un
lenguaje matematico, las entidades y sus atributos pasaran a ser variables, y las
relaciones ecuaciones. Ademas se diseilan los diagramas de flujo, que ayudan a la
posterior programacion del modelo.

Coleccién de datos. En este paso es importante definir en detalle que datos se van
a necesitar para producir los resultados deseados; en ocasiones estos seran dificiles
de conseguir.

Implementacién del modelo en la computadora. Una vez que se ha construido el
modelo es necesario decidir sobre que tipo de lenguaje se va a implementar. Un
modelo de simulacién puede implementarse en un lenguaje de propésito general
como: PASCAL, FORTRAN, C, etc; estos tienen la ventaja de ser flexibles en cuanto
a los formatos de salida de reportes, el tipo de experimentos que pueden realizarse y
son conocidos mas ampliamente por los analistas. También se puede utilizar un
lenguaje de propdésito especifico, como GPSS, SLAM, GEMS, SIMSCRIPT, IFPS;
estos facilitan la programacién del sistema, se tiene un esquema conceptual que
permite formular el modelo, los movimientos en el tiempo se hacen de forma
automatica, algunos incluyen la opcién de animacion, se generan variables aleatorias
que siguen el comportamiento de distintas funciones de distribucién, permiten
obtener ciertas estadisticas de interés y el compilador (o traductor) permite detectar
errores de sintaxis y logica.

Validacion. Esta étapa es primordial en el desarrollo de {a simulacién, pues permite
detectar deficiencias en el modelo, o en los datos que lo alimentan. Las formas mas
comunes de validar el modelo son las siguientes:

e Comparacion de resultados con el sistema real. Consiste en
comparar las salidas del modelo de simulacién con datos obtenidos
mediante la ejecucion del sistema real. La comparacion se realiza con
medidas tales como la media o la varianza; o bien se hacen pruebas de
hipotesis no paramétricas, estas ultimas presentan la dificultad de
requerir muestras grandes lo cual en ocasiones es dificil de obtener a
partir del sistema real, por otro lado puede que el modelo tome en
cuenta ciertas condiciones que no se han dado en el sistema real.
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En el caso de los modelos de calidad del aire la evaluacién del modelo
puede hacerse en base a la comparaciéon de los valores obtenidos
mediante el modelo y mediciones realizadas en la zona de estudio. Una
de las evaluaciones mas simple consiste en comparar los coeficientes
de correlacién entre las salidas del modelo y los datos medidos,
correlaciones aitas (un resultado raro) indican que el modelo es bueno,
correlaciones bajas (el caso mas comun) indican que el modelo es
pobre. No hay que olvidar que existen errores inherentes a las
mediciones, ademas las salidas de los modelos son valores promedio,
mientras que las mediciones son “realizaciones justas”.

» El método Delphi. Este método se desarrollo como una altemativa
para validar modelos en los cuales la informacién cuantitativa no existe
o es muy pobre. Consiste en seleccionar un grupo de expertos los
cuales deberan de llegar a un consenso sobre la desicién analizada. Es
importante hacer notar que el grupo de expertos nunca se reune para
discutir el problema, por lo regular se envia un cuestionario a cada
miembro del grupo con un conjunto de preguntas adecuadas para la
validacién, luego que se recaba la informacién concemiente a la
primera ronda se formula un nuevo cuestionario con preguntas mas
especificas, teniendo en cuenta la informacién obtenida en la primer
fase de preguntas, pero sin aclarar el origen de las opiniones.

Lo anterior evita enfrentamientos entre el grupo lo cual provoca que los
resultados se sesguen o se demoren.

e La prueba de Turing. Esta prueba fue propuesta por Alan Turing, al
igual que el método Delphi consiste en reunir un grupo de expertos, a
los cuales se les remiten los resultados obtenidos por la simulacién y
datos obtenidos mediante la ejecucién del sistema real sin indicar cual
corresponde a cada uno. Si los expertos no saben distinguir entre los
resultados obtenidos mediante el sistema real y el modelo de
simulacién, entonces se puede considerar al modelo valido.

e Laconducta de ios casos extremos. Es una prueba bastante sencilla
que consiste en llevar al modelo a casos extremos, o bien a situaciones
donde se conoce el comportamiento de! sistema. Si el modelo sigue el
comportamiento esperado, entonces sera valido.

« Experimentacion. Una vez vélidado el modelo se pueden obtener los resultados
para los cuales se creo la simulacion.

e Interpretacion. En base a los resultados obtenidos en la simulacion estos son
interpretados y de acuerdo a esta interpretacion se toma una decision; cabe sefalar
que como se mencioné en el CAPITULO II, los modelos unicamente son una
herramienta que permite tomar decisiones con un fundamento mas objetivo.
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¢ Documentacién. Se deben de elaborar dos tipos de documentaciones, una de tipo
técnico que contenga informacion detallada de la elaboracién del modelo y un
manuai del usuario, que proporcione al usuario final la forma de utilizacion de!
software.

En los siguientes apartados se desarrolian los puntos mencionados de acuerdo
al modelo de dispersién de particulas.

3.2.1 Definicion del sistema y formulacién del modelo.

El objetivo del presente trabajo es desarrollar un modelo capaz de dar la concentracion
de un contaminante poco reactivo en un punto de interés (receplor), dada una fuente
de emisién puntual (chimenea) y conociendo la informacién meteorologia del lugar.

Los conceptos en los cuales se basa el modelo son los expuestos en el capitulo
previo para el modelo de particulas, por lo tanto se utilizan las ecuaciones
correspondientes.

A manera de reseila se puede decir que el sistema consta de las siguientes
etapas: la emision del contaminante desde una fuente, su transporte y dispersion en la
atmoésfera y finalmente la captacion de estos por sitios llamados receptores. En la
primer etapa es necesario conocer las caracteristicas de las emisiones, como son: la
razon de emision, la altura de la chimenea, su diametro, la temperatura y velocidad a la
cual salen los gases contaminantes; en la segunda etapa es indispensable conocer la
meteorologia del lugar debido a su importancia en el proceso de dispersion. El
diagrama que describe al sistema se presento en el capitulo uno figura 1.2, titulado
esquema del ciclo de vida de los contaminantes.

El modelo consiste, a grandes rasgos, en simular la trayectoria de n particulas
emitidas por una fuente y luego estimar la concentracién en los puntos receptores en
un tiempo dado de acuerdo a la posicién de las particulas emitidas.

A continuacion en las Tablas 3.1 a 3.5 se muestra un desglose de las variables,
parametros, constantes y ecuaciones que describen el sistema.
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Q Razén de emisién (g/sec)

hs Altura de la chimenea (metros)

ds . Didmetro de la chimenea (metros)

Ts Temperatura de salida de los gases (grados Kelvin)

Vs Velocidad de salida de los gases (m/sec)

teta Direccién del viento (grados)

(G,;’;) Vector de velocidad media del viento (m/sec)

At Incremento de tiempo (sec)

Epsilén Variable aleatoria proveniente de una distribucidn
normal con media cero y varianza uno.

Tabla 3.1 Variables exégenas o independientes pertenecientes a el sistema de
dispersién de contaminantes.

pos(x, v, 2),

Posicién de una particula en el t-ésimo tiempo
(metros)

velocidad(x, Ye z)

Velocidad instantanea del viento (m/sec)

vel med(x, v, z)

Velocidad media del viento a la altura g (m/sec)

fluc_ vel(x, Y z)

t

Fluctuacién de la velocidad en el t-ésimo tiempo

DELTAH

Elevacién de la pluma (metros)

AT Diferencia entre 1la temperatura ambiente y 1la
temperatura de salida de los gases (grados
Kelvin)

Fm Elevacién de la pluma debido a la cantidad de

. movimiento

Fb Elevacién de la pluma debido a 1la fuerza

) ascencional

Vg velocidad de depositacién del contaminante
(m/sec)

dx, Y, x)t Concentracién en el punto (x, y,z) en el t-ésimo
tiempo (pu/m3)

Estabilidad Clase de estabilidad (1-7)

h Altura de capa de mezcla (metros)

Tabla 3.2, Variables endbdgenas o dependientes del sistema de dispersion de

contaminantes.
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bix, y, 2)

Parametro utilizado en la secuencia de Markov paré
la obtencién de la fluctuacién del viento

alx, y, z)

Parametro utilizado en la secuencia de Markov para
la obtencién de la fluctuacidn del viento

TL(X, Y., 2)

Autocorrelacidn lagrangiana (sec)

aou

Desviacién estandar de la velocidad del viento en
el eje x {(m/sec)

Desviacién estandar de la velocidad del viento en
el eje ¥y (m/sec)

Desviacién estandar de la velocidad del viento en
el eje 2 (m/sec)

Desviacién estdndar de <cada nube o bocanada
emitida por la chimenea, con respecto a su centro
de masa (metros)

Parametro de Corjiolis

Longitud de Monin Obukhov

Longitud de rugosidad (metros)

Velocidad de friccién (m/sec)

Tabla 3.3. Parametros utilizados en el modelo de dispersion atmosférica.

g=9.8 m/sec2 gravedad

K= 0.4 constante de Von Karman

omega= 0.0000729 razén de rotacién de la tierra
pi= 3.1416 nimero pi

Tabla 3.4. Constantes utilizadas en el modelo de dispersion atmosférica.
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POS,, hs+DELTAH
Fb
AT
d2
gv’ a[qTﬂ]

Fm vzdz Ta

s £ ] 4T
pos(x, Y, z)t pos(x, Y, z)t__1 + velocidad(x, Y, z) * At

velocidad(x, Y z) vel_ med(x, y,vz) + fluc_ vel(x, Y, z)

fluc_ Vel(x, Y. z)t a(x, ¥ :) *-fluc_ val.()i, ¥ ')t—l + b(x, 'S :) . ou(x, ¥, z) - i:ypau.on(g', Y 'z) i

) vel med(x, v, z)‘ Ver formulacién de la ecuacién 2,68

L v, 2) e P( 1 (__x)) p( 1 (v_v)J ,,( : (; z)) ,.
2 2

(2")%°x"y°z var, 2 var, var,

x

Tabla 3.5. Ecuaciones utilizadas en el modelo de dispersién.

Antes de presentar el diagrama de flujo general se debe hacer notar las
siguientes convenciones que se adoptan en la interpretacién de los diagramas.

& Los cuadros sombreados indican una subrutina, cuyo diagrama de
flujo se presenta también.

= Cuando se presenta una expresion del tipo 3.1 significa que a cada
uno de los componentes que conforman el vector C se le aplica la
operacion indicada en el segundo miembro con el valor
correspondiente del vector, como se ilustra en la ecuacioén 3.2.

Clx, yr 2) = VJal v, 2) 3.1
cix, yi2) = (Va* x,4a*y,Ja*z) 3.2

Esto con la finalidad de resumir en un unico paso, expresiones que se deben
aplicar a cada uno de los ejes.

El algoritmo general de la simulacién se presenta en el diagrama de flujo 3.1, el
primer paso indica que se trata de una subrutina llamada LEER ENTRADAS E
INICIALIZAR VARIABLES, la cual como su nombre lo indica sirve para dar informacién
acerca de las condiciones en las cuales se desea realizar la simulacién; ademas se
algunas variables utilizadas en el sistema. E! siguiente paso es determinar la
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posicién de cada una las particulas emitidas por la(s) chimenea(s) mediante la rutina
DETERMINAR LA POSICION DE LA K-ESIMA PARTICULA; se debe de indicar que
cuando se genera una nueva particula, lo cual se realiza cada paso de tiempo, se
inicializa la informacion acerca de su posicién, después se incrementa el tiempo y se
checa si el tiempo total transcurrido(TT) es igual al tiempo final(TF), en cuyo caso se
calcula la concentracidn para cada receptor definido con ila rutina DETERMINAR
CONCENTRACION EN RECEPTOR.

Finalmente al concluirse el ciclo para el cual se desea conocer la concentracion
se procede a generar la isopleta, mediante |a subrutina GENERO ISOPLETA, a
continuacién se explica cada subrutina de manera individual.

DESCRIPCION DE LA RUTINA LEER ENTRADAS E INICIALIZAR VARIABLES.

En esta rutina se abre la base de datos donde se encuentra la informacion
meteorolégica, ademas se pide al usuario la informacién necesaria para realizar la
simulacién, la cual incluye:

=« El nombre del archivo en formato Dbase Ill que contiene la
informacién necesaria para definir las coordenadas de los puntos
receptores.

=« EI nombre del archivo en formato Dbase Il que contiene ila
informaciéon de las fuentes: razon de emision del contaminante,
velocidad y temperatura de salida de los gases, diAmetro y altura de
la chimenea, lo cual sirve para determinar la masa inicial de la
particula emitida, asi como la posicién inicial en la vertical mediante
la altura de la chimenea y la elevacién de la pluma.

= La latitud (grados, minutos y segundos), indispensable para calcular
el parametro de Coriolis f.

= Ademas se transforma el tiempo total(TF) a segundos, se inicializa
la semilla para que en cada ejecucién del programa se genere una
serie de numeros aleatorios diferente. A las variables que se utilizan
para estimar la concentracién en cada punto receptor se les asigna
el valor inicial cero.

E! diagrama de flujo 3.2 muestra el algoritmo para dicha subrutina.

SUBRUTINA PARA DETERMINAR LA POSICION DE CADA PARTICULA.

Esta subrutina cuyo diagrama de flujo se presenta en el esquema 3.3 se utiliza para
determinar la posicidon de cada particula, cuando ésta es emitida la posicion en los ejes
x, y corresponde a la ubicacién de la fuente, la posicién en la vertical esta determinada
por la altura de la chimenea mas la elevacién de la pluma, éste Uitimo término se
obtiene mediante las ecuaciones sefialadas en el Capitulo Il

78



Diseiio e implementacién del ailgoritmo del modelo markoviano de dispersién

Cuando la particula tiene un tiempo de vida mayor que cero su posicion se
obtiene en funcion de su posicion anterior y de un incremento en la distancia recorrida,
el cual esta determinado por la velocidad del viento y el paso de tiempo. Como se ha
mencionado en repetidas ocasiones la velocidad det viento es la variable que introduce
el término turbulento. En el diagrama 3.3 se puede observar que dicho término se
obtiene mediante el médulo FLUCTUACION DE LA VELOCIDAD, consistente en:

= Leer la fluctuacion anterior de la velocidad de la particula.

= Estimar los parametros Ty (x, ¥, z) ¥ ou(x, y, z), mediante la
formulacion semiempirica propuesta por Hanna en 1982.

= Obtener a(x,y,z), b(x,y,z) y EPSILON(x, y, 2), este ultimo vector se
obtiene mediante el médulo GENERA NUMEROS ALEATORIOS
CON DISTRIBUCION NORMAL, que se explica en el apartado
métodos auxiliares empleados en la simulacién.

= Obtener el valor de la fluctuacion de la particula, mediante la
expresion 2.46

= Almacenar el valor actual de la fluctuacién.

= Regresar el valor de la fluctuacion.

El viento medio se lee de la base de datos meteorolégica y se utiliza la ecuacion
2.68 para estimar el viento medio a la altura z de la particula, esta rutina también llama
al modulo encargado de estimar los desviaciones estandar oy, oy, ¥ oz del centro de
masa de la particula, los valores iniciales de tales parametros son iguales a 0.369
multiplicado por el didmetro de la fuente para la horizontatl y Ah(3.16)1 en la vertical,
para tiempos mayores los parametros se determinan mediante las expresiones 2.71 o
2.72 del capitulo anterior (ver diagrama de flujo 3.4).

SUBRUTINA DETERMINAR CONCENTRACION EN RECEPTORES.

El diagrama de flujo que presenta el algoritmo utilizado en la estimacion de
concentracién en los receptores definidos por el usuario (diagrama 3.5), se divide en
tres partes separadas por una linea punteada ; en primer lugar esta rutina determina la
masa de la particula, pues durante su trayectoria puede haberse precipitado parte del
material que la conforma; en la segunda parte del algoritmo, en caso de presentarse
condiciones inestables, checa que la particula se encuentre dentro o fuera de la capa
de mezcla, ya que en caso de encontrarse fuera de la capa de mezcia la particula
estara sometida a condiciones estables, de otra forma se considera que la nube tiene
buen mezclado convectivo.

La uitima parte del algoritmo estima el aporte de la particula a cada receptor, si
el receptor se encuentra a una distancia menor de seis desviaciones estandar del
centro de la nube se asume que la particula contribuye en la concentracién del
receptor, para determinar la cantidad de materia que aporta la nube al receptor se
utiliza el método del kernel considerando que la concentracién sigue una distribucién
gaussiana.
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6

GENERO PARTICULAS

Y

NUM_PART= NUM_PART+NUM_FUEN

-——»

— >

6

=1

Y

B CR R
GENERO ISOPLETA'

DIAGRAMA 3.1 Diagrama de flujo general.
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INICIO
SUBRUTINA
BRIR BASE DE DATOS
METEOROLOGICA
ARCH_MET
R lNFORMAClON DE
LOS RECEPTORES AR FECHA Y HORA DE
(POSICION) LA SIMULACION
(FECHA, HORA)

DAR LATITU D
(GRADOS, MINUTOS,
SEGUNDOS)
{ TF=3600

o {

ANGULO = GRADOS + +

L) %0

{ AT=10
RADIANES = ANGULO( i ao) I

+ | INICIALIZO SEMILLA—l

f= 20sen(RADIANES) +

{ I C(x, y, z) =0 J
FORMACION DE FUENTES
POS(X,Y.Z),Q. TMP,VS,D
FIN DE
SUBRUTINA

DIAGRAMA 3.2 Diagrama de flujo de la subrutina LEER ENTRADAS E INICIALIZAR
VARIABLES.
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I SUBRUTINA FLUCTUACION DE LA VELOCIDAD

LEER POSICION LEER FLUCTUACION
ITERIOR DE LA PARTICUL, ANTERIOR DE LA
POSt-I(x.y,2) PARTICULA
FLUC _VEL®-l{x.y, 2)

Y

POS(x.y)=POS_FUENTE(x.y)

\

OBTENER TL(x,y,2) y ouix. ¥, 2)

Y

l(x. y. z) = “p[ﬁ)—]
VELOCIDAD(x. y, )= X.¥.Z

[VEL_MED(x. y, 2)¢ FLUC_VEL(x.y. 2 ¢

¢ b(l, Y. z) - Jl-l(x. ¥, l)z

POSICION(x, y. 2 )=
POS t-1(x, y, 2) “VELOCIDAD(x, y, 2)*AT

v

POSI(x, ¥, 2)= POSICION(x, y, 2)

POS{z)=hs* DELTAH

FLUC VELAry. £) =
S8 THLUC_VELEL (39,71 K0, ), )°0W0 s £PEPSILONIL Y, 2}

REGRESAR VALOR
FLUC _VELi(x,y, 2)

REGRESO EL VALOR ¥
POSICIONNN Y. 7)

DIAGRAMA 3.3 Diagramas de flujo que representan los algoritmos para la
determinacién de la posicion de la particula y Ia fluctuacion de la velocidad.
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INICIO
SUBRUTINA

PART_TIEMPO=0

NO

_TEMPO <=
a(x.y)=0.369"DIAMETRO \/ I

vanx, y, z)= 2TURYZ) ov(x, ¥, 24T

o(x, v, 2)" SIGMA(x, v, Z}sovix, y, 2)°AT

\ 4
o) = %’ﬂ S0{(xy) <3003 + famtnrs

DIAGRAMA 3.4 Diagrama de flujo que muestra el algoritmo para estimar la desviacion
estandar con respecto al centro de masa de cada particula emitida.
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INICIO
GUBRUTIN.

St

'

l DELTAZe=4*SIGMA(2) I
NO L, AR ‘ -

: . L - —_—
IR I @-a "'L DlI.IAhJ l

3
-1 e+ {1 ('--?,')] A1) Jo- o0 W—"i(-_)) { Ll—)]
[ T

FIN
SUBRUTINA

DIAGRAMA 3.5 Diagrama de flujo que muestra el algoritmo para obtener la
concentracion en un punto receptor.
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3.2.2 Métodos auxiliares empleados en la simulacién

Para la implementacion del modelo se requieren de algunos métodos auxiliares como:
un método de interpolacién para la obtencion de concentraciones en los diferentes
puntos de la regiébn, en base a los valores obtenidos mediante el modelo de las
concentraciones en los puntos receptores.

Otros métodos auxiliares son los utilizados para generar valores para variables
aleatorias con distribucién uniforme y normal.

A continuacién se explica primero el método de interpolacién de Davis utilizado
para generar las isopletas; ademas de los métodos y algoritmos para la generacioén de
numeros aleatorios para las correspondientes funciones de distribucion.

3.2.2.1 Método De Interpolacién De Davis Para Generar Las Isopletas.

L as isopletas son graficas que representan regiones con concentraciones iguales, este
tipo de herramientas son utiles para visualizar de manera grafica el comportamiento de
la dispersion de contaminantes en una regién definida.

La forma de realizar este tipo de gréficas consiste simplemente en que dados
algunos valores de concentraciones para ciertos puntos de la regién de estudio, se
pueden obtener mediante métodos de interpolacion los valores correspondientes a los
diferentes puntos que conforman la region.

El método de interpolacién utiiizado en este trabajo se basa en la féormula
modificada de Davis, la cual se explica a grandes rasgos a continuacién:

Suponiendo que se tienen dos puntos x4 y X3, donde x4, X € RP, y ademas se
conocen las mediciones y4 y y2 para dichos puntos, donde y4, y2 € R*. Se desea
conocer el valor y para cada x e (x4, xz). Davis supuso la existencia de un nimero
adimensional Dy, que depende de x de forma tal que:

Es decir, si se considera x en el origen, la variacién de y con respecto a yq y y2
es lineal, y la pendiente es la razén de las normas [x,~x] y [x,-1]. Por otro lado,
suponiendo que y, <y <y,, se tiene:

Jx, -3

bo-o " ya-y
x -2 "y

'<
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de lo cual resulta:

1 1 Y. Y,
+ = +
y(le. -2 - xll) o= o] [ -]
Generalizando para un sistema n-dimensional:

Y.

e "‘l - x"
> 1
] AR

la cual es conocida como la férmula generalizada de Davis. En la figura 3.6 se puede
observar el diagrama de flujo del algoritmo seguido en la generacién de isopletas.
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INICIO
SUBRUTINA

y
x=0; MAXX_COR >

\ 4

< y=0:MAXY_COR

v-lor(x,y) = ‘_

A

al

COLOR=ELEGIR_COLOR(VALOR)

v

GRAFICA (X. Y, COLOR}

DIAGRAMA 3.6 Diagrama de flujo que muestra el algoritmo para generar la isopleta.
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—

3.2.2.2 Generacién de Numeros Aleatorios.

Los modelos de simulacion requieren de la generacion de numeros aleatorios que
representen una cierta funcién de probabilidad. En el caso de la simulacion de las
fluctuaciones del viento para el modelo de particulas (ver ecuacion 2.46 )es necesaria
la generacién de numeros aleatorios que sigan el comportamiento de una distribuciéon
normal con media cero y varianza uno.

En general un generador de numeros aleatorios debe de cumplir con las
siguientes caracteristicas:

1. Los numeros obtenidos deben ser reproducibles.

2. El método para su generacion debe ser rapido.

3. No debe requerir mucho almacenamiento de computé.

4. Tener un periodo de repeticién suficientemente largo.

5. No degenerar, es decir no reproducir el mismo namero aleatorio.

Existen diferentes métodos para obtener numeros aleatorios rectangutares, los
cuales se listan a continuacién:

1. Métodos manuales. Consiste en la obtencion de nimeros aleatorios
mediante la ejecucién de experimentos de azar; como el lanzamiento de un
dado. Los resultados obtenidos mediante este procedimiento no son
reproducibles y por lo regular son lentos.

2. Tablas de numeros aleatorios. Existen varias tablas que contienen nimeros
aleatorios como las tablas de la Rand, cuyos resultados fueron obtenidos
mediante un método para computadora analégica y que pueden ser utilizados
para alimentar los datos requeridos por el modelo. No son recomendables
para su uso en computadora debido a la gran cantidad de almacenamiento
que necesitan.

3. Métodos para computadora digital. Estos varian desde el método de los
cuadrados medios, el cual en el presente s6lo se nombra como referencia
histérica, hasta los métodos congruenciales. Estos uUltimos en realidad son
considerados por diversos autores como numeros pseudoaleatorios, debido a
que se obtienen por métodos deterministicos, no obstante que cumplen con
todas las pruebas estadisticas de aleatoriedad, el método empleado en el
presente trabajo es el método congruencial multiplicativo, implementado para
una maquina de 32 bits por palabra.

Método congruencial multiplicativo.

Se basa en una relacion de congruencia, como informacién adicional se da la siguiente
definicion de congruencia.
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"Dos nameros enteros A, B son congruentes si (A-B) es divisible entre
m, dondem Zy A, B dan el mismo residuo al dividirse entre m; es decir A es
congruente con B médulo m si y sélo si existe una k € Z tal que: *.
(A-B)=km

La funcién de recurrencia de este método es:

el = ary(mod m)

El método necesita elegir valores adecuados para rg, a y m, de tal manera que

maximizen el periodo del generador. Los criterios de seleccién de los paradmetros
mencionados anteriormente son los siguientes:

1. Seleccién de rg.

El valor de la semilla puede ser cualquier entero impar relativamente primo a m.

2. Seleccion de a.

El valor seleccionado para a se obtiene a partir de la siguiente expresion:
a=8tt3

siendo t cualquier entero.

3. Seleccién de m.

El valor seleccionado para m debe ser 2d, si m se elige de esta manera el
periodo del generador sera 29-2 6 m/4.

GENERACION DE NUMEROS RECTANGULARES PARA UNA PALABRA DE 32
BITS.

Para la generacién de los numeros rectangulares utilizados para la obtencién de
nimeros aleatorios provenientes de una distribucibn normal, se implemento un

programa basado en el método congruencial multiplicativo para una palabra de 32 bits

Como se vio anteriormente el método se basa en la siguiente relacion de
recurrencia:

fni1 = 3fp(mod m)
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Si se considera una palabra de 32 bits, los valores de a y m que maximizan el
periodo son los siguientes:

¢ Seleccién de a.

De acuerdo a lo establecido en diversos trabajos el valor de a que maximiza el
periodo es:

a =513 = 1220703125
Ef cual cumple que:
a=8t+3
1220703125 = 1220703128 - 3
pues:
1220703128 mod 8 = -3
e Seleccién de m.

El valor de m es 2b-1, donde b es el nimero de bits por palabra, si la palabra es
de 32 bits m sera igual a:

232-1_ 231 _ 3147483648
y el periodo seria:

1} = 536870912

El algoritmo para implementar ia generacién numeros rectangulares basado en
un método congruencial multiplicativo con tamafio de palabra de 32 bits es:

Entradas.iy, ix, fy

Salidas: fy
DESCRIPCION DE VARIABLES
iy numero aleatorio generado
ix numero aleatorio generado en el paso anterior
fy namero rectangular obtenido
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1. Generar un nimero impar ix.
2, Hacer

iy = (1220703125 * ix) mod 2147483648
3. Obtener el numero con distribucién uniforme lo cual se logra haciendo:

1
=y ——
fy =iy* 47483648

4. Asignar
ix =iy
5. Regresar al paso 2 tantas veces como niimeros se quieran generar.

En el momento de implementar el algoritmo en computadora se tendra cuidado
en tomar en cuenta el sobreflujo provocado por la muttiplicacién de a y xi, pues podra
dar como resultado un nimero mayor o igual que m cuyo valor se manejara negativo
en la computadora.

Una vez implementado el algoritmo para la generacibn de nimeros
rectangulares es necesario comprobar si en realidad son aleatorios, esto se logra
aplicando ciertas pruebas estadisticas a los datos generados.

Una de las pruebas mas importante de aleatoriedad es la conocida como prueba
de frecuencias, la prueba de hipétesis para el presente caso queda planteada de la
siguiente manera:

Hipétesis nula Hg: Los nimeros generados siguen una distribucién uniforme.
Hipétesis alternativa H4: Los nimeros siguen otra distribucién.

Los pasos para realizar esta prueba consisten en:
+ Obtener n subintervalos, donde el valor de n estara dada por la siguiente expresion:
1+3.322* log(N)
donde N es el tamario de ia muestra.

¢ Contabilizar las frecuencias observadas en cada intervalo, es decir FO; para el i-
ésimo subintervalo.

¢ Obtener las frecuencias esperadas mediante la siguiente expresion:
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FE, =
¢ Obtener el estadistico x2, mediante la siguiente expresion;

n(l-‘o.—m':.2
3 - Bl

FE;

¢ El estadistico anterior se compara con el valor obtenido mediante tablas de

x(z)l (n—l) donde a es el nivel de significancia con (n-1) grados de libertad. Si

)(‘2)()(:l (n—l)' entonces no se puede rechazar la hipotesis de que la muestra

proviene de una distribucion uniforme.

Si dados 1000 numeros aleatorios fueron generados en computadora mediante
la implementacién del método congruencial multiplicativo para una palabra de 32 bits y
usando el paquete STATISTICA para la elaboracién de la prueba de frecuencias los
resultados se presentan en la siguiente tabla:

NONPAR Kolmogorov-Smirnov d = .0220150, p = n.s.
STATS Chi-Square: 7.776000, df = 9, p = .5568779
Upper @cu‘ulﬁ;\gﬂmﬂl . uw
Boundary (freq—ciob v]o| freq t t t|
<=.09091 82 82 8.2 8. 90.9 91. 9.09 9. -9,
.181818 93 175 9.3 18. 90.9 182. 9.09 18. 2.
. 272727 87 262 8.7 26. 90.9 273. 9.09 27. -4,
363636 86 348 8.6 35. 90.9 364. 9.09 36. -5.
. 454545 109 457 10.9 46. 90.9 455. 9.09 45. 18.
. 545455 96 553 9.6 §5. 90.9 S45. 9.99 55. S.
.636364 95 648 9.5 65. 90.9 636. 9.09 64. 4.
. 727273 91 739 9.1 74. 90.9 727. 9.09 73. .
.818132 95 834 9.5 83. 90.9 818. 9.09 82. 4.
.909091 89 923 8.9 92. 90.9 909. 9.09 91. -2.
77 1000 7.7 100. 90.9 1E3 9.09 2100. NN

Se obtiene un valor de X; = 7.776 y el valor en tablas es de X, ,, = 18.31 para
=0.05, por lo que se puede concluir que dado que Xj(Xj .. N0 se puede rechazar la
hipétesis de que los numeros provienen de una distribucién uniforme.

Finalmente se puede observar la grafica de frecuencias de los datos para
visualizar que siguen el comportamiento de una distribucion uniforme.
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Veriabie VAR ; distribution:

Rectangular
Koimogorov-Smimoy ¢ = 0220150, p = n.s.
Chi-Square: 7.778000, df = 0, p = 5588779

Noofobs
o58¥882388

0 0181818 0.363636 0.545455 0.727273 0.909091 1.00091
0.000900 0.272727 0.454545 0.636354 0.818162 1 —— Expacted

Category (upper Nmits)

Procedimiento para generar numeros aleatorios con distribucién normal
estindar.

La generacién de numeros aleatorios para variables de ciertas distribuciones de
probabilidad, como la ditribucién normal son demasnado compllcados de obtener
mediante los métodos del rechazo y oomposucnén pues exigen la obtencion de la
funcién de distribucion acumulativa; por lo que se han ideado procedimientos para
simular estos valores en base a las propiedades de las funciones.

Existen varias formas de simular nUmeros aleatorios que sigan un
comportamiento normal, uno de los métodos de simulacién se apoya en el Teorema
del limite central, el cual establece que la suma de n variables aleatorias
independientes se aproxima a una distribucién normal cuando n tiende al infinito. De
otra forma, si x4, X2, ... ;X SON UNa secuencia de n variables aleatorias independientes

con E(x))=p;, Var(x)=02, Y=ajx{+ax2+...+8,X,, entonces bajo ciertas condiciones se
cumple que:

tiene una distribucion normal estandar a medida que n tiende a infinito.

Para la implementacién de este método resulta conveniente suponer que las
variables que se estdn sumando siguen una distribucién uniforme, esto debido a la
facilidad para generar numeros rectangulares, entonces:

33 Los métodos de generacion nimeros aleatorios para variables aleatorias con ditribucion no uniforme se
explican de manera detallada en el libro "Simulacion, un enfoque practico” de Coss Bu, Radl. Editorial
Limusa, México 1994,
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25-%

z=-=__ "~ 33

M2

tiene una distribucién normal estandar, la cual se obtiene como:

despejando x y sustituyendo el valor Z de la ecuacién 3.1.

lzlri'%

i

Se ha encontrado que cuando n=12 la confiabilidad de los valores simulados es
aceptable, haciendo esta consideracion se tiene finalmente que:

X=p+0

i=1

en el diagrama 3.7 se muestra el algoritmo para la generacién de nimeros aleatorios
para una variable con distribucién normal.
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X=MED+SIGMA*(A-6)

DIAGRAMA 3.7. Diagrama de fiujo que muestra el algoritmo para generar niumeros
aleatorios para una variable con distribucion normal.
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3.2.3 Coleccion de datos.

El modelo de particulas requiere de dos tipos de datos: los correspondientes a las
emisiones de contaminantes de las fuentes puntuales y la informacién meteorolégica
de la regién de estudio; para el primer tipo de datos se requiere para cada una de las

chimeneas:

& | ocalizacion de la fuente de emision.
& Razon de emisién del contaminante.
ar Altura de la chimenea.

=@ Diametro de la chimenea.

= Velocidad de salida de los gases.

=« Temperatura de salida de los gases.

La informacién considerada en el presente trabajo para el primer conjunto de
datos proviene de la refineria de Tula, las emisiones pertenecen al dioxido de azufre,
dicha informacion se presenta en la tabla 3.6, se debe mencionar que la refineria se
encuentra en los 20°02°34°" latitud norte y los 99°16°30°° longitud oeste.

1 0.001 20°02 24" (471.955) | 99° 16 06" (2215.830) |36 4.39 1. 563

2 0.024 20° 02 26" (471.955) | 99°16'06° (2215.891) |36 _ |4.39 78

3 0.398 20° 02' 23" (471.955) | 09° 16' 06" (2215.78 36 |41 508

Y 0.001 20502 21" (471.934) | 99° 16 06~ (2215. 38 |6.89 ; 548

] 00 20°02 16" (471.934) | 997 16' 06" (2215 3% 7.62 . 583

S AT #7571 0.0 0° 02 22" (471.934) | 99° 16 06" (2215. %6 |47 . 583

12 g2 0.0 0°0Z 19" (471.876) | 99° 16/ 08" (22 36 234 ; 573

3 [X] 0" 02 21" (471.876) | 99° 16 08" (221 231 _[107 X 523

0.04 20° 0Z 21" (471.876) | 99° 16 08" (221 231107 X 523 |
1) 75.071__ | 20°0Z 59" (470.948) | 99° 16 40" (22 1 137 45 4265
] 84.67 20° 02 57" (470.948) | 99° 16 40" (221€ i 0.44 45 41938 |
59.43 20° 02 56" (470.948) | 99° 16 40" (22 1 1052 45 426.43 |

20° 02 55" (470.948) | 99° 16 40" (32 25 8.92 45 427.
20° 02" 59" (470.948) | 59° 16' 40" (22 30 1113 [ 508,
20°02 50" (471.151) | 99° 16 33" (22 221 [38.92 37 584
20°0Z 50 (471.151)_| 99°16 33" (22 212|255 7 607.
20° 02 49" (471.151) | 99716 33° (22 257 [40.4 83 673,
20° 02" 48" (471.1 59" 16' 33" (22 7 |2565 37 5295 |
20°02 49" (471.1 59516 37 (22 9_ |44 - 662.7 |
20° 02" 49" (471.0 99° 16 37~ (22 9 |4a. 692.7
20°02' 56" (470.774) | 99° 16' 46" (2216.815) |4 35, 8 546
20°02 64" (470.774) | 99° 16 46" (2216.754) |4 35 98 546
20° 02 50" (471.151) | 99° 16' 33" (2216.630) _| 34 48 2.75 7033
20° 02 51" (470.745) | 99° 16 47" (2216.661) | 36, 10. 2 443
267 02 51 (470.745) | 99° 16 47" (2216.661) | 36 10. 2 “
20° 02 45" (470.744) | 99° 16 47" (2216.600)__| 36 1212 1 44362
20° 02 49" (470.744) | 99° 16 47~ (2216.600) |36, 12.12 1 44362
20°02 49" (471.151) | 99°16' 33" (2216.599) | 34 48 2.7 729
20°02 57 (470.513) | 99° 16' 55~ (2216.846) |4 35, 96 546
30°02 56 (471.210) | 99°16'31" (2216814) |4 35, 98 546
20° 02 48" (471.500) | 99° 16' 21" (2216.568) | 3¢ 12.34 8 7
20°02 12" (471.690) | 99° 16 11 (2215461) | 3¢ 439 8 78
20°02° 10" (471.789) | 99° 16 11 (2215400) _| 3€ 12,34 8 73

Tabla 3.6 Informacion de emisiones de dioxido de
chimeneas de la refineria de Tula.

azufre provenientes de las
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En cuanto a las variables meteoroldgicas requeridas por el modelo se utilizaron
datos obtenidos de una campafia realizada por el Instituto de Investigaciones
Eléctricas, el sitio se ubica en los 19°27°38" latitud norte y los 99°00°15"" longitud
oeste.

En cuanto a la informacién meteorolégica se necesitan los valores de las
siguientes variables:

e Velocidad del viento.

e Radiacién solar y fluctuacién del viento en la vertical.

* Tipo de estabilidad.

Estas tres caracteristicas se explican de manera conjunta debido a que las dos
primeras definen a la tercera, la metodologia aplicada para definir el tipo de estabilidad
se explica mas adelante.

« Direccion del viento.
Esta variable sirve para determinar cual es la direccién que siguen las nubes de
contaminantes.

e Temperatura ambiente.
Junto con la temperatura de salida de los gases, sirve para estimar la elevacién de la
pluma antes de que ésta se disperse en una cierta direccién.

e Altura de la capa de mezcla.

Esta variable representa la altura o el grosor de la capa donde se presentan
movimientos convectivos, su altura se obtiene mediante modelos meteorolégicos que
utilizan formulaciones semiempiricas; o bien con la elaboracién de termodiagramas, los
cuales consisten en graficar la temperatura potencial con la altura, cuando las gréficas
muestran un aumento de la temperatura conforme se incrementa la altura, es decir
cuando se presenta una inversidon térmica, entonces se observa el valor
correspondiente a la altura, el cual es el valor de la altura de la capa de mezcla.

» Velocidad de friccién (u.).
Esta variable refleja la influencia de los esfuerzos cortantes que producen turbulencia
mecanica.

o Longitud de Monin-Obukhov(L).

Es proporcional a la altura en la cual la turbulencia térmica predomina sobre la
mecanica, es importante para la estimacion de parametros de desviaciéon del viento y
autocorrelacion Lagrangiana en el caso de condiciones inestables. Esta variable tiene
un valor negativo para condiciones inestables y un valor positivo en caso contrario.
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e Longitud de rugosidad (zo).

Esta medida expresa la rugosidad de la superficie, la cual influye en la velocidad y
direccién del viento, a mayor indice de rugosidad mas se retarda la velocidad del viento
en la vertical.

s La escala de velocidad (w-).

Esta variable es importante en el caso de condiciones inestables para la estimaciéon de
parametros, pues para la obtencién de su valor mediante modelos meteorolégicos toma
en cuenta el flujo de calor de la superficie, lo cual determina la flotacién de parcelas de
aire que provocan turbulencia térmica.

* Parametro de Coriolis.

Este parametro es importante en el caso de la atmésfera neutra, pues al ser una
atmosfera en equilibrio, la rotacion de la tierra tendra una influencia muy importante en
el movimiento de las masas de aire.

La informacién meteorolégica mas cercana que se pudo obtener pertenece al
sitio geografico ubicado en los 19°27°38"" latitud norte y los 99°00°15°" longitud oeste.

Informacién meteorolégica y micrometeorolégica obtenida en la campaita de
monitoreo realizada por el Instituto de investigaciones Eléctricas.

Desafortunadamente en México las estaciones de monitoreo Gnicamente proporcionan
informacién meteorolégica media, debido al alto costo que implica medir las variables
micrometeorolégicas que caracterizan la turbulencia atmosférica.

El Instituto de Investigaciones Eléctricas(IlE), con el objeto de construir una base
de datos con informaciébn micrometeorolégica, realizé una campafia de monitoreo
durante los meses de junio a agosto de 1994 de variables meteorolégicas que permiten
hacer una estimacién de parametros micrometeorolégicos, por otro lado también se
realizé una campana de radiosondeos que permitié estimar alturas de capa de mezcla
promedio para el verano de 1994.

La informacion proporcionada por el IIE pertenece a la estaciéon instalada en el
lugar ubicado en los 19°27°38°° latitud norte y los 99°00°15" longitud oeste, cabe
sefalar que debido a fallas de suministro de energia y del equipo de monitoreo se
perdieron los datos del mes de agosto, ademas en algunos dias de los otros meses no
se cuenta con todas las variables que requiere el modelo, los archivo finales
proporcionados por el {IE tienen la estructura listada en la tabla 3.7.

98



Disefio e implementacion del algoritmo del modelo markoviano de dispersién

T T < T

1 Sigla de la Estacion

2 Aflo

3 Dia Juliano

4 Hora e
5 Minutos ————
6 Reservado

7 Humedad Relativa %

8 Temperatura del Aire °C

9 Radiacién Global wim2
10 Radiacién Neta wW/m2
11 Presion hPa
12 Velocidad del viento (Gill) m/s
13 Direccién del viento (Gill) °N

14 ay (Gill) m/s
15 oy (Gill) m/s
16 ow (Gill) m/s
17 Velocidad de friccion (Gill) m/s
18 Velocidad del viento (sénico) m/s
19 Direccién del viento (sénido) °N

20 oy (sénico) m/s
21 ay (soénico) m/s
22 oy (sénico) m/s
23 Velocidad de friccién {sénico) m/s
24 z/L

25 Temperatura de escala (s6nico) °K

26 oT (sonico) °K

27 Flujo Turbulento de Calor (sonico) wW/m=2

Tabla 3.7 Campos de los archivos obtenidos durante la
campanfia junio-agosto de 1994

Los sensores con los cuales se midieron las variables anteriores se pueden
dividir en dos categorias:

= E| sistema convencional constituido por un barémetro, un termohigrémetro, un
radiémetro global, un radidmetro neto y un anemémetro Gill. Las sefiales
obtenidas por dichos sensores fueron enviados a un sistema de adquisicion
de datos (CR10), el cual promediaba sobre un periodo de diez minutos las
variables meteorolégicas (a excepcion de la velocidad del viento), este a su
vez estaba conectado a una computadora personal en la cual estuvo
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corriendo permanentemente un programa llamado DATAC, encargado de
compactar y transferir los archivos de los datos adquiridos por el CR10 al
disco duro.

= El sistema ultrasénico, que permitié la medicion de las componentes del viento
y la temperatura (USAT3 de METEK), el sistema esta dotado de un sistema
integrado de adquisicion y elaboracién de datos.

Durante el proceso de adquisicion de datos, estos fueron sometidos a un control

de calidad, los resultados obtenidos fueron:

e No se encontraron anomalias en los valores de la velocidad del viento, la
temperatura, la presién y la humedad.

e En cuanto a la radiacion solar neta no se encontraron anomalias, para el caso
de la radiacién global se registré un valor muy pequefio (del orden de 1 W/m2)
durante las horas nocturnas, lo cual se presenta normalmente y no constituye
un problema desde el punto de vista practico; sin embargo cabe mencionario
ya que tedricamente la radiacion global deberia de ser nula durante la noche.

« Como en todas las campafias de monitoreo de flujos turbulentos se present6
que en algunos casos el cuadrado de la velocidad de friccién mostr6 valores
negativos, en cuyo caso se registraron como datos no disponibles.

Se debe sefialar que los datos se modificaron de la siguiente manera para

adaptarios a los requerimientos del modelo de particulas.

Se transformo el dia juliano para proporcionar la fecha del calendario gregoriano.
Se realizaron promedios horarios para cada variable meteorologica.

Se expreso la temperatura en grados Kelvin, debido a que los datos se reportan en
grados centigrados.

La longitud de Monin-Obukhov se obtiene de multiplicar 10*(z/L)-', considerando que
z es la altura a la cual se miden los datos, en este caso 10 metros.

Se hizo uso del método SRDT (Radiacion solar/ delta-T) para obtener el tipo de
estabilidad durante las horas diurnas, los datos utilizados para tal fin fueron los
correspondientes a la radiacién global y la velocidad del viento, el método consiste
en determinar el tipo de estabilidad de acuerdo a la clasificacion presentada en fa
tabla 3.8, los tipos de estabilidad son: A, extremadamente inestable; B,
moderadamente inestable; C, levemente inestable; D, neutra; E, levemente estable y
F, moderadamente estable.
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Velocidad Dia
del viento Radiacion solar (W/m2)

Tabla 3.8 Clave de las categorias de estabilidad segin el método SDRT.

Como no se contaba con info-rmacién de los perfiles verticales de temperatura
para todos los dias, se utilizé un método alternativo conocido como Sigma-E, para
determinar el tipo de estabilidad de las horas nocturnas.

Este método consiste en hacer una primera estimacion de la estabilidad de
acuerdo a la siguiente tabla de clasificacién:

115 <o,

10.0 <6,<11.5
7.8 SO‘¢<1 0.0
5.0 SO’¢< 7.8
2.4 <04< 5.0
0’4,<2.4

nmmolo(m»

donde:

IESTS 008 1, o1
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Una vez que se obtiene una primera estimacion del tipo de estabilidad, se
hace un ajuste de ésta de acuerdo a la velocidad del viento, la tabla utilizada es:
333’3? ‘T"“ﬁ“f"ﬂ [" jocidat RS Mt e ) IHEC et tOHA oA R tnRd AR
S iR Xisrpfity J4
Pe L ey '."]‘".'Y""
STt WY PLEDE S

t
i
i

A — D
B ——- D
C —— D
D e D
E <5 E
E 5su E
F u<3 F
F 3<u<5 E
F 5<u D

Por otro lado, es importante sefialar que los datos que se consideraron fueron
los obtenidos mediante un sistema ultrasénico, pues estos tiene la capacidad de medir
fluctuaciones rapidas de ciertas variables.

Para estimar las alturas: de mezcla se requiere el conocimiento del
comportamiento vertical de ciertas variables meteorolégicas, lo anterior se obtiene a
partir del lanzamiento de globos sonda estos emiten la informacién necesaria a
diferentes alturas y durante intervalos de tiempo determinados, los cuales son captados
por equipos especiales llamados receptores, el proceso anterior se conoce como
radiosondeos y resultan demasiado caros de realizar en comparacion con las
mediciones realizadas en superficie.

El HE efectud también una campafia de radiosondeos, los cuales se realizaron
tres veces al dia, la informacion recabada permiti6 la estimacion de alturas de mezcla
promedio caracteristicas del verano de 1994, en el lugar de estudio.

Los archivo originales contienen los siguientes campos:

o TESIS CON
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1 Tiempo S

2 Altura m

3 Temperatura de bulbo seco °K
4 Temperatura de bulbo himedo °K
5 Temperatura virtual °K
6 Temperatura potencial virtual °K
7 Presion atmosférica hPa
8 Humedad relativa %
9 Velocidad del viento m/s
10 Direccién del viento °N

Tabla 3.9. Estructura de los archivos obtenidos durante los radiosondeos.

La siguiente tabla muestra la informacion final con la que se cuenta y que es
utilizada por el modelo.

Latitud: 19°27'38" N Longitud Oeste: 98°00°15""
g erIniades, i L,

grados
metros/segundo
grados Kelvin

metros
metros/segundo
metros

{ metros

¥] metros/segundo

s ¥l metros/segundo

SRRk T IR | metros/segundo

Tabla 3.10 Descripcion del archivo de datos meteorolégicos.

Ow

Finalmente la principal ventaja de la informacion proporcionada por el lE, es que
no es necesario utilizar formulaciones semiempiricas para las desviaciones de la
fluctuacién del viento en cada uno de los ejes.

103




Disefio e implementacion del algoritmo del modelo markoviano de dispersion

3.2.4 Implementacion del modelo en la computadora.

La mayoria de los modelos ambientales de calidad del aire se encuentran desarrollados
en FORTRAN, probablemente porque este fue el primer lenguaje con un enfoque
cientifico y que por lo tanto era el que mas a la mano tenian los pioneros en el
desarrollo de modelos ambientales.

En la actualidad el uso del FORTRAN sigue siendo extendido entre las personas
encargadas de implementar los modelos de calidad del aire; sin embargo, algunos de
estos se han emigrado a sistemas de ventanas como Xwindow, para proporcionar a los
usuarios salidas visuales atractivas y amigables.

Por otro lado el avance en la tecnologia computacional ha permitido que
modelos que antes Unicamente podian ser ejecutados en sistemas con amplios
recursos, ahora sea posible utilizarlos en microcomputadoras.

En el caso del modelo lagrangiano de particulas su ejecucién depende mucho de
la capacidad de computo del sistema bajo el cual se ejecute, pues la cantidad de
memoria requerida esta en funcidn del nimero de fuentes que se encuentran emitiendo
particulas.

Para implementar el modelo en computadora, al cual liamaremos LAGDIS
(Modelo LAGrangiano de DISpersién atmosférica), se utiliza el lenguaje de propésito
general C++, debido a la rapidez con que ejecuta las operaciones requeridas, pues se
hubiera podido implantar el programa en un lenguaje mas amigable como Visual Basic,
sin embargo este ultimo presenta problemas de velocidad en cuanto a la ejecucién de
las rutinas utilizadas en el modelo, no obstante es mas robusto que C++ en el manejo
de bases de datos, sin embargo esta Gitima deficiencia se puede subsanar en C++
utilizando las herramientas OLE que permite vincular e incrustar objetos de otras
aplicaciones tales como excel, ademas se puede hacer uso de las librerias OWL
{Objets Windows) con las que cuenta para desarrollario en un ambiente Windows 95.

Se codifican los algoritmos presentados en los diagramas de flujo 3.1 a 3.7
haciendo uso de las librerias OWL para el manejo de las ventanas, el sistema se puede
ejecutar en Windows 95.

A continuacidn se hace una descripcion de la utilizacion del programa.

3.2.4.1 Manual del usuario para el modelo LAGDIS (Modelo LAGrangiano de
DIiSpersién atmosférica)

El programa LAGDIS (Modelo LAGrangiano de DISpersion atmosférica), fue

desarrollado para ejecutarse en un ambiente Windows 95, por lo que se debe
contar con dicho sistema operativo para su utilizacion.
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Instalacién del programa LAGDIS.

Use el disco membretado con la leyenda Instalacién de LAGDIS y seleccione la
unidad de disco correspondiente, entonces haga doble clic sobre el icono
Instalacion (figura 3.8-a), primero aparece un mensaje de derechos de autor
haga clic sobre el botdn aceptar y verA como aparece la ventana de instalacion
(figura 3.9-a), en principio se instala el programa en el subdirectorio C:\LAGDIS,
pero se puede cambiar este si se desea, para finalizar la instalacion elija el

botén , si el programa se instalo correctamente aparece el mensaje
de la figura 3.9-b

Ejecucién del programa LAGDIS.

Como primer paso para ejecutar el modelo LAGDIS haga doble clic sobre el
icono con nombre LAGDIS, en el subdirectorio seleccionado durante la
instalacion.

Como se puede observar en la figura 3.10 el programa consta de las
siguientes opciones: captura de datos meteorologicos, consulta de datos
meteorolégicos, un médulo para introducir los datos generales para realizar la
simulacion y desplegado de los archivos LAG creados durante la ejecucion de la
simulacion.

Captura de datos meteorolégicos.

La opcion de captura de datos meteorolégicos permite al usuario introducir informacion
meteorolégica para ser utilizada durante fa ejecucion de la simulacién, en el momento
de elegir esta acciéon se presenta la ventana de la figura 3.11, en la cual se solicita al
usuario informacién sobre la fecha y hora a la cual pertenece la informacién, ademéas
de la clave WBAN de la estacién en donde se realizaron las mediciones.

Para la ejecuciéon del modelo se deben proporcionar los siguientes datos de
superficie: velocidad del viento, tomando en cuenta unidades de metros por segundo; la
direccién del viento, cuyo valor oscila dentro de un rango de cero a 360 grados y la
temperatura, que nunca tendra un valor negativo pues sus unidades se solicitan en
grados Kelvin.

Por otro lado el usuario debe ingresar la informacion correspondiente a alturas
de mezclado (en metros), ademas de datos micrometeorolégicos correspondientes a: la
velocidad de friccion, {a longitud de Monin-Obukhov (metros) y la longitud de rugosidad;
también se debe proporcionar el tipo de estabilidad en un rango de 1-7, el valor de las
desviaciones estandar del viento para cada uno de los ejes es optativa; pues el
programa cuenta con una rutina que estima dichos parametros en base a los anteriores
valores micrometeorolégicos.

Para dar de alta el registro hacer clic en el boton _Modificer o Agregar
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Consulta y modificacién de datos meteorolégicos.

Al elegir esta opciéon el programa despliega la ventana de la figura 3.12, los datos
necesarios para consultar un conjunto de informacién meteorologica son la fecha, hora
y clave WBAN de la estacion de la cual se quiere conocer los parametros
meteorolégicos.

Si la informacién se encuentra dentro de la base de datos se despliega el valor
de los datos meteorolégicos consultados, en caso contrario aparece un mensaje
informandole al usuario que no se encuentran los datos correspondientes a la clave
capturada.

En la figura 3.13 se muestra el resultado de la consuita del dia 23 de junio de
1994 a las 12 horas, con clave WBAN cero; los datos desplegados se pueden modificar
de la misma manera explicada para dar de alta un conjunto de informacién.

Entrada de datos para realizar la simulacién.

En esta opcion el usurario debe dar los datos con los cuales desea que se ejecute la
simulacién, en la figura 3.14 se muestra la ventana correspondiente a ésta accion.

En primer lugar se introduce la !atitud en grados, minutos y segundos de la
regién de estudio, después se proporciona la clave correspondiente a la informacién
meteorol6gica que se quiere tomar en cuenta para la simutacion.

Se fija la altura de los receptores (en metros) y la altura a la cual se realizaron
las mediciones de los parametros meteorolégicos; ademas se elige el tipo de suelo de
la region de estudio, para ello se hace clic en el botén =] y se escoge la opcién que
mas se ajuste al tipo de suelo del lugar.

También se debe seleccionar el nombre del archivo de salida, el cual contendra
la informacién considerada para la ejecucion de la simulacion, asi como los resultados
de las concentraciones estimadas para los receptores definidos.

Otro de los nombres de los archivos que es necesario introducir es el de
receptores, estos archivos deben tener formato Dbase lll, con la siguiente estructura:

| Nofnbre del camipo | -*#Tipo |+ ’i’%‘ﬁfl@ﬁfsﬂﬁﬁ%ﬂ‘@m PR RS
DIST Flotante Distancia del centro del eje cartesiano en metros
TOTAL Entero Total de receptores
GRADOI Flotante | Grado inicial
DGRADO Flotante Numero de grados a incrementar

Por ejemplo si se tiene la siguiente informacién para el archivo de receptores.
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DIST TOTAL__|GRADOI [DGRADO
1000 36 0 10

Significa que se definen 36 receptores ubicados uno cada 10 grados en forma de
circulo, empezando por el grado cero y con un radio de 1000 metros del centro del
plano cartesiano. El programa en realidad convierte la ubicacion de los receptores
transformando las posiciones de coordenadas polares a rectangulares.

Como se puede ver en la figura 3.15 el programa permite elegir el archivo de
receptores en formato Dbase Iil, en caso de que el archivo proporcionado no tenga la
estructura sefialada arriba, se despliega un mensaje de error, de otra forma aparece
una ventana (figura 3.16) en la cual el usuario puede ver la informacién del archivo de
receptores elegido.

Otro nombre de archivo en formato Dbase Il a proporcionar, es el de las fuentes
de emisién, al igual que en el caso anterior el programa permite hacer la eleccion de
este mediante una ventana como la presentada en la figura 3.17, la estructura del
archivo es la siguiente:

X Flotante |Ubicacién de la chimenea en el eje x (metros)

Y Flotante |Ubicacién de la chimenea en el eje y (metros)

Z Flotante |{Altura de la chimenea (metros)

Q Flotante |Razén de emision (g/sec)

VS Flotante |Velocidad de salida de los gases (m/sec)

D Flotante |Diametro de la chimenea (metros)

TMP Flotante | Temperatura de salida de los gases (grados Kelvin)

Una vez que se eligié6 un archivo con el formato correcto, se despliega la
informacion correspondiente para cada chimenea (figura 3.18).

Para iniciar la simulacién haga clic en el boton _Eiecuersimdedién | de esta manera
se minimiza fa ventana principal y aparece otra en la cual se pide ejecutar o cancelar la
accion (figura 3.19), si elige la ejecucion de la simulacion el proceso podra tardar
algunos minutos en la realizacion de la simulacién dependiendo del nimero de fuentes
definidas, en la ventana se irad indicando que parte del proceso se esta ejecutando,
finalmente aparecera una grafica que muestra la isopleta generada a partir de las
concentraciones estimadas por el modelo (ver ejemplo de la figura 3.20), por otro lado
los niveles de concentraciones se guardan en el archivo de salida con extension LAG
elegido por el usuario.
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Consulta de archivos LAG.

Cuando se ejecuta una simulacion la informacion concerniente a las opciones elegidas
en la figura 3.20 se almacenan en el archivo de salida proporcionado por el usuario, el
cual tiene una extensién LAG; también se guardan los valores de las concentraciones
estimadas durante la simulacién para su posterior consulta.

Para visualizar dicha informacién elija la opcion Abrir Archivos del menua
principal, entonces aparece una ventana de eleccién(figura 3.21-a), seleccione el
nombre del archivo que desea consultary haga clicen = abw | desplegandose asli la
informacion que se desea consultar (figura 3.21-b), el usuario puede hacer
modificaciones al texto del archivo y guardario o salvario con otro nombre.

Para concluir el presente capitulo se aclara que la metodologia aplicada en
calidad del aire para evaluar los modelos de dispersion, se explica en el siguiente
apartado y por otro lado las etapas de experimentacion e interpretacion de resultados
para la toma de decisiones se excluyen del trabajo por estar fuera de! objetivo
propuesto.

(a) (b)

EIDieesde 3% (4 ~ o xI]
Archivo  Edicion  Yer
Anda
0 éa
LAGDIS (Modelo L gieno de DISp
16-bits Instalacién Copyright @ Ana Luisa Heméndez Martne?, 1990
2 objeto(s) [sa¢

FIGURA 3.8 Ventanas donde se muestra (a) el contenido del disco de instalacién y (b)
el mensaje acerca del nombre del programa y derechos de autor.

(a) (b)
WinZip Self-Extractor [Instalacion exc] [x]
To unzip ol fles in instalecitn. exe 10 he speciied
oot prote o i
Unzip To Eokder. Run WinZip ’
m ——-—l S fia(s) unzipped successiully
oo |
¥ Qverwits Files Witom Promping l _
F When Done Unzipping Bun: . e
NOTEPAD readme.td oo | T -

NOT LICENSED FOR DISTRIBUTION OF ANY KIND

FIGURA 3.9 Figura que muestra (a) la ventana de instalacién y (b) mensaje de término
de la instalacion.
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*A Modclo Lagrangiano de dispersion
Agsrca de...

Capaxn de Dains Meteoroldgicos
Consula de Datos Meteorolégicos
Deatos Generales para reakita la simulacs
Solir

Bydrirs £ 8 Cravylowe @ DY oarsite
A tmaoefinice
Cowwright (c}) 19%%
Aee Loise Frorwbéedre B witipax

FIGURA 3.10 Ventana que muestra las opciones con las que
cuenta el modelo LAGDIS.

i ~Clave del regi -
! li I_g-_ * I_Nl_o_ Im Clave WBAN de la sstacién
! . )

—Uld."f‘.._ - N
Velocidad delviento (w/s) | i [ Modieons o Agrege |
Dirsccion del viento (grados) |
Temperatura (grados Kelvin) ' ' Cancalar I

— Daftos de capa de cla y Pk
Akra de la capa de mezcia (mevos) Derviacion estinder del viento
| I ] ] I
Zona Rural Zona Urbana Sigmau  Sigmav Sigmaw
Velocidad de Ficcion (m/s) [— Estabiidad (1-7) r—‘
4 de Monin-Obukhov (i ) |
Longiud de rugosided (i ) —

FIGURA 3.11 Ventana correspondiente a la captura de datos meteorol6gicos
necesarios para ejecutar el modelo de dispersion.
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Consulta de informacion meteoroléogea [7] x|

Clave del Regi

Dia Hora
12 .

B F B [
' Clave WBAN de la sstacion lu_—-
__Conceler_|

FIGURA 3.12 Ventana que solicita la informacién para consultar un conjunto de
informacién meteorolégica.

LN RSB S S e P e e

Hora Clave WBAN de ia estacion

“@

Datos de Sup
Velocidad del viento (m/s) e Modicar 0 Agragar
; Mdﬂm (grados) |93,533 i N - -
|| Tompeouragdoskemn) B ¢ | | Casce |

—Dotos de capa de merdey

o

Awra de la capa de mezde (metos) Desviacion estinder del viento
|1523.800 J1s23.800 |ogso — {n.e27 Jo.349
Z2ona Rural Zona Urbana Sigmau  Sigmav Sigmaw

Velocidad de kiccion (m/s) Io.275 Estabilidad (1-7) |2
Part de Monin-Obukhov (i ) Fs.m
Longiud de rugosidad (metos) |0,1 00

FIGURA 3.13 Ventana que despliega y permite modificar la informacion de parametros
meteorolégicos correspondientes a una clave determinada.
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I8 44 Dl s Bz o imbacibe K5 i x)
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FIGURA 3.14 Ventana que permite elegir las caracteristicas de la simulacion.
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FIGURA 3.15 Ventana de eleccion del archivo de receptores
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FIGURA 3.16 Ventana de visualizacién de la informacién contenida en el archivo de
receptores.

|
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= .

FIGURA 3.18 Ventana de visualizacién de la informacion contenida en e! archivo de
emisiones.
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Diseiio e implementacién del algoritmo del modelo markoviano de dispersiéon

Avance del proceso [ x]

El proceso puede tarder algunos minutos.

17:7.28

LB .
== | cmow |

FIGURA 3.19. Ventana de confirmacion de ejecucion de la simulacion.
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FIGURA 3.20. Ventana que muestra una isopleta generada mediante las
concentraciones estimadas por LAGDIS.
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Diseilo e implementacién del algoritmo del modelo markoviano de dispersién

(a)

Abtu

(b)

{DIA DE SIMULACION:
o ] Mes _ Afio Hora

i 3 P —_—

K 1994 10

" La estacién se ublca en la latitud:
MGrados Minutos Segundos
19 27 38
La estacién realiza sus mediciones a una altura de: 10.
Clave WBAN de la estacidn: 0

NICIA INFORMACION DE RECEPTORES
i|Los receptores se considera a una altura de 0 metros
:2|DISTANCIA TOTAL GRADO INICIAL INT}

FIGURA 3.21 Ventanas que muestran: (a) eleccion de un archivo LAG y (b) desplegado
de un archivo LAG donde se puede consultar la informacién de fa concerniente a la
ejecucién de una simulacion.
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CAPITULO IV

Comparacion de resultados obtenidos
mediante el modelo gaussiano y el modelo
markoviano

SINOPSIS

La etapa de evaluacién de! modelo perteneciente a la construccion de un modelo de
simulacién, aunque importante, en la mayoria de las ocasiones no se le presta la
atencion debida. En calidad del aire este proceso consta de dos etapas: en la primera
se hace una evaluacién cualitativa espacial y temporal, para la verificacion espacial
se elaboran las isopletas a partir de datos obtenidos del modelo real y aquelios
provenientes de la ejecucién de la simulacién observando que los puntos de maxima
concentraciéon coincidan; la evaluacién cualitativa temporal se realiza graficando las
series de tiempo de las concentraciones en un punto para las diferentes horas tanto
para los valores simulados como para los observados, se verifica que los maximos se
presenten en tiempos aproximados. En la segunda etapa de evaluacion se hace un
andlisis cuantitativo entre los datos observados y pronosticados para determinar el
grado de exactitud de los pronésticos del modelo, con este fin se utilizan técnicas
estadisticas.

Los datos requeridos para efectuar la evaluacién del modelo son en primer lugar
los datos relativos a las emisiones de chimeneas, para los cuales se utiliz6 la de un
complejo industrial en Tula, Hidalgo, ubicado en los 20°02'34" latitud norte y 99°16'30"
longitud oeste; la informacién meteorolégica media utilizada es la obtenida en una
campafia de monitoreo realizada por el Instituto Mexicano del Petréleo durante los
ultimos dias de mayo y los primeros dias de junio de 1994 en puntos cercanos al
complejo industrial, por otro lado, la informacién micrometeorolégica utilizada es la
recabada por el Instituto de Investigaciones Eléctricas en una campafia efectuada
durante los meses de junio a agosto de 1994,

En el caso de la verificacion de un modelo de calidad del aire, ademas de los
datos requeridos para la ejecucion de la simulacion, es indispensable contar con datos
de concentraciones reales para evaluar la exactitud de los pronésticos que realiza el
modelo y determinar que !an conf able es, en el caso presente se utilizaron los datos
registrados de las inmisiones* de didxido de azufre obtenidos en la campana realizada

41 El término inmisiones se utiliza en cahdad del aire para sefialar la presencia de contaminantes en {a
atmoésfera a nivel del piso.
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por el Instituto Mexicano de Petréleo en diferentes puntos distribuidos en la periferia del
complejo industrial, se eligieron los datos de diéxido de azufre en la verificacion del
modelo debido a que era el (inico contaminante con las caracteristicas adecuadas para
las cuales se disefio el modelo (contaminante poco reactivo).

No se realizé la evaluacion cualitativa espacial del modelo puesto que
tnicamente se tenian datos para un punto de monitoreo y el algoritmo utilizado para la
elaboracién de isopletas requiere de tres puntos minimo, esta carencia se debi6 a que
no se midi6 en forma simultanea la variable de interés en cada uno de los lugares de
monitoreo, pues el equipo de medicién de los niveles de concentraciéon de didxido de
azufre se estuvo rotando por dia para obtener muestras en los diferentes sitios del
complejo industrial.

En la evaluacion cualitativa temporal se obtuvieron los maximos de
concentraciéon de los datos reales a las 10 horas, en tanto los valores simulados
presentaron el maximo a las 9 horas, por lo que se puede decir que el modelo predice
en forma bastante aproximada los maximos, en cuanto a los minimos registrados la
diferencia es de Gnicamente dos horas, ya que el minimo real se presenta a las 18
horas, en tanto el modelo lo predice a las 16 horas.

Para la evaluacién cuantitativa se consideraron los siguientes estadisticos: rafz
de la media del cuadrado del emor (RMCE), raiz de la media del cuadrado del efror
corregido (RMCEC), coeficiente de correlaciéon, desviacion estindar de los valores
observados y simulados, ademas de la pendnente y ia interseccién al eje y en un ajuste
a la linea de regresion.

Si bien el coeficiente de comrelacion obtuvo un valor bastante alto (0.723) como
para afirmar que el modelo realiza buenos prondsticos y se cumplié la condicién de
igualdad entre el RMCE y el RMCEC para prono6sticos prefectos, algunos de los
criterios establecidos no fueron lo suficientemente satisfactorios para apoyar la
confiabilidad de los valores simulados obtenidos por el modelo, sin embargo
probablemente esto no se deba al disefio conceptua!l del modelo, sino a la falta de
informacién en el inventario de emisiones.

Una vez que se ha evaluado el modelo para un lapso de tiempo corto, es
necesario validarlo para un periodo de tiempo mas largo.

Por otro lado, se compararon los resultados arrojados por el modelo disefiado en
el presente trabajo, con un modelo gaussiano aprobado por la Environmentat Protection
Agency de los Estados Unidos (EPA), llamado INPUFF (Gaussian INtegrated PUFF
model), es importante sefialar que lo anterior se hace con la finalidad de ilustrar la
manera en que se realizaria la validacion en caso de contar con un mayor nimero de
datos concemientes a la informacién de concentraciones en zonas cercanas a la
refineria de Tula de algun contaminante poco reactivo, no obstante se debe recalcar
que el modelo INPUFF ha sido validado y aprobado por la EPA para su uso.
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4.1 Evaluacién del modelo

Los modelos de calidad del aire, como se ha mencionado anteriormente son titiles para
pronosticar situaciones sin necesidad de experimentar con el sistema real, el uso de un
modelo cuyos pronésticos sean pobres puede llevar a pérdidas econdmicas; o bien, en
el caso de que se utilice para tomar decisiones en base a los resultados arrojados por
este, puede traer como consecuencia dafios al medio ambiente y la aplicacién de
politicas ambientales incorrectas.

Es por ello indispensable que los modelos utilizados como una herramienta en la
toma de decisiones se validen, en calidad del aire este proceso consta de dos etapas:
en la primer etapa se hace una evaluacion cualitativa del modelo; en la segunda etapa
se hace un andlisis cuantitativo entre los datos observados y pronosticados para
determinar el grado de exactitud de los pronésticos del modelo, para ello se utilizan
ciertos estadisticos.

La primera etapa consiste basicamente en determinar si existe correlacion
espacial y temporal entre los datos observados y los pronosticados, para probar la
correlacién espacial se elaboran las isopletas comespondientes a cada conjunto de
datos y se checa que los centros de maxima concentracion coincidan; la correlacién
temporal se determina graficando las series de tiempo respectivas y comparando los
picos maximos de concentracién, si estos coinciden para ambas series de tiempo se
dice que existe una correlacion temporal correcta.

En la mesa redonda sobre modelos de dispersion realizada por la American
Meteorological Society en 1980-1981, se discuti6 el uso de ciertos estadisticos para la
segunda etapa de validacién, entre los estadisticos propuestos estan: el error
cuadratico medio, coeficiente de correlacién, diferencia entre la concentracién maxima
observada y pronosticada, entre otros.

A continuacién se definen una serie de estadisticos utilizados en la evaluacién
de modelos de dispersion, cabe hacer notar que estos son validos cuando los valores
observados y los pronosticados forman pareja, es decir, tienen una correspondencia
espacial y temporal, cuando ello no ocurre se recomienda utilizar las prueba Chi-
cuadrada o Kolmogorov-Smimov; sin embargo estas tienen la desventaja de requerir
cierta cantidad de datos para aplicarse.

Asi pues, considerando la diferencia de concentracion:

AC=C, -C,

donde C, es la concentracién observada y Cp es la concentraciéon pronosticada, se
definen los siguientes estadisticos.
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= Error cuadritico medio.
Se utiliza para medir la separacién que existe entre el valor pronosticado y el

observado.
z (C‘F -C, )7
N

RMSE = 4.1

donde C;p es el valor de la concentracién pronosticada para el i-6simo punto y Cy,,
es el i-ésimo valor observado respectivamente.

@ Error cuadritico medio corregido.

Mide el sesgo entre el campo real y el pronosticado.

RMSEC = J Z[ C -¢ )] 4.2

N

Las variables con una barra indican valores medios de los datos observados y
pronosticados, en prondsticos perfectos RMSEC= RMSE

= Desviacion estindar de las observaciones y las predicciones.
Mide la dispersién de los datos reales o pronosticados.

o, = ,f Z(C"N_ (A} 43

cuando A=0 entonces se tiene la desviacion estandar de los valores observados y en
caso de que A=p se tiene la desviacion estandar de los valores pronosticados, para

. . RMS, RMSEC
prondsticos perfectos 00=%p; ademas si p E<l y p <1, entonces el
] o

modelo realiza un buen pronéstico.

ar E| coeficiente de correlacién r.
Mide el grado de asociacién entre dos conjuntos de datos, se define como

| Sle-c)ea-c)
T Z(Cm.—c,,.) OZ(C“,—C‘F)Z 4.4

donde (CyoCj,). es el valor del cambio real del elemento durante el periodo de
validez y (Ciro-Cjp). €5 el cambio pronosticado, para prondsticos perfectos r=1.
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Comparacion de resultados

= La linea de regresion.

C,=b,+bC, 4.5

donde bg es el punto donde la recta se intersecta al eje y, by es la pendiente de la
recta, definida como:

para una correlacion perfecta bp=0 y bq=1.

4.2 Caracteristicas del modelo LAGDIS (modelo LAGrangiano de DIiSpersién
atmosférica) y descripcién de la ejecucion de la simulacién.

E! modelo LAGDIS fue disefiado con las siguientes caracteristicas:

= Unicamente considera fuentes fijas de emisi6n.

o Se predicen niveles de concentracion para contaminantes poco
reactivos.

= Se considera un campo de vientos homogéneo, aunque a futuro se
pueda adaptar para la utilizacion de un campo de vientos no
homogéneo y por tanto el uso del modelo a gran escala espacial.

= Estima unicamente depositacién seca.

Por otro lado, para la ejecucion del modelo con informacién que permita su
evaluacién con datos reales se debe contar, como se menciono en el capitulo anterior,
con el siguiente conjunto de datos:

= Datos provenientes de chimeneas dentro de la region de estudio: dicha
informacién comprende la razén de emision del contaminante de interés a la
atmosfera, la ubicacion y altura de fa chimenea, asi como su diametro y finalmente la
temperatura y velocidad de salida de los gases. Los datos con los que se ejecuto el
modelo provienen de un complejo industrial ubicado en Tula, estado de Hidalgo, la
informacion se presenta en la tabla 3.6.

= Datos meteorolégicos y micrometeorolégicos: los variables meteorolégicas que
caracterizan el comportamiento promedio de la atmosfera son, entre otras la
velocidad y direccion del viento, asi como temperatura, para este conjunto de
variables se utiliz6 la informacion recopilada por e! Instituto Mexicano del Petréleo;
en cuanto a la informacién micrometeorol6gica requerida por el modelo se hizo uso
de la recabada por el Instituto de Investigaciones Eléctricas en los meses de junio a
agosto de 1994.
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En el caso de la evaluacion de un modelo de dispersion también se requieren
datos de inmisiones del contaminante de interés, en este caso el diéxido de azufre,
cabe sefialar que se eligié este contaminante, ya que al ser poco reactivo se ajusta a
las caracteristicas para las cuales se disefio el modelo, una vez ejecutada la simulacién
y teniendo los datos de inmisiones se puede proceder a verificar el modelo.

Eleccién del dia de simulacién y punto receptor.

Para la eleccion de! dia de simulacion se considero la informacién con la que se
contaba y el posible comportamiento de la dispersion de los contaminantes.

En primer lugar se tomaron en cuenta los cinco puntos de monitoreo para los
cuales se tenia informacion y que fue obtenida por el Instituto Mexicano del Petréleo en
una campaiia realizada del 24 de mayo al 4 de junio de 1994, en la figura 4.1 se
muestra la ubicacién de dichos puntos en la periferia del complejo industrial.

Cabe sefalar que las concentraciones de los contaminantes no se midieron en
forma simultanea para los puntos seleccionados, debido a que solamente se contaba
con un equipo, ademas el tiempo empleado en la instalacion, estabilizacién y
calibracién de la estacion de monitoreo para cada lugar absorbié parte del tiempo de la
campafia, por lo que Unicamente se cuenta con datos de 36 horas continuas para cada
sitio.

Por otro lado, se eligieron los datos de inmisiones para la verificacién del modelo
de acuerdo a las caracteristicas de la ubicacion de cada punto de muestreo y las
condiciones meteorolégicas prevalecientes durante este.

Asi pues, el punto 1 se descarto para la verificacion del modelo, debido a que se
encuentra al norte(N) del complejo industrial y al sur(S) de una termoeléctrica de la
Comision Federal de Electricidad (C.F.E), los vientos predominantes para los dias en
los cuales se midi6 la cencentracion de didxido de azufre van en direccion
nornoreste(NNE) y del noreste(NE), por lo tanto se supone que es muy probable que
las inmisiones se hayan elevado a causa de las emisiones provenientes de la C.F.E y al
no contar con la informacidon de dichas fuentes no se toma en cuenta para la
verificacion.

Por otra parte, el punto 2 se ubicé al sur (S) del complejo industrial, los vientos
predominantes durante el monitoreo de inmisiones fue en direccion norte(N),
noreste(NE) y nornoreste(NNE), por lo que los valores de concentracidon se suponen
debidos a la adicion de las emisiones del complejo industrial y la C.F.E, por lo tanto se
considera este punto de monitoreo para la evaluacién del modelo.

El punto 3 se ubica al suroeste(SW) del complejo industrial y los vientos

predominantes durante el tiempo de muestreo fueron norte(N) y nomoreste(NNE), por
lo que se infiere que las inmisiones en este punto se deban a Ia suma de las emisiones
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provenientes de la C.F.E y del complejo industrial, este punto seria adecuado para
validar el modelo; sin embargo no se cuenta con la informacion de temperatura para los
dias en los cuales se realiz6é el muestreo en el sitio.

No se toma en cuenta el punto 4 para la verificacion del modelo debido a que se
encuentra al noroeste(NW) del complejo industrial y al suroeste(SW) de la C.F.E los
vientos de mayor frecuencia son del nornoreste (NNE) y el este (E), por lo que se
infiere que las emisiones que afectan la concentracién en dicho punto provienen de la
C.F.E, por lo tanto se descarta el sitio.

Finalmente, el punto 5, se encuentra también al noroeste(NW) del complejo
industrial con vientos predominantes del norte (N) y nornoreste(NNE), al igual que el
punto anterior se supone que las niveles de concentracion de contaminantes se ven
afectadas por las emisiones de la C.F.E, ademas se perdid una parte considerable de
los valores de concentraciones y por lo tanto se descarta el punto.

En conclusién unicamente se considera la informacién del punto 2 para la
evaluacién del modelo, pues es el unico que por su ubicacion y los vientos
predominantes que se presentaron durante el periodo de muestreo se encuentran
afectados por las emisiones del complejo industrial de manera significativa.

Las mediciones de inmisiones en el punto 2 se realizaron el 27 de mayo de
1994 a partir de las 5 horas, en la tabla 4.1 se da la ubicacion exacta en el sistema
UTM, en cuanto a la informacion meteorologica media utilizada para la ejecucion del
modelo se utilizd la monitoreada durante el mismo dia por e! Instituto Mexicano del
Petroleo y para la informacion micrometeorolégica se usaron los valores promedios del
mes de junio de 1994, la tabla 4.2 muestra dichos datos.
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FIGURA 4.1 Ubicacion de los puntos de medicion de inmisiones de diéxido de azufre

Latitud Longitud UTM x UTMy 0 0 radio Punto
(Kms) {Kms) (radianes) (grados) (kms)
20°01'49" 89°16'23" 471.43! 2214.7! 1.361 77 2264.37 2

Tabla 4.1 Ubicacién del punto 2 de muestreo de inmisiones en el sistema civil de
proyeccion (latitud y longitud), el sistema militar o UTM y en coordenadas polares
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Tabla 4.2 Datos meteorolégicos y micrometeorolégicos correspondientes al dia 27 de mayo de 1994 utilizados en la
simulacion, ademas se muestran los valores de inmisiones reales y los pronésticos obtenidos mediante la ejecucion de
LAGDIS.
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4.3 Evaluacién cualitativa temporal del modelo LAGDIS con datos reales.

En este punto se comparan las series de tiempo de las concentraciones de diéxido de
azufre reales y las simuladas mediante LAGDIS, ambos conjuntos de datos pertenecen
a los valores horarios del dia 27 de mayo de 1994, las series de tiempo resultantes se
muestran en la figura 4.2.

—ae— Observadas)]
—&—LAGDIS

0.150 4

0.100 4

0.000
w o~ ©® o0 Q- N0 E Ve 2 25 A8

@ s a8 =22 e

FIGURA 4.2 Grafica de la serie de tiempo de concentraciones simuladas por el modelo
LAGDIS y datos observados reales para el dia 27 de mayo de 1994, en el receptor con
coordenadas UTM (471.439, 2214.755)

En la grafica se puede apreciar que ambas series de tiempo son bastante
parecidas en la forma, aunque los valores de concentracién para la serie de datos
simulados son menores que los reales, posiblemente esto se debe a que los vientos
para el dia de la evaluacién tuvieron direcciones predominantes norte(N),
nornoreste(NNE) y noreste(NE), por lo que si bien las inmisiones en el punto 2,
ubicado al sur de la regién de estudio, se ven afectadas por las emisiones del complejo
industrial, también existe un aporte importante de las emisiones producidas en la C.F.E
y como no se considero la informacién perteneciente a las fuentes dentro de la
termoeléctrica, entonces es obvio que los valores simulados sean menores que los
reales, la falta de informacién en el inventario de emisiones y su efecto en los
resultados obtenidos por el modelo se hace ain mas patente al observar las
concentraciones registradas y simuladas a las 21 horas, en la cual se presento una
direccién del viento sursureste(SSE), es decir el nivel de concentracion en el punto 2
se supone, en este caso, producto de las emisiones provenientes de las industrias
ubicadas al sursureste(SSE) de dicho punto y al no contar con ninguna informacién de
dichas fuentes es razonable que el nivel de concentracién simulado a las 21 horas
tienda a cero, alejandose del valor real en forma significativa.
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Por otro lado los maximos de concentracion para los valores reales y simulados
se presentan en horas bastante cercanas, el maximo real se presenté a las 10 horas,
mientras que para la serie de datos pronosticados se presentd a las 9 horas, por lo
anterior se puede concluir que el modelo realiza un pronéstico adecuado de los
maximos en el tiempo, ademas la literatura reporta la presencia de maximos diarios de
di6xido de azufre para fuentes elevadas entre las 9 y 11 horas.

En cuanto al pronoéstico de los minimos también se predice en forma aproximada
en el conjunto de datos seleccionados para la validaciéon, el modelo obtiene el minimo
de concentracién a las 16 horas y los datos reales lo presentan a las 18 horas.

Finalmente, se puede concluir que el modelo realiza un pronéstico adecuado
tanto de valores méaximos como minimos para el dia de verificacién elegido; por otro
lado las gréfica de la serie de tiempo para los conjuntos de datos reales y simulados
muestran una forma parecida y aunque los valores simulados son menores se puede
encontrar la razén de ello no en la forma de prediccién del modelo, sino en la falta de
informacién de emisiones, ademés existe una concordancia con los valores esperados
considerando las condiciones meteorolégicas presentadas durante el dia de
evaluacion.

4.4 Evaluacion cuantitativa del modelo LAGDIS con datos reales.

Los estadisticos estimados para comparar los resultados entre el modelo markoviano
(LAGDIS) y los datos reales se muestran en |a tabla 4.3.

Horas | Wedia Modia R 0]l [N E,

o8BS Lacois | ©0Bs |CLacois ©
523 0. 0.011 O. 0015 0.7230.014] 2.550§ 19 | O
horas

Tabla 4.3 Estadisticos estimados a partir de los datos de concentraciones reales y
pronosticadas de diéxido de azufre.

Como se menciono en las secciones anteriores los datos utilizados en la
estimacion de los estadisticos, provienen de la ejecuciéon del modelo para el dia 27 de
mayo de 1994 a partir de las 5 horas, en el punto 2 para el cual se tienen datos de
inmisiones reales.

Los estadisticos considerados para la evaluacién cuantitativa del modelo son: el
error estandar de la estimacion, coeficiente de correlacion (r), desviacion estandar de
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los valores observados y simulados (o, ¥ op), ademas de los estimados para la
intersecci6n al eje y (bg) y la pendiente (b4) en un ajuste a la linea de regresion.

Por otro lado, el coeficiente de correlacion r muestra un valor de 0.723, lo cual
nos permite decir que los datos reales y pronosticados se encuentran muy
correlacionados, y a medida de que aumentan los niveles de concentracion reales para
diéxido de azufre, crecen también los valores pronosticados por el modelo markoviano,
en resumen si se considera el valor estimado para el coeficiente de correlaciéon r se
puede concluir que el modelo realiza un buen prondstico en el dia elegido para la
verificacion.

En cuanto al ajuste a la linea de regresion, el criterio para establecer si el modelo
realiza estimaciones adecuadas a las concentraciones reales, es que el punto de
interseccién al eje y bg tienda a cero y la pendiente by tienda a uno, es decir
C,=0+1Cp, de esta manera, si bien by tiene un valor muy cercano a cero (0.014), by
tiene un valor 2.5 veces mas grande que el valor deseado, sin embargo como
anteriormente se menciono las deficiencias en el inventario de emisiones podrian haber
repercutido en este resultado y no el modelo.

La media para los valores reales es casi 4 veces mas grande que los valores
pronosticados, sin embargo ninguno de los promedios, tanto el real como el obtenido
mediante valores simulados sobrepasa la norma de 0.13 y es mas los valores
obtenidos indican que la calidad del aire en el dia de la simulacion fue buena.

En conclusién, aunque algunos crterios establecidos para determinar la
confiabilidad de los pronésticos realizados por el modelo no se cumplen de manera
satisfactoria, posiblemente esto no se deba al disefio conceptual del modelo sino a la
carencia de informacién en el inventario de emisiones (recuérdese el concepto basura
que entra basura que sale), ademas el cnrterio de igualdad entre el RMCE y el
RMCEC permiten afirnar que el modelo realiza buenos pronésticos y el valor del
coeficiente de comelacién r obtenido es lo suficientemente alto, valor deseado en
pronésticos perfectos.

Finalmente se podria decir que un dia no es significativo en la evaluacién de un
modelo, sin embargo la literatura en calidad del aire recomienda validar los modelos
primero para periodos cortos y después para periodos mas largos.

4.5 Descripciéon del modelo INPUFF (Gaussian Integrated PUFF model).

INPUFF (Gaussian Integrated PUFF model) es un modelo gaussiano de dispersion
para contaminantes poco reactivos basado en un esquema lagrangiano, fue
desarrolfado por William B. Petersen y Lee Lavdas en 1986, en sus inicios el modelo
consideraba eventos sencillos, pero con el tiempo se fueron introduciendo mejoras, en
la actualidad es un modelo soportado por la Environmenta! Protection Agency (EPA) de
los Estados Unidos.
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INPUFF utiliza la ecuacion de difusién gaussiana para estimar las concentraciones en
cada receptor, en base a la contribucién de las nubes emitidas por las chimeneas
definidas dentro del modelo.

En principio el modelo considera un campo de vientos homogéneo, sin embargo el
usuario tiene la opcion de especificar el campo de vientos para cada periodo
meteorolégico; por otro lado INPUFF permite elegir entre tres algoritmos para la
dispersion viento abajo a partir de la fuente, estos incluyen al esquema de Pasquill
discutido por Tumer (1970); el algoritmo de dispersion expuesto por Irwin (1983), el
cual se basa en una sintesis de las ideas de Draxler(19768) y Cramer(1976). El tercer
esquema de dispersion es el utilizado para tiempos de trayectorias grandes en el cual
el crecimiento de la nube o bocanada es proporcional a la raiz cuadrada del tiempo de
viaje de la pseudoparticula.

El modelo también incluye el algoritmo de depositacién dado por Rao(1982), ademas
es capaz de simular la trayectoria de las emisiones provenientes de fuentes méviles.

Los algoritmos que constituyen el modelo estdn incluidos en un programa codificado en
FORTRAN, el sistema se encuentra desarrollado en un ambiente MSDOS, los datos
requeridos por el modelo son introducidos mediante un archivo donde se especifican
las caracteristicas de la simulacién, el conjunto de datos comprende los provenientes
de las emisiones de las fuentes, la malla de simulacién (en caso de que se considere
campo de vientos no homogéneo), meteorologia, posicion de receptores y control de
salida.

El usuario puede indicar cuaiquiera de las siguientes opciones:

o Tipo de fuente (mdvil o estacionaria).

« Tiempo de actualizacion de la informacién de la fuente.

o Sise considera campo de vientos homogéneo, o se define este.
« Tipo de algoritmo de dispersién utilizado.

= Sise incluye elevacion de la pluma.

Se debe especificar la dimensién del modelo mediante la definicion de una malla, si se
define campo de vientos no homogéneo, para cada celda de la malla se indica el
tamafio y posteriormente se da la informacién meteorolégica correspondiente.

La informacién requerida para cada fuente de emision es:

Localizacion (km)

Razén de emisién (gs-1)

Altura fisica de la chimenea (metros)
Temperatura de salida del gas (°K)
Diametro de la chimenea (metros)
Velocidad del gas de salida (ms-1)
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e Volumen del flujo del gas (m3s-1)
* Valores iniciales para Oy Y Oz (metros)

¢ Velocidad de depositacion (cms-1)

En caso de que se trate de fuentes moviles se debe proporcionar su direccion y
velocidad.

Los datos meteoroldgicos necesarios son los siguientes:

Direccion del viento (grados)

Velocidad del viento (ms-1)

Altura de la capa de mezcla (metros)

Clase de estabilidad (1-7)

Desviacion estandar de la elevacion del angulo (radianes)
Desviacion estdndar del dngulo del azimuth (radianes)
Temperatura ambiente (°K)

Altura del anemémetro (metros)

Se puede actualizar la informacién meteorolégica cada lapso de tiempo, en cuanto a la
informacién para los receptores se requiere su localizacion (en kildmetros en la
horizontal y metros en la vertical)

4.6 Comparacién cualitativa espacial del modelo LAGDIS con resultados
obtenidos mediante el modelo INPUFF.

En el presente trabajo no se realiza una validacion cualitativa del modelo con datos de
concentraciones de dioxido de azufre reales monitoreadas cerca de la regién de estudio
(en este caso Tula) debido a la imposibilidad de obtener tal informaci6n, se consideran
como observaciones reales las arrojadas por el modelo de simulacién INPUFF.

Los datos de emisiones de dioxido de azufre de la refineria de Tula presentados en la
tabla 3.6 son los utilizados en la simulacién, por otro lado fa informacion meteorolégica
con la que se ejecutan los modelos INPUFF y el desarrollado en el presente trabajo
LAGDIS, se muestra en |a tabla 4.4, se eligi6 tal dia para efectuar la comparacién
debido a que se presentan casi todos los tipos de estabilidad (excepto la clase
altamente estable), hay que indicar que las fechas para las cuales se realizé el estudio
micrometeoroldgico comprende la época del afio (verano) con actividad convectiva mas
intensa, por otro lado los valores maximos, asi como su ubicacién obtenidos de la
ejecucién de ambos modelos se lista en la tabla 4.5.

Como se puede observar en la tabla 4.5 los maximos coinciden en cuanto al lugar en
las horas 8, 11, 14 y 15, las condiciones atmosféricas prevalecientes van de
extremadamente inestables a neutras. A las 12 horas existe una aproximacién
relativamente pequefa entre la ubicacién de los valores maximos obtenidos por el
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modelo aprobado por la EPA y LAGDIS, los méaximos estimados se encuentran a una
distancia de 258.819 metros, el tipo de estabilidad que se presento fue moderadamente
inestable.

No existe un buen acuerdo entre la ubicacién de los méximos comparados a las 10
horas; sin embargo la distancia es menor a 1 kilometro y tienen lugar condiciones
moderadamente inestables; en orden de incremento de distancias (menores de 5
kildbmetros y mayores de un kilSmetro) entre maximos se encuentra las horas 13 y 20,
con clase de estabilidad ligeramente inestable y levemente estable respectivamente.

Con distancias mayores de | 5 kilbmetros | entre la ubicacidn de los méaximos se
encuentran los resultados obtenidos a las 9 horas, en la cual se presentaron
condiciones moderadamente inestables y a las 19 horas con clase de estabilidad
ligeramente estable.

Como conclusion se puede decir que al parecer entre més inestables sean las
condiciones atmosféricas, habra una mejor exactitud en la coincidencia de los valores
maximos en cuanto a ubicacién, la diferencia entre la magnitud de los valores
comparados no se vilida en esta etapa, lo cual se deja para la fase de validacion
cuantitativa de! modelo.

En la isopleta de la figuras 4.3 se puede corroborar que el modeio refleja de manera
adecuada la fisica en cuanto a la direccién esperada en la cual se dispersan los
contaminantes, es decir si a las 20 horas se presenta una direccion dominante del
viento con direccion de 237.5 grados, las concentraciones méximas se esperan en el
cuadrante que va de los 0 a los 90 grados (valores en los ejes x, y positivos).

(a)

40ob 00 500600 #0000 10000 0O 12000 IO

«0oh0o sochoo essboo 1nodeoo t20d0 00

X (METROS) X (METROS)

FIGURA 4.3 Isopletas para datos de concentraciones estimados por (a) INPUFF y b
(LAGDIS), correspondientes al 23 de Junio de 1994 a las 20 horas
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4.7 Comparacién cualitativa temporal del modelo LAGDIS con resultados
obtenidos mediante el modelo INPUFF.

En este punto se comparan las series de tiempo de las concentraciones de dioxido de
azufre para los receptores ubicados en las coordenadas mostradas en la tabia 4.6.

Se grafican las concentraciones estimadas por los modelo INPUFF y LAGDIS
para cada hora de los dias 23 y 24 de junio de 1994, las series de tiempo resultantes
se muestran a partir de la figura 4.4 hasta 4.7.

Como se puede observar en la figura 4.4, para el dia 23 de junio de 1994 en las
coordenadas (0, 500) metros el maximo se presenta en la mafiana para los dos
modelos (INPUFF a las 13 horas y para LAGDIS a las 10 horas), los méaximos para el
dia 24 se presentan en ambos casos a la una de la tarde aunque la magnitud es muy
discordante, pero hay que recordar que en esta etapa Unicamente se prueba que
coincidan en cuanto al tiempo en que se presentan los maximos, dejando para la etapa
posterior la semejanza cuantitativa de las salidas de los modelos.

Para el sitio ubicado en las coordenadas (0, 2500) metros el maximo para los
modelos comparados se presentan a la misma hora el dia 23 de junio (una de la tarde);
sin embargo al dia siguiente los maximos se presentan con una diferencia de 2 horas
(INPUFF a las 13 horas y LAGDIS a las 15 horas).

A una distancia de 5000 metros los maximos coinciden, pues ambos se
presentan a las 15 horas del dia 23 de junio, y a las 8 el 24 de junio.

Finalmente a una distancia de 7500 metros, los maximos concuerdan en el
tiempo, dandose a las 8 de la mafiana del dia 24 de junio.

Se puede concluir que los maximos de concentracién se presentan en tiempos
aproximados o iguales para ambos modelos, inclusive considerando diferentes dias,
aunque la magnitud de los maximos pronosticados por INPUFF sean mayores con
respecto a los pronosticados por LAGDIS, en otras palabras se observa que en general
LAGDIS estima valores de picos maximos inferiores a los pronosticados por INPUFF,
el coeficiente de correlacién entre los picos maximos es muy bajo (0.23).
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FIGURA 4.4 Grifica de la serie de tiempo de concentraciones simuladas por los
modelos INPUFF y LAGDIS para los dias 23 y 24 de junio de 1994, en el receptor
ubicado en las coordenadas (0,500) metros.

Serie de tiempo de valores de concentraciones simutlados
para SO2 en el receptor ubicado en 0,2500 metros

FIGURA 4.5 Grafica de la serie de tiempo de concentraciones simuladas por los
modelos INPUFF y LAGDIS para los dias 23 y 24 de junio de 1994, en el receptor
ubicado en las coordenadas (0,2500) metros.
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FIGURA 4.6 Grafica de la serie de tiempo de concentraciones simuladas por los
modelos INPUFF y LAGDIS para los dias 23 y 24 de junio de 1994, en el receptor

ubicado en las coordenadas (0,5000) metros.

Serie de tiempo de valores simulados para concentraciones
de SO2 en el receptor ubicado en 0,7500 metros
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FIGURA 4.7 Grifica de la serie de tiempo de concentraciones simuladas por los
modelos INPUFF y LAGDIS para los dias 23 y 24 de junio de 1994, en el receptor

ubicado en las coordenadas (0,7500) metros.
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4.8 Comparacién cuantitativa del modelo LAGDIS con resultados obtenidos
mediante el modelo INPUFF.

Los estadisticos estimados para comparar los resultados de los modelos INPUFF y
LAGDIS se muestran en la tabla 4.7.

Los datos utilizados en la estimacién de los estadisticos, provienen de la
ejecucion de los modelos para cada una de las horas del dia 23 de junio de 1994, se
consideran las concentraciones obtenidas para 72 receptores ubicados sobre un radio
de 500, 2500, 5000 y 7500 metros del origen, cada uno situado con 30 grados de
separacién (en coordenadas polares).

Para el error cuadratico medio (RMSE) y el ermor cuadritico medio corregido
(RMSEC) estimados a partir de las expresiones 4.1 y 4.2, muestran que en general se
presentan valores muy parecidos, unicamente para las 11 horas la diferencia entre el

RMSE y el RMSEC es de 11.53 ugm-3, lo cual no es una diferencia muy drastica si se
considera que las unidades de medicién son muy pequefas; sin embargo las
desviaciones estandar de las concentraciones arrojadas por INPUFF son mayores que
las estimadas por LAGDIS desde 1 a 6 veces, en otras palabras INPUFF obtiene
valores de concentraciones mas dispersas del valor medio que LAGDIS.

Un criterio para establecer el nivel de similitud entre los resultados obtenidos
entre dos conjuntos de datos (INPUFF y LAGDIS), es que:

RMSE RMSEC
<1y <

g, %o

1

Si el lector observa la tabla 4.7, puede constatar que Gnicamente a las 19 horas
se rebasa la condicion en 0.2 unidades, si se toma en cuenta dicho estadistico se
puede concluir que ambos modelos pronostican los valores de concentracién de forma
muy similar.

Los coeficientes de correlacion r entre los resultados obtenidos a través de
INPUFF y LAGDIS, son mayores que cero y tendientes a uno, a excepcion de las 19
horas que presenta un coeficiente de correlacién muy bajo (0.191), se puede decir que
en general los Indices de concentracion del contaminante prondsticados por ambos
modelos estdn muy correlacionados, ademias a medida de que el Indice de
concentracion para las concentraciones obtenidas mediante LAGDIS aumentan, crecen
también los valores pronosticados por INPUFF.

Por otro lado, si se ajustan los datos de las concentraciones obtenidas por
INPUFF y LAGDIS para cada hora de simulacién a una linea recta y se obtiene los
valores estimados para el punto de interseccion bg en el eje x y la pendiente b4, el
criterio para establecer si las concentraciones estimadas para ambos modelos se
asemejan son que by se aproxime a cero y by tienda a 1, es decir Co=0+1Cp, los
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valores estimados se listan en la tabla 4.7, a partir de ello se puede decir que para las
8 y 15 horas se obtienen by cercanos a cero, pero para las otras horas los puntos de
interseccion se disparan desde -20 hasta 3, por otro lado las pendientes estimadas
tienen valores muy diferentes de 1, excepto para las 10, 13 y 15 horas, los estimados
para by van de 0.215 hasta 5.204, el Gnico par de valores bg y by que cumplen
aproximadamente con las condiciones para llegar a la conclusion de que las
concentraciones obtenidas mediante INPUFF y LAGDIS son parecidas se presentan a
las 15 horas, cabe sefialar el hecho de que a tal hora se presenta un tipo de estabilidad
neutra, siendo esta la utilizada en primera instancia por diversos autores para realizar
una validacion del modelo pues considera las condiciones ideales de la atmésfera.

Resumiendo, si se consideran los siguientes criterios: RMSE=RMSEC,

RMSE <1, RAZ_SEC <1 y r-»1, se puede concluir que INPUFF y LAGDIS realizan los

. [+
prondsticos de manera similar, en cambio los datos no cumplen en su mayoria la
prueba de semejanza si se toma en cuenta el criterio de ajuste de datos a la linea recta
y estimaciétn de valores para bg y bq, pues son muy diferentes en su mayoria a los
valores 6ptimos establecidos (bg—0 y by—1); ademas se debe sefialar que el grado de

dispersi6n de los valores pronosticados mediante INPUFF es mayor que la de LAGDIS.
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sl ( P
4

. ’ F, Ak kt
8 . . 219.879 494.068 0.126 -0.074 0,100 2 0.375 0.422 0.228
9 292,600 0.675 61.824 494,068 0.198 -4.181 0.100 2 0.482 0,557 0.281
10 294.366 0.919 69.379 837.312 0.156 -0.107 0.100 2 0.454 0,497 0.297
11 295.500 1.899 74.460 1180.556 0.235 -5.673 0.100 1 0.554 0.691 0.325
12 295.850 2.466 93.533 1523.800 0.275 -9.779 0.100 2 0.880 0.827 0.349
13 296.383 2.883 124.216 1703.105 0.242 -0.476 0.100 3 0.971 0.973 0.392
14 296.600 3.948 114.183 1882.411 0.403 ~-41.695 0.100 2 1.237 1.338 0.411
18 296.350 5.416 149.400 2061.716 0.396 -37.359) 0.100 4 1.173 0.974 0.446
19 287.616 3.649 9.433 998.611 0.3598 845.070 0.100 5 0.801 0.634 0.394
20 287,316 3.383 237.500 817.486 0.278 731.707 0.100 5 0.671 0.455 0.283

Tabla 4.4 Datos meteorol6gicos y micrometeorol6gicos correspondientes al dia 23 de junio de 1994.

-W, 4330 130 2500.000 85.998 0.033 4330.130 2500.000 36.729 0.014 0.000
. 09 . 433.013 -250.000 139.151 0.053[ -8660.250 -5000.00{ 20.922 0.008[ 10259.138
-10 - -250.000 -433.013 786.502 0.301 433.013 -250.000] 583.106 0.223 707.107
1 500.000 0.000 1246.315 0.477 500.000 0.000] 255.957 0.098 0.000
32 0.000 500.000 1304.511 0.499 250.000 433.013] 131.941 0.051 258.819
13- -2500.000 4330.130 212.889 0.081 0.000 2500.000 82.860 0.032 3098.286
pU) -1250.000 2165.060 347.988 0.133] -1250.000 2165.060 39.435 0.015 0.000
18 1250.000 2165.060 322.332 0.123 1250.008 2165.060] 242.284 0.093 0.000
.19 -0.001] -12500.000 447.792 0.171 2165.060 -1250.000f 402.392 0.154] 11456.439
-~ 80.-f 10825.300 6250.000 394.85‘8" 0.151 6495.190 3750.000] 211.065 0.081 4999,985

Tabla 4.5 Ubicacién de los méximos de concentracién de SO3 correspondientes al dia 23 de junio de 1994.
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23-Jun-S4 12 0.499] 10 0.056] (0, 500)
23-Jun-94 13 0.078] 13 0.032] (0,2500)
23-Jun-94 15 0.014] 15 0.015[ (0,5000})
24-Jun-94 13 0.587 13 0.048] (0, 500)
24-Jun-94 13 0.012] 15 0.060] (0,2500)
24-Jun-94 8 0.090f 8 0.011| (0,5000)
24-Jun-94 8 0.153[ 8 0.100] (0,7500)

Tabla 4.6 Ubicacion de los recepiores para los cuales se grafica la serie de tiempo de concentraciones.

Hora| RMSE | RMSEC | Media | Media [L - [ 3 ] Rotsxc r bg by
INPUTT | LAGDIS O sowwrr e aid
8 5.85 5.80 1.29 0.51 10.15 4.33 0.58 0.57 0,998 0.097 2.339
9 27.79] 26.61] 10.03 2.03] 29.52 5.28 0.94 0.90] 0.581f 3.429] 3.248
10 93.21 89.78 89.07 64.05] 214.75 140.67 0.43 0.42 0.956] -4.355 1.459
11 | 190.24} 178.71] 95.06] 29.84{ 237.14] 61.06 0.80 0.75] 0.952{-15.300] 3.699
12 | 175.70] 171.25] 53.45] 14.17] 197.15] 31.15 0.89 0.87] 0.822[-20.307] 5.204
13 26.00] 26.00 7.44 7.391 36.90 16.48 0.70 0.70 0.779] -5.441 1.744
14 39.82{ 39.36 9.16 3.09] 44.84 7.17 0.89 0.88] 0.764] -5.612[ 4,783
15 16.90] 16.79 4.98 3.06] 38.16f 21.54 0.44 0.44| 0.994] -0.414] 1.762
19 78.16] 77.90 18.67{ 12.37 65.11[ 57.91 1.20 1.20 0.191} 16.015 0.215
20 47.60] 47.52] 11.89 9.02 60.58 39.14 0.79 0.78 0.614 3.317 0.950

Tabla 4.7 Estadisticos estimados para comparar los resultados de los modelos INPUFF y LAGDIS, considerando valores
i de las concentraciones estimadas en pgm3.
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CONCLUSIONES

= En el proceso de la dispersion atmosférica de contaminantes tienen gran influencia los

factores meteorolégicos, por ello para aplicar los modelos de dispersién disefiados es
necesario la obtencién de parametros meteorolégicos a partir de mediciones en el lugar
de interés, o bien a la aplicacion de un modelo meteoroldgico ya sea de diagnéstico o
prondstico, en el ultimo caso se tendra la posibilidad de estimar pardmetros
meteorolégicos en el tiempo que permitan obtener pronésticos de concentraciones de
contaminantes a futuro. Sin embargo, la aplicacién de modelos meteorotégicos muchas
veces no es posible debido a la carencia de informacién para ejecutarlos.

El enfoque lagrangiano para estudiar el fenémeno de dispersion atmosférica permite
disefiar modelos de dispersion a gran escala, pues mediante un modelo meteoroldgico
se puede definir un campo de vientos no homogéneo para distancias considerables
(hasta 300 kilbmetros), no obstante hay que sefialar en las primeras etapas del disefio
de un modelo de dispersion se deben considerar las condiciones mas simples como
son: pequefia escala, campo de vientos homogéneo y pronésticos para contaminantes
poco reactivos.

El modelo LAGDIS (Modelo LAGrangiano de DISpersion atmosférica ) desarrollado en
el presente trabajo sigue un esquema lagrangiano y considera que los valores de
concentracion pertenecen a una distribucién normal, lo importante del modelo es que
obtiene las fluctuaciones del campo medio de vientos mediante una sucesién de
Markov; sin embargo ello mismo dificulta la obtencion de informacién para su ejecucion,
ya que resulta muy costoso medir las variables necesarias para estimar los pardmetros
micrometeoroldgicos.

.Para la validacién del modelo LAGDIS con datos reales se consideraron dos etapas:
en la primera se hace una evaluacién cualitativa espacial y temporal, en la segunda
etapa de evaluacion se hace un anélisis cuantitativo. En cuanto a la primera parte de
la validacion se puede concluir que el modelo realiza un prondstico adecuado pues
tanto los valores maximos como minimos para el dia de verificacion elegido coinciden
en el tiempo aunque no en magnitud; por otro lado las gréfica de la serie de tiempo
para los conjuntos de datos reales y simulados muestran una forma parecida y aunque
los valores simulados son menores se puede encontrar la razén de ello no en la forma
de prediccién del modelo, sino en la falta de informacion de emisiones, ademas existe
una concordancia con los valores esperados considerando las condiciones
meteorolégicas presentadas durante el dia de evaluacion. En cuanto al andlisis
cuantitativo de la simulacidon con respecto al modelo real se puede decir que aunque
algunos criterios establecidos para determinar la confiabilidad de los prondsticos no se
cumplen de manera satisfactoria, posiblemente esto no se deba al disefio conceptual
del modelo sino a la carencia de informacién en el inventario de emisiones, ademas el
criterio de igualdad entre el RMCE y el RMCEC permiten afirmar que el modelo realiza
buenos pronésticos y el valor del coeficiente de correlacion r obtenido es lo
suficientemente alto, valor deseado en pronésticos perfectos.
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Conclualong

Para comparar la similitud entre el modelo Gaussiano INPUFF desarrollado por la EPA
(Environmental Protection Agency) y el modelos desarrollado en el presente trabajo se
siguen criterios de validacion cualitativa y cuantitativa de modelos de dispersion
atmosférica, para la comparacién cualitativa espacial se coteja el grado de coincidencia
en cuanto a la ubicacién de los maximos de concentracion y se concluyé que entre mas
inestables sean las condiciones meteorologicas, mas se aproximan las ubicaciones de
los maximos pronosticados para INPUFF y LAGDIS, ademas el modelo parece reflejar
de manera adecuada la fisica del fenémeno en cuanto a la direccién esperada en la
cual se dispersan los contaminantes.

En cuanto a la etapa cualitativa temporal, al comparar las series de tiempo de
concentraciones para ambos modelos, se puede concluir que los maximos de
concentracién se presentan en tiempos iguales o aproximados, aunque la magnitud de
los méaximos pronosticados por INPUFF sean mayores que los obtenidos por LAGDIS.

En la comparacién cuantitativa se consideraron los siguientes estadisticos: error
cuadratico medio, error cuadritico medio- comregido, coeficiente de corretacion,
desviacion estandar y ajuste de valores a la linea recta, por los resultados obtenidos
para los tres primeros estadisticos, se puede concluir que INPUFF y LAGDIS realizan
los prondsticos de manera similar; sin embargo la desviacién estiandar indica que
INPUFF obtiene valores de concentraciones mas dispersas del valor medio que
LAGDIS y por otro lado en su mayoria el ajuste a la linea recta permite inferir que los
resultados obtenidos por INPUFF y LAGDIS no son similares pues los valores de bg

(punto de interseccion del eje x) no se aproximan a cero, ni los de by (valor de la
pendiente) tienden a uno.

A diferencia de varios modelos disefiados a partir del método Euleriano, un modelo de
dispersion lagrangiano puede ser utilizado considerando un campo de vientos no
homogéneo, lo cual permite utilizarlo a gran escala con éxito, no asi los modelos
eulerianos que comienzan a tener fallas al estimar las concentraciones en receptores
alejados de las fuentes de emision.

Otra herramienta para el pronéstico de concentraciones de un contaminante es la
aplicacion de la metodologia Box-Jenkins (o alguna otra dependiendo del
contaminante) a las series de tiempo de los datos respectivos, sin embargo dicha
metodologia requiere de un registro histérico de datos de concentracién, las estaciones
de monitoreo tnicamente miden dicha informacién en forma periédica en las ciudades
con grandes problemas de contaminacién (Ciudad de Meéxico, Guadalajara y
Monterrey), es por ello que un modelo lagrangiano puede ser una altemnativa para la
estimacion de concentraciones en lugares donde Unicamente se conozca la informacion
de emisiones y meteorologia del lugar, como es el caso de ciertas termoeléctricas y
refinerias.
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ANEXO A

DEDUCCION DEL GRADIENTE ADIABATICO SECO

Para obtener una expresion que refleje el comportamiento de la temperatura del aire
con respecto a la altura en la atmdésfera baja, hay que tener en cuenta que ésta se
encontrara afectada por la presién existente en las diferentes alturas.

Por tanto, primero se deduce la funcién que expresa la variacion de la presion
conforme a la altura. La presién a una altura z es igual al peso del aire por encima de
ésta, asi la ecuacion que representa los cambios de presién en la atmésfera queda
representada por:

%)- =—pg A

donde p es la densidad; g es la fuerza de gravedad; y el signo menos se pone para
indicar que la presién disminuye con la altura.

También hay que considerar que el aire de la atmésfera se comporta como un
gas ideal, de este modo se verifica la ecuacién de estado do los gases ideales en
cualquier punto de la atmosfera:

_ PRT

="Ma A2

p

donde p es la presion; p es la densidad masica del aire (kg/m3); R es la constante
universal de los gases (8.134 J/°K mol); T es la temperatura en grados Kelvin; y Ma es
el peso molecular del aire (28.97).

Despejando p de la ecuacion A.2 y sustituyendo en A.1 se tiene:

dp(z)  gMap
dz  RT A3

siendo T constante. Sin embargo, como se ha referido a lo largo del trabajo la
temperatura en la troposfera, disminuye conforme aumenta la altura, para tomar en
cuenta el verdadero comportamiento del perfil de temperatura, se utiliza el concepto de
parcela de aire, es decir, un pequefio volumen de aire que se desplaza verticalmente
en la atmosfera, en e! cual el intercambio de moléculas con su entorno no es
significativo con respecto al total de moléculas que contiene el volumen. Ademas
tampoco existe un intercambio térmico entre la parcela de aire y las zonas aledafias
(proceso adiabatico), por lo que el movimiento vertical de 1a parcela estara determinado
por las diferencias de temperatura con su entorno.
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ANEXO A

Para expresar el cambio de temperatura con la altura se utiliza la Primera Ley
de la Termodinémica y la ecuacién A.3 obtenida a apartir de la Ecuacién de Estado
de los Gases Ideales.

Se aplica la Primera Loy de la Termodinémica la cual indica la conservacién de
la energia en un sistema termodinamico, la ecuacién se representa de la siguiente
forma:

dU =dQ -dW

donde dU implica un aumento de energia en el sistema, con un valor igual a C, dT (C,
es el calor especifico a volumen constante); dQ es el calor absorbido por el sistema a
través de su entomo; y dW es la energia perdida por el sistema hacia su entorno como
resuitado del trabajo realizado para cambiar el volumen de la parcela de aire, dW toma
un valor igual a pdV (V es el volumen especifico).

Primeramente se hace uso de una forma de la ecuacion de estado de los gases
ideales que contengatantoaVcomoaT.

pV = A4

Se obtiene la derivada de p V con respecto a T:
' mRT)
dpv) UMa/ mRdT mR
dT  dT  MadT Ma

apv) = %’%dT AS

O bien:

&pV) =pdV + Vdp A6

Para obtener dW se despeja pdV = dW en A.6 asl.

pdVv = d(pV) - Vdp A7

Sustituyendo el valor d{pv) obtenido en A.5 se tiene:

pdV = %dT —vdp A8
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ANEXO A

Considerando que no hay intercambio de energia dQ=0, por tanto la Primera Ley
de la Termodinadmica se reduce a:

R
C,dT = Vdp— %;dT

De la ecuaciéon A.4 V= mRT/Ma p, entonces:

C dT + M—dT ="Ma P
mk) mRT
(Cv + Ma dat Map dp

4T (IIIRT/Mlp)

dp - C, +mR/Ma A9
Relacionando A.3 con A.9 se obtiene:
dT _ (mRT/Map)
_ ngp) ~ C, +mR/Ma
( RT dz
dT  (mRT/Map) gm g
—=——"'—"7’-_(gMap/RT)=- =—
dz ~ (C, +mR/Ma) (gMap/RT) C,+mR/Ma__C, +R/Ma
A.10

Como C, + R/Ma = C,, (C,, es el calor especifico a presion constante) entonces la
expresion A.10 queda reducida a la siguiente forma:

aT__ e
az C,

La expresion anterior se conoce como el gradiente adiabatico seco simbolizado
POr I 4qia sec POF CONSiguiente.

___8&
radial sec Cp
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ANEXO B

DEDUCCION DEL GRADIENTE ADIABATICO HUMEDO

Al igual que en el gradiente adiabatico seco se considera a la temperatura en la
atmésfera baja influenciada por la presion existente en diferentes alturas de acuerdo a
la expresion A.3 se tiene que:

dp(z) _ _gMap

e RT B.1

Para relacionar B.1 con el perfil vertical de la temperatura se utiliza la Primera
Ley de la Termodinamica, de la cual se hizo referencia en el Anexo A y que a grandes
rasgos indica que la variacion de energia dU de un sistema termodindmico se
encuentra determinado por la energia absorbida por el sistema mediante su entormo
(dQ) y la energia que pierde el sistema como resultado de un trabajo realizado por este
{simbolizado por dW ). Asi:

dU =dQ—-dwW 8.2
En el caso del gradiente adiabatico seco se considera dQ=0, pero cuando se
trata de una atmésfera humeda, el enfoque cambia debido a que llegard un momento
en que el vapor de agua se condensa y libera calor latente, por tanto el calor
desprendido por una atmésfera considerada himeda sera:
dQ = -AHdw

donde -AH es el calor latente y dw es el cambio de relacién entre la cantidad de vapor
de agua y aire seco en un volumen determinado.

Tomando en cuenta que dU = C, dT y <dW= V dp - (mR/Ma) dT, se sustituyen
dichos valores en B.2.

R
C,dT = —AHdw + Vdp — %dr

Despejando -AH dw se tiene:

— AHdw = C,dT - Vdp + ;—l:-d'l‘ B3

Agrupando términos y considerando que C, = C, + mR/Ma se reduce B.3.

- AHdw =(C, + m R/Ma)dT — Vdp = CpdT - Vdp B4

Derivando con respecto a z y sustituyendo B.1 en B.4.
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ANEXO B

AT M)
_A“dz—cpdz Vv RT

dT _  gMap AH BS

&=V Rt

De la ecuacién de los gases ideales presentada en A.4 se tiene V= mRT/Map,
por tanto sustituyendo en B.S5, se reduce la ecuacion a la forma:

dT _mRT gMap dw
“Cr &z “Map RT TAHG

Simbolizando —%ZT- POF graa sat queda:

r _gm gm AH AH dw
grad sat Cp Cp dz
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ANEXO C

DEDUCCION DE LA TEMPERATURA POTENCIAL

La temperatura potencial es aquella que refleja cuantitativamente la desviacién del perfil
real de temperatura con respecto al gradiente adiabatico.

Para probar la afirmacion anterior, primero se relacionan las temperaturas y
presiones a dos alturas diferentes en una atmésfera con comportamiento adiabatico,

utilizando e integrando la ecuacién A.9 y evaluando el resultado en dos puntos
cualesquiera se obtiene:

dT _ (mRT/Map)
daz Cv+mR/Ma

(Cv + mR/Ma)— =—

(cy+m R/Ma)I]

Zy

(Cv +more )ln('r)lz —:l—l:ln(p)z

(C ma— )[ln (T(z,))-1n (1(z, = l:["‘(p(zi))_"'( z'))]

Agrupando y reduciendo los términos de la funcién a una forma mas sencilla:
(z,) p(z:)
c —)l 2
(cvem “[1(, )] Ma “[p(z.)

,n[T(zz)]=( m R/Ma ln[p(zz)] o

T(z,) C, +mR/Ma) p(z,)

Se reduce (mR/Ma)/(C, + mR/Ma) considerandoy= C,/C,y C,=C +R/Ma.

mR/Ma (mR/Ma)+C, -C, ¢, (mR/Ma+c,)-c,)/c,

(c,+mR/Ma)  (C,+mR/Ma) C,  (C,+mR/Ma)/C,
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ANEXO C

(cp/cv) (v—l)

A / C, Cc.2
Sustituyendo C.2 en C.1 y reduciendo la expresién se obtiene:
o 2] 0 o]
o[-
e ™

Si se considera una masa de aire originalmente en el estados T, p y se desea
saber la temperatura 0 que alcanzaria, si ésta parcela de aire fuera llevada
adiabaticamente a una presién de 1000 mb, C.3 quedaria.

[%-]=[ > ](v—l)/v

) =1‘[ - ]_(y U (¥

1000mb

Derivando logaritmicamente C.4 con respecto a z.

In(8) = IH{T[wogmb]-(y o }

)-(1 -1)/y

10(0) < 1a(r) o g

In(6) = In(T) - (—y;_l) '“(loﬂ:ﬁ)
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ANEXO C

dIn(®) din(T) (v-1) d'“(xoozmb)
dz = d&z v dz

din(6) din(T) (v —1){ din(p) dln(lOOOmb))
dz  dz oy \ dz dz

— (oX ]

lo cual puede obtenerse sustituyendo el valor dp/dz expresado en A.3.

r-Y1dp_ (-1 1-gMap_ _(Cv/Cv -1)_g¥a =(Cp -Cv] <, (gM-)

y pdz Yy p RT Cp/Cy RT €, JCu\RT
_[Cp-Cv (gMa)_ C,+R/Ma-C, (gMa)_i_g__lr cs
L o RT/ Cp RT/ TCp T :

Ya que el gradiente adiabatico secoI' = g/C,,

Ahora se sustituye C.6 en C.5, obteniendose la siguiente expresién.

1do _1dT 1
0dz Tdz T
lﬂ_i(ﬂ+r)
6dz T\dz

Pero como 6 y T tienen valores muy proximos, la expresién queda reducida a:

w et e7

Integrando C.7 se obtiene la temperatura potencial, donde T es la fluctuacién que
sufre la temperatura con respecto al gradiente adiabatico I'.
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ANEXO C

d0 =dT +I'dz
fdo = far+ fraz

6=T+I'z
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ANEXO D

DEDUCCION DE LA ECUACION DE CONCENTRACION DE ESPECIES

La ecuacién que describe la concentracion de las especies se obtiene realizando un
balance de materia, para un elemento de volumen AxAyAz (ver figura D.1.1).

Supongase primero el siguiente balance de materia para una especie A:

Velocidad de variacién molar de A con =
el tiempo en el elemento de volumen

Velocidad de
Entradade A _ Salidade A + produccién de A por + Adicién de la especie A
reaccion quimica

D1

Para calcular la velocidad de acumulacién de materia por volumen a través del
tiempo ( AxAyAz dcalot ), primero se plantean los términos de entrada y salida para la
especieAenx,yyz

La cantidad de materia que entra y sale en el plano AyAz; pasando a través de x
y saliendo por x+Ax es':

NMhAyAz—NAx‘H_AxAyAz

La cantidad de materia que entra y sale en el plano AxAz; pasando a través de y
y saliendo por y+yAx es:

NayyAXAz=Nor o AXAZ

La cantidad de materia que entra y sale en el plano AxAy; pasando a través de z
y saliendo por z+Az es:

NAmAxAy—NMz_,_AzAxAy

La velocidad de produccién de A por reaccion quimica, representada por una
expresion matematica seria:

R A AxAyAz

' N, = ¢, u, donde ¢, es la concentracion molar de la especie A y u,, es (a velocidad de la especie A
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ANEXO D

Y la adicién de la especie A debido a emisiones de alguna fuente situada en el
elemento de volumen AxAyAz quedaria expresada por:

S 5 AxAyAz

Ahora, aplicando el balance de materia sefialado en D.1 se tiene:

o anayta= )+( )
2t AxAyAz = NAx[xAyAz—NAxlx+AxAyAz + NAnyA‘Az'NAybv+AyA‘Az +
(NM‘ZAxAy - NAm+AzAxAy) +S,AxAyAz + R, AxAyAz

Si se pasa AxAyAz al segundo miembro de la ecuacién anterior, la expresion se
reduciria a:

a;: _ (NAxIx - :!Axlx+Ax) . (NAyly ":yAyly+Ay) . (NAztz “:zumm) .5, +R,

Haciendo tender Ax, Ay y Az a cero se obtiene la definicion de derivada para
cada uno de los miembros de la ecuacién que los contengan:

(NAxlx+Ax - NA-;:) Lim (" Ayly+Ay ~ "Ayny)

&A L.

= = Lim
A Ax_0 Ax Ay -+ 0 8y

N -N
. ( AzZjz+Az Am)
—lmd Az +8, +R,
_ 9N, ©oN, oN,
= e *Sa R, D.2

Si se expresa la ecuacion D.2 en términos del gradiente V quedaria:

T
ot

+VN, =S, +R,

Como Nj = X4 ( Na + Ng ) - ¢ D, VX, Zla ecuacion anterior se tranformaria en:

2 8 simboliza a otra especie contenida en el fluido y X, es la fraccién molar de la especie A,

!
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ANEXO D

{X\(N. +N,)-eD, VX, } =5, +R, D3
Tomando en cuenta que N, + Ng = cu*?, D.3 se convierte en:

{X,cu" —eD,VX,} =S, +R,

A
ot

%+V(XAcu')=V{cDAVXA}+SA +R, D.4

Sustituyendo Xu = ca/c en D.4 se llega a la siguiente ecuacion:

Be c N c
7‘+ V(T‘m ) = V{cDAVTA} +S, +R, D.5

Suponiendo que ¢ y Dy, son constantes D.5 se transforma en:

ac .
-3'5-+V(cAu )=D,V, +S, +R, D.6

Expresando D.6 en coordenadas rectangulares.

_6_c4+auch+6u,cA+8uch= A(a!q:A acA d'c,

2t o 2y 2z ay, J+SA+RA

Generalizando para N especies, donde i =1, 2,..., Ny j = 1, 2, 3 |la ecuacién de
concentracién de especies queda finalmente como:

ad W n[ a’ei] S. +R

— % =D. +S. +R.
. i

a "o, .

e -
e S

b s ol
H

3 u* es la velocidad media de difusién del fluido. ‘ 7ALLA D Ok

-4
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(x 4+ Ax,y + Ay.z + Az)

24
("‘.-,-E—P (vex)leeas
Az
______________ kY
(x,5,3)
\A’ .5,
Ax
>
Figura D.1.1




GLOSARIO
I

Adiabitico. Dicese de los cuerpos impenetrables de calor.

Atmosfora libre. Parte de la atmoésfera arriba de la capa limite planetaria, en la cual es
despreciable el efecto de la rugosidad de la superficie de la tierra sobre el movimiento del
aire, y en el cual el aire usualmente es tratado (dinamicamente), como un fluido ideal. La
base de la atmésfera libre se toma como el nivel del viento geostréfico.

Bouyancia (flotacién). Propiedad de un objeto, el cual es capaz de ascender a través de
0 permanecer suspendido libremente en un fluido comprensible tal como la atmdsfera.
Cuantitativamente es la raz6n (cociente) entre los pesos especificos del fluido y el objeto.

Calor especifico. Es el nimero de calorias necesarias para elevar la temperaturade 1 g
de una sustancia determinada en 1°C. El calor especifico se mide en calorias por gramo y
grado centigrado (cal/g°C)

Cortante de viento. Variacién local del vector viento o cualquiera de sus componentes en
una direccién dada.

Difusién. En meteorologia, el intercambio de las parcelas del fluido (de aqui el transporte
de las propiedades conservativas), entre regiones del espacio, en movimientos
aparentemente azarosos de una escala tan pequefia para ser tratados por las ecuaciones
de movimiento.

Ecuaciéon de Langevin. Esta ecuacidén modela la fluctuacion de la velocidad de una
particula como una combinacién de dos partes una determinista y la otra aleatoria.

S =~ + E()

donde u es la velocidad, t el tiempo y E(t) es ruido blanco gaussiano, el primer término del
segundo miembro de la ecuacién representa la parte determinista y el segundo representa
la parte aleatoria.

Esta ecuacion surgié como una alternativa al movimiento browniano y fue presentada por
P. Langevin en un trabaj6 publicado en 1908.

Especie. Puede ser cualquier sustancia o materia, pero en el trabajo es utilizada para
sefalar exclusivamente a sustancias contaminantes.

Fuentes antropogénicas de contaminacién. Cuando la polucibn se genera por
actividades humanas, por ejemplo la sustancias emitidas por el flujo vehicular en las
grandes ciudades.

Fuentes naturales de contaminacién. Cuando la contaminacion se genera por eventos

naturales, como son: la erupcion de volcanes, la descomposicién de materia, la erosion,
etc. ) T
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GLOSARIO

Isobaras. Lineas trazadas para determinar regiones de la atmadsfera con igual presion.

Masa de aire. Cuerpo de aire muy amplio, cuyas propiedades se (a) establecieron
mientras el aire estaba situado sobre una region particular de la superficie de la tierra
(fuente de la masa de aire), y (b) sufre modificaciones especificas mientras se aleja de su
region original. Una masa de aire frecuentemente se define como un amplio volumen de
aire el cual es homogéneo en su extensidn horizontal, particularmente en su distribucion
de humedad y temperatura; ademas, las variaciones verticales de temperatura y humedad
son casi las mismas que sobre su extensién horizontal. El estancamiento de una masa de
aire sobre una regi6tn fuente, permite que la distribucién vertical de humedad y
temperatura, alcance un equilibrio relativo con la superficie adyacente.

Masa de un contaminante. La masa de un contaminante se expresa como microgramos
de contaminante por metro ctibico de aire. La férmula es:

microgramos _ g/m’
metro cubico

Meteorologia. Ciencia que estudia los fendbmenos de la atmoésfera. Esto incluye no sélo la
fisica, quimica y dinamica de la atmésfera, sino también los efectos directos de la
atmadsfera sobre {a superficie de la tierra, océanos y la vida en general. Las metas de la
meteorologia son el completo entendimiento, prediccién exacta y control artificial de los
fenémenos.

Parcela de aire. Un cuerpo imaginario de aire a la cual se le asignan cualquiera o todas
ias propiedades basicas dindmicas y termodinamicas del aire atmosférico. Una parcela de
aire es lo bastante pequefia de modo que las propiedades asignadas a ella son
aproximadamente uniformes dentro de ella, de modo que al moverse con respecto a la
atmdsfera que la rodea no induce movimientos compensatorios.

Partes por milién (ppm). Para determinar la concentracion de una sustancia quimica en
un volumen se utilizan las partes por millén. Se divide el volumen en un millén de partes
iguales. Cada millonésima parte de este volumen que correspondan a la sustancia de
interés se considera una parte por millén de la sustancia.

1 volumen de contaminante gaseoso
10° volumenes de (contaminante + aire)

=1ppm

Pluma o penacho. En calidad del aire es la figura que forman los gases emitidos por una
chimenea o cualquier otra fuente de emision.

Proceso estacionario. Es un proceso estocastico que conserva sus propiedades
estadisticas a través del tiempo.
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Proceso estocéstico. Es una familia de variables aleatorias asociadas a un conjunto
indice de niumeros reales, de forma tal que a cada elemento del conjunto le corresponda
una y s6lo una variable aleatoria, esto se escribe como {Z(z); t € T}, en donde T es el
conjunto indice y Z(r) es la variable aleatoria correspondiente al elemento t de T.

Proceso markoviano. Se les conoce también como procesos sin memoria ya dado el
estado presente del sistema, el comportamiento futuro es independiente de la historia
pasada del proceso.

Proceso de ruido blanco. Es una sucesion de variables aleatorias {a¢}, cuya media es
constante (generalmente se le considera igual a cero) y varianza o} .

Radiosondeos. Medicion de distintas variables meteorolégicas en la vertical a través de
un globo sonda lanzado que emite los resultados obtenidos y los cuales son recibidos y
procesados por equipos especiales llamados receptores.

Receptor. Son lugares en una regién de estudio donde se desea conocer la
concentracién de materia contaminante.

Termodindmica. Es la ciencia que estudia la transformacion de la energia y las
propiedades de las sustancias involucradas. La aplicacién de los principios basicos de
ésta ciencia a la atmésfera constituye lo que se llama termodinamica de la atmosfera.

Turbulencia. Perturbaciones en el comportamiento medio de ciertas variables, como es €l
caso del viento o |a temperatura y cuyas propiedades tinicamente pueden ser tratadas
estadisticamente.

UTM (Universal Transverse Mercator). La naturaleza esférica de la Tierra provoca que al
plasmar su representacién en mapas, estos hagan una distorsién; durante siglos se ha
trabajado para realizar dicha representacion en mapas llamados de proyecciéon, uno de
tales sistemas de proyecciéon es el Universal Transverse Mercator (UTM), también
conocido como sistema militar de coordenadas, es importante mencionar que proporciona
un medio para localizar rapidamente puntos en un mapa con una razonable aproximacion;
por otro lado el sistema UTM es mas facil y sencillo de usar que el sistema convencional
llamado también sistema civil o gradosjminutos|segundos, basado en la localizacion de
un punto de acuerdo a su latitud y longitud.

WBAN (Weather Bureau, Army). Es una clave para identificar las estaciones

meteorolégicas establecidas en todo el mundo, consta de cinco digitos asignados por el
National Climatic Data Center.
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