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2. MODELS DE QUALITAT DE L'AIRE

2.1. Introduccié

Els models matematics que descriuen la quimica, la meteorologia i els processos que
afecten a les concentracions dels contaminants i permeten estimar les concentracions en
el temps 1 en I’espai, aixi com entendre els processos que hi intervenen s’anomenen
models de qualitat de 1’aire (AQM).

Els models de qualitat de l'aire en l'estudi dels contaminants atmosférics son de
desenvolupament recent. Abans del segle XX, la contaminaci6 no es tractava
cientificament sin6 que es tractava com un tema legislatiu. Arrel d’alguns episodis de
contaminaci6 a California i a Londres, el primer de tipus fotoquimic i el segon per causa
de la crema de carbd en condicions de boira, es van comencar a fer estudis en
laboratoris cap a mitjans del S XX per entendre la formaci6 de contaminants.

Actualment hi ha les dues vessants, cientifica i legislativa que actuen coordinadament,
aixi es fan estudis d’impacte ambiental per decidir la conveniéncia o no de la ubicacio
d’una nova font emissora o es preveu el nivell de qualitat de 1’aire a partir dels resultats
de models en arees on no hi ha estacions de mesura. Es fan prediccions de les
concentracions dels contaminants per poder alertar la poblacio, de la mateixa manera
que es prediu el temps. També es programen accions per reduir la contaminacié en base
als resultats d’aquests models.

Tot i que és un camp que ha avancat enormenent en els darrers anys, la diversitat de
models existents és una mostra de com ha evolucionat el sector (COST 728/732). No
obstant aixo, els multiples processos que intervenen en els models de qualitat de I’aire
fan que hi hagi molts punts susceptibles de ser millorats. A més, al ser els models de
qualitat de l’aire una concatenacid de diferents moduls, un punt important és la
propagacio de D’error de cada un d’ells, per la qual cosa cal disminuir tant com sigui
possible aquestes fonts d’errors.

2.2. Classificaci6 dels models

Els models es poden classificar en base al tractament dinamic en Eulerians i
Lagrangians. Els primers estudien [I’evolucidé en el temps dels processos que
experimenta una parcel-la d’aire situada en un lloc concret. Els Lagrangians estudien els
processos que es donen a la parcella d’aire en el transcurs del seu moviment per
I’atmosfera.

En base a I’extensi6 que cobreix el model es pot parlar de models de microescala, quan
la resolucio6 és d’uns pocs centernars de metres o menor (= 5 m), models de mesoscala o
locals, resolucié de pocs quilometres (= 1-10 km), models d’escala regional amb
resolucid de I'ordre de decenes de quilometres (= 20 km), models d’escala sindptica
(resolucié = 80 km) i models globals quan inclouen tot el globus terraqui ( resolucio =
5°). Les dimensions que apareixen a la Taula 2.1. sén aproximades, i poden variar en
funci6é de l'autor, la idea és que es reprodueixen els fenomens caracteristics a cada
escala. En aquest sentit I'augment de calcul dels ordinadors esta permeten millorar les
prestacions en cada cas, tant de dimensions dels dominis com de la resoluci6 horitzontal
1 vertical, tot i que de vegades es pot cometre I’error de treballar amb parametritzacions
d’una escala superior aplicades a major resoluci6 de la que seria convenient.
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Taula 2.1. Classificacié dels models de contaminacié en base a 1’escala espacial
(Seinfeld i Pandis, 1998)

Models Dimensions tipiques (X,y,z)
Microescala 200 x 200 x 100 m
Mesoescala 100 x 100 x 5 km

Regional 1000 x 1000 x 10 km
Sinodptica 3000 x 3000 x 20 km
Global 65000 x 65000 x 20 km

Atenent a la dimensionalitat dels models es poden classificar en models d’ordre zero
(D-0), models d’una dimensi6 (D-1), models bidimensionals (D-2) o models
tridimensionals (D-3). Els més senzills 1 els primers que es van desenvolupar van ser
els models de capsa (D-0), en els quals una capsa (hexaedre) tanca la part de I’atmosfera
que es vol estudiar, es suposa homogenia, el model estudia 1I’evolucio amb el temps de
les concentracions de les espécies ci(t). Una mica més complicats son els models
unidimensionals (D-1) o de columna, es composen per capses apilades una a sobre de
I’altre, en aquest cas hi ha homogeneitat horitzontal perd amb concentraci6 variable en
altura o per cada capsa, el model determinara I’evolucid en el temps 1 en algada ci(t,h).
En els models en dos dimensions hi ha un conjunt de capses, de forma que les
concentracions son homogeénies en una dimensid perd varien en les altres dues
dimensions espacials, per exemple son funci6 de 1’al¢ada (h) i la latitud (°) pero no de la
longitud, els resultats seran de la forma cj(t,h,?). Finalment, els models en tres
dimensions estudien tot el camp de concentracions de tota la zona d’estudi ci(t,x,y,z).
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Figura 2.1. Representaci6 de les dimensions dels models de qualitat de I’aire (Extret de
Figueruelo i Davila, 2004)

En la web de “European Topic Centre on Air and Climate Change” (ETC/ACC)
(http://etc-acc.eionet.europa.eu/) que dona suport a I'Agéncia Europea del Mediambient
(EEA) en temes de control de la contaminaci6 de l'aire i el canvi climatic es troba un
cataleg amb 123 models de qualitat de l'aire o relacionats, per donar informaci6 als
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usuaris de les prestacions dels models. Amb aquesta informaci6 es vol facilitar la tria
entre els models per cada aplicaci6 concreta. A més, arrel de les accions COST 728/732
iniciades el 2004, també es va fer un inventari de models (http://www.mi.uni-
hamburg.de/index.php?id=539). En aquests inventaris de models de qualitat de 1’aire
n'hi ha de gaussians, de quasi-gaussians, plume-rise (elevacio del plumall), Lagrangians,
models de contaminacid estadistics, models de diagnostic, de dinamica de fluids amb
els models CFD (computational fluids dynamics), models Eulerians meteorologics i/o
de qualitat de I’aire. O en relacid a I’escala, trobem la classificacid6 en models de
microscala, de mesoscala i de macroscala. De tots aquests diferents tipus de models, els
mesoscalars son els que ens interessa examinar en aquesta tesi i per aix0 se’n fa
I’explicacio.

2.3. Model de qualitat de I'aire mesoscalars

Els models Eulerians subdivideixen I’espai en cellles en forma d’hexaedre (o
aproximadament, dependra de la projeccid en que es treballi). Per cada cella es
resoldran les equacions de continuitat de les espécies (veure capitol 6), obtenint-ne aixi
les concentracions per cada cella i per tant per tot I’espai considerat amb la resoluci6 de
la cella.

Les entrades principals (els anomenats inputs) en un model Euleria son:
-Les emissions: les quantitats de contaminants que son injectats a 1'atmosfera.

-Les dades meteorologiques: temperatura, vent, radiacio, alcada de la capa de
barreja...

-Condicions inicials: l'estat de l'atmosfera i el valor de les concentracions de
contaminants en el moment de 1l'inici de la simulacio.

-Condicions de contorn: l'estat de l'aire 1 el valor de les concentracions de
contaminats en el contorn del domini simulat.

Aquestes informacions han de ser donades amb la mateixa resoluci6 de la graella del
model Euleria de qualitat de I’aire. Per aquest motiu els models fotoquimics de qualitat
de I’aire normalment necessiten d’un model d’emissions i d’un model meteorologic que
els proporcioni les dades necessaries per la seva execucid (veure Figua 2.2.).

Un model fotoquimic de qualitat de D’aire consta de tres moduls: un modul
meteorologic, un modul d’emissions i un modul fotoquimic. De vegades al modul
fotoquimic o de contaminacié se I’anomena model de contaminacio, pero ell per si sol
no és executiu, necessita de les entrades meteorologiques i d’emissions per executar-se.
Donada aquesta dependéncia es pot parlar del model de qualitat de l'aire com un tot
format pels tres moduls esmentats, si bé, a la literatura de vegades trobem referit model
de qualitat de l'aire com el model fotoquimic o modul fotoquimic, es pot recon¢ixer pel
context a quin dels dos significats s’esta fent referéncia.

A la Figura 2.2. es pot veure I’esquema de funcionament d’un model de qualitat de
l'aire. Primerament cal executar el model meteorologic, seguidament el model
d’emissions que es pot alimentar de la sortida del model meteorologic i1 en darrer terme
el modul fotoquimic, que s’alimenta tant del primer model com del segon.

El fet de ser el darrer model a executar-se provoca que hi hagi més risc en el no encert
dels resultats, ja que si algun dels dos primers moduls conté errors aquests es
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propagaran cap al resultat del model fotoquimic. Una altra manera d’entendre-ho ¢és
com ja s’ha comentat, com un model format de tres moduls, des d’aquesta visi6 s’hauria
d’analitzar I’encert de totes les variables, és a dir les meteorologiques, les emissions 1
les concentracions de contaminants.

Dades d’inicialitzacio

Caracteristiques de les
fonts antropogeniques
1 biogeniques

Observacions, sondatges

Usos del sol
Topografia

v

Model meteorologic
de mesoescala

Model/inventari
d’emissions

Camps de:
Temperatura,
vent, humitat,
pressio, TKE

Emissions de les
espécies quimiques

Model
fotoquimic

Camp de concentracions

Figura 2.2. Esquema de funcionament d’un model fotoquimic de qualitat de I’aire
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El resultat del model seran les concentracions per cada cel-la, per totes les especies
quimiques considerades. Aquests valors son representatius de la cella, si bé poden no
ser coincidents amb mesures d’estacions, ja que son més localitzades, s’espera que el
comportament de les mesures d’estacions es vegi reflectit en el resultat del model. En
comparar mesures amb model, s’esta suposant que 1’estacié de mesura esta col-locada
en un lloc representatiu de la zona.

2.4. Model operatiu

Es diu d’un model que és operatiu quan s’aplica per poder-ne fer una previsio a temps
real, quan coneixem els resultats del model per un temps que encara no ha passat. En
aquest treball s'utilitza el model com no operatiu ja que s'estudien casos passats, pero el
model s’ha dissenyat per poder ser operatiu. L’objectiu ha estat preparar i establir una
base per fer posteriorment una modelitzaci6 operativa d’ozo6 a Catalunya, estudiant amb
un model Euleria episodis amb altes concentracions d’0z¢ troposféric i establint les
mancances, els encerts i les possibles millores.

La modelitzacid ¢és necessaria per estudiar i con¢ixer els nivells d’0z6 a zones on no hi
ha estacions de mesura i per poder predir i crear plans d’acci6 a fi de combatre els
nivells elevats d’oz6. Els models fotoquimics son eines de gestio i1 pronostic
mediambiental que en els darrers anys s’han anat perfeccionant fins oferir uns resultats
forca precisos. Cal adaptar els models a cada zona, mitjancant 1’ajust dels parametres i
I’estudi de les caracteristiques dels episodis de contaminacié. Es imprescindible
congixer les mancances i els encerts del model abans d’aplicar-lo com a eina de
pronostic en una nova zona.

Els models de qualitat de 1'aire son eines de gestio 1 pronostic mediambiental que cal
adaptar a cada zona d'aplicacio, mitjancant I’ajust dels parametres i I’estudi de les
caracteristiques d'episodis de contaminacié ocorreguts.

2.5. Models off-line i on-line

A més del requeriment en la concentracidé de satisfer 1’equacid de continuitat de les
especies, les velocitats del fluid i1 la temperatura han de satisfer I’equaci6 de Navier-
Stokes 1 I’equacid d’energia. En general seria necessari resoldre el sistema d’equacions
de conservacio de la massa, el moment i 1’energia per considerar els canvis en la
velocitat, la temperatura i les concentracions i les interaccions entre ells. Pero quan es
tracta dels contaminants atmosferics, donat que les concentracions sén petites, es pot
assumir que la preséncia dels contaminants afecta de forma menyspreable a la
meteorologia. Aquesta suposicié permet resoldre 1’equacié de continuitat de les espécies
independentment de les altres (la de moment i1 energia). Aquesta hipotesis de que la
concentracio de les espécies contaminants no afecta la meteorologia no seria valida si es
generés una quantitat de calor important en les reaccions quimiques, de forma que la
temperatura es veiés afectada. O bé, si la capa contaminada fos tan concentrada que
I’absorcid, reflexid 1 dispersio de la radiacid per part dels contaminants tingués com a
resultat 1’alteracid del comportament del fluid. Considerar que aquests efectes son
menyspreables significa tractar 1’equacid de continuitat de les especies de forma off-
line, és a dir considerant que no afecta a 1’evolucio dels parametres meteorologics que
defineixen I’estat de I’atmosfera. El cas de considerar I'efecte dels contaminants sobre
els parametres que defineixen l'atmosfera, s'anomenen models on-line i s6n molt més
costossos en termes de temps de calcul.
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2.6. Resolucio6 temporal

La resoluci6 temporal d'un model Euleria de qualitat de I’aire (és a dir, el periode de
temps per al que les concentracions son promitjades) pot variar d'alguns minuts a un
any. Per exemple, un model pot predir la concentraci6é d'un contaminant en promitjos de
15 minuts en funci6 de la posicid. Els requeriments a l'implementar un model estaran
fortament governats per la seva resolucié temporal i aquesta dependra del proposit de la
modelitzacio.

Els models basats en la descripcié fonamental del transport atmosferic i els processos
quimics poden tenir resolucid temporal d'uns pocs minuts a un any. En general, la base
d'aquests models és I'equacid de continuitat per a una especie individual. Aquets models
requereixen la resolucid en el temps d'una equacié diferencial basada en I'equacié de
continuitat. Es poden anomenar models dinamics, donat que descriuen l'evoluci6 de les
concentracions dels contaminants en el temps per diferents punts de 1'espai. Per tant, els
models dinamics simulen el comportament temporal en temps real dels contaminants de
l'aire a I'atmosfera. Aquests models requereixen com entrades (inputs) les distribucions
temporals 1 espacials de les emissions sobre la regié d'interés, la distribucid espacial i
temporal de les variables meteorologiques pertinents, i informacid en el periode de
temps d'integracidé del canvi en les concentracions en un punt com a resultat dels
processos de transformaci6 i d'eliminacio.

Si s'assumeixen certes simplificacions en l'equacié de continuitat, com emissions i
meteorologia estacionaries, llavors I'equacid es pot integrar sobre el periode de temps
per obtenir un model d'estat estacionari. Aquest model sera capa¢ de predir la
distribucio6 espacial de les concentracions dels contaminants en l'aire sota les condicions
d'emissions 1 meteorologia invariants en el temps.

2.7. AQM i dominis d’aplicacio

Amb I’objectiu de modelitzar 1’0z6 a Catalunya s’ha utilitzat el sistema de modelitzacio
de qualitat de lI'aire MM5/MNEQA/CMAQ per fer diferents simulacions. El model
meteorologic utilitzat €s el Penn State University/National Center Atmospheric
Research Mesoscale Model conegut com MMS5 (Grell et al., 1994) (veure capitol 5).
MNEQA ¢és el Model Numeric d’Emissions per la Qualitat de I'Aire desenvolupat 1
descrit ampliament en aquesta tesis (veure capitols 3 i 4). Com a modul fotoquimic
s'utilitza el model Community Multiscale Air Quality, CMAQ, un model fotoquimic i
de particules desenvolupat per 1’Agéncia de Protecci6 Medi Ambiental Americana
(EPA) (veure capitol 6).

MNEQA s'alimenta dMMS5 i CMAQ s'alimenta d'ambdds, per la qual cosa l'ambit
d'aplicaci6 de tots ells esta intimament relacionat. Els periodes triats per fer les
simulacions corresponen a l'any 2003, sén tres situacions amb altes temperatures i
nivells alts d'0zo. I una situaci6 amb vents de nord-oest i temperatures baixes per 1'época
de I'any (juliol). Totes les situacions estudiades presenten infima nuvolositat, per evitar
el problema de la predicci6 de nuvols, camp d'estudi pels models meteorologics
(Krishnamurti and Bounoua, 1996).

Normalment els models de qualitat de 1'aire treballen amb dominis aniuats a l'igual que
els models meteorologics. Per aixo treballen a diferents resolucions en diferents
porcions del territori o dominis. Hi ha un domini mare que ¢és el més exterior i de menor
resolucid, amb cel.les que cobreixen més extensid. A partir del domini mare es defineix
un domini amb major resolucié que cobreix una zona més petita a l'interior del domini
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mare. Es poden anar definint altres dominis a l'interior fins obtenir el grau de resolucio
desitjat.

Els dominis triats per fer les modelitzacions d'oz6 amb MMS/MNEQA/CMAQ inclouen
un domini mare, D1 amb resolucié de cel'la 27x27 km?, domini més exterior que
comprén el sud d'Europa, incloent la Peninsula Ibérica, el Sud de Franga i el Nord
d'Italia, i una part del Nord d'Africa. Un domini anomenat D2, centrat en Catalunya amb
resolucio 9x9 km?. I dos dominis amb resolucié de cel-la 3x3 kmz, un centrat a la zona
de Tarragona (D3) i un altre centrat a la plana de Vic (D4). Els dominis es poden veure
a la Figura 2.3., i la descripcié de nombre de quadricules 1 les relacions entre ells estan
descrites a la Taula 2.2.

Taula 2.2. Caracteristiques dels dominis simulats.

(x,y) (long,lat) D1(Mare) D2 D3 D4
Resoluci6 horitzontal (km) 27 9 3 3
# cel-les MMS5 (x,y) (68, 44) (30, 30) (30,30) (33, 30)
# cel-les MNEQA/CMAQ (66, 42) (28, 28) (28,28) (31, 28)
# nivells verticals 30 30 30 30
Centre (lon, lat) (1.40,41.42)
Inici respecte D1 (1, 1) (31,19) (34,21) (35,23)
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Figura 2.3. Dominis emprats en les simulacions amb MMS5/MNEQA/CMAQ
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