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PREFACI

Aquesta tesi és fruit de la necessitat de modelitzar I'oz6 troposferic a Catalunya, per
poder crear un sistema de prediccid i per poder estudiar les causes i els mecanismes que
intervenen en la seva formacié. Es planteja un sistema de modelitzacié Euleria
mesoscalar que constitueix un model de Qualitat de I’ Aire adaptable a les necessitats de
Catalunya. El sistema esta format per un model meteorologic, un model d’emissions i
un model fotoquimic de transport.

Anteriorment s’havia fet un estudi més local on es presentava una comparativa entre un
model de Qualitat de I’Aire Euleria i un model de columna Euleria-Lagrangia aplicats a
I’estudi d’episodis d’0z6 troposféric (Ortega et al., 2004). El disseny del model de
columna Euleria-Lagrangia en un sistema de prediccié d’ozd per zones d’especial
interes va ser la tesi doctoral del Dr. J. Beneito, dirigida per la Dra. Soler (Beneito,
2006). Aquest model es va aplicar com a eina per predir les concentracions d’o0zé per
zones concretes de Catalunya des de I’any 2003 (Beneito et al., 2007). El disseny d’un
model de Qualitat de I’Aire Euleria per aplicar a la modelitzaci6 de I’0z6 troposféric a
tot Catalunya es presenta en aquesta tesi i ha estat la base per a les campanyes de
predicci6 que s’han i s’estan portant a terme pel Departament d’Astronomia i
Meteorologia (UB) (http://www.am.ub.es/0zo). Aquest estudi s’emmarca dintre del
projecte de la vigilancia dels nivells d’0z6 troposféric a Catalunya que porta a terme el
Departament de Medi Ambient i Habitatge, en compliment de la Directiva 02/03/CE
adoptada en el Reial Decret 1796/2003.

Donat que I’0z6 és un contaminant secundari, les emissions dels precursors que
intervenen en la seva formacié sén indispensables per poder modelitzar-lo. Aixo va fer
que el model d’emissions esdevingués un punt prioritari d’agquesta tesi. Les emissions
son una de les principals causes d'error en tot model de Qualitat de I'Aire. Per aquest
motiu s'ha elaborat un model d'emissions adaptat a les dades disponibles a la zona
d'estudi. EI volum d'informaci6 que cal gestionar per a obtenir unes emissions precises
és molt gran, i, a més, amb la dificultat afegida de que sovint no es tracta de dades
publiques ni de facil accés. L’elaboracié del model d'emissions MNEQA (Ortega et al.,
2009a) ha suposat una part important de la feina i I'esfor¢ que es presenten en aquesta
tesi. El seu disseny i implementacio ha permés finalment realitzar les simulacions del
comportament de I'0z6 troposferic i el seu analisis per a diferents episodis d’interés
(Ortega et al., 2009b), sobre I’area d’estudi (Catalunya). Per tant, I'objectiu inicial, la
simulacié mesoscalar de 1'0z6 troposféric, ha esdevingut una realitat i, en certa manera,
una aplicaci6 del model d'emissions.

L'estructura que segueix aquesta tesi es relata a continuacio:

En el capitol 1 es presenta I'0z6 atmosfeéric destacant-ne el troposféric pel seu efecte en
els éssers vius i en l'escalfament global. S'introdueix la quimica de I'ozd troposferic,
amb una primera visié simplificada de les reaccions quimiques que es donen a
I'atmosfera i que intervenen en la seva creacio o destruccid. També es fa referencia al
cicle de I'oz6 i la seva relacio amb els hidrocarburs i els oxids de nitrogen. Finalment
s'exposen les reaccions que intervenen més activament en el cicle de I'0z6. Com a
mecanisme d'eliminacié complementari a les transformacions quimiques, la deposicid
de l'ozé s'exposa breument. En relacio a les unitats utilitzades per I'ozd troposfeéric
s'adjunta I'apendix 1.

En el capitol 2 s'introdueixen els models de qualitat de l'aire, les seves caracteristiques i
les classificacions més usuals. En particular es comenten les caracteristiques dels



models mesoscalars. Es descriu el seu funcionament i propietats, com son l'operativitat,
la interrelacid entre la part meteorologica i la part de reaccions quimiques (models off-
line i on-line) i la resoluci6 temporal. Finalment s'introdueix el model de qualitat de
I'aire utilitzat en aquesta tesi, que sera analitzat desglossadament en els capitols
successius.

En el capitol 3 es descriu extensament el model d'emissions MNEQA, Model Numeric
d'Emissions per a la Qualitat de I'Aire, un model nou generat per formar part d'un model
de qualitat de l'aire aplicat a Catalunya. S'exposa la metodologia utilitzada en el calcul
de les emissions, tant biogeniques com antropogeniques. En les darreres, es consideren
les emissions industrials, les emissions del transit, les emissions per I'is de dissolvents i
daltres fonts mobils i maquinaria. Les emissions industrials s'han obtingut del
Departament de Medi Ambient i Habitatge, es fa una comparacié amb valors calculats a
partir de dades de produccié o de consum. Respecte les emissions del transit es
consideren tant les emissions directes com les causades per I'evaporacio del combustible.
Per a les emissions del transit en ciutats es fa una interpolacié de les emissions per a la
ciutat de Barcelona. En aquest capitol es descriu basicament la metodologia que utilitza
el model i en el capitol 4 es fa referéncia a la part més practica de com s'ha implementat
i com esta constituit el model d'emissions MNEQA. Els apéndixs 2, 3, 4 i 5
complementen la descripcio del model d'emissions.

El capitol 4 constitueix la part aplicada del model d'emissions, s'exposa I'estructura del
programa i la implementacio dels moduls que el constitueixen. Es fa una comparativa
amb altres models d'emissions existents. Es presenten els resultats de l'aplicacio del
model d'emissions als casos d'estudi i es comparen els resultats amb les emissions del
model EMEP. A l'apéndix 6 es pot trobar la descripcio dels arxius que utilitza MNEQA
i a I'Apéndix 7 els resultats de les emissions per dia simulat.

En el capitol 5 s'analitza el model meteorologic utilitzat. Es descriu el model utilitzat,
les equacions que descriuen el comportament de les variables meteorologiques. Es
presenten les caracteristiques meteorologiques dels casos d'estudi i es descriu I'entrada
de la brisa marina per la rellevancia sobre I'adveccid de contaminants. Finalment es fa la
validacié segons els estadistics classics, presentats en I'apendix 8, de les simulacions
meteorologiques amb les dades d'estacions per la temperatura i el vent (modul, direccid
i components).

En el capitol 6 es descriu el modul fotoquimic en termes generals i en concret el que
s’ha emprat en aquesta tesi, el model CMAQ. Es comenten les caracteristiques de les
simulacions per als casos d'estudi, centrant l'atencié en I'0z0, objectiu prioritari de la
simulacio. Es fa la validacio respecte a les concentracions obtingudes en les estacions de
mesura de I'0z0, es fa la interpretacié dels valors obtinguts i es compara amb resultats
publicats.

Finalment en el capitol 7 es presenten les conclusions d'aquesta tesi diferenciant entre la
part d'emissions i la part de simulacions fotoquimiques de qualitat de l'aire. S'exposa
també la continuacio de la linia de recerca.





