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Modelitzacio i simulacio fotoquimica mesoscalar del transport del material particulat i gasos a
l’atmosfera

1. Introduccio

Durant les ultimes décades la quantitat de gasos 1 particules contaminants que s han
injectat a 1’atmosfera ha augmentat considerablement. Evidéncia d’aquesta informacio
son les elevades concentracions de dioxid de nitrogen o particules amb una grandaria
inferior a 10pm (PM10) que es mesuren habitualment en zones urbanes i industrials, o
les també altes concentracions d’0z6 en moltes zones rurals situades a sobrevent de
zones urbanes o industrials, on les concentracions dels seus precursors, fonamentalment
oxids de nitrogen, son molt baixes en condicions normals.

Paral-lelament pero, a I’augment de la concentracié de contaminats, s’ha potenciat de
forma considerable la sensibilitzacié de la poblacid i de I’administracié a la qualitat de
I’aire que respirem. D’aquesta manera €s ja una necessitat en els paisos desenvolupats el
poder disposar d’eines de control, gestio i avaluacié de la contaminacié atmosferica.
Aquest fet ha impulsat que en els darrers anys s’hagin produit importants avengos en els
sistemes per a la modelitzacio de la qualitat de I’aire fins a esdevenir eines de gestio i
pronostic ambiental que ofereixen resultats forg¢a precisos. A més, la modelitzacid de la
qualitat de 1’aire s’ha convertit en una eina totalment necessaria per poder con¢ixer els
nivells d’immissié a zones on no es disposa d’estacions de mesura i per poder crear
plans d’actuacio per tal de poder combatre nivells elevats dels diversos contaminants.

Es per aquest motiu que en aquesta tesi doctoral es descriu la recerca i el
desenvolupament d’un sistema de modelitzacié de la qualitat de I’aire. S’ha utilitzat
com a punt de partida els treballs anteriors, i es descriu I’acoblament dels diferents
models que el componen. Els models son adaptats a la zona d’estudi mitjangant I’ajust
de diversos parametres i son utilitzats de forma depenent entre ells. L’avaluacio
estadistica dels pronostics del sistema s’utilitza com el cami per a la localitzacié
d’incerteses 1 posterior refinament del model. Aquest procés d’acoblament i execucio
del sistema per periodes llargs de temps, validaci6 dels resultats, localitzacid
d’incerteses 1 analisi de sensibilitat, esdevé un procés continu i ciclic durant la tasca de
recerca del doctorand, fins a obtenir resultats dels parametres estadistics dins de les
recomanacions de la comunitat cientifica i acomplint els requeriments de la legislacid
per a la utilitzacio operativa del sistema.

A continuaci6 es presentara 1’objectiu fonamental de la tesi conjuntament amb una breu
descripcio dels passos i reptes seguits per assolir-ho. Finalment es descriu la estructura
del document per una major facilitat de lectura.

1.1.  Objectiu de la tesi i procés cronologic

Degut a la problematica comentada en l’apartat anterior, cada vegada sén més els
estudis que es realitzen per investigar iniciatives de reduccid de la contaminacid
atmosferica i per implementar models de pronostic de qualitat de ’aire. Es per aquests
motius que 1’objectiu final 1 fonamental d’aquesta tesi ha estat implementar un sistema
de pronostic de la qualitat sobre 1’area d’interés que sigui actual, agil i efectiu.

Assolir aquest ambicios objectiu ha suposat per al doctorand anar assolint reptes i metes
durant la fase de recerca. A continuacié s’exposaran breument cadascun dels passos
seguits per tal d’aconseguir aquest objectiu segons ordre cronologic:
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1))

2)

3)

4)

5)

6)

7)

8)

9)

Contribuci6 a la creacié i millora del Model Numeric d’Emissions per la Qualitat de
I’Aire MNEQA. Incorporacié del material particulat a la primera versié de MNEQA
(Ortega, 2009a) 1 noves fonts emissores no considerades fins llavors. També es
participa activament en el procés d’automatitzacié del model d’emissio.

Participacié en el primer acoblament dels models meteorologic, d’emissio i
fotoquimic utilitzant una resolucié horitzontal de 9km. Execucid personal de les
simulacions diaries amb una finestra de 48h durant el periode 1 de Maig — 30 de
Setembre de 2008. Validacio dels resultats i localitzacio de les causes d’incertesa.

Estudi de les causes d’incertesa del sistema de modelitzacidé i1 refinament
considerable del model d’emissié, incorporant noves fonts d’emissié i noves
metodologies. Paral-lelament es col-labora en la disminucié de la resolucid
horitzontal del sistema a 3km.

Definicid i acoblament d’algoritmes de correccid als resultats de la modelitzacio que
a posteriori aconsegueixen millorar sensiblement la previsid. Aplicacid al pronostic
de I’0z6 troposferic.

Paral-lelament es col-labora en I’estudi del sistema de modelitzacio sota condicions
meteorologiques diferents. Aixi, s’estudia per una part el paper de I’aerosol mari en
els models de qualitat de ’aire i la seva influéncia en els valors d’immissié de
material particulat en situacions de brisa i de vents intensos. I es participa també en
I’estudi a molt alta resolucié del transport de contaminants per efecte de la brisa i
I’afectacio sobre els nivells d’0zé 1 material particulat.

Inici de la operativitat del sistema 1 participacio en la execuci6 de les simulacions
diaries amb una finestra de 48h durant el periode 1 de Maig — 30 de Setembre de
2009. Validacid estadistica i de forma exhaustiva dels resultats del sistema de
previsio per tots els contaminants atmosferics considerats. Es realitzen analisis de
sensibilitat del sistema a canvis en les emissions i d’altres parametres del model per
aconseguir disminuir la incertesa i augmentar la precisid dels pronostics.

Realitzacié d’un analisi de sensibilitat del sistema de modelitzacid a diversos
esquemes de capa limit i superficial, treballant amb diversos models meteorologics
per tal d’analitzar les implicacions que suposa la substitucié del model meteorologic
del sistema.

Participacié activa en el desenvolupament de la web del grup de Recerca i
Modelitzacid Atmosférica Meso 1 Microescalar MAiIR (www.ub.edu/mair). Es
participa en la execuci6 de les simulacions diaries amb una finestra de 48h durant el
periode 1 de Maig — 30 de Setembre de 2010. Es validen estadisticament i de forma
exhaustiva els resultats del sistema de previsid per tots els contaminants atmosferics
considerats.

En I’estadi final de la formacid, el doctorand s’ha dedicat a la redacci6 d’aquesta
tesi doctoral i a la publicaci6 d’articles que inclouen els resultats més importants de
la recerca fonamental realitzada.



Modelitzacio i simulacio fotoquimica mesoscalar del transport del material particulat i gasos a
l’atmosfera

1.2. Estructura del document

El document s’estructura en deu capitols diferents, incloent aquesta introduccid i la
bibliografia.

En el capitol 2 es comenta d’una manera generalitzada les principals caracteristiques de
la contaminacié atmosferica focalitzant 1’estudi en 1’0z6 troposferic, el dioxid de
nitrogen 1 el material particulat. S’inclou quin €s el marc normatiu 1 la legislacio vigent
envers la contaminacié atmosferica, tant a nivell regional com estatal i europeu. Es
presenta I’estat de I’art de la modelitzacié atmosferica i el paper que representa com a
eina de gestid 1 pronostic mediambiental. Alhora es fa referéncia a les caracteristiques
de la concentracid de gasos i acrosols a Catalunya, puntualitzant sobre les situacions
meteorologiques que afavoreixen episodis amb alts nivells de immissié i comentant
I’estat actual de la qualitat de 1’aire a la regid.

En el capitol 3 es descriu extensament el sistema de modelitzacié de la qualitat de I’aire
que el doctorand ha utilitzat en els posteriors capitols i en el que ha tingut un paper
fonamental en la seva implementaci6 i execucid. Conjuntament, es comenten les
caracteristiques principals de cadascun dels models Eulerians que el constitueixen, el
model meteorologic MMS5 (PSU/NCAR mesoscale model), el model d’emissi6 MNEQA
1 el model fotoquimic CMAQ (Community Multiscale Air Quality Modelling System).

En el capitol 4 s’expliciten totes i cadascuna de les contribucions del doctorand al model
MNEQA utilitzat dins el sistema de modelitzacié de la qualitat de 1’aire, partint de la
primera versid del model com a referéncia i definint tots i cadascun dels canvis
desenvolupats pel doctorand.

En el capitol 5 es descriu el sistema de post-processat acoblat al sistema de modelitzacid
desenvolupat integrament pel doctorand, incidint en els algoritmes matematics utilitzats
per tal de definir un sistema de previsié de la qualitat de I’aire. Alhora es comenta la
participacio del doctorand en la gesti6 1 difusid dels resultats.

En el capitol 6 es presenten els resultats de la validacid estadistica dels pronostics del
sistema de modelitzacié aplicat sobre I’area de Catalunya (AQM.cat), per diverses
variables meteorologiques i els diferents contaminants atmosferics durant periodes
llargs de temps. S’inclou la presentacid, definicid i interpretacid dels diferents
parametres estadistics utilitzats i una avaluaci6 exhaustiva estacio per estacid de mesura.

El capitol 7 presenta diferents apartats que contemplen estudis de sensibilitat i
diagnostic que el doctorand ha realitzat sobre el sistema de modelitzacié durant la etapa
de implementacio i1 refinament d’aquest.

En el capitol 8 es presenta la incorporacié del model WRF (Weather Research and
Forecasting Model) al sistema de modelitzacid i un important estudi de comparacié dels
pronostics utilitzant els models meteorologics MMS5 1 WREF sota diferents esquemes de
capa limit i superficials.
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Finalment al capitol 9 es presenten les principals conclusions d’aquest treball i les linies
de treball de futur que el doctorand contempla per tal de seguir desenvolupant aquesta
linia de recerca.

També s’inclou un annex que resum la activitat investigadora del doctorand durant
aquests anys, incloent els articles que ha publicat i en els que ha contribuit, els projectes
en els que ha participat 1 els congressos als que ha assistit; conjuntament es presenta
informacio addicional necessaria durant el desenvolupament del redactat d’aquesta tesi
doctoral.



