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RESUMEN

La gestion de la calidad del aire ha adquirido gran relevancia en México, dadas las
afectaciones que provoca la contaminacién ambiental en las zonas metropolitanas mas
importantes del pais. Sin embargo, muchas medidas afines se toman una vez declaradas

las contingencias ambientales y cuando la poblacion ya se vio afectada.

En el presente trabajo se desarroll6 y evalud un sistema de prondstico de calidad del aire
para el Centro de México a partir del modelo fotoquimico Weather Research and
Forecasting with Chemistry (WRF-Chem). Primeramente, se definié su configuracion
para ejecutarse de forma operativa y, luego, se aplicd el modelo de distribucién espacial,
temporal y de especiacién quimica (DIiETE) al Inventario Nacional de Emisiones de
México de 2013 para obtener una base de datos desagregada espacial y temporalmente,

lista para la modelaciéon numérica con WRF-Chem en el area de estudio.

Se evalud el desempenio del sistema en un episodio de contingencia ambiental por ozono
ocurrido del 15 al 21 de mayo de 2017, comparando sus salidas con observaciones de
la Red Automatica de Monitoreo Atmosférico de la Ciudad de México. Las métricas
estadisticas mostraron baja correlacion entre el modelo y las mediciones y se decidi6
actualizar el inventario empleado, mediante una metodologia no paramétrica de factores
de escalamiento. Esto permitié obtener una mejor correlacién, con valores del modelo
que si describian el comportamiento espacial y temporal de las variables. Los ajustes al
inventario se validaron mediante su aplicacion a otro caso de contingencia ambiental

ocurrido del 14 al 17 de marzo de 2016, resultando en un buen desempefio del modelo.

Posteriormente, se evaluaron los resultados del prondstico operativo de la calidad del
aire para los afios 2018 y 2019, a través de estadisticos como el indice de Concordancia
de Willmott y herramientas del Model Evaluation Tools versién 5.1. Se obtuvo un mejor

desempefio del modelo para el afio 2019, en variables meteoroldgicas y quimicas.

Este estudio contribuye a la creacion de nuevas capacidades y herramientas para el
prondstico de calidad del aire para el Centro de México y el producto obtenido se

encuentra disponible y ejecutandose de forma operativa.
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INTRODUCCION

La contaminacién atmosférica se define como la alteracion de la composicion quimica
media de la atmdsfera a niveles de concentracién de los contaminantes que producen
efectos medibles e indeseables para la salud humana y otros elementos del medio
ambiente como animales, vegetacion, materiales de la construccion y ecosistemas
(Seinfeld y Pandis 2006). Puede ocurrir por causas naturales asociadas a erupciones
volcanicas, incendios forestales no provocados o la actividad de algunos seres vivos,
aunque la contaminacion mas constante y danina se debe a causas antropogénicas
relacionadas con las actividades del ser humano, sobre todo a aquellas vinculadas a los

procesos industriales y a la quema de combustibles fosiles (Finlayson et al. 1999).

Segun la Organizacién Mundial de la Salud (OMS), para el afio 2016 la contaminacion
ambiental alcanzé proporciones alarmantes, pues 9 de cada 10 personas respiraban aire
con altos niveles de sustancias toxicas para su salud, mientras que 8 millones morian
por causas asociadas a la polucién, responsable del 25% de las muertes en nifios
menores de 5 afos. Asi mismo, la OMS reconoce que dicha problematica ocasiona el
24% de las muertes de adultos por cardiopatias, del 25% de las ocurridas por accidentes
cerebrovasculares, del 43% de las asociadas a neumopatia obstructiva crénica y del 29%
de los decesos por cancer de pulmon, a nivel mundial (OMS 2016). Otras consecuencias
estan dadas por el deterioro de materiales por abrasion, la lluvia acida o el debilitamiento

de la capa de ozono, entre otras (Finlayson et al. 1999).

Multiples ciudades a nivel mundial presentan elevados indices de calidad del aire, sobre
todo en los ultimos afos, destacandose en este sentido los paises de China e India,
incluyendo sus respectivas capitales Beijing y Delhi, mientras que Santiago de Chile
(Chile), Lima (Peru) y la Ciudad de México (México) constituyen las mas afectadas en
Latinoamérica. El vertiginoso desarrollo industrial junto al crecimiento de la poblacion ha
provocado un aumento continuo de la quema de combustibles fésiles para la produccion
de energia, lo cual ha influido a su vez en el aumento de las emisiones de sustancias

nocivas a la atmosfera. (SAN 2014)



En el caso especifico de México, el Inventario Nacional de Emisiones en su versiéon de
2013 (INEM-2013) indica que en ese ano se emitieron a la atmésfera 32.8Gg de
contaminantes a nivel nacional, 59% provenientes de fuentes de area, 31% de fuentes
moviles y 10% de fuentes fijas, mientras que mas del 80% de las emisiones totales son
de origen antropogénico (INECC 2018). Existen serias afectaciones en la calidad del aire
en las principales zonas metropolitanas del pais, con especial atencion para la Zona
Metropolitana del Valle de México (ZMVM), en la cual los contaminantes criterio ozono
(O3) y el material particulado, tanto de diametro menor a 10pm (PM10) como menor a
2.5um (PMz2s), son responsables de casi la totalidad de los episodios de alta
contaminacién, alcanzandose concentraciones muy elevadas y dafinas para la salud de
la poblacion. Entre las principales fuentes de emisién en el area se encuentra el parque
vehicular, un numero importante de industrias, comercios y servicios (SEMARNAT 2015).
Por ende, la gestion de la calidad del aire en México y especificamente en la ZMVM, ha
adquirido gran relevancia (INECC 2018)

Entre 1991 y 2014, la aplicacion de politicas publicas para mejorar la calidad del aire en
la ZMVM, permitio la reduccién de los niveles de algunos contaminantes como O3 y PM1o,
reduciéndose el numero de dias del aiio con concentraciones superiores a los limites
normados para Os, de 98% en 1991 a 48% en 2012, mientras que, para el PM1o, de 90%
en 1997 disminuy6 a un 35% en 2014. Sin embargo, en los ultimos afios, esta tendencia
se ha revertido, aumentando en 2017 hasta un 64% en el caso de O3z y un 47% para
PM1o. De esta forma, va creciendo cada vez mas la frecuencia con la cual se activa la
contingencia ambiental en la ZMVM, y se limitan las actividades al aire libre a la
poblacién, con el objetivo principal de proteger su salud. Ademas, se restringe la
circulacién vehicular segun el programa establecido. Lo anterior conlleva a la continua
busqueda de alternativas viables para enfrentar esta adversa situaciéon de forma tal que
los tomadores de decisiones puedan disefiar y evaluar politicas publicas ambientales

para mejorar la calidad del aire en el pais o enfrentar sus consecuencias.

Los modelos de calidad del aire (MCA) son una poderosa herramienta para estudiar el
transporte y la dinamica de los contaminantes en la atmadsfera, simulando los procesos

fisicos y quimicos que en ella ocurren e influyen en su distribucién (Turtds et al. 2013).



Varias son las investigaciones realizadas para el area del Centro de México en los
ultimos afios empleando MCA o desarrollando herramientas para ellos, con diferentes
propésitos, tales como: Garcia-Reynoso (2002), Ortiz (2005), Garcia-Reynoso et al.
(2009), Zavala et al. (2009), Zhang y Dubey (2009), Zhang et al. (2009), Song et al.
(2010), Jazcilevich et al. (2011), Almanza et al. (2014), Garcia-Escalante (2014),

Guevara et al. (2017), Garcia-Reynoso et al. (2018), entre otras.

A pesar de que todos los trabajos mencionados anteriormente, de una forma u otra, han
aportado conocimientos muy valiosos al tema, estos se enfocan, de manera general, en
el analisis de eventos ya ocurridos, o sea, brindan informacion sobre la calidad del aire
cuando ya las consecuencias son inevitables, a modo de estudio de caso. Por tanto,
surge la necesidad de desarrollar sistemas de prondstico de calidad del aire, que
permitan predecir el comportamiento de los diferentes contaminantes que afectan la
calidad del aire, conocer sus concentraciones y sus posibles valores extremos que
comprometan la salud de la poblacién, asi como el momento aproximado en que ese
evento adverso pueda ocurrir, para asi brindar a una informacion completa, precisa y con

tiempo suficiente de antelacion que permita tomar medidas efectivas de manera previa.

Muchos paises en el mundo ya cuentan con esta herramienta operativa. En México, la
Secretaria de Medio Ambiente del Gobierno (SEDEMA) de la Ciudad de México, en
colaboracion con el Centro de Supercémputo de Barcelona (CSB), presentaron en 2017
un sistema de prondstico que genera salidas horarias con resolucion espacial de 1km
x1km y cobertura que abarca a la ZMVM, empleando de manera integrada el modelo
meteorolégico WRF (Weather Research and Forecasting Model) con el modelo de
transporte quimico CMAQ (Community Multi-scale Air Quality), el cual se mantiene

operativo en la actualidad.

Ademas, especialistas del Centro de Ciencias de la Atmdésfera (CCA) de la Universidad
Nacional Autonoma de México (UNAM), desarrollaron en 2006, un sistema de prondstico
de calidad del aire para predecir niveles de contaminacién en el Centro de México,
combinando y acoplando la informacién que aportan el modelo meteorolégico
mesoescalar de quinta generacion MM5 con el de calidad del aire MCCM (Multiscale

Climate Chemistry Model).



En 2010 se comenzo a utilizar el modelo WRF-Chem (Weather Research and Forecast
with Chemistry), el cual se encuentra en modo operativo actualmente, pero en cuya
configuracion existen limitaciones que han sido identificadas y pueden modificarse,
contribuyendo a que esta herramienta de gestion de calidad del aire en México, util y

novedosa, se encuentre al nivel del estado del arte internacional en la materia.

Teniendo en cuenta lo anterior, en este trabajo de investigacion se presenta el desarrollo
e implementacién de un nuevo sistema de prondstico de calidad del aire para el Centro
de México a partir del ya existente, con mejoras enfocadas en el acoplamiento del modelo
meteoroldgico con el quimico, la actualizacion del inventario de emisiones (IE) que utiliza
como datos de entrada para realizar las simulaciones, el empleo de emisiones dinamicas
que consideren factores de modificacion asociados, por ejemplo, a los diferentes dias de
la semana, asi como la incorporacion de una herramienta que permita la evaluacion en
tiempo casi real de las salidas de prondstico del sistema de modelacion respecto a las

observaciones disponibles de la Red Automatica de Monitoreo Atmosférico (RAMA).

Para el caso especifico de la actualizacion del IE, se aplica el modelo de distribucion
espacial, temporal y de especiaciéon quimica (DIETE, Garcia-Reynoso et al. 2018) al
INEM-2013 para obtener una base de datos de emisiones (BDE) que pueda utilizarse en
el sistema de modelacion, la cual se optimiza a partir de una metodologia no paramétrica
basada en la obtencion continua de factores de escalamiento y que ha sido utilizada ya
en trabajos previos (Garcia-Reynoso 2002, Hernandez 2006, Urias 2015, Trejo 2017).
De esta forma, se espera que el desempefio del sistema de prondstico sea mucho mas
favorable y los resultados de las simulaciones numéricas sean mucho mas cercanos a

las observaciones disponibles en cualquier periodo de tiempo que se desee modelar.

Una vez establecida la configuracién mas optima posible, se realiza una evaluacion del
desempeno del sistema de prondstico para el area de interés, tanto discreta como
categorica, en el periodo que abarca los afios 2018 y 2019, siguiendo las metodologias
publicadas en Chuang et al. (2011); Chai et al. (2013); Yahya et al. (2014); Zhou et al.
(2015); Zabkar et al. (2015) y Zhou et al. (2017), con resultados contrastantes.



Hasta la actualidad, no se ha desarrollado ningun protocolo especifico para la evaluacion
de sistemas de prondstico de calidad del aire que sea aceptado a nivel internacional, por

lo que en este estudio se utilizan estadisticos comunes empleados para este fin.
Se tiene como HIPOTESIS:

- Es posible desarrollar e implementar un sistema de prondstico de calidad del aire
capaz de predecir el comportamiento de los contaminantes atmosféricos criterio
en el area del Centro de México a través de la simulacion numérica con el modelo
WRF-Chem.

Se define como OBJETIVO GENERAL:

- Predecir el comportamiento de los contaminantes atmosféricos criterio en el area

del Centro de México a través de un sistema de prondstico de calidad del aire.
Se plantean como OBJETIVOS ESPECIFICOS:

- [Establecer una configuracion del modelo WRF-Chem para el pronostico de
calidad del aire en el centro de México y definir una metodologia para su
implementacion y ejecucion.

- Desarrollar una metodologia para la actualizacion del Inventario Nacional de
Emisiones de 2013 para su uso en la modelacion numeérica de la atmosfera.

- Actualizar las bases de datos de emisiones a emplearse en el prondstico de
calidad del aire.

- Evaluar el desempeno del sistema de prondstico en la prediccion de las
concentraciones de los principales contaminantes criterio en el Centro de México

para los anos 2018 y 2019.



CAPITULO 1: FUNDAMENTACION TEORICA Y ANTECEDENTES

En este capitulo se aborda el tema de la contaminacion atmosférica en México, la
normatividad y legislacion vigentes, las fuentes de emision y los contaminantes criterio
principales que afectan la calidad del aire, con énfasis en el proceso de formacion de Os.
Se expone la influencia de la meteorologia en el estado de la calidad del aire, asi como
la importancia de los modelos como herramienta para estudiar esta problematica.
Adicionalmente, se brinda un acercamiento al tema de los inventarios de emisiones y la
obtencion de bases de datos para inicializar los modelos numéricos, asi como al origen

y desarrollo de los sistemas de prondstico de calidad del aire a nivel mundial.

1.1 La contaminacion atmosférica en México

México es uno de los paises que mas problemas ha presentado en los ultimos afios con
relacion a la contaminacion atmosférica, caracterizada por altos niveles de sustancias en
el aire que provocan una mala calidad del mismo, principalmente particulas como PMuo,
PM2sy Os. En el caso especifico de la ZMVM, constituye el centro socioecondmico mas
importante del pais y concentra gran parte de las actividades industriales y comerciales
de la nacion, generando un 20 % del producto interno bruto, ademas de ser la urbe mas
poblada de México con mas de 22 millones de personas. Por estas mismas causas
mencionadas, la ZMVM se ha convertido en la metrépoli con peores niveles de
contaminacién atmosférica del pais y una de las zonas de peor calidad del aire a nivel

mundial, afectando a su vez, principalmente, a las areas aledafias mas préximas.

En la ZMVM, el numero de dias que se rebasa la norma horaria de calidad del aire
establecida en México (95ppb) es muy elevado, con mas del 40% de los dias del afio en
2011 y mas del 50% en 2015, aunque ambos datos continuan por debajo del 80%
registrado en 2000, teniendo en cuenta que la norma ha tenido variaciones. Ademas,
segun el INEM-2013, solamente en la ZMVM se emiten a la atmosfera anualmente mas
de 745Gg de contaminantes primarios, de cuyo total cerca del 80% provienen de los mas
de 5 millones de autos registrados, con tecnologias que tienen, como promedio, mas de
12 afios de antigledad. Adicionalmente, deben considerarse las emisiones provenientes

del Estado de México y transportadas a la ZMVM por efectos del viento.



1.2 Fuentes de emisién y contaminantes criterio

Una fuente de emision se define como todo proceso o actividad que libera, emite o
expulsa un contaminante hacia la atmosfera, pudiéndose clasificar de acuerdo a dos
criterios principales: segun el proceso que origina la emision en naturales vy
antropogénicas y segun la potencia, agrupacion y orientacién de la emision en puntuales,
de area y moviles. En los estudios sobre contaminacién atmosférica, se considera un
conjunto de sustancias denominadas como contaminantes criterio, liberados a la
atmosfera en cantidades considerables y provenientes de diferentes fuentes o que se
forman derivados de los primarias, pudiendo provocar consecuencias negativas para la
salud y el bienestar humano, dentro de las cuales se encuentran: el diéxido de azufre
(SO2), el didéxido de nitrogeno (NO2), el monoxido de carbono (CO), el material
particulado (PM, PM10o y PM25) y el ozono (O3) (Lopez, 2008)

En el caso de la ZMVM, segun el INEM-2013, las fuentes antropogénicas son las
responsables de mas del 99% de las emisiones totales de contaminantes primarios a la
atmdésfera, destacandose en primer lugar las fuentes moviles, las cuales aportan mas del
75% del total, incluyendo el 97% de CO, el 90% de los Oxidos de Nitrdgeno (NOx) y el
94% de SO2. En segundo lugar, por orden de importancia, se encuentran las fuentes de
area, causantes del 20% de las emisiones totales, asi como del 80% del NHs emitido al
aire, del 70% de los Compuestos Organicos Volatiles (COV) y del 40% del PM1o y el
PM2zs. Las fuentes fijas se relacionan fundamentalmente con las emisiones de PM1o
(14%) y PM25 (13%). Las fuentes naturales tienen muy poca influencia en este sentido,

con apenas un 1%, aproximadamente (INECC 2013).

A continuacién de describen los principales contaminantes criterio, algunas de sus

caracteristicas y afectaciones a la salud humana y bienes materiales (Rodriguez, 2016).

1.2.1 Mondxido de Carbono (CO)
El CO es contribuyente indirecto al efecto de invernadero y un importante contaminante
primario del aire en los medios urbanos y zonas con presencia de fuentes antropogénicas

como los vehiculos automotores con consumo de combustibles derivados del petréleo.



En un gas incoloro, casi inodoro, insipido, no irritante, pero muy inflamable, téxico para
los humanos y que, en altas concentraciones, puede ser letal, impidiendo el transporte

de oxigeno a la sangre.

Este contaminante se produce por combustién incompleta de combustibles solidos,
liquidos y gaseosos, asi como por oxidacion de todos los hidrocarburos (isopreno, etano,
propano, etileno, propilenos, etc.) y no es un GEI significativo pues absorbe pequefas
cantidades de radiacion infrarroja terrestre. Sin embargo, tiene influencia en la capacidad
oxidante de la atmdsfera, mediante su interaccién con los radicales hidroxilos (OH) y por
esta via influye sobre las concentraciones de otros GEI como el didoxido de carbono
(COz2), el ozono troposférico, halocarbonos, etc. Indirectamente, afecta también a las

concentraciones de metano debido a que es el mayor sumidero para los radicales OH.

Después del COz2, es el contaminante emitido en mayor cantidad al aire. Tiene un tiempo
de vida de 1-3 meses y, por esta razon, puede ser ampliamente distribuido en la

atmodsfera antes de su oxidacion a COx.

1.2.2 Oxidos de Nitrégeno (NOx)

Los NOx de forma general son emitidos a la atmosfera en grandes volumenes de manera
natural (provenientes de la descomposicidn bacteriana de nitratos organicos e incendios
forestales) o antropogénica (quema de combustibles en los vehiculos automotores vy
calefaccion, la produccidén de energia eléctrica y los procesos industriales), siendo los
mas importantes el NO y el NO2.

El NO2 tiene mayor importancia por sus impactos sobre la salud humana asociados a
problemas en la percepcion olfativa, molestias respiratorias, dolores agudos y edemas
pulmonares. Tiene influencia en la formacion de Os y aerosoles de nitratos, asi como en

la acidificaciéon de la lluvia. Es considerado un contaminante criterio.

Sus fuentes principales en las ciudades son la quema de combustibles en los vehiculos
de motor que normalmente dominan las emisiones en el medio urbano, la produccion d
energia eléctrica y los procesos industriales. La mayor parte de los NOx se emite a la

atmédsfera como NO, siendo este oxidado, posteriormente, a NO2 ya en la atmdsfera.



1.2.3 Diéxido de Azufre (SOz2)
El SOz es un gas incoloro con un olor muy penetrante que se genera con la combustion
de fésiles como el carbén y el petréleo, producto de la generacion de electricidad, los

vehiculos automotores y la calefaccion doméstica.

Puede afectar el sistema respiratorio y las funciones pulmonares, causando irritacion
ocular, tos, secrecion mucosa y agravamiento del asma y la bronquitis cronica, ingresos
hospitalarios por cardiopatias y un aumento de la mortalidad por exposicion a altos
niveles de concentraciones. En combinacion con el agua, el SO2 se convierte en acido
sulfurico (H2S04), principal componente de la lluvia acida que causa la deforestacion,

siendo ademas precursor de la formacién de aerosoles de sulfatos.

1.2.4 Particulas (PM1oy PM2.5)

Consisten en una compleja mezcla de particulas sdlidas y liquidas de sustancias
organicas e inorganicas suspendidas en el aire y son un indicador representativo muy
comun de la contaminacion del mismo. Estan compuestas principalmente por los
sulfatos, los nitratos, el amoniaco, el cloruro de sodio, el hollin, los polvos minerales y el

agua, asi como algunas especies como el carbén elemental y compuestos organicos.

Si bien las particulas con un diametro inferior a 10um (PM+10) pueden penetrar y alojarse
profundamente dentro de los pulmones, existen otras aun mas dafinas para la salud,
que son aquellas con un diametro inferior a 2.5um (PM2:5), las cuales pueden atravesar
la barrera pulmonar y entrar en el sistema sanguineo. La exposicion cronica a particulas
contribuye al riesgo de desarrollar enfermedades cardiovasculares y respiratorias, asi
como cancer de pulmon y existe una estrecha relacion cuantitativa con el aumento de la

mortalidad o morbilidad diaria y a largo plazo en una region.

El material particulado en general se emite a la atmosfera directamente de una fuente
como automoviles, autobuses, camiones de carga, industrias, comercios, obras en
construccidn, vias sin pavimentar, chimeneas, humo de incendios o como consecuencia
del uso de combustibles en estufas abiertas o cocinas tradicionales, aunque también
existen los llamados aerosoles secundarios, los cuales se derivan de la oxidacion de

compuestos organicos volatiles, principalmente.



1.2.5 Ozono (O3)
El Os es un constituyente natural del aire compuesto por tres atomos de oxigeno y con
un alto poder oxidante debido a la inestabilidad de su estructura molecular, lo cual le

permite reaccionar con una gran cantidad de sustancias.

Es un gas traza que puede tener efectos corrosivos sobre materiales, irritar mucosas de
los seres vivos, dafar a las plantas (fototdxico) y es un importante factor de mortalidad y

morbilidad por problemas respiratorios (asma, reduccién de funcion pulmonar, etc.)

El O3 estratosférico se encuentra de manera natural a unos 20-25 km de altitud formando
la denominada “Capa de Ozono”, la cual tiene gran importancia para la vida en la Tierra
como filtro de absorcion de la radiacion ultravioleta del Sol, que puede ser muy perjudicial
sobre la superficie planetaria, garantizando ademas el equilibrio radiativo de la
estratosfera. Sin embargo, el Os troposférico, se forma de manera espontédnea y
constituye uno de los principales contaminantes del aire por sus efectos nocivos para la
salud humana y los bienes materiales, la alteracion de la actividad fotosintética de las

plantas, ademas de actuar como un gas de efecto invernadero.

1.3 Formacién de Ozono en la atmésfera

El O3z que se encuentra presente en la superficie y es perjudicial para la salud, tiene dos
origines principales: estratosférico (debido al intercambio estratdsfera-tropdsfera) o por
formacion fotoquimica a partir de sus precursores naturales y antropogénicos. Entre
ambos, la contribucién mas importante proviene del origen fotoquimico, a partir de
reacciones quimicas de sus precursores principales que son emitidos a la atmésfera, en

este caso NOx y COV, en presencia de radiacion solar.

En el caso de los NOXx, la formacion de Os se inicia con la fotodisociacién del NO2 (Blacet,
1952) en presencia de la radiaciéon solar, formandose NO y O (Oxigeno monoatdémico
altamente reactivo), el cual se combina con el O2 (Oxigeno molecular) en presencia de
una molécula de aire para formar O3 muy inestable, que en presencia de NO se reduce

con facilidad y rapidez, para finalmente producir de nuevo NO2y O2
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En ese ciclo de formacion de Os, existe un equilibrio dinamico entre O3, O2, O y NOx de
formacion y destruccion de Os, lo cual explica que sus concentraciones medidas en las
ciudades sean en ocasiones menores que en el resto, pues al ser mayor las emisiones
de NO producidas por el transporte, estas destruyen las moléculas de O3 que se crean
durante el ciclo. Esto demuestra la accion contrapuesta de los NOx en la formacion de

O3, siendo muy importante mantener un equilibrio NO/NO:2 en la atmésfera.

En cuanto alos COV en el origen de Os, estos consumen el NO existente en la atmosfera
para producir NO2, alterando el ciclo anterior y evitando que el Os reaccione con el NO,
acumulandose entonces en la atmoésfera. El tiempo de vida del Os en la atmésfera
depende de la presencia y abundancia de sus precursores, registrandose las
concentraciones mas elevadas durante las horas del dia de mayor radiacion solar. No
obstante, esta relacion O3-NOx-COV es muy compleja y la dependencia quimica entre
ellos no es lineal, o sea, los procesos de formacién de Os no son directamente
proporcionales a los cambios en las concentraciones de sus precursores. Por lo tanto,
no siempre es posible trazar una estrategia de control de emisiones que garantice el éxito
de reducir las concentraciones de O3 a partir de una reduccién de NOx o CQOV, sino que

es preciso modelar escenarios para su evaluacion previa.

1.4 Gestion de la calidad del aire en México. Legislacion y normatividad vigentes

La gestidon de la calidad del aire en México ha adquirido mayor relevancia a lo largo de
los afios. Se llevan a cabo acciones y se desarrollan herramientas para estudiar la calidad
del aire en el pais, con el objetivo de disefiar y evaluar politicas publicas ambientales para

mejorar la calidad del aire en México o enfrentar sus consecuencias.

En la actualidad, se realiza el monitoreo de la concentracion atmosférica de los
principales contaminantes criterio: SO2, NO2, CO, O3z, PM25y PM1o, a través de los
Sistemas de Monitoreo de Calidad del Aire (SMCA), distribuidos en las entidades
federativas del pais. Estos estan constituidos por mas de 200 estaciones de monitoreo,
cuyos datos son difundidos principalmente por el Sistema Nacional de Informacion de la
Calidad del Aire (SINAICA), paso inicial muy necesario para conocer las condiciones de

contaminacion existentes.
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Adicionalmente, en algunas de estas estaciones se realizan mediciones de variables
meteoroldgicas de superficie y en otras se utilizan equipos manuales para la recoleccién
de muestras de particulas suspendidas y de depdsito atmosférico. Todo esto con el
objetivo de recopilar informacion para describir y caracterizar el estado de la calidad del
aire en el pais y evaluar el cumplimiento de las normas emitidas por parte de la Secretaria
de Salud, donde se establecen las concentraciones maximas permitidas para los distintos
contaminantes criterio en diferentes periodos de tiempo de exposicidén, en términos de

los riesgos que representan para la salud humana.

En la Tabla 1 se muestran algunas de la Normas Oficiales Mexicanas de Salud Ambiental
(NOM) vigentes en el pais, cuya elaboracion y actualizacion es responsabilidad de la
SEMARNAT. No obstante, a pesar de los esfuerzos que se realizan, aun distan mucho
de las establecidas por la OMS, como puede apreciarse.

Tabla 1 Algunas Normas Oficiales Mexicanas (NOM) vigentes, sus valores limite para cada contaminante y comparacion con
sus similares establecidos por la Organizacion Mundial de la Salud (OMS)

Contaminante NOM Valores Limite Valores Limite Periodo (Promedio’
NOM OMS
95 ppb - 1 hora
03 NOM-020-SSA1-2014 70 ppb *100 pg/m’
8 horas
*%60 pg/m’
200 ppb - 1 hora
SO: NOM-022-SSA1-2010
110 ppb 40 pg/m’ 24 horas
co NOM-021-SSA1-1993 11000 ppb - 8 horas
NO: NOM-023-SSA1-1993 210 ppb 200 pg/m? 1 hora
PMio NOM-025-SSA1-2014 75 ng/m? 45 pg/m’ 24 horas
PM2s NOM-025-SSA1-2014 45 pg/m’ 15 pg/m3 24 horas
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En el caso del O3, la OMS establece un valor en 100 ug/m? (*) como maximo diario de
periodo de 8 horas (percentil 99, 3-4 dias de superacion por afio) y 60 pug/m?3 (**) como
promedio de periodos de 8 horas en temporada maxima, dada por la media de
concentraciones maximas diarias de O3 en periodos de 8 horas durante los seis meses

consecutivos con el promedio movil mas alto.

Por otra parte, los indices de calidad del aire constituyen herramientas que los gobiernos
utilizan para notificar a la poblacion el nivel de contaminacion en el aire, los riesgos a la
salud asociados y las recomendaciones para reducir su exposicion. En el caso especifico
de la ZMVM, desde 1986 se difunde el indice Metropolitano de la Calidad del Aire
(IMECA) que ha funcionado como valor de referencia para el area, el cual, desde 2006,
tiene fundamento en la Norma Ambiental del Distrito Federal NADF-009-AIRE-2006,
estableciéndose los requisitos para su calculo a partir de los promedios horarios de las

concentraciones de cinco contaminantes criterio: O3, SO2, NO2, CO y PM1o.

En su ultima actualizacion, a través de la norma NADF-009-AIRE-2017, el IMECA cambia
de nombre a “indice de Calidad del Aire” y se desarrolla con base en el algoritmo de la
EPA, donde el valor de 100 puntos del indice equivale a la cifra de la norma oficial
mexicana en materia de salud ambiental correspondiente a cada contaminante; se

considera una mala calidad del aire cuando el indice supera ese valor.

Se empleaban cinco categorias para reportar la calidad del aire y se publicaba de manera
horaria para cada una de las estaciones automaticas de monitoreo de la calidad del aire
en la ZMVM, estando disponible en internet para toda la poblacion.

En este sentido debe agregarse que, a pesar de existir en México unos 34 sistemas de
monitoreo ambiental, distribuidos en 30 entidades federativas, solo 15 de ellas generan
un indice de calidad del aire propiamente dicho. Lo anterior propicid que en el mes de
noviembre de 2019, a partir de la necesidad de unificar y estandarizar la informacién
disponible y los métodos para la obtencion de los niveles de contaminacion en el pais, la
SEMARNAT vy el Gobierno Federal publicaran la norma NOM-172-SEMARNAT-2019, en
la cual se establecieron los lineamientos para la obtencion y comunicacion de un nuevo
indice de Calidad del Aire y Riesgos a la Salud denominado “INDICE AIRE Y SALUD”, el

cual entré en funcionamiento el 18 de febrero de 2020.
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Este nuevo indice es util para todos los gobiernos estatales y municipales responsables
del monitoreo ambiental a nivel nacional y relaciona de manera directa la concentracion
de cada contaminante criterio a una categoria de calidad del aire y a un nivel de riesgo,

asi como a las recomendaciones para grupos sensibles y poblacién en general.

Cuando se registra un episodio de contaminacion severa (a partir de la categoria IMECA
de Muy Mala) y las concentraciones de O3, PM1o 0 PMz2.5 alcanzan niveles que ponen en
riesgo la salud de la poblacion en general, se activa el Programa para Contingencias
Ambientales Atmosféricas (PCAA) el cual considera la aplicaciéon de un conjunto de
medidas encaminadas a reducir los niveles de contaminacién en el aire que se presentan
y preservar la salud de la poblacién y los bienes materiales. Aqui se incluye la suspension
parcial o total de actividades al aire libre, la restriccidén de la circulacién vehicular a través
de la aplicacion del programa “Hoy No Circula”, la disminucidn de la actividad industrial y
energética, asi como la activacion de un programa de vigilancia epidemiolédgica especial

creado para este tipo de situaciones.

De igual forma, destaca en este sentido el trabajo de los Comités ProAire, los cuales
realizan un trabajo coordinado para mejorar la calidad del aire en el pais. Actualmente,

existen 32 vigentes, 6 de ellos en zonas metropolitanas y 26 estatales.

Como complemento a todas estas acciones que se han llevado a cabo en el pais, también
se trabaja de forma simultdnea en el desarrollo de otras herramientas para evaluar y
caracterizar la calidad del aire de una zona determinada y apoyar en el proceso de toma
de decisiones, dentro de las cuales se destacan los modelos de calidad del aire.

1.5 Modelos de calidad del aire

Los modelos de calidad del aire (MCA) constituyen una potente herramienta fisico-
matematica para la planeacion, gestién e incluso prediccion del comportamiento de los
distintos contaminantes del aire dentro de una regioén, ya que facilitan la simulacién de
los procesos fisicos y quimicos que ocurren dentro de la atmdsfera y que afectan a la
dispersion y transformacion de los contaminantes primarios emitidos directamente a la
misma, generando como resultado la concentracién ambiental de la sustancia simulada.
Algunos MCA incluyen ademas las reacciones quimicas que intervienen en la formacién

de contaminantes secundarios como el ozono.
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En general, los MCA poseen un amplio espectro de aplicacion que va desde la
evaluacion de estrategias de control de emisiones y su impacto en la calidad del aire
para apoyar la toma de decisiones, hasta la generacién de informacion cientifica valiosa
para comprender mejor la dinamica de la atmadsfera y la contaminacion en un lugar o
region determinada, incluyendo el prondstico de la calidad del aire. Ademas, se han
convertido en una de las principales vias para identificar la responsabilidad de una fuente
en los niveles de contaminacion de una regién, seleccionar localizaciones de futuras
fuentes minimizando sus impactos, establecer una legislaciéon para el control de
emisiones y evaluar estrategias de control de episodios de contaminacion mediante

casos de estudio que son simulados mediante experimentos numeéricos.

Una vez validado y adaptado a las condiciones de la zona donde se aplique, un modelo
numeérico siempre constituye una herramienta mas econdémica, rapida y representativa
para evaluar la calidad del aire que las mediciones, aunque ambos deben
complementarse (Turtos 2013).

Entre los modelos numéricos de ultima generacion que se han implementado en el pais
en los ultimos afos se encuentra el WRF-Chem (Weather Research and Forecasting with
Chemistry), ampliamente utilizado para realizar estudios de quimica atmosférica. Sin
embargo, para su aplicacion, se necesita la integracion sistematica de una gran cantidad
de informacion generada por diferentes fuentes, tales como: inventario de emisiones,
meteorologia, topografia, uso de suelo, entre otros, en conjuncion con el empleo de
distintos mecanismos quimicos, parametrizaciones, herramientas de postprocesamiento

y visualizacién, etc. durante todo el proceso de simulacion.

1.6 Inventarios de emisiones

Los inventarios de emisiones (IE) de contaminantes atmosféricos son documentos
elaborados por las autoridades ambientales y que contienen las cantidades de las
emisiones de los principales contaminantes criterio generadas en un area determinada
(por lo general un pais) e incorporadas al aire en un periodo de tiempo dado, las cuales
son provenientes de todas las fuentes y sectores, tales como: industria, transporte,

comercio, servicios, hogares, vegetacion, suelo, entre otros (SEMARNAT 2015).
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Para conformar un IE se realiza la recopilacion de informacién sobre las emisiones
provenientes de distintas fuentes para cuantificarlas bajo condiciones normales de
emision e identificar los contaminantes especificos que emiten, con énfasis en los

considerados como criterio. Dentro de los principales métodos se encuentran:

- Muestreo en la fuente: consiste en mediciones directas de las emisiones en la
fuente. Se emplean métodos, procedimientos y manejo de datos especificos para cada
tipo de fuente, establecidos por la EPA (Agencia de Proteccién Ambiental de Estados
Unidos) y complementados por las correspondientes normas nacionales, para el pais

en cuestion.

- Modelos de emision: consiste en la estimacién de las emisiones por medio de la
simulaciéon computacional, empleando grandes volumenes de datos para alimentarlos.
Producen estimaciones muy exactas respecto a las obtenidas por otros métodos, pero
siempre su eficiencia dependera de la calidad de los datos y las suposiciones en las
cuales se basa el inventario. Se pueden clasificar en tres tipos:

v Modelos adaptativos: se basan en paquetes computacionales que integran
redes neuronales y sistemas caodticos Durante la primera etapa se carga el
programa con los datos histéricos y datos de emisiones, después los
parametros de operacion se monitorean y son utilizados por el sistema del

programa para poder predecir las emisiones.

v" Modelos mecanisticos: se fundamentan en ecuaciones que han sido
desarrolladas utilizando fundamentos fisico-quimico-biologicos para describir
la tasa de emision de un tipo de fuente y requieren de muchas variables para

calcular las emisiones.

v" Modelos de emisiones al aire de agua y aguas residuales: cada modelo
requiere de diferentes y especificos parametros relacionados con la emision

de contaminantes al aire provenientes del agua y aguas residuales.
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- Factores de emision: establecen una relacion entre la cantidad de contaminante
emitido a la atmésfera y una unidad de actividad, la cual puede basarse en procesos
tales como la produccién, horas de operaciéon, area superficial, entre otros. Se usan
para calcular emisiones cuando los datos de monitoreo no estan disponibles. Se
pueden clasificar en dos tipos principales:

v Factores de emision basados en procesos: se utilizan para estimar
emisiones de fuentes puntuales, dado que con frecuencia no es factible hacer
muestreos para cada fuente emisora en particular y asi, los resultados de los
muestreos en “fuentes representativas” se emplean para obtener factores de
emision comunes, los cuales se expresan generalmente en forma de masa de

contaminante emitido por unidad de proceso.

v Factores de emision basados en censos: se emplean generalmente para
estimar emisiones de fuentes emisoras dispersas y numerosas (fuentes de
area) y son mas exactos cuando se aplican a una region para la cual el factor
de emision fue desarrollado. Se clasifican en: per capita, por empleado y

empiricos.

- Balance de materiales: utilizado para estimar emisiones de muchas categorias
de fuentes y puede ser usado cuando no existan datos disponibles de muestreos,
factores de emision u otros métodos ya descritos, siendo mucho mas sencillo y
costeable. Para desarrollarlo, se necesita un analisis del proceso para determinar si
las emisiones pueden ser estimadas con los parametros especificos de operacion y
las composiciones de los materiales y es necesario conocer la concentracién o

cantidad del material en cada punto a lo largo del proceso

- Extrapolacién: consiste en el escalamiento de las emisiones de una fuente a otra,
teniendo como base un parametro de escalamiento conocido para ambas fuentes.
Puede emplearse para calcular emisiones directamente y verificar las realizadas por
otros métodos. Se considera el enfoque menos deseable para estimar emisiones, dada
su tendencia a la inexactitud, al no tomar en cuenta de manera apropiada diferencias

importantes entre las dos regiones donde se ubiquen ambas fuentes consideradas.
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Existen otros elementos de los IE que pueden definirse, tales como:

e Ao base: afo para el cual se han de estimar las emisiones y establece la posicién
del IE en el tiempo para que todas las estimaciones tengan una base comun y
representen las actividades que ocurrieron durante el mismo periodo. Constituye

ademas una base de comparacidn con otros IE previos y posteriores.

e Caracteristicas temporales: se refiere al periodo de tiempo y la variabilidad
temporal del IE. El primero describe el lapso temporal representado por el IE,
normalmente de un afio, pero que puede ser de un dia, un mes, estacional, entre otros;
mientras que el segundo, indica la fluctuacion de las emisiones en el tiempo, que puede
ser constante o variar de una base estacional, mensual, diaria o incluso horaria.

e Caracteristicas espaciales: se refiere al dominio del IE y su resolucion espacial.
El primero representa el area para la cual las fuentes de contaminantes atmosféricos
seran inventariadas (principalmente limitado por fronteras politicas o geograficas);
mientras que la segunda describe el nivel de especificidad de la ubicacién geografica

de las fuentes de contaminacion.

e Resolucion de especies quimicas (Especiacion): se refiere a la desagregacion
de un contaminante del IE en sus componentes quimicos individuales o en grupos

quimicos especificos.

e Aseguramiento de la calidad: se refiere al esfuerzo para poder controlar la

calidad de la informacion y este debe ser efectuado durante todo el desarrollo del IE.

e Proyecciones: se refiere al pronostico del comportamiento de un IE de un afo
base hacia delante o atras en el tiempo y se utilizan para identificar tendencias pasadas
y futuras de las emisiones debido al incremento en la actividad y las estrategias de

control instrumentadas.

e Estimacion de la incertidumbre: se refiere a la magnitud del error del IE y puede

ser estimada cuantitativa o cualitativamente.
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e Continuidad del proceso del IE: se refiere a la posibilidad de continuidad y
actualizacion que tiene el IE con el transcurso del tiempo. Se pretende desarrollar IE
mas precisos y que contengan los datos mas actuales de emisiones de contaminantes
atmosféricos y aquellos asociados a las fuentes, dentro de un area geografica

determinada en un intervalo de tiempo especifico.

En el caso de México, se han desarrollado seis |IE con cobertura nacional, denominados
Inventario Nacional de Emisiones de Contaminantes Criterio (INEM), para los afios 1999,
2005, 2008, 2011, 2013 y 2016, bajo la direccién de la SEMARNAT, en colaboracién con
multiples instituciones del pais. Sin embargo, estos IE tienen diferencias metodoldgicas

y de temporalidad, lo que impide su comparacion en condiciones similares.

1.7 Bases de datos de emisiones para modelos de calidad del aire

Los IE constituyen instrumentos de gestion ambiental a partir de los cuales se pueden
elaborar bases de datos de emisiones (BDE) que permiten describir cuantitativamente
su distribucién espacial y temporal en el area que consideran. Estas BDE se emplean en
el proceso de inicializacion de los MCA como condiciones iniciales y de frontera,
permitiendo incorporar al proceso de simulacion la informacion referente a las tasas de
emision de los distintos contaminantes, lo cual influye decisivamente en la eficiencia del

modelo y en la calidad de sus resultados (Yumimoto y Uno 2006, Huang et al. 2011).

Los MCA no pueden emplear el IE de la forma en que es publicado por los responsables,
sino que se requiere de un trabajo previo y transformacion del mismo para integrarse al
proceso de simulacién. En este sentido, hay tres pasos muy importantes que se deben
realizar, referentes a igual numero de distribuciones, las cuales se acoplan con

informacion geografica y meteoroldgica del area de estudio (Garcia-Reynoso 2018):

e Distribucion temporal: desglosar los estimados anuales de emision del IE base,

teniendo en cuenta intervalos de tiempo mas cortos.

o Distribucion espacial: separar y clasificar los estimados anuales de emision del
IE base en tamafos mas pequefios, homogéneos e individuales sobre el dominio de

modelacién seleccionado.
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o Distribucion de especies quimicas: clasificar las emisiones de las especies en
grupos mas selectivos dependiendo de su reactividad, de las especies quimicas
individuales y/o del tamafio de particula.

Sin embargo, los IE presentan un sinnumero de incertidumbres en su proceso de
elaboracion, las cuales no estan cuantificadas o no son reportadas por sus autores, lo
que provoca que las BDE obtenidas a partir de ellos, provoquen errores en las
simulaciones numéricas (Hao et al. 2002), por lo que se requiere actualizacién en sus
datos (Li et al. 2010), elemento que ha recibido atencion continua de los investigadores

en temas de calidad del aire (Lumbreras et al. 2009).

1.8 Técnicas de prondstico de calidad del aire

Una amplia variedad de técnicas, que van desde lo mas simple a lo mas complejo, se ha
utilizado para generar predicciones de calidad del aire. Inicialmente, el trabajo se centré
en la prevision de Oz para un plazo de 1 a 3 dias, aunque poco a poco se fue ampliando
a otros contaminantes y periodos. Dentro de los métodos mas comunes se encuentran
(EPA 1999):

- Métodos climatoldgicos: consisten en asumir que el pasado es un buen
predictor del futuro y se basan en una asociacién de los niveles de contaminacion
elevados con condiciones meteoroldgicas especificas. La aplicacion puede ser tan
simple como asumiendo persistencia (es decir, si los niveles de contaminacién
son altos hoy pues también lo seran mafana) o puede implicar el desarrollo de
sistemas de interpretacion del tiempo meteorolégico (identificaciéon de patrones
climaticos que se acompafan de altos niveles de contaminacion) para la prevision
de la calidad del aire. Son sencillos, faciles de implementar y operar, aunque con

un nivel de incertidumbre muy elevado para el desarrollo tecnolégico actual.

- Métodos estadisticos: consisten en asociar parametros meteorolégicos con los
de calidad del aire, cuantificandose mediante técnicas estadisticas. Son simples
de desarrollar y utilizar y requieren recursos informaticos modestos, aunque sus
resultados son algo inciertos, sobre todo para condiciones no estables de la

atmodsfera.
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Destacan:

v Arbol de clasificacion y regresion (CART): especializada en identificar
variables meteoroldgicas y de calidad del aire que estén correlacionadas
fuertemente entre si y con los niveles de contaminacién ambiental, las cuales

se utilizan entonces para la prediccion.

v Analisis de regresion: asociacion entre los niveles de contaminantes y las
diferentes variables meteoroldgicas, lo que puede cuantificarse con el analisis
estadistico del comportamiento histérico de conjuntos de datos. La ecuacion
de regresion lineal resultante se puede utilizar para pronosticar los futuros

niveles de contaminacion.

v Redes neuronales artificiales: identificar los parametros atmosféricos que
influyen en la calidad del aire y cuantificar dicha asociacion a través de la
aplicaciéon de aprendizaje adaptativo y de técnicas de reconocimiento de
patrones como las redes neuronales, las cuales tienen la intencion de imitar
la forma en que el cerebro humano reconoce patrones recurrentes y han sido
desarrolladas para identificar los patrones de tiempo que estan asociados con

niveles elevados de ozono y otros contaminantes.

v Métodos Dinamicos: tratan de representar matematicamente los procesos
fisico-quimicos de la atmdsfera que afectan los niveles de contaminacion del
ambiente, mediante el empleo de modelos de calidad del aire que resuelven
las ecuaciones primitivas o de hidrodinamica, simulando la emision, transporte
y transformacién de contaminantes en el aire. Requieren costo computacional
alto y su uso puede ser complejo, pero son muy eficientes y si se configuran

y emplean adecuadamente, los resultados son satisfactorios.
1.9 Sistemas de prondéstico de calidad del aire. Antecedentes

Precisamente a partir de los métodos dinamicos y la integracién de algunas opciones de
otras técnicas, se han desarrollado los sistemas de prondstico de la calidad del aire a
nivel mundial, teniendo en cuenta informacion de emisiones de contaminantes,

topografia, meteorologia, quimica y procesos de deposicion.
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Con estos datos se predicen las concentraciones de los contaminantes atmosféricos en
funcién del tiempo y el espacio, empleando modelos numéricos como el WRF-Chem, el
cual acopla la informacion meteoroldgica y quimica de manera simultanea, en tanto se

retroalimentan ambas en cada paso de tiempo.

Los diferentes modelos que se emplean para diagndstico o prondéstico de calidad del aire,
utilizan bases de datos de emisiones de contaminantes atmosféricos biogénicas (de
origen natural) y antropogénicas (emitidas por el hombre en sus actividades). Estas
pueden ser conformadas como resultados de inventarios naciones que se desarrollan en
los paises o mediante salidas de modelos de emisiones que aportan los valores

desagregados espacial y temporalmente.

En cuanto a la informacion meteoroldgica, esta se obtiene principalmente de las salidas
de modelos globales o regionales, segun el area de estudio, intereses investigativos,
nivel de acceso a la informacion o capacidad de computo. Las salidas incluyen variables
meteorolégicas como temperatura, humedad, vientos, intensidad solar, entre otras, que
determinan el transporte, mezcla, formacion o destruccion fotoquimica, deposicion, etc.,
de los contaminantes analizados. La fiabilidad de la simulacion meteoroldgica influye
decisivamente en la calidad del prondstico de calidad del aire que se realiza. Por su parte,
el nucleo quimico del sistema, lo conforma un modelo de quimica atmosférica que integra
toda la informacién previa para pronosticar los niveles de concentraciones de los

contaminantes resolviendo en casi todos los casos la ecuacion de adveccidon-difusion.

Ademas de los componentes de prediccion, se necesita una red de observacion capaz
de proporcionar mediciones en tiempo real de los parametros atmosféricos para
inicializar los modelos y evaluar la calidad del prondstico, la cual puede hacerse de forma
operacional o diagnostica. En el primer caso, se realiza una comparacion directa punto
a punto, de ser posible, entre los campos de contaminantes de la previsién y las
observaciones disponibles; mientras que, en el segundo, se tiene en cuenta la medicién
también de los parametros tanto meteorolégicos como quimicos que controlan la
formacion y distribucion de los contaminantes modelados, digase sustancias precursoras
o productos intermedios, asi como variables como la altura de la capa de mezcla y los
vientos en altura.
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En la década de los 1960s, el US Weather Bureau (USWB) emitid los primeros
prondsticos de contaminacion del aire utilizando modelos de prediccion numérica del
tiempo (Niemeyer, 1960) para determinar las condiciones atmosféricas que producian la
polucion, pero solo desde el punto de vista meteoroldgico y sin considerar las emisiones
ni la quimica atmosférica. Posteriormente, con la creacién en 1970 de la NOAA, la EPA,
el National Weather Service (NWS) y el National Air Pollution Potencial Forecast Program
(Gross, 1970), todos en Estados Unidos, se fueron desarrollando técnicas y herramientas
para el prondstico de calidad del aire en zonas urbanas, basadas en aproximaciones
empiricas y modelos estadisticos con datos histéricos (Zhang et al. 2012), dentro de los
que pueden citarse a McCollister y Wilson (1975), Wolff y Lioy (1978) y Aron (1980).

Ya hacia los 1990s, el nivel de sofisticacion se incrementd considerablemente,
superando algunas limitaciones existentes, a partir de un mayor desarrollo de las
arquitecturas computacionales, distintos avances en tecnologias de computo y la
aplicaciéon de los modelos tridimensionales de calidad del aire al prondstico de calidad
del aire en escalas urbana, regional y global, incluyendo condiciones meteoroldgicas,

emisiones, quimica atmosférica y procesos de remocion y deposicion (Zhang et al. 2012).

Los primeros sistemas de pronostico de calidad del aire basados en modelos
tridimensionales datan de mediados de los 1990s, comenzando en Alemania en 1994
(Rufeger et al. 1997), luego en Japoén en 1996 (Ohara et al. 1997), en Australia en 1997
(Mannis et al. 2002) y en Canada en 1998 (Pudykiewicz y Koziol 2001). Posteriormente
sucedio la expansion a Estados Unidos (McHenry et al. 2004 y Otte et al. 2005), otros
paises de Europa (Brandt et al. 2001 y Jakobs et al. 2002), China (Han et al. 2002 y

Wang et al. 2009), asi como otras regiones de Japdn (Uno et al. 2003).

Un salto cualitativo importante ocurrié con el desarrollo de repositorios de datos en
tiempo real, plataformas de prondstico de calidad del aire basadas en MCA, para
proporcionar datos actuales y de prondstico de contaminacién atmosférica en un area
determinada. En este sentido, en 1997, aparece en Estados Unidos el Aerometric
Information Retrieval Now (AIRNow), proporcionando informacion de Os y PM para mas
de 400 ciudades en el pais norteamericano, extendiéndose a lo largo del tiempo hasta
brindar informacion sobre polucion del aire a casi todo el planeta actualmente.
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Sistemas similares se desarrollaron en Europa y el resto del mundo, destacandose, entre
otros: el Canadian Hemispheric and Regional Ozone and NOx System (CHRONOS),
creado por el Meteorological Service of Canada (MSC) para la region este de Canada
(1999, extendiéndose a todo el pais en 2001 (Pudykiewicz y Koziol 2001 y Pudykiewicz
et al. 2003); el Australian Air Quality Forecasting System (AAQFS) que brinda prondsticos
para ciudades australianas como Sydney y Melbourne desde el ano 2000 (Hess et al.
2000 y Cope et al. 2003); el Air Indicator Report for Public Access and Community
Tracking (AIRPACT), operado diariamente desde 2001 (Vaughan et al. 2004), siendo el
primero en implementar el modelo CMAQ para realizar el prondstico de calidad del aire
en su version AIRPACT-3 (Byun y Schere 2006); el French Air Quality Forecasting and
Mapping System (PREV'AIR), operativo en Francia desde 2003 (Honoré et al. 2008 y
Rouil et al. 2009); el Real-Time National Air Quality Forecast Capability (NRT-AQFC)
desarrollado en Estados Unidos por NOAA y EPA en 2004 (Otte et al. 2005).

En la actualidad, varios paises cuentan con sistemas de prondstico de calidad del aire
operativos, destacando la region de Europa y América del Norte. En Latinoamérica, Chile
fue pionero con CHILE/Meteo Chile Polyphemus, mientras que, en México, se cuenta
con el desarrollado por la SEDEMA de la Ciudad de México y el CSB, que genera salidas
horarias con resolucion espacial de 1km x1km sobre la ZMVM. Este sistema emplea el

modelo meteorolégico WRF con el modelo de transporte quimico CMAQ.

De igual forma, en el Centro de Ciencias de la Atmosfera (CCA) de la UNAM, se
desarroll6 un sistema de prondstico de calidad del aire en 2006 para predecir niveles de
contaminacién en el Centro de México, acoplando el modelo meteorolégico mesoescalar
de quinta generacion MM5 con el de calidad del aire MCCM. Este sistema se desarrollé
en 2010, considerando el modelo WRF-Chem como base del mismo el cual se encuentra
en modo operativo actualmente, pero con algunas limitaciones en su configuracion que
fueron identificadas y la propuesta de solucién es parte de los objetivos de la presente

investigacion
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CAPITULO 2: MATERIALES Y METODOS

En este capitulo se define el area de estudio y el dominio de modelacién de la presente
investigacion. Se muestra el origen y obtencion de los datos utilizados, tanto de
emisiones como meteoroldgicos, asi como los diferentes procedimientos para su uso en
el modelo WRF-Chem, definiendo su configuracion en cuanto a parametrizaciones
fisicas y quimicas. Ademas, se describe la metodologia desarrollada para la
actualizacion del inventario de emisiones para obtener una BDE util para la modelacion,
Asimismo, se exponen las métricas para la evaluacion del desempefio del modelo en el

pronostico, entre otros aspectos de interés.

2.1 Area de estudio

El area de estudio seleccionada para la investigacion abarca la region denominada como
Centro de México, la cual incluye los territorios pertenecientes a Ciudad de México,

Estado de México, Morelos, Hidalgo, Tlaxcala y Puebla (Figura 1).
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Figura 1 Area de estudio
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Dentro de ella, existe especial interés en la ZMVM, una de las zonas mas contaminadas
del pais y mas pobladas del mundo con unos 22 millones de habitantes, ademas de ser
la mas grande de América Latina con un area aproximada de 7,954 km? y la tercera
dentro de las que comprende la Organizacion para la Cooperacion y el Desarrollo
Econdmico (OCDE) en cuanto a su densidad poblacional. Se encuentra en un valle a
mas de 2200m de altura, lo que, unido a factores geograficos y orograficos, dificultan la
dispersion de los agentes contaminantes. Su centro geografico se localiza en la
confluencia del paralelo 19 ° 30 ’ de Latitud Norte con el meridiano 99 ° 02 ’ de Longitud

QOeste.
2.2 Dominio de modelacion

Para realizar las simulaciones con WRF-Chem, se construy6é un dominio de modelacién
que abarca el territorio definido como el centro de México, donde se ubicé una malla de
88x88 celdas con resolucion de 3km (Figura 2), teniéndose en cuenta 27 niveles

verticales. En esta investigacion se utiliza el tiempo siempre en hora local.
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Figura 2 Dominio de modelacion
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2.3 Configuracion del modelo WRF-Chem

En este estudio se empled como base para el sistema de prondéstico de calidad del aire,
el modelo mesoescalar de ultima generacion Weather Research and Forecasting with
Chemistry (WRF-Chem, version 3.9.1.1), capaz de simular las emisiones, transporte,
mezcla y transformaciones quimicas de los gases traza y aerosoles, de manera acoplada
con la meteorologia, dentro de un unico sistema de coordenadas horizontales y
espaciales, sin emplear interpolaciones espacio-temporales, util para realizar estudios

de calidad del aire a escala regional y global (Grell et al. 2005, Fast et al. 2006).

La configuracion del modelo en cuanto a parametrizaciones fisicas y quimicas se

muestra en la Tabla 2.

Tabla 2 Parametrizaciones Empleadas en la Modelacion con WRF-CHEM

Proceso Referencia

Capa Limite Planetaria Yonsei University (YSU, Hong et al. 2006)

Capa Superficial MMS5 Similarity (Zhang y Anthes 1982)
Microfisica WREF Single-Moment class 5 (WSMS5, Hong et al. 2004)
Uso de Suelos Noah Land-Surface Model (LSM, Chen y Dudhia 2001)

Radiacion de Onda Larga  Rapid Radiative Transfer Model (RRTM, Mlawer et al. 1997)

Radiacion de Onda Corta ~ MMS5 (Dudhia 1989)

Cumulos Kain-Fritsch (Kain y Fritsch 1993, Kain 2004)

Mecanismo Quimico Regional Acid Deposition Model v2 (RADM2, Stockwell et al. 1990)
Interaccion

Aerosoles-Radiacion Activo aer ra_feedback (Forkel et al. 2012)

Se destaca la utilizacion del mecanismo Regional Acid Deposition Model version 2,
(RADM2, Stockwell et al., 1990) para la quimica en fase gaseosa, en el cual, la
distribucion de las emisiones por especies quimicas se determina con base en la

reactividad al radical hidroxilo (OH).
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RADM2 se emplea comunmente para el estudio de la generacion de Os, el cual muestra
un comportamiento no lineal respecto a las emisiones de mondxido de nitrégeno (NO) y
compuestos organicos volatiles (COV). Considera un total de 21 especies inorganicas y
42 organicas, las cuales intervienen indistintamente en 29 reacciones quimicas

inorganicas (9 de ellas fotoquimicas) y 107 organicas (12 de ellas fotoquimicas).

Para las simulaciones de diagnéstico, se utilizé un tiempo de spin-up de 24 hy las salidas

del modelo fueron almacenadas cada 1 h para el posterior analisis de las mismas.

2.4 Obtencion de datos

Para realizar simulaciones numéricas con el modelo WRF-Chem, es necesario obtener
datos de emisiones y meteorolégicos imprescindibles para establecer las condiciones
iniciales y de frontera, factor determinante en la exactitud de los resultados y de cuya

calidad dependera el desempefio del modelo.
2.4.1 Datos de emisiones. Metodologia para la actualizaciéon del inventario

En este estudio se utilizé como IE para la modelacion, el proporcionado por la Secretaria
de Medio Ambiente y Recursos Naturales (SEMARNAT) en su versién del afio 2013
(INEM-2013). Cuenta con la clasificacién de emisiones de todas las fuentes fijas, moviles
y de area, en sus diferentes categorias, para la ZMVM y México en general. Incluye las
emisiones anuales por municipio de los principales contaminantes que afectan la calidad
del aire o que son precursores de otros secundarios: SO2, CO, NOx, PM1o, PMz2s,

compuestos organicos volatiles (COV), amoniaco (NHs), entre otros (INECC 2017).

Para obtener una BDE util para la modelacion con WRF-Chem a partir del INEM-2013,
con la estructura del archivo de entrada y nombres de variables adecuados y para el
periodo de tiempo seleccionado, se le aplico la metodologia correspondiente al modelo
DIiETE (INECC 2017, Garcia-Reynoso et al. 2018), donde la distribucion espacial de las
emisiones en cada celda del dominio de modelacion se realiza segun datos de poblacion,
cobertura de suelo y ubicacidn de industrias. Para fuentes moviles, se considera la
fraccidn de la malla correspondiente a las vialidades y carreteras. Para la distribucion
temporal se emplean Source Classification Codes (SCC) de la Environment Protection

Agency (EPA), con perfiles mensuales, semanales y diarios, por tipo de fuente.
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Posteriormente se realiza la especiacion de COV para cada tipo de fuente, se distribuyen
las emisiones en cada perfil de compuestos quimicos emitidos por proceso, lo cual
requiere conocer el tipo de proceso, materias primas y condiciones de operacion. Debido
a que la informacion es limitada, se utilizan los datos SCC de la EPA. Finalmente, se
hace la agrupacion segun el mecanismo quimico empleado (RADM2), que asigna a cada

especie quimica una categoria dependiendo de su reactividad con el radical OH.

Se obtuvieron archivos en formato NetCDF (Rew y Davis 1990) de manera diaria (datos
horarios en su interior) con informacion de la distribucién espacial, temporal y quimica de
las emisiones de las especies para el mecanismo quimico utilizado, en el dominio de

modelacién definido.

Sin embargo, al realizar simulaciones numéricas con la BDE obtenida, los resultados del
modelo presentaron baja correlacion con las mediciones, como se muestra en secciones
posteriores. Esto podia preverse, teniendo en cuenta que el IE corresponde a 2013 y la
modelaciéon a 2017, pero, ademas, en su elaboracion, se emplean factores de emision,
perfiles temporales y especiacion de compuestos organicos que no consideran las
caracteristicas del area de interés, sino que provienen de estimaciones de la EPA.
Asimismo, la incertidumbre de los datos del IE no esta cuantificada ni se reporta en el
mismo, por lo que se requieren acciones constantes para su actualizacion, acorde al
caso de estudio que se desee modelar (Hao et al. 2002, Streets et al. 2003, de Foy et al.
2006, Sowden et al. 2008, Keenan et al. 2009, Li et al. 2010, Ying et al. 2012, Trejo 2017).

Teniendo en cuenta lo anterior, se llevo a cabo un proceso de actualizacion del |IE a partir
de una metodologia descrita en la Figura 3 y similar a la utilizada en trabajos previos
(Garcia-Reynoso 2002, Hernandez 2006, Urias 2015, Trejo 2017) pero nunca publicada
en revistas cientificas ni aplicada sobre el area del Centro de México. Consiste en
emplear el IE original (INEM-2013) para modelar la calidad del aire y evaluar los
resultados de las concentraciones obtenidas respecto a las observaciones, inicialmente
para NOx. Cuando las métricas estadisticas muestren valores en rango aceptable, se
procede a comparar los resultados para el caso del Os, con el objetivo de ir escalando

las emisiones de COV en el IE hasta que las métricas indiquen resultados aceptables.
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Figura 3 Metodologia de ajuste de emisiones en el INEM-2013 mediante modelacion con WRF-Chem para la obtencion de
concentraciones de O3 similares a las observadas

En esta investigacion se realizaron simulaciones numéricas con el modelo considerando
los siguientes casos y teniendo en cuenta informacién: 1) de todas las fuentes de
emision, 2) solo de fuentes fijas, 3) solo de fuentes moviles y 4) solo de fuentes de area.
Con la informacion anterior se form6é una ecuacion donde el vector de las
concentraciones es igual a la matriz de datos multiplicada por el vector de los factores
de escalamiento y de esta se obtiene el vector de factores de escalamiento. Este primer
resultado se empled para determinar la contribucién de cada tipo de fuente a la
concentracion total de cada contaminante en la atmdsfera y definir un factor de
escalamiento para cada uno de ellos, es decir, un valor que permita incrementar o

disminuir sus respectivas emisiones en el |IE original, para reducir el error.

El primer factor de escalamiento se continua actualizando mediante la metodologia
descrita en la Figura 3 hasta obtener un conjunto definitivo de valores, los cuales se
muestran en la seccion 3.2. De esa forma, se puede obtener una BDE actualizada y util

para modelacion de la calidad del aire en el area de estudio.
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Se estima que la calibracién es eficiente pues los factores de escalamiento determinados
a partir de las simulaciones realizadas para el caso de estudio de 2017, mejoran el
desempeno del modelo WRF-Chem en el caso de estudio de 2016, o sea, en diferentes
periodos de tiempo y condiciones atmosféricas, se obtuvo resultados de las métricas con
mayor correlacion entre las salidas numéricas y las observaciones (los resultados de
ambos casos se presentan en secciones posteriores). Es importante aclarar que el uso
de estos factores de escalamiento para actualizar el INEM-2013 permite alcanzar
resultados mas proximos a los medidos respecto al original, pero podrian variar en
dependencia de la temporada del afio a modelar, la calidad de los datos meteorologicos
y las modificaciones que se realicen a los datos del IE. Lo anterior, con el propdsito de

obtener resultados con mayor correlacion, trabajo de otra investigacion en curso.

2.4.2 Datos meteorolégicos

Las condiciones iniciales y de frontera de tipo meteorolégico empleadas en WRF-Chem,
se generaron a partir de los datos obtenidos del Global Forecast System (GFS),
desarrollado por National Centers for Environmental Prediction (NCEP). Este brinda
informacion sobre diferentes variables, incluyendo viento, temperatura y densidad del
aire, presion, vapor de agua, radiacion de onda larga y corta, altura de capas de mezcla,

altura geopotencial, entre otras, con resolucion espacial de 1 ° x 1 ° y temporal de 6 h.
2.5 Periodos de estudio

Para definir los periodos de estudio en la investigacidn, se considerd la activacion del
PCAA en la ZMVM para los afios 2016 (Tabla 3) y 2017 (Tabla 4). De esta forma, se fijo
como primer periodo el comprendido entre el 15 y el 21 de mayo de 2017, el cual se
utilizé para realizar las primeras simulaciones con el sistema de modelacién propuesto y
evaluar sus resultados con las métricas estadisticas correspondientes. De esa manera,
se propone un conjunto inicial de factores de ajuste para llevar a cabo la optimizacion el
INEM-2013. En este caso, se comenzaron las simulaciones desde el dia 14 de mayo de
2017 para permitir que el modelo alcance su estabilidad. Posteriormente, se definid el
segundo periodo de estudio, entre el 14 y el 17 de marzo de 2016, para validar los
factores de escalamiento obtenidos y obtener la BDE final que seria utilizada para

realizar el prondstico de calidad de aire con WRF-Chem en el Centro de México.
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Tabla 3 Activacion del programa para contingencias ambientales Atmosféricas (PCAA) en la ZMVM en el afio 2016

Contaminante Valor Fechay Hora Valor Fechay Hora Valor Fecha y Hora
IMECA Activacion MECA Maximo IMECA Desactivacion

PM; 153 6-ene (09:00) 172 6-ene (11:00) 132 7-ene (09:00)
0; 151 15-may (16:00) 186 20-may (17:00) 104  21-may (19:00)
(0] 162 22-may (15:00) 183 23-may (18:00) 105 24-may (18:00)

PM; 154 14-dic (11:00) 162 14-dic (14:00) 147 15-dic (09:00)

Tabla 4 Activacion del programa para contingencias ambientales atmosféricas (PCAA) en la ZMVM en el afio 2017

Contaminante Valor Fecha y Hora Valor FechayHora Valor Fecha y Hora
IMECA Activacion IMECA Miaximo IMECA Desactivacion

03 194 14-mar (16:00) 203 14-mar (17:00) 136 17-mar (16:00)
0O; 156 05-abr (17:00) 156 05-abr (17:00) 127 06-abr (17:00)

0; 161 02-may (15:00) 192 04-may (16:00) 127 05-may (17:00)
(02} 157 14-may (17:00) 157 14-may (17:00) 69 15-may (15:00)
0O; 178 20-may (15:00) 188 20-may (16:00) 133 21-may (17:00)
03 151 24-may (15:00) 151 24-may (15:00) 49 24-may (21:00)
0O; 165 27-may (15:00) 165 27-may (15:00) 109  28-may (18:00)
0O; 155 31-may (16:00) 161 31-may (16:00) 115 01-jun (18:00)
0O; 152 08-jul (17:00) 152 08-jul (17:00) 88 09-jul (15:00)

0; 151 11-ago (16:00) 158 11-ago (17:00) 127 12-ago (17:00)

Una vez establecida la configuracion del sistema, se realiza la evaluacién del desempefio
durante dos afios consecutivos, 2018 y 2019, para el prondstico de las concentraciones

de O3y otros contaminantes, en plazos de 24h, 48h y 72 horas.
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2.5.1 Descripcion de los periodos de estudio

En el primer periodo de estudio, se produjo un episodio de alta contaminacion por Os,
iniciado el 15 de mayo de 2017, cuando a las 16:00 horas se marcé un valor del indice
Metropolitano de la Calidad del Aire (IMECA) de 151 en la estacion Ajusco Medio (AJM),
sinébnimo de muy mala calidad del aire, alcanzandose un maximo de 186 el dia 20 de
mayo (17:00 horas) en AJM. Las concentraciones horarias de Os (Figura 4) llegaron a
cifras cercanas a 180 ppb en varias estaciones de la Red Automatica de Monitoreo
Atmosférico (RAMA), muy altas y dafinas para la salud, superando considerablemente
la norma mexicana NOM-020-SSA1-2014 (SSA 2014) de 95 ppb en cada uno de los siete
dias que durd la contingencia ambiental, la mas prolongada desde que se aplica el PCAA
en 1992.

Este evento estuvo relacionado a la presencia de un sistema de alta presion sobre la
zona de estudio, que propicié condiciones de estabilidad atmosférica muy favorables
para la formacion y acumulacién de Os, adversas para la dispersion de sus precursores,
esto es, fuerte radiacion solar, vientos débiles, altas temperaturas, escasas lluvias y
limitado transporte de humedad (SEMARNAT 2017).
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Figura 4 Series de tiempo de las concentraciones horarias de Os observadas en estaciones seleccionadas de la RAMA (15 al
21 de mayo de 2017). Se sefala el valor de la NOM-020-S5A1-2014 en 95 ppb
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Figura 5 Series de tiempo de las concentraciones horarias de Os observadas en estaciones seleccionadas de la RAMA (14 al
17 de marzo de 2016). Se sefiala el valor de la NOM-020-5S5A1-2014 en 95 ppb

En cuanto al periodo de evaluacién del sistema de prondstico, los afios 2018 y 2019,
presentaron un comportamiento diferente. Segun SEDEMA (2018), las condiciones
meteorolégicas de 2018 fueron favorables para la dispersion de los contaminantes
durante gran parte del afo, principalmente entre marzo y mayo, en temporada de Os.
Los niveles de concentracién de SO2, CO y NOx, mostraron una disminucién del 3% con
respecto a 2017, en la ZMVM. En el caso del Oz, aunque se superd la norma de 95 ppb
en 210 dias, sus concentraciones maximas registraron valores bajos en comparaciéon
con otros anos y se consideré como moderadamente limpio, similar a lo ocurrido en 2012.
Ademas, en 276 dias el indice IMECA report6 valores que situaban la calidad del aire en
la ZMVN en categorias de Mala y Muy Mala, activandose el PCAA en dos ocasiones: el

6 de junio para Os y el 25 de diciembre para PM1o.

En cuanto al afio 2019, segun INECC (2020), el numero de dias con concentraciones
superiores al limite de 24 horas para las particulas disminuy6 hasta un 37% del total
anual para PM1o y 8% para PMz.5, mientras que, para el O3, también se vio una reduccion
a 59% de los dias naturales del afo. Sin embargo, subi6é a 279 el numero de dias con
mala o muy mala calidad del aire en la zona y se activd el PCAA en seis ocasiones,
cuatro de ellas por O3 (30 de marzo, 10 de abril, 16 de abril y 14 de mayo), dos por PM2.5
(14 de mayo y 25 de diciembre) y una por PM10 (1ro de enero). En cuanto a CO, NOx y

S02, se mantuvo la ZMVM sin superar las normas establecidas desde hace una década.
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2.6 Proceso de simulacién numérica con el sistema de pronéstico

El sistema de prondstico se realiza empleando un conjunto programas auxiliares escritos

en bash, los cuales fueron desarrollado durante la presente investigacion y se ejecutan

a diario para realizar las siguientes acciones:

1-

El programa auxiliar que controla el pronéstico, do_proceso00z.sh, se inicia a las
4:00 am de cada dia.

Se generan las emisiones para el dia de ejecucidn y los dos subsecuentes,
utilizando el sistema DIETE, mediante el programa ecacor.sh

Se descargan los datos de meteorologia globales que incluyen el dia actual y dos
subsecuentes hacia el futuro (72 horas de corrida), lo cual se realiza mediante el
programa auxiliar baja_datos.sh

Se procesan los datos para el dominio de modelacion utilizando do_wps.sh

Se realiza la interpolacion en la vertical para el periodo de tiempo seleccionado a
través del programa do_real.sh

Una vez que se tienen los datos de meteorologia y de las emisiones, se ejecuta
el wrf.exe mediante do_wirf.sh.

Se procesan las salidas del modelo para generar las imagenes con el programa
do ARWpost.sh.

Se envian las imagenes obtenidas al servidor web en donde se despliegan en la
pagina web a través del do_grapichs.sh

Se mueven las salidas del directorio del prondstico al sistema de almacenamiento,

linea final del programa auxiliar do_graphics.sh.

El tiempo necesario para descargar los datos varia de 15 a 40 min; el procesamiento de

emisiones alrededor de 8 min; el sistema de preprocesamiento del modelo WRF-Chem

(WPS) y el ejecutable real.exe utilizan entre ambos unos 10 min; la ejecucion del wrf.exe

emplea alrededor de 2.25 horas, mientras que el do_ ARWpost.sh requiere de 8 min y el

do_graphics.sh emplea 6 min. En total, todo el proceso se realiza en un tiempo estimado

de 3 a 3.45 horas y se obtienen salidas numéricas para distintos contaminantes

atmosféricos sobre el area de estudios para plazos de prondstico de 24, 48 y 72 horas.
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La operacion diaria se realiza con un crontab (proceso que ejecuta automaticamente
algunas tareas y trabajos segun el tiempo programado), donde se llama el codigo base
(do_proceso00z.sh) y en cada programa auxiliar se generan registros para identificar en

qué parte del proceso se presentod algun problema, si fuere el caso.

En la Figura 6 se muestra un diagrama de flujo con todo el proceso descrito anteriormente
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Figura 6 Proceso de funcionamiento del sistema de prondstico de calidad del aire con WRF-Chem
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2.7 Evaluacién de desempeio del modelo WRF-Chem y el sistema de prondéstico

Para evaluar, de modo general, el desempeno del modelo WRF-Chem y el sistema de
pronostico, se compararon los valores obtenidos en las simulaciones numéricas con
mediciones de las estaciones de la RAMA disponibles en los periodos de tiempo
seleccionados, siempre que hubieran registrado al menos el 75 % de las observaciones
correspondientes. De ellas, se seleccionaron las que tuvieran el 100 % de los valores
registrados en cada caso como muestra de los analisis estadisticos realizados, quedando
las estaciones CAM (Camarones), HGM (Hospital General de México), IZT (lztacalco),
MER (Merced), PED (Pedregal), SFE (Santa Fe), SJA (San Juan de Aragén) y TLA
(Tlalnepantla) para el caso de 2017 y CAM, HGM, MER y TLA para 2016. La Figura

muestra la ubicacion de estas en el area de estudio.

Figura 7 Distribucion de las estaciones de la RAMA consideradas sobre el drea de estudio

Los archivos de salida del modelo y los datos de estaciones se analizaron con el Model
Evaluation Tools (MET version 5.0), empleandose la metodologia de verificacion de
celda-punto (Pielke 1984). Aqui, se emparejan los valores numéricos que se extraen de
las celdas del dominio del modelo, correspondientes a la ubicacién de las estaciones de
monitoreo, con los datos horarios de los contaminantes atmosféricos que fueron medidos
en las mismas. Luego, se calcularon algunas métricas estadisticas muy utilizadas para
evaluar cuantitativamente el desempeno del modelo de forma discreta y su error respecto

a las mediciones, las cuales se muestran en la Tabla 5.
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Tabla 5 Definicion de las métricas estadisticas empleadas para evaluar el desempefio del modelo WRF-Chem

Meétricas Definicion
Media de los valores observados (C) %Z?Ll c
Media de los valores modelados (C,,) %E?’zl ci,

Desviacion estandar de los valores observados (o)

B -

Desviacion estandar de los valores modelados (o,,) 1oy i T2

. . 1 . .
Bias Medio (MB) NZ?’:l(C;n - Co)
. 1 . .
Error Medio (ME) NZ?’: 1|C;n - C |
Bias Medio Normalizado (NMB), % 1o (Ch=Ch)
N Zi=1 ct
Error Medio Normalizado (NME), % 1 |Ch—Ch|
N&i=1 e

Raiz del Error Cuadratico Medio (RMSE) 1 . ;
[FErach - iy

Coeficiente de Correlacion (p) SN (€l Tm)(€5-To)

JESha(Chm T ) 3N (0h- )

indice de Concordancia (I0A) 1 SN (Cha- cb)?
Z1(ChCol+ |5 -Cal)’

N: nimero de observaciones, C},: valores modelados y C}: valores observados

Lo mas favorable seria que la media de los valores modelados (C,,) se aproxime a la de

los valores observados (C_o) y lo mismo para sus desviaciones estandar (o, y 0,,); el
Bias Medio (MB), el Error Medio (ME) y la Raiz del Error Cuadratico Medio (RMSE)
muestren valores cercanos a 0 y el Bias Medio Normalizado (NMB) y el Error Medio
Normalizado (NME) a 0 %; mientras que el Coeficiente de Correlacion (p) y el indice de
Concordancia (IOA) presenten valores proximos a 1 (Pielke 1984, Willmott 1981 y
Willmott et al. 1985).
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Las variables meteorologicas analizadas en este trabajo son: temperatura superficial
(T2), humedad relativa (HR) y velocidad del viento (VV) y los contaminantes: Os, NO,
NO2, CO y SOz2, con énfasis en Os, principal causa de episodios de alta contaminacion

en el area de estudio.

Precisamente, relacionado con el prondstico del Os, se determinan algunos criterios de
calidad del mismo a partir de rangos establecidos para las métricas estadisticas definidas
anteriormente, segun fuentes bibliograficas consultadas, tales como Pay et. al. (2010) y
Baldasano et al. (2011). De esta forma, se definen cinco categorias para evaluar el
prondstico: Muy Bueno (MB), Bueno (B), Aceptable (A), Malo (M) y Muy Malo (MM),

cuyas cifras limites se muestran en la Figura 8.

Contaminante Bias r RMSE
E' 3
(ug/rm) - (ng/m’)
MB = 0% F=1%* RMSE =0*
0,

Bueno (B) 5<|MB| <10 050<r=<0.70 10 = RMSE < 20

Malo (M 20< |[MB| <30 010<r=<0.30 30 = RMSE < 40

Figura 8 Criterios de calidad para la evaluacion del sistema de prondstico definidos en funcion de las métricas estadisticas

Considerando que un sistema de prondstico es una herramienta eficiente y confiable si
puede predecir la concentracion de una variable para umbrales especificos, es preciso
realizar una evaluacion categérica de su desempenio (Grell et al., 2005; Chai et al., 2013;
Zabkar et al., 2015).

En el caso del O3, existe un valor de 95 ppb que indica el limite maximo permisible en
México para su concentracién en 1h y otro en 155 ppb, umbral para activar la Fase | del
PCAA en la ZMVM, siendo 125 ppb el punto medio entre ambas cifras. Precisamente,
para la evaluacion categorica, se definen estos valores de 95 ppb y 125 ppb como los

umbrales, dividiendo el analisis en 4 cuadrantes:



A: El prondéstico es superior al limite de excedencia, pero la observacion es inferior
(Falsa alarma).

B: El prondstico y la observacion son superiores al limite de excedencia

C: El prondstico y la observacion estan por debajo del limite de excedencia.

D: El pronéstico es inferior al limite de excedencia, pero la observacion es superior.

El numero de puntos situados en cada cuadrante se definen como N4, Nz, No y Np y se

calculan los siguientes parametros (Grell et al., 2005):

Precision (PS): fraccion de puntos cuyo valor observado es inferior o superior al

limite de excedencia y es pronosticado correctamente (B y C). Valora la habilidad

(Np+N¢)
(Ng+ Ng+ Nc+Np)'

de prediccion del modelo de forma critica. Se calcula:

Probabilidad de deteccion (PD): fraccidn de puntos cuyos valores observados

son superiores al limite de excedencia (B y D) y son pronosticados correctamente

(Np)

(D). Se calcula m.

Tasa de falsa alarma (TFA): fraccion de puntos cuyos valores pronosticados son

superiores al limite de excedencia (A 'y B) y estan erroneos (A). Se calcula (N(NTAI)V)
A B

indice de éxito critico (IEC): fraccion de puntos cuyos valores pronosticados son
correctos y superiores al limite de excedencia (B), respecto al total de puntos

cuyas observaciones y pronosticos son superiores al limite de excedencia (A, By

(Ng)

D). Se calcula —————
(Na+ Np+ Np)
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CAPITULO 3: RESULTADOS Y DISCUSION
3.1 Desempeiio del modelo WRF-Chem empleando el INEM-2013 original

A continuacion, se presentan los resultados obtenidos de la modelacion con WRF-Chem
en el periodo del 15 de mayo de 2017 a las 00 horas hasta el 21 de mayo de 2017 a las
18 horas, a partir de la BDE inicial con la cual se contaba para las simulaciones, obtenida
del INEM-2013.

En la Tabla 6 aparecen valores de las métricas estadisticas calculadas para las variables
meteoroldgicas y quimicas consideradas, siendo el valor mostrado en cada caso el
promedio del conjunto de todas las estaciones disponibles. Se aprecia que para la
Temperatura (T2), la Humedad Relativa (HR) y la Velocidad del Viento (VV), los
resultados son, en general, similares a los observados, sobre todo para T2, cuyos valores
de IOA 'y p son superiores a 0.90, mientras que para HR y VV superan a 0.60. El modelo
tiende a subestimar las observaciones de los parametros meteoroldgicos, sobre todo HR,
cuyo MB es de -12.96 y NMB de -18.45 %. Tanto RMSE como ME para T2 y VV son

acordes con las escalas de las variables.

Sin embargo, para los contaminantes analizados, el desempefio del modelo es muy poco
satisfactorio. Con excepcién del O3 (I0OA= 0.54 y p = 0.54, igual ambos por debajo de lo
aceptable), en el resto de las variables IOA y p presentan valores inferiores a 0.45,
llegando a cifras minimas respectivas de 0.08 y 0.16 para NO2. Ademas, las simulaciones
sobrestiman considerablemente las concentraciones de NO2 y NO, principalmente,
dados los valores elevados de MB para ambas variables y sustentado por NMB y NME,
que sobrepasan el 700% para NO2. En el caso de CO, el modelo subestima las
observaciones, dado por MB =-81.76 y consolidado por NMB = -14.12 %. Las cifras muy
altas de RMSE y ME para NO2, NO y CO indican igualmente que el error que comete el
modelo respecto a las observaciones es considerable. Por su parte, los valores de los
estadisticos para SO2, con RMSE = 8.66, ME = 5.19, IOA = 0.27 y p = 0.21, estan fuera

de lo aceptable dada la escala de esta variable.
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Tabla 6 Métricas estadisticas obtenidas de la modelacion para las variables meteoroldgicas y contaminantes analizados (15
al 21 de mayo de 2017, INEM-2013 original)

T HR \'AY% O3 NO» NO CO SO;
C, 2126 47.15 2.23 54.19 27.28 12.21 668.57 3.96
c, 1871 34.21 2.03 39.03 228.08 271.67  589.42 6.43
0o 4.65 17.01 1.09 39.49 13.58 26.39 359.19 4.95
Om 4.86 8.56 1.61 9.13 265.45 384.48  801.69 6.78
MB  -2.58 -1296  -0.08 -15.17 200.81 257.79  -81.76 247
ME 2.77 16.34 1.12 27.68 201.12 258.76  525.72 5.19

NMB -1.34% -1845% -081% -534% 726.14% 3422% -1412%  3.45%

NME 1.54% 3223% 13.12% 1045% 72856 % 34.24% 47.85% 3.51%

RMSE 3.23 20.34 1.54 35.89 328.87 456.89  773.51 8.66
p 0.93 0.71 0.60 0.59 0.16 0.19 0.31 0.21
IOA 092 0.68 0.64 0.54 0.08 0.09 0.44 0.27

Para reafirmar el rendimiento poco satisfactorio del WRF-Chem en la descripcion del
comportamiento de las variables quimicas analizadas, se muestran las Figuras 9, 10 y
11, todas para el caso de O3 a modo de ejemplo, donde aparecen la serie de tiempo de
las concentraciones horarias de todo el conjunto de estaciones de la RAMA consideradas
y sus respectivas simulaciones (Figura 9 ), las series de tiempo para las concentraciones
horarias maximas y medias (Figura 10 ), asi como el diagrama de dispersién para todas

las concentraciones horarias (Figura 11 ).
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Figura 9 Series de tiempo de todas las concentraciones horarias de O3 modeladas (INEM-2013 original) y observadas en las
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Concentraciones Maximas y Medias de Os

200

180 > : A

160 - I A ]

140 :-t n ll‘ :'-I. l?.I .'.'! i
R .
a 100 |4 : L : : ks
—_— . . Y ] : A .

] 80‘ M =X 03 ¥ .
O 6 ps :
\ . e o~

40 | . : b A

20 ~

0

S8NEgsNRgENegENRg BN R ENRgEN®
l.ﬂll.ﬁllﬂllﬂllﬂllﬂllﬂlmlﬂlmlﬂlﬂlmllﬁllﬂllﬂlﬂlﬂllﬂlﬂluﬁlﬂllﬂllﬂllﬂlmlﬂlﬂl
[ e e e e T e T e T e T e T e T e T e R e T e e e e T e O e e Y e e e e s s e e ]
R R e e e e e e e e = R = T e g
T T TS T TS T OTT T OTTOT OTOT T YT Te ve v v ov= v 0w W W N W N ™
Fecha y hora
Med WRF-Chem —«— Med Estaciones
seeees Max WRF-Chem === Max Estaciones

Figura 10 Series de tiempo de las concentraciones mdximas y medias horarias de O3 modeladas (INEM-2013 original) y
observadas en las estaciones disponibles de la RAMA (15 al 21 de mayo de 2017)

43
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0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Estaciones (ppb)

Figura 11 Diagrama de dispersion para las concentraciones horarias de O3 modeladas (INEM-2013 original) y observadas en
las estaciones disponibles de la RAMA (15 al 21 de mayo de 2017)

En general, se puede apreciar que el modelo, aunque simula de cierta forma el ciclo
diario de Os en el area de estudio, no describe adecuadamente la distribucién temporal
de la variable en sus valores puntuales y medios, subestimando considerablemente las
observaciones, sobre todo en sus picos maximos, mostrando cifras que no sobrepasan

las concentraciones de fondo.

Los resultados anteriores confirman que el INEM-2013 original no es adecuado para
elaborar una BDE util para la modelacion de la calidad del aire en el area de estudio.
Debe destacarse, que la calidad del IE es determinante para la simulacién de las
concentraciones de los contaminantes atmosféricos con mejor precisién respecto a las
observaciones y en menor medida influye también en el comportamiento de las variables
meteoroldgicas. Lo anterior, debido a que el modelo WRF-Chem emplea un mecanismo
que considera la interaccion aerosoles-radiacidén para incluir el efecto de las emisiones
en la meteorologia. En ese caso, las emisiones de COV generan aerosoles organicos
secundarios que influyen en la radiacién solar que llega a la superficie, modificando la
temperatura superficial y con ello otras variables meteorolégicas calculadas por el
modelo (Forkel et al. 2012).
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3.2 Obtencion de factores de escalamiento. Condiciones iniciales a partir del
INEM-2013 optimizado

Luego de aplicar la metodologia descrita en la Figura 5 y realizar multiples experimentos,
se obtuvo un conjunto de factores de escalamiento para realizar el ajuste al INEM-2013
(Tabla 7). Se observa, en general, que para las fuentes de area se propone aumentar
2.6 veces las emisiones de CO y 1.25 veces las de SOz, asi como reducir entre 80 y 90%
las emisiones de NO y NOz2. Para las fuentes moviles, disminuir aproximadamente a la
mitad las emisiones de CO y NO2, asi como en 15% y 90% las de SOz y NO,
respectivamente. En el caso de las fuentes puntuales, los factores de escalamiento
indican que es preciso aumentar 1.2 veces las emisiones de NO y bajar entre 40 y 50%
las de NO2, CO y SO2. Para todos los casos, los COV se deben incrementar 2.5 veces.

Tabla 7 Factores de escalamiento obtenidos por contaminante y tipo de fuente

Contaminante Area Movil Puntual
NO 0.180 0.100 1.200
NO; 0.100 0.530 0.400
co 2.600 0.500 0.500
SO, 1.250 0.850 0.400

Ccov 2.500 2.500 2.500

En la Figura 12 se muestra, a modo de ejemplo, las distribuciones espaciales de las
emisiones de CO y NO obtenidas en el dominio de modelacién a partir del INEM-2013
actualizado, para el 15 de mayo de 2017 a las 03:00 y a las 18:00 horas, momentos del
dia en que se registran, como promedio, los valores minimos y maximos de estas
variables, debido principalmente al aumento o disminucion del trafico vehicular (Zhang
et al. 2009). Las emisiones mas elevadas en ambos contaminantes se observan hacia la

ZMVM y en el horario de la tarde.
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de mayo de 2017, 03:00 y 18:00 horas
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A modo de complemento, se presenta en la Figura 13 la serie de tiempo de emisiones
de CO y NO entre el 15 y 21 de mayo de 2017, para un sitio dentro del dominio de
modelacién, en la ZMVM. Se observan los comportamientos caracteristicos de las

emisiones de cada uno de los contaminantes segun las horas del dia (Zhang et al. 2009)
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Figura 13 Series de tiempo de las emisiones de a) CO y b) NO obtenidas a partir del INEM-2013 actualizado (15 al 21 de mayo
de 2017) para un sitio de la ZMVM

A partir de la base de datos que se obtuvo, modificando el INEM-2013 original,
empleando los factores de escalamiento obtenidos, se realizaron las simulaciones
numeéricas con el modelo WRF-Chem. Considerar aqui que las emisiones biogénicas se
obtuvieron a partir del modelo MEGANZ2 (Model of Emissions of Gases and Aerosols from
Nature, Guenther et al., 1994 y 2006).

3.3 Desempeio del modelo WRF-Chem empleando el INEM-2013 optimizado

A continuacion, se presentan los resultados obtenidos de la modelacion con WRF-Chem
para el mismo periodo del 15 al 21 de mayo de 2017, pero empleando la BDE actualizada
que se obtuvo de aplicar los factores de escalamiento definidos en la Tabla 6 al INEM-
2013.

En el Tabla 8 se muestran los valores de las métricas estadisticas calculadas para las
variables meteorologicas y contaminantes seleccionados, apreciandose que mismas

indican una mejora de forma cuantitativa con respecto a la simulacion inicial.
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Tabla 8 Métricas estadisticas obtenidas de la modelacion para las variables meteoroldgicas y contaminantes analizados (15
al 21 de mayo de 2017, INEM-2013 actualizado)

T, HR \'A% O3 NO; NO CO SO,
C, 2126 47.15 2.23 54.19 27.28 12.21 668.57 3.96
Cc,, 19.06 41.76 2.14 51.26 38.76 28.79 681.42 5.31
Oo 4.65 17.01 1.09 39.49 13.58 26.39 359.19 4.95
Om 4.73 12.09 1.46 26.75 28.13 34.14 417.06 547
MB  -2.39 -7.36 - 0.06 -3.89 13.24 18.06 61.35 1.89
ME 243 10.94 1.04 11.65 27.36 31.67 72.68 3.66

NMB -1.23% -14.62% -081% -034%  25.02% 27.19% 13.61 % 2.49 %

NME 1.41% 21.53% 11.68% 6.81 % 29.68 %  26.71 % 29.94 % 2.60 %

RMSE 3.16 15.08 1.27 19.36 31.03 29.52 36.19 5.17
P 0.94 0.74 0.73 0.86 0.75 0.76 0.71 0.65
IOA 094 0.76 0.70 0.88 0.78 0.74 0.73 0.66

En todos los casos los valores medios modelados son muy cercanos a los observados
dentro de un rango del 15% de diferencia maxima para las variables meteorolégicas y el
Os, algo superiores para el resto de los contaminantes, pero siempre aceptables. El
modelo continua subestimando ligeramente las observaciones en el caso de Tz, VV y Oz
y hasta en un 14.62% para el caso de HR (cifra que aun se considera satisfactoria),
sobrestimandolas en el resto de las variables, sobre todo CO que presenta MB = 61.35,
mientras que NOz2 y NO tienen NMB y NME superiores a 25%, MB de 13.24 y 18.06,
respectivamente, asi como ME > 25.00, lo cual las convierte en las variables con
resultados menos favorables, pero dentro del intervalo aceptable menor al 30%. Aqui es
valido sefalar que con los métodos actuales de medicion de NO2 pueden registrarse

valores de contaminantes superiores al 20% del valor real.
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Los coeficientes IOA y p son mayores a 0.70 para todas las variables meteorolégicas,
llegando a idénticos 0.94 en el caso de T2. Sus valores de RMSE, son muy bajos, casi
insignificantes para T2y VV, al igual que el SO2del lado de los contaminantes, los cuales,
en general, presentan valores de IOA y p superiores a 0.65, destacandose el Os con
coeficientes respectivos que ascienden a 0.88 y 0.86. En ninguno de los casos la métrica
NME supera el 30%, por lo que se considera que el modelo tiene muy buen rendimiento

y reduce sus errores con respecto a las observaciones.

En la Figura 14 se muestran las series de tiempo de las concentraciones horarias de Oz
de todo el conjunto de estaciones consideradas con sus correspondientes pares
simulados, mientras que en las Figuras 15 y 16 aparecen, respectivamente, para las

concentraciones medias y maximas horarias.
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Figura 14 Series de tiempo de todas las concentraciones horarias de 03 modeladas (INEM-2013 actualizado) y observadas en
las estaciones disponibles de la RAMA (15 al 21 de mayo de 2017)
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De ambas se puede sefalar que el modelo describe la distribucion temporal de la variable
de forma satisfactoria, en términos de su ciclo diario, ampliamente estudiado vy
comprobado en investigaciones anteriores (Tie et al. 2007 y Stephens et al. 2008),
aunque con un ligero desfase. Es capaz de simular los valores medios de la variable y
sus picos diarios de concentraciones maximas en correspondencia con las
observaciones, lo cual se confirma tanto en el diagrama de dispersion de la Figura 17
como en la Figura 18, donde se muestra un resumen del porcentaje de casos,
observados y modelados, que se encuentran en cada uno de los diferentes rangos
definidos para las concentraciones horarias de Os.

Diagrama de Dispersién O3
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Figura 17 Diagrama de dispersion para las concentraciones horarias de O3 modeladas (INEM-2013 actualizado) y observadas
en las estaciones disponibles de la RAMA (15 al 21 de mayo de 2017)
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Figura 18 Porcentaje de casos dentro de los rangos definidos de concentraciones horarias de O3 modeladas (INEM-2013
actualizado) y observadas en las estaciones disponibles de la RAMA (15 al 21 de mayo de 2017)

Para analizar los resultados de manera puntual, se muestran en la Figura 19, las series
de tiempo de las concentraciones de Os modeladas y observadas en algunas estaciones
seleccionadas de la RAMA, mientras que en el Tabla 9 se presentan los valores de los
estadisticos calculados. Lo mas importante a sefialar es que estas ocho estaciones
muestran cifras de I0A y p siempre superiores a 0.88 y muy cercanas a 1, con valores
medios simulados que difieren entre 4 y 14 % de las observaciones. El modelo siempre
tiende a subestimar las mediciones sobre todo los picos de concentraciones maximos,
oscilando MB entre -0.35 (SFE) y -8.15 (HGM). En el caso de NMB se encuentra en el
rango de 0 a -1 %, mientras NME siempre es inferior a 9 %. Por su parte RMSE oscila
entre 18.43 (SFE) y 23.83 (HGM). En general, la estacion SFE tienes los mejores valores

de las métricas calculadas mientras que HGM, los menos satisfactorios.
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Tabla 9 Métricas estadisticas obtenidas de la modelacion de o3 para estaciones seleccionadas de la rama (15 al 21 de mayo
de 2017, INEM-2013 actualizado)

CAM HGM IZT MER PED SFE SJA TLA
C, S1.56 58.83 58.12 48.79 66.48 53.67 54.70 48.39
Cc, 4952 50.74 52.80 48.14 59.17 53.39 52.42 47.21
Oo 41.95 4428 4691 38.40 46.50 34.23 44.97 36.84
om  28.49 2876  28.93 24.75 26.67 19.54 27.21 22.14
MB  -2.07 -8.15 -5.26 -0.47 -7.49 -0.35 -2.23 -0.81
ME 11.76 13.04 12.63 10.95 13.16 10.88 12.93 11.21
NMB -0.21 % -0.98% -0.47% -0.09 % -081% -0.07% -027%  -0.13%
NME 7.16 % 834% 789% 574% 8.92 % 5.62%  8.03% 541 %
RMSE 21.41 23.83 23.07 18.85 24.07 18.43 23.21 18.93
p 0.89 0.88 0.92 0.90 0.92 0.93 0.91 0.90
IOA 091 0.90 0.91 0.92 0.91 0.93 0.90 0.91

Finalmente, se analiza el desempefio del modelo WRF-Chem en la simulacién del

comportamiento espacial de los contaminantes. En la Figura 20 se muestra, a modo de

ejemplo, la distribucién de las concentraciones medias de O3 simuladas sobre el dominio

de modelacion a partir del INEM-2013 actualizado, para diferentes horarios del dia 20 de

mayo de 2017. Los resultados confirman la variacion temporal de este contaminante,

cuyas concentraciones medias van aumentando a lo largo del dia. Se comprueba que

los picos maximos aparecen en zonas pertenecientes a la ZMVM o muy préximas a esta,

evidenciando que es la mas contaminada por Os en el area de estudio.
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Figura 20 Distribucion espacial de las concentraciones de O3 (en ppb) obtenidas a partir del INEM-2013 actualizado (20 de
mayo de 2017, a) 08:00, b) 13:00, ¢) 16:00 y d) 18:00 horas)
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Se aprecia claramente que los resultados de las simulaciones con WRF-Chem a partir
del INEM-2013 actualizado son mucho mas cercanos a lo observado y con métricas
estadisticas considerablemente superiores a las obtenidas para el caso original. La
distribucion temporal de las variables modeladas es muy similar a la observada en las
estaciones disponibles, incluyendo valores medios y picos maximos con diferencias muy
pequenas. Ademas, el modelo es preciso en la simulacion del comportamiento del Os,
variable que tiene la mayor importancia en los episodios de alta contaminacién ambiental
en el Centro de México, especificamente en la ZMVM.

3.4 Validacion de los factores de escalamiento empleados en el proceso de
optimizacion del IE

Con el objetivo de validar que los factores de escalamiento obtenidos son adecuados
para modificar el INEM-2013 y la BDE derivada del mismo se puede emplear en MCA en
el Centro de México en otros periodos de tiempo, se realiza una simulacion de control,
para los dias del 14 al 17 de marzo de 2016, fechas en que se activo el PCAA por Os en
la ZMVM.

En el Tabla 10 se muestran las métricas estadisticas obtenidas en las simulaciones con
el INEM-2013 actualizado, para las variables meteoroldgicas y los contaminantes
analizados, mientras que en la Figura 21 aparece una comparacion entre los valores de
IOA y p calculados para las distintas variables analizadas, en las modelaciones con el IE
original y actualizado. Como se puede apreciar, los resultados muestran buena
correlacién de forma general y los valores de IOA y p son considerablemente superiores
en las simulaciones con el INEM-2013 actualizado, sobre todo para los contaminantes
atmosféricos. Se destaca en este sentido el Os, cuyos valores superan los 0.90, mientras
que en el caso de NO y NOz2, inicialmente se encontraban por debajo de 0.30 y con la
actualizacion sobrepasan los 0.78. Las variables meteorolégicas muestran ligeras
variaciones, pero siempre positivas, ubicandose las cifras para HR y VV entre 0.70 y
0.80, mientras que para T2, IOA = 0.93 y p = 0.92. Esto es debido a que el modelo
considera la interaccion entre los aerosoles secundarios generados por las reacciones

atmosféricas y la radiacion.
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Tabla 10 Métricas estadisticas obtenidas de la modelacion para las variables meteoroldgicas y contaminantes analizados (14
al 17 de marzo de 2016, INEM-2013 actualizado)

T, HR \A% 03 NO: NO co SO:
c, 1883 38.08 1.82 48.53 34.81 21.87 815.83 3.92
c,, 1728 33.56 1.57 46.01 41.76 30.41 845.62 4.89
Oo 5.16 14.92 1.10 41.13 18.72 36.93 414.18 3.87
Om 5.59 11.35 1.36 37.06 23.09 42.72 498.55 4.78
MB  -2.54 -6.61 -0.11 -3.97 6.63 11.36 44.36 1.74
ME 2.63 10.26 1.18 10.29 24.02 28.03 77.93 3.38
NMB -1.42% -12.84% -092% -048%  21.84% 2439% 1649 % 2.13%
NME 1.77 % 1973% 9.82% 6.74% 2437%  20.66 % 33.07 % 221 %
RMSE 3.38 13.73 1.08 16.74 28.94 25.22 39.58 4.52
P 0.92 0.77 0.76 0.91 0.83 0.79 0.70 0.70
IOA 093 0.78 0.75 0.92 0.82 0.78 0.71 0.72
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Figura 21 Comparacion entre los valores de I0A y p calculados para las distintas variables analizadas en las modelaciones a

partir del INEM-2013 actualizado y original (14 al 17 de marzo de 2016)
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Para todas las variables meteorolégicas, ademas de Os y CO, los valores medios
modelados son muy préximos a los observados, con menos de un 15 % de variacion,
mientras que para NO y NO:2 difieren entre un 17 y un 20 %, ascendiendo hasta un 30 %
en el caso de SO2. EIl WRF-Chem tiende a subestimar las mediciones de T2, HR, VW y
Os, con valores de MB y NMB negativos que van desde -0.11 (VV) hasta -6.61 (HR) y
desde -0.48 (O3) hasta -12.84 (HR), respectivamente, en todos los casos aceptables. Por
su parte, sobrestima las observaciones de NO, NO2, CO y SOz, llegando MB a 44.36
para CO y NMB a 21.84 % para NOz2 y 24.39 % para NO. De igual forma se aprecian
cifras de RMSE muy bajas en los casos de VV (1.08), T2(3.38) y SOz (4.52), mas altas
para NO (25.22), NO2 (28.94) y CO (39.58), mientras que NME siempre es inferior al
25%, excepto para CO (33.07 %).

Debe sefnalarse que, en este caso de estudio de 2016, ademas de evidenciarse la
superioridad del INEM-2013 actualizado respecto al original, se aprecia que las métricas
estadisticas calculadas para el conjunto de todas las estaciones analizadas, son incluso
superiores a las obtenidas para el periodo de 2017, o sea, hay una mayor

correspondencia entre la modelacion y las observaciones.

En la Figura 22 se muestra la serie de tiempo de las concentraciones horarias de Os de
todo el conjunto de estaciones disponibles con sus pares simulados a partir del INEM-
2013 actualizado correspondientes. Se confirma que el WRF-Chem es capaz de describir
satisfactoriamente el ciclo diario de Os, sobre todo en los valores medios, lo cual se
puede comprobar en el diagrama de dispersion de la Figura 23. Sin embargo, en cuanto
a los picos de concentraciones maximas, el modelo los detecta en el horario adecuado,
pero se aprecian algunas diferencias respecto a los valores observados, los cuales se
subestiman, sobre todo el dia 14, cuando los maximos sobrepasaron los 175 ppb e
incluso los 200 ppb, mientras que las simulaciones apenas reflejaron cifras ligeramente
superiores a 150 ppb. Esta situacién puede estar provocada por la influencia del
transporte de contaminantes de regiones cercanas hacia el area de estudio en las
concentraciones de O3 medidas en la misma, pero que no puede cuantificarse en la
modelacion porque esas emisiones no estan consideradas dentro del dominio de la BDE
que se obtiene del INEM-2013.
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Figura 22 Series de tiempo de todas las concentraciones horarias de 03 modeladas (INEM-2013 actualizado) y observadas en
las estaciones disponibles de la RAMA (14 al 17 de marzo de 2016)
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Figura 23 Diagrama de dispersion para las concentraciones horarias de 03 modeladas (INEM-2013 actualizado) y observadas
en las estaciones disponibles de la RAMA (14 al 17 de marzo de 2016)
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Las series de tiempo de las concentraciones horarias de O3 modeladas y observadas en
estaciones seleccionadas de la RAMA, se presentan en la Figura 24, mientras que en la
Tabla 11 aparecen los valores de las métricas estadisticas calculadas. Las cifras de IOA
y p indican alta correlacion en todos los casos, siempre superior a 0.89. Los valores
medios simulados y observados difieren en un 10 % para CAM y alrededor de un 20 %
para el resto de las estaciones. El modelo tiende a subestimar las mediciones sobre todo
en los picos maximos con MB que oscila entre -3.73 (CAM) y -11.79 (HGM), mientras
NMB lo hace en el rango de 0 a 1.5 % y NME siempre debajo de 8 %. Los valores de ME
y RMSE son aceptables para la escala de las variables. La estacion HGM presenta los
peores resultados en los estadisticos mostrados, en la cual el WRF-Chem subestima en

mas de 40 ppb el valor maximo de concentracion de O3 alcanzado el dia 14.
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Figura 24 Series de tiempo de las concentraciones horarias de Os modeladas (INEM-2013 actualizado) y observadas en
estaciones seleccionadas de la RAMA (14 al 17 de marzo de 2016)
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Tabla 11 Métricas estadisticas obtenidas de la modelacién de O3 para estaciones seleccionadas de la RAMA (14 al 17 de
marzo de 2017, INEM-2013 actualizado)

CAM HGM MER TLA

Co 43.12 48.21 37.04 43.67

C 39.35 3841 29.51 35.82
m

Oo 46.08 49.54 39.86 44.51

Om 44.89 48.67 3841 44.32

MB -3.73 -11.79 -8.52 -7.83

ME 11.23 13.28 8.69 8.40

NMB -034% -143% -096% -0.86 %

NME 7.09 % 7.77 % 512 % 5.01 %

RMSE  20.24 23.16 15.08 13.21

P 0.89 0.90 0.92 0.93

I0A 0.90 0.92 0.92 0.94

Finalmente, en la Figura 25 se muestra la distribucion de las concentraciones medias de
Os sobre el dominio de modelacion a partir del INEM-2013 actualizado, para diferentes
horarios del dia 15 de marzo de 2016. Se manifiesta la capacidad del WRF-Chem de
modelar, satisfactoriamente, el comportamiento espacial de la variable, con maximos
observados en zonas ubicadas dentro de la ZMVM o muy préximas a esta. Se aprecia,

una vez mas, el ciclo diario de O3, aumentando las concentraciones en horas de la tarde.

61



:00 horas

b) 13

a) 08:00 horas

Y

<ommgm el ]

1
|
|
'
|

-
T
1

03 {ppb)

03 (ppb)

:00 horas

d) 18

:00 horas

16

c)

03

2018_03_15_18:00:00

03

2018_03_15_16:00:00

{pp)

03

03 (ppb)

2013 actualizado (15 de
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3.5 Evaluacion de desempeio del sistema de prondstico de calidad del aire para
los ainos 2018 y 2019

En la Tabla 12 se muestran los valores de los estadisticos analizados para las variables
meteoroldgicas y quimicas consideradas, comparando los afios 2018 y 2019 en los que

se realiza el estudio, entre si y respecto al promedio anual.

Tabla 12 Métricas estadisticas obtenidas para las variables meteoroldgicas y quimicas consideradas

Variable Periodo MB ME NMB NME RMSE o] I0A

Anual -247 261 -1.39 % 1.68 % 3.11 0.91 0.92

T2 2018 -250  2.65 -1.47% 1.72% 3.17 0.90 0.91

2019 -243  2.56 -1.31% 1.63% 3.05 0.91 0.93

Anual -893 1244 -16.26% 22.09 % 16.37 0.73 0.75

HR 2018 -9.02 1262 -16.43% 22.36% 16.77 0.71 0.74

2019 -8.83 1226 -16.09% 21.82% 15.96 0.75 0.77

Anual  -0.31 1.23 -098% 12.86 % 1.45 0.74 0.73

vV 2018 -0.36 1.25 -1.12% 13.00% 1.56 0.73 0.71

2019 -0.26 1.20 -0.84% 1271 % 1.33 0.75 0.75

Anual -9.64 1447 -4.07 % 8.61 % 17.39 0.78 0.81

O; 2018 -9.93 14.68 -4.18% 8.92 % 17.64 0.76 0.79

2019 -9.35 14.26 -3.96% 8.30 % 17.15 0.79 0.82

Los resultados de las métricas estadisticas indican un mejor desempefio del modelo en
el afo 2019 respecto a 2018 para las tres variables meteoroldgicas, aunque en ambos
se alcanzan valores satisfactorios. Para T2, las métricas IOA y p presentan cifras
superiores a 0.90, indicando muy buena correspondencia entre las observaciones y la
modelacién, similar a RH y VV, con cifras por encima de 0.70. El Bias negativo en todos
los resultados indica una ligera subestimacion por parte del modelo con respecto al valor

real medido, mientras que RMSE alcanza valores acordes con la escala de la variable.
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Para el Os, los resultados son favorables, con valores de IOA y p superiores a 0.75,

mientras que NME y NMB muestran cifras inferiores al 15% permisible por la EPA (2007).

Para conocer la consistencia en los resultados del sistema de prondstico se analizaron

los valores obtenidos para los estadisticos aplicados en las previsiones de 24,48 y 72 h,

verificando si el rendimiento del mismo defiere significativamente en los diferentes plazos

temporales. En |la Tabla 13 se muestran las métricas estadisticas calculadas para Os, a

modo de ejemplo, durante los afos 2018 y 2019.

Tabla 13 Métricas estadisticas para el O3

Temporalidad Periodo MB ME NMB NME RMSE p I0A
Anual -894 1339 -338% 741% 1634 080 0.84

24 h 2018 -921 1364 -361% 7.79% 16.57 0.78 0.82
2019 -867 1314 -314% 7.02% 16.11 082 0.85

Anual -956 1433 -394% 857% 1748 0.77 0.81

48 h 2018 -987 1445 -416% 898% 17.72 0.76 0.79
2019 -925 1421 -373% 815% 1724 0.78 0.82

Anual -1043 1570 -489% 9.86% 1836 0.75 0.78

72 h 2018 -10.71 1597 -477% 998% 1862 0.73 0.77
2019 -10.14 1542 -499% 9.74% 18.09 0.76 0.79

Los resultados muestran un rendimiento consistente para los intervalos de prondstico

considerados en los dos afios que se evaluaron, pues los valores de los estadisticos son

muy cercanos entre si, algo superiores, cualitativamente, para el 2018 y en el menor

plazo de tiempo, 24 h, disminuyendo ligeramente su efectividad para 48 y 72 h. En

general, el indice I0A siempre se encuentra por encima de 0.77 y p superior a 0.73, lo

que indica buena concordancia y alta correlacion entre los resultados del modelo y las

mediciones. Todos los valores del Bias son negativos, por lo que el modelo subestima

las observaciones, mientras que el RMSE se ubica entre 16.11 y 18.62 ug/m3. Las cifras

de NME y NMB se mantienen por debajo del 15% permisible.
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En cuanto a los criterios de calidad definidos en la Seccién 2.7 para el prondstico de Os,
en la Tabla 14 se muestran los resultados obtenidos para el afio 2018, para las distintas
métricas calculadas en los plazos temporales de 24,48 y 72 h. El numero total de salidas
de prondstico evaluables esta dado por la multiplicacion entre el numero total de
estaciones disponibles (un maximo de 24) y los dias efectivos en que se pudo obtener
resultados con el modelo WRF-Chem, sin que existiera ningun tipo en dificultad en su
ejecucion. De esta forma, se tiene un total de 7807 casos de estudio para los anos 2018
y todos los resultados se ubican en las categorias de Muy Bueno (MB), Bueno (B y
Aceptable (A), sin presencia de ningun caso en el rango de Malo (M) o Muy Malo (MM).

Se observa que para 24 h se obtienen siempre los mejores resultados, mientras que, de
modo general, el 100% de los prondsticos en todo el afio 2018 se pueden calificar de
Muy Bueno, Bueno o Aceptable, indicando la eficiencia del sistema. En términos de MB,
mas del 70 % de los casos presentan un comportamiento de Bueno para los tres periodos
de tiempo, mientras que para RMSE, mas del 80 % siempre se evalua como tal. Difiere

en este sentido el caso de p, métrica que muestra mas de un 90 % como Muy Bueno.

Tabla 14 Criterios de calidad en el prondstico de O3 para todas las estaciones, periodos y métricas en el afio 2018

Temporalidad Métrica MB % B % A %
MB 1711 21.9 5994 76.8 102 1.3
24 h o] 7528  96.4 279 3.6 0 0.0

RMSE 216 2.8 6545 83.8 1046 134

MB 1549 19.8 5874 75.2 378 5.0

48 h P 7224 925 583 7.5 0 0.0

RMSE 184 24 6386 81.8 1237 15.8

MB 1278 16.4 5762 73.8 767 9.8

72 h P 7041 90.2 766 9.8 0 0.0

RMSE 146 1.9 6275 80.4 1386 17.8
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En la Figura 26 se presenta, a modo de ejemplo, la serie temporal de las concentraciones
maximas y medias diarias de Os observadas y pronosticadas para 24, 48 y 72 h durante

los 120 dias que abarco la temporada de Oz de 2019 (15 de feb-15 jun).
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Figura 26 Serie temporal de las concentraciones de O; mdximas y medias diarias observadas y pronosticadas
en 2018. Se indica con linea discontinua roja el umbral de la Fase | de Contingencia y en color violeta el valor
limite horario normado para O3

Se aprecia que los maximos diarios sobrepasan la norma mexicana para 1 h (95 ppb) en
la mayoria de los dias, alcanzandose un tope de 166 ppb el 6 de junio, fecha en que se
activdé la Fase | de Contingencia Ambiental. El sistema de prondstico muestra un
comportamiento satisfactorio en la prediccion de los valores medios diarios, sobre todo
en un plazo de 24 h, mientras que, para los valores extremos, tiende a sobreestimarlos,

sobre todo en los picos superiores.

En la Figura 27, se presentan las concentraciones medias de O3 promediadas por hora
del dia y los respectivos valores pronosticados. Se aprecia perfectamente el ciclo diario
del contaminante (Tie et al. 2007) y una vez mas se observa que el modelo sobreestima
las observaciones en los momentos extremos (Crutzen 1975; Chameides et al. 1976) de
minimos durante la madrugada y maximos en la tarde, hora local, con mejores resultados

para el plazo de 24 h.
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Figura 27 Ciclo diurno de las concentraciones medias diarias de O3

Finalmente, se realizé el analisis categorico de las salidas de prondstico del sistema de

modelacién para el Os, cuyos resultados se muestran en la Tabla 15.

Tabla 15 Resultados del andlisis categdrico para los limites de excedencia indicados

Pronéstico 24 h 48 h 72 h
Limite de 95 125 95 125 95 125
Excedencia | (ppb) (ppb) (ppb) (ppb) (ppb) (ppb)
PS 0.94 0.96 0.91 0.93 0.90 0.92
PD 0.70 0.74 0.63 0.67 0.52 0.59
TFA 0.83 0.78 0.86 0.80 0.92 0.85
IEC 0.17 0.21 0.14 0.19 0.12 0.15

Los resultados muestran valores muy similares en los parametros calculados para ambos
limites de excedencia y para los tres plazos de prondstico, aunque se aprecia una ligera
superioridad en los pronosticos de 24 h y para concentraciones de O3 superiores a 125
ppb. Se obtuvieron altos valores de PS y PD, asi como aceptables de IEC, lo que indica
que el modelo simula adecuadamente las condiciones ambientales observadas, sobre
todo los picos maximos. Sin embargo, los valores de TFA relativamente altos son
muestra de que el modelo tiende a sobreestimar las observaciones, creando en

ocasiones falsas alarmas.
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CONCLUSIONES

En este estudio se aplica el modelo DIETE al INEM-2013 para obtener una BDE util para
la modelacion de la calidad del aire en el Centro de México. Se realizan simulaciones
numeéricas con el modelo WRF-Chem en periodos de tiempo seleccionados, teniendo en
cuenta la activacion del PCAA en la ZMVM para los afios 2017 y 2016.

Los resultados obtenidos se comparan con observaciones de estaciones de la RAMA
disponibles para el caso de estudio de 2017 y se muestra que el INEM-2013 se puede
actualizar para describir el comportamiento de los contaminantes que afectan el area de
interés. Esto se sustenta en el analisis de las métricas estadisticas calculadas para cada
variable y las series de tiempo que se obtienen para Os, en sus concentraciones medias
y maximas. Los valores simulados difieren de los observados considerablemente, sobre
todo en los registros extremos, con tendencia a subestimar las concentraciones de CO y

Os y sobrestimar NO2, NO y SOz2, superando el 700 % para NOx.

Teniendo en cuenta las incertidumbres existentes durante el proceso de elaboraciéon de
un IE, lo cual puede conllevar a errores en las simulaciones numéricas con MCA, se lleva
a cabo un proceso de actualizacion del INEM-2013, a partir de una metodologia basada
en el calculo de factores de escalamiento. De esta forma se obtiene un conjunto de ellos
para las emisiones de contaminantes criterio para obtener una BDE actualizada con la
cual los resultados del WRF-Chem muestren concentraciones de Os similares a las

observadas.

Se evaluan nuevamente las salidas del modelo y se comprueba que el uso del INEM-
2013 actualizado resulta en una mejoria considerable en el desempefio del WRF-Chem,
segun los valores de los estadisticos considerados. Las cifras de IOA y p son siempre
superiores a 0.65 para todos los contaminantes, llegando a 0.88 y 0.86, respectivamente,
en el caso del Os, el mas importante en el area de interés. Precisamente el Os presenta
concentraciones similares a las observadas en cuanto a su distribucion temporal (ciclo
diario caracteristico y valores medios y extremos consistentes con las mediciones) y en

su comportamiento espacial (maximas concentraciones en puntos dentro de la ZMVM).
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Debe sefialarse que el modelo mantiene la tendencia a subestimar las observaciones de

Os, aunque solo ligeramente, con un MB = -3.89 y NMB de solo -0.34 %.

Los factores de escalamiento obtenidos son validados mediante la evaluacion de los
resultados de las simulaciones numéricas realizadas para el caso de estudio de 2016,
los cuales son nuevamente superiores al emplearse el INEM-2013 actualizado, incluso
respecto al primer periodo. Los valores de IOA y p sobrepasan la cifra de 0.70 para todos
los contaminantes, mejorando considerablemente los registros iniciales para NO2 y NO.
En el caso del O3 ambas métricas superan 0.90 y se mantiene el buen desempeno del
WRF-Chem en la simulacion de sus caracteristicas espacio-temporales, aunque persiste
en subestimar las observaciones ligeramente, con MB = -3.97 y NMB = -0.48 %,
comportamiento que se acrecienta en los picos maximos, con diferencias que superan
40 ppb.

También se presentan las métricas estadisticas para todas las variables y series de
tiempo de Os para un conjunto de estaciones de la RAMA, seleccionadas en cada caso
de estudio, teniendo como denominador comun el hecho de que la estacion HGM

presenta los resultados menos satisfactorios.

En cuanto a las variables meteorolégicas evaluadas (T2, HR y VV) el modelo presenta
siempre un excelente rendimiento, ligeramente superior cuando se emplea el INEM-2013

actualizado.

En general, se demuestra que el INEM-2013 actualizado a partir de una metodologia
consistente, permite obtener una BDE lista para la modelacién de la calidad del aire en
el Centro de México con el WRF-Chem, con altas correlaciones en los resultados, tanto
en la descripcion del comportamiento de las variables meteorolégicas como de los

contaminantes atmosféricos que afectan el area de estudio, principalmente el Os.

Luego de realizar la evaluacion del desemperfio del sistema de prondstico para los anos
2018 y 2019 se concluye que el mismo obtiene resultados satisfactorios para ambos
afos, tanto en las variables meteorolégicas como en los contaminantes considerados,

ligeramente superiores cualitativamente para el 2019.
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Tanto el indice IOA como p muestran valores por encima de 0.90 para T2y 0.70 para
RH, VV y Os, con alguna subestimacion por parte del modelo con respecto a las

observaciones, dado por un Bias negativo en todos los casos.

En cuanto a la comparacion por periodos de tiempo del prondstico, el sistema de
modelacidn muestra consistencia en los plazos de 24, 48 y 72 h, con valores de los
estadisticos muy cercanos entre si, algo superiores cualitativamente para el afio 2018 y

en el plazo de 24 h. El indice IOA y p siempre superiores a 0.77 y 0.73, respectivamente.

Relacionado con los criterios de calidad descritos en la seccion 2.7, para el afio 2018 se
obtiene que el 100% los prondsticos realizados por el sistema de modelacién, para los
distintos plazos temporales, se clasifican como Muy Bueno, Bueno o Aceptable.
Especificamente, para el estadistico MB, mas del 70% de los casos presentan un
comportamiento al menos Bueno, mientras que, para el RMSE, mas del 80% se califica
como tal, en tanto para p, mas del 90% de los prondsticos son al menos Muy Bueno.

El sistema de prondstico muestra un comportamiento satisfactorio en la prediccion de los
valores medios diarios, sobre todo en un plazo de 24 h, mientras que, para los valores
extremos, tiende a sobreestimarlos, sobre todo en los picos superiores diarios o0 en los

minimos durante la madrugada, hora local.

El analisis categorico muestra valores muy similares en los parametros calculados para
ambos limites de excedencia y para los tres plazos de prondstico, aunque se aprecia una
ligera superioridad en los prondsticos de 24 h y para concentraciones de Os superiores
a 125 ppb, indicando que el modelo simula adecuadamente las condiciones ambientales
observadas, aunque en ocasiones puede sobreestimar los valores extremos causando

falsas alarmas.

En general, la investigacion fue satisfactoria pues permiti6 demostrar las capacidades
del sistema de modelacion de calidad del aire basado en WRF-Chem para el Centro de
México y ajustarlo en cuanto a su configuracién y mejoras operativas para obtener una

herramienta mas precisa y confiable que puede aplicarse en todo el pais.
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RECOMENDACIONES

A partir de este trabajo se recomienda utilizar la metodologia propuesta para identificar
los factores de escalamiento de forma estacional y también la obtencion de estos para
la distribucion espacial dentro del area de estudio, mediante el empleo de observaciones
satelitales. Finalmente, este proceso puede aplicarse para ayudar a la identificacion de

la incertidumbre en los IE.
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