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CAPITULO 5

Modelos de calidad de aire
K.B. Balbi, D. Mellado, E.Y. Sanchez

Los modelos de calidad del aire utilizan técnicas matematicas y numéricas para simular
los procesos fisicos y quimicos que afectan a los contaminantes del aire a medida que se disper-
san y reaccionan en la atmoésfera. Estos modelos, basados principalmente en datos meteorol6gi-

cos e informacion sobre fuentes de emision y caracteristicas del terreno, estan disefiados para
caracterizar los contaminantes primarios que se emiten directamente a la atmésfera y, en algunos
casos, contaminantes secundarios que se forman como resultado de reacciones quimicas com-
plejas dentro de la matriz. Estos modelos constituyen importantes herramientas para los sistemas
de gestién de la calidad del aire porque permiten identificar las contribuciones de las fuentes y
proveen resultados para el disefio de estrategias efectivas para la reduccién de los contaminan-
tes. Adicionalmente, estos modelos pueden utilizarse para predecir potenciales concentraciones
de contaminantes procedentes de mdultiples fuentes a fin de prevenir y mitigar impactos sobre la
salud y el ambiente.

U.S.EPA (1)

Introduccion

El modelado puede definirse como el proceso de aplicacién de conocimientos fundamenta-
les (principios) o resultados experimentales para simular o describir el funcionamiento de un
sistema real bajo determinados objetivos. Puede expresarse como un componente integral
entre las mediciones experimentales y las parametrizaciones. Una ecuacién parametrizada es
una ecuacion en la que un parametro se expresa en términos de al menos otros dos. La ecua-
cion de estado, por ejemplo, que relaciona la presiéon con la temperatura y la densidad del aire,
es una ecuacién parametrizada. Una ecuacién empirica es una ecuacion en la que un parame-
tro se expresa como una funcién empirica (Ej. un ajuste polinédmico) de al menos otro parame-
tro. Mientras que las ecuaciones parametrizadas se derivan de la comprension, las ecuaciones
empiricas no siempre tienen sentido fisico. En cambio, reproducen los resultados observados
bajo una variedad de condiciones. En tal sentido, los modelos pueden ser herramientas eco-
nomicas y eficientes siempre que sea factible trabajar con un sistema simplificado que con un
sistema real y, a menudo, complejo (2).

En lo que respecta a la matriz atmosférica, la modelacién de la contaminacion del aire es
actualmente imprescindible para desarrollar diferentes tareas que tienen como objetivo garanti-

zar la buena calidad del aire, y asi minimizar los impactos sobre las personas y el ambiente (3).
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Aunque, a pesar de su utilidad, los modelos de calidad de aire no son la solucién final al pro-
blema de la contaminacién atmosférica, si permiten suplir las carencias que tienen las medidas
de campo en cuanto a resolucion espacial y temporal, puesto que una red permanente de esta-
ciones de monitoreo automaticas, con una distribucién que compense la resolucién del modelo,
resultaria extremadamente costosa de instalar y mantener de forma permanente en correcto
funcionamiento (4). En tal sentido, la modelacién funciona complementariamente al monitoreo
de los contaminantes atmosféricos.

El objetivo de los modelos de calidad del aire es encontrar una relacion entre las sustancias
que son emitidas a la atmdsfera, ya sea por causas naturales o antropogénicas, y las concen-
traciones de estas sustancias, u otras que se originan a partir de ellas en la atmésfera (4). Para
ello, los modelos utilizan métodos analiticos y numéricos para simular los procesos fisicos-
quimicos que afectan a los contaminantes en su dispersion y transformacion en la atmaésfera.

Una descripcion completa de la dispersion de los contaminantes atmosféricos bajo estudio,
alrededor de una fuente de emision, requiere del conocimiento y el analisis de diversos fené-
menos fisicos que ocurren en forma simultanea:

e El movimiento de fluidos gaseosos de varias especies y de particulas suspen-
didas, de densidad variable y en régimen turbulento;

e la transferencia de calor que ocurre al interior del fluido;

e la transferencia de masa que ocurre a la salida de la fuente, en la atmdsfera y
en los receptores;

e los procesos de formacién y destruccidon de especies que ocurren al interior del
fluido y

e las reacciones quimicas que ocurren al interior del fluido bajo la presencia de

factores externos como radiacién solar y humedad.

Complementariamente, una serie de parametros de entrada deben ser considerados
para alcanzar una descripcion representativa del escenario de estudio:
o Meteorologia del lugar
e emision masica de cada especie

e topografia del lugar y el uso del suelo.

Los procesos mencionados hasta aqui han sido exhaustivamente estudiados a lo largo de la
historia de la ciencia y su relacion y representacion se funda en las ecuaciones de momento y
las ecuaciones de continuidad de masa / especies, y de la energia, que se presentan a conti-

nuacion.

Ecuaciones gobernantes

Las ecuaciones de continuidad se utilizan para simular los cambios en la concentracion o la
proporcidon de mezcla de una variable en el tiempo y tener en cuenta el transporte, las fuentes y
los sumideros externos de la variable. La ecuacién de la energia termodinamica se utiliza para

predecir los cambios en la temperatura con el tiempo y tiene en cuenta el transporte, fuentes y
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sumideros externos de energia. La ecuacion de momento, por su parte, se usa para predecir la

velocidad del viento y describir asi el movimiento de la parcela de aire (5).

Tasas de cambio espacial y temporal

La tasa de variacién temporal de una variable, tal como la concentracion, el momento o la
temperatura, se puede determinar desde el enfoque Euleriano (sistema de coordenadas fijo) o
Lagrangiano (en el marco de referencia de la variable a medida que se mueve). Se supone una
pluma que contiene un gas con una determinada concentracion N = N (t, x [t]), viaja con el vien-
to desde el punto fijo A en el oeste hasta el punto fijo B en el este. La tasa de cambio temporal
de la variable N, en cualquier punto a lo largo de la trayectoria de la pluma es la derivada total
dN /dt (5). La derivada total se puede expandir con la regla de la cadena en coordenadas car-

tesianas, como:

dN _ONdt ONdx 0N 0N Ec. 1
dt  otdt  oxdt ot  'ox

N . .. - oON
donde - s la tasa de cambio temporal de la concentracién en el punto fijo A, y u——es la

tasa de cambio temporal de la concentracion en la pluma que resulta del transporte de la

misma a una velocidad u.

La derivada total de una variable es distinta de cero cuando otros procesos, distintos del
transporte, afectan a la variable. Para el caso de los gases, las reacciones quimicas constitu-
yen un ejemplo de estos procesos. Si dN/dt = 0, la concentracién de un gas no cambia en la
trayectoria de la parcela de aire moviéndose con el viento.

La derivada parcial de una variable es la diferencia entre la derivada total y la tasa de cam-

bio de la variable debido al transporte. En tal sentido, la derivada parcial es afectada por proce-
sos externos adicionales al transporte. Si Z—: = 0, la tasa de produccién de una variable debido
a procesos externos igual a la tasa de pérdida de la misma debido al transporte de un gradiente
espacial de la variable uZ—:.

El lado izquierdo de la Ecuacion 1 esta escrito desde el enfoque Lagrangiano, mientras que

el lado derecho con un marco Euleriano. Generalizando la Ec.1 a tres dimensiones queda que

dN ON ON ON
e TUG T UG, TV

ON
0z

Ecuaciones de continuidad

Cuando el aire circula a través de un volumen cerrado y no se ve afectado por procesos
quimicos o fisicos, la masa del aire total se conserva. En un esquema de grilla de la atmésfera,
la diferencia cuantitativa entre la masa de aire que ingresa a la celda de la grilla y la masa de
aire que sale de dicha celda, es nula. La misma relacion se observa para otras variables atmos-
féricas, tales como las concentraciones de una sustancia o la energia, cuando sélo el transpor-

te afecta a estas variables (5).

184



La Figura 1 muestra una celda de dimensiones Ax, Ay, Az [m]. La velocidad con la que la
masa de aire entra a la celda es u; y la velocidad con la que sale de la celda es u, [ms™,

mientras que la concentracion con la que ingresa es N,y con la que sale es N, [molec. cm? s‘1].

u Ny — —® usN,

-t
Ax

Figura 2: Representacion grafica de la conservacion de la masa que atraviesa una celda de dimensiones
AX, Ay, Az. El numero de moléculas que ingresa a la celda, menos el numero de moléculas que sale, es igual al

numero de moléculas que se acumula en la celda. Fuente: Jacobson (5)

Por tanto, el nimero de moléculas que se acumula en la celda durante el periodo At, se de-
fine como:
ANAxAyAz = uyN;AyAzAt — u, N,AyAzAt

Cuando Ax—0 y At—0, las diferencias discretas pueden aproximarse con derivadas. De este
modo, remplazando los A por 9, y despejando Z—'Z , se obtiene la ecuacion de continuidad para

un gas afectado por la velocidad de la masa de aire en una direccion.
oN d(uN)

at ox

Esta ecuacion puede expandirse en tres dimensiones en coordenadas cartesianas como:
ON d(uN) Jd(wN) ad(wN)
- = — — = —-V- (VN
at ox dy 9z wN)

Ec. 2

donde V: operador gradiente, también llamado operador nabla, un operador vectorial de deri-
vadas parciales.

La ecuacion 2 representa la ecuacion de continuidad sin considerar la difusién molecular o
fuentes/sumideros externos. Una forma mas completa de la Ecuacion 2 esta dada por:

Ne,

N , d

E——V-(VN)+DVN+ZR,1 Ec. 3
n=1

donde D es el coeficiente de difusion molecular del gas (cm2 3'1), Net €s el niumero de procesos
externos que afecta al gas de interés, tales como reacciones quimicas, emisiones, etc; y R, es
la tasa temporal de cambios de la concentracién del gas traza debido a n-avos procesos exter-
nos que afectan al gas (molec. cm? s’1). Esta ecuacion (Ec. 3) se denomina ecuacion de con-

tinuidad expandida.
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De otro modo, la Ec. 3 puede expresarse como:

Ne,
6N+6(uN)+6(vN)+6(WN)_D 62N+62N+62N .\ fR Ec. 4
at ax dy 9z ~ \ox?  0y?  0z2 n

n=1

La difusion molecular es el movimiento de las moléculas debido a su energia cinética.
Cuando las moléculas se mueven, colisionan con otras moléculas y son redireccionadas en
direcciones arbitrarias. Un coeficiente de difusién molecular cuantifica la tasa de difusion mole-
cular. Una explicacién mas detallada puede encontrarse en Jacobson (5).

Cuando interesa modelar los fendmenos a escala menores a la mesoescala, es necesario
considerar las fluctuaciones en los movimientos de las masas de aire, debido a remolinos (Ed-
dies, en inglés). Estos remolinos, involucran escalas espaciales que pueden ir desde un par de
milimetros a cientos de metros; y escalas temporales de segundos a horas.; y escalas tempora-
les de segundos a horas. Sin embargo, cabe destacar que no todos los modelos son capaces
de resolver el fendmeno de la turbulencia. Aquellos que si lo hacen, emplean las ecuaciones
promediadas de Reynolds. Estas ecuaciones parten de descomponer cada variable en una
componente promedio y otra instantanea. En este contexto, el vector velocidad del viento que-
da representado como:

V=V+vV

Y lo mismo con sus componentes en x, Y, z:

u=1u+u, v=vV+V, wW=w+w

donde U, v, w son las magnitudes (velocidades escalares) promediadas en el tiempo y el vo-
lumen (AxAyAz), y U’, V', W’ son las velocidades instantaneas o perturbaciones de las velocida-
des escalares.

Como muestra la Figura 2, las concentraciones instantaneas se distribuyen a ambos lados
del promedio, y su promedio espacial y temporal es igual a cero (u’ = 0). De igual modo, v’ = 0,

w’ = 0. Esto constituye la suposicién de Reynolds.

AN A DA NEE
\/VU\JV\/ A v\/

u
7

Figura 2: Representacion grafica de la velocidad escalar (en x) promedio e instantanea. Fuente: Jacobson (5).

Para movimientos mas grandes que la escala molecular, la difusion molecular se vuelve
despreciable frente a los flujos turbulentos. En este contexto, la Ecuacién 4 puede presentar su
variante (Ec. 5) cuando se consideran los fenémenos turbulentos, buscando asi una mejor re-

presentacion de los flujos atmosféricos.
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Ec. 5

N od@N) awN) a(wN) a(uN) a(vN) a(wN) _
T Tox oy 3z o 3y Z

De otro modo, y analogamente a la Ecuacion 3, queda representada la ecuacion de conti-

nuidad para un gas, o una especie, considerando los flujos turbulentos, como:

Ne,t

oN
at+v @N)+V-(V'N') = ZR

Y lo mismo para la ecuacién de continuidad para el aire, considerando los flujos turbu-

lento.

0pq
at Vi) =0

donde se considera que el aporte de las fuentes y sumideros externos para las moléculas

del aire, son despreciables. Asimismo, como suele ser p;, < p,, la divergencia del flujo tur-
bulento puede ser ignorado, simplificando aun mas la ecuacion a:

0pq
ot

+V-(vpy) =0

En lo expuesto hasta aqui es claro que una mejor representacion del sistema real atmosféri-
co a escalas menores a la mesoescala, puede lograrse al considerar los flujos turbulentos. Sin
embargo, resolver los términos que tienen las magnitudes instantaneas (e;j. W), denominados
flujos turbulentos cinematicos, representan una dificultad si no se recurren a parametrizaciones.
Basicamente, estas pueden clasificarse en dos grandes grupos:

v' Las aproximaciones de cierre o clausura de primer orden donde los térmi-
nos de divergencia turbulenta (flujos turbulentos) se especifican en funcion
de variables conocidas, y

v' las aproximaciones de cierre o clausura de segundo orden o superior que
determinan tales términos mediante la resolucién de ecuaciones adiciona-

les.

Un detalle de las ecuaciones de cierre o clausura, son discutidos en Jacobson (5). En este
libro se describira brevemente una de las aproximaciones mas sencillas y utilizadas (primer
orden), que se basa en la hipotética analogia entre las transferencias molecular y turbulenta,
conocida por el nombre de Teoria del transporte-gradiente (Teoria-K), debido a que en ella los
flujos o transporte turbulento se relacionan con gradientes de los promedios de las variables
correspondientes (velocidad, temperatura, humedad, etc.) (6).

En tal sentido, los flujos turbulentos cineméticos de la concentracion de un gas o especie

pueden parametrizarse con:

N oN N oN N oN
uN = _Kh,xxa’ vN = —Kh,yya, wN = _Kh,zzg
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donde Ky, Kn,yy, Kp 2, SON los coeficientes de difusion turbulenta en las direcciones x, vy, z,
respectivamente. El subindice h indica que es utilizado el coeficiente de difusién turbulenta
para la energia (difusividad turbulenta termal), debido a que el transporte turbulento de un gas
es similar al de la energia. Cuando se simula el transporte turbulento de la variable velocidad,
aparece el coeficiente de difusidn turbulenta para el momento (viscosidad turbulenta).

Los coeficientes de difusion turbulenta para la energia y el momento difieren, pero no por mu-
cho. Estos coeficientes representan la difusién o transporte promedio para remolinos de todos los
tamarios menores que la celda del mallado o grilla del modelo, dicho en otras palabras, menores
que la resolucion espacial del modelo. Tal como se presenté en el Capitulo 3, el transporte verti-
cal es causado por cizallamiento mecanico (turbulencia mecanica) y / o flotabilidad (turbulencia
térmica). La cizalladura horizontal del viento crea remolinos que aumentan de tamafo cuando el
viento fluye sobre superficies rugosas. La flotabilidad crea inestabilidad, provocando que los re-
molinos inducidos por esfuerzo cortante se vuelvan mas anchos y mas altos. Los movimientos
verticales en los remolinos transfieren el aire de la superficie hacia arriba y el de arriba hacia aba-
jo. Asimismo, los remolinos también intercambian el aire horizontalmente (5).

Sustituyendo las parametrizaciones presentadas en la Ecuacién 5, se obtiene que:

Net

ON a@N) 9(wN) d(WN) 0 N\ o N\ @ N\ < —
Fr PR ‘&(K’l'xxﬁ>+@<l<h'yy@>+£<KWE>‘ZR"

Las ecuaciones de continuidad para gases traza y particulas incluyen varios términos de
fuentes y sumideros. Los gases entran en la atmdsfera desde fuentes superficiales y elevadas
a través de una emision. Ellos pueden ser eliminados de la atmdsfera y depositados en cuer-
pos de agua, el suelo, la vegetacion, las edificaciones, los vehiculos y otras superficies, me-
diante procesos de deposicion seca. En algunas ocasiones, los gases son arrastrados fuera de
la atmdsfera por la caida de agua en sus diferentes estados (lluvia, nieve, granizo), denomina-
dos procesos de deposicion humeda. Asimismo, los gases reaccionan quimicamente entre siy
se disocian por radiacion solar durante la fotoquimica. Algunos se agregan para formar nuevas
particulas durante la nucleacion homogénea o el agregado en superficies de particulas existen-
tes durante la nucleacion heterogénea. Una vez que una superficie se ha nucleado, las molécu-
las de gas pueden difundirse y condensarse como un liquido o depositarse como un sélido en
la superficie. EI material liquido también puede evaporarse o el material sélido puede sublimar
a la fase gaseosa. Un gas también puede disolverse en agua liquida sobre la superficie de una
particula. Los gases disueltos pueden evaporarse. Finalmente, un gas puede reaccionar quimi-

camente sobre la superficie de una particula durante la quimica heterogénea (5).

Ecuaciones de energia

La temperatura del aire se ve afectada por la transferencia de energia y de trabajo. Los pro-
cesos de transferencia de energia incluyen la conduccion, la turbulencia mecanica, la turbulen-
cia térmica, la adveccion y la radiacion. La energia se libera al aire (fuente) durante la conden-

sacién del vapor de agua, la congelacion del agua, las reacciones quimicas exotérmicas y la
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desintegracion radiactiva. Asimismo, la energia se elimina del aire (sumidero) por fusion y su-
blimacion del hielo, y evaporacién del agua. El intercambio energético también puede ocurrir en
el cambio de estado de otras sustancias distintas del agua, aunque este fendbmeno no es muy
frecuente (5). Cabe destacar, que la ley de la conservacion de la energia afirma que la energia
no puede crearse ni destruirse, sélo puede cambiar de una forma a otra
Los cambios de energia en la atmdsfera pueden describirse en una ecuacion al combinar la

primera Ley de la Termodinamica y la Ecuaciéon de Continuidad para el aire. En tal sentido, la
ecuacion de energia termodinamica en funcién de la temperatura potencial virtual queda expre-
sada como

de, 00, 6, dQ

ac "o TV Vb cpal, dt

donde ¢, es el calor especifico del aire seco a presion constante

Ecuaciéon de momento

La ecuacion de momento describe el movimiento del aire. En un modelo se utiliza para pre-
decir la velocidad del viento, en magnitud y direccién. Par tal fin, y en coherencia con lo que se
ha descripto en el Capitulo 3 sobre la formacién y desarrollo de los vientos, la ecuacion debe
contemplar aspectos tales como aceleracion por Fuerzas Gradiente de Presion y Centrifuga,
por Fuerza de Coriolis, Fuerza Gravitacional, y otros aspectos que se han abordado en este
capitulo tales como Fuerzas Viscosas y Divergencia de Flujos Turbulentos.

Si bien, la ecuacién de momento puede ser formulada tanto en coordenadas cartesianas
como esféricas, su derivacion depende de la escala en la que se desee modelar los fendmenos
de interés. En tal sentido, las coordenadas cartesianas son utiles para dominios de microescala
y mesoescala, donde la curvatura de la Tierra puede ser descuidada. Sin embargo, frente a
dominios globales, sindpticos y algunos de mesoescala, las coordenadas esféricas son las
apropiadas.

Como informacién complementaria, cabe destacar que las ecuaciones para el viento geos-
trofico, el viento gradiente y el viento superficial son derivadas de la ecuacién de momento (5).

La ecuaciéon de momento se deriva de la segunda ley de movimiento de Newton, F=M.a,
donde F es fuerza (N), M es la masa (kg) y a es aceleracion (m s'z). La segunda ley de Newton
establece que la aceleraciéon de un cuerpo debido a una fuerza es proporcional a la fuerza,
inversamente proporcional a la masa del cuerpo, y en la direccion de la fuerza. En funcién de lo

descripto en esta seccidn, cuando la segunda ley se aplica a la atmésfera, puede escribirse en

1
“sz_ZF
a

Si se define en torno a la aceleracion local, la cual es descripta como la tasa de cambio de

forma vectorial como:

la velocidad de una parcela de aire en movimiento (dv/dt) relativo a un sistema de coordena-

das fijo sobre la tierra, la expresion anterior queda como:

189



1
aLzM—(Fr—FC+Eg*+Fp+Fv)
a

donde F, es la fuerza centripeta , F; es la fuerza de Coriolis, Fy representa la fuerza gravita-
cional verdadera, F, a la fuerza gradiente de presion y F, a la fuerza viscosa.
El desarrollo de cada uno de los términos de las fuerzas involucradas, el cual se puede en-

contrar en Jacobson (5), presenta a la ecuacién de momento completa:

d 1 a 1
d—‘;z—kav—VCD—sza+Z—aV2v+z(V-paKmV)v Ec. 6

donde f es el parametro de Coriolis, v es la velocidad de la parcela, V@ es la fuerza gravitacio-

nal efectiva por unidad de masa, inpa es la fuerza gradiente de presién por unidad de masa,

14 €s la velocidad dinamica del aire, el cociente 22 es la viscosidad cinematica del aire y K,,, es

Pa

el coeficiente de difusion turbulenta para el momento.

En coordenadas cartesianas en tres dimensiones, la Ecuacion 6 queda expresada como:

e enx:
du OJu Ju Ju Ju
a o Yax etV
10p, ng(0°u 0*u 0%*u
pa Ox E(W Tyﬁﬁ)

1[0 ou 0 du\ o du
+ E a (PaKm,xx a) + @ (PaKm,yx @) + E (PaKm,zx &)]

e eny:
dv odv ov av dav
a o Yax Ve TV
1 dp, na<62v 0%v 62v> na(azu 0%u azu)

Pa 3 " Pa T\ "oy T a2

1[0 v d v d av
+ E [& (PaKm,xy a) + @ (PaKm,yy @) + E (paKm,zy %)

PR R NP P
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10p, 1n.(0*w 0*w 0*w
—g-——+= +—+
dx?  dy? 0z?

1o ow\ 0 ow\ 4 ow
+ o |ox (PaK mxz W) + ay (PaK m,yz W) t3, (PaK m,zz E)

Las fuerzas viscosas en la atmdsfera son pequefas excepto, en la baja troposfera, en cer-

cania a la superficie donde la colision de las moléculas con la superficie resulta en una pérdida
de energia cinética a la superficie. La pérdida de momento en la superficie hace que la magni-
tud de los vientos sea nula alli, pero se incrementa rapidamente por encima de la superficie, en
forma logaritmica. La variacion relativamente grande y no lineal, de la velocidad del viento so-
bre una distancia corta, incrementa la magnitud de la fuerza viscosa. Por lo expuesto, en con-
textos alejados de la superficie terrestre, la fuerza viscosa suele ser despreciable y eliminada

de las ecuaciones anteriores.

Grillas o mallas

Se define grilla 0 malla al dominio de estudio que ha sido divido en celdas de dimensiones
conocidas, asegurando a priori que el valor promedio de una variable estimado en cada celda,
sera representativo que volumen (3-Dimensiones) o area (2-Dimensiones) que posee cada
celda.

Las grillas de coordenadas esféricas y cartesianas se representan como cuadriculas regula-
res o estructuradas, en las cuales, las celdas de la grilla estan alineadas en una red o patron
geomeétrico fijo, pero no necesariamente son rectangulares. Por ejemplo, las celdas de cuadri-
cula de coordenadas esféricas son no rectangulares pero se distribuyen en un patrén fijo. Otro
tipo de cuadricula a la que se puede recurrir en un modelado, es una cuadricula irregular o no-
estructurada, en las cuales las celdas no estan alineadas en una reticula o patrén fijo, y pueden
tener forma y tamafio irregulares. Los mallados irregulares son utiles para modelar aplicaciones
en las que los limites reales no coinciden con los limites de una malla regular. Por ejemplo, en
el modelado oceanico, las lineas costeras son limites desiguales que no coinciden bien con los
limites de coordenadas cartesianas o esféricas (5).

Las grillas irregulares son utiles para tratar modelos que requieren mejorar la resolucién en
algunos espacios y abordar otros espacios del dominio con una menor resolucion, a fin de op-
timizar el tiempo en la computadora. Asimismo, las grillas regulares también se pueden aplicar
a este tipo de dominios que requieren de diferentes resoluciones. En este aspecto, estos Uulti-
mos recurren al uso de la red de estiramiento y anidacién:

v' El estiramiento de la grilla es la disminucién gradual y luego el aumento en el es-
paciamiento en el mallado de oeste-este y/o de sur-norte en una grilla de coor-

denadas esféricas para permitir una resoluciéon mas alta en algunas regiones.
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v' La anidacioén es la ubicacién de una red de resolucion fina dentro de una cua-
dricula de resolucién gruesa que proporciona condiciones de contorno a la

cuadricula de resolucion fina.

Finalmente, una vez que se cuenta con el dominio de dimensiones y resolucion caracteristi-
cas de los fendmenos de estudio, debe recurrirse a técnicas de resolucién de las ecuaciones
en el mallado de interés. En tal sentido, cada una de las ecuaciones presentadas en este capi-
tulo debera ser resuelta en cada una de las celdas de la grilla. Esto sélo sera posible si se recu-
rre a métodos de resolucion numérica:

e Los flujos sobre cuadriculas irregulares generalmente se resuelven con métodos de
elementos finitos 0 métodos de volumen finito. Los métodos de diferencias finitas son
desafiantes (pero no imposibles) para implementar sobre cuadriculas irregulares.

e Los flujos sobre las cuadriculas regulares generalmente se resuelven con métodos de
diferencia finita, aunque también se utilizan a menudo los métodos de elementos fini-

tos y de volumen finito.

Un mayor detalle de las técnicas de confeccion de mallas, métodos de resolucion numérica

puede encontrarse en Jacobson (5).

Clasificaciones de modelos

Si se hace una revisién de la literatura competente, pueden encontrarse numerosas clasifi-
caciones de los modelos (en funcién de su aplicacion, del método de resolucion de las ecua-
ciones, de la escala espacial, de la escala temporal, entre otras), ninguna de las cuales permite
establecer una categoria estrictamente excluyente.

Una clasificacion ampliamente utilizada, es aquella que diferencia la herramienta con la que
se representan los mecanismos de emision-dispersion. En tal sentido, si bien existen modelos
basados en experimentos de laboratorio que han permitido identificar algunos mecanismos del
transporte de contaminantes atmosféricos, el problema global solo ha sido abordado por los
modelos matematicos, con una mayor o menor dosis de empirismo (4). Por lo expuesto, una

primera diferencia se presenta entre los modelos fisicos y los modelos matematicos (3, 5-7).

A) Modelos fisicos, son aquellos que a partir de experimentos de laboratorio a pequefia es-
cala, tratan de obtener representaciones globales o parciales del fenémeno. En la matriz
atmosférica, los tuneles de viento son los modelos por excelencia. Su principal aporte prac-
tico se focaliza en lograr una mejor comprension de algunos fenédmenos que caracterizan el
flujo de una pluma en la atmdsfera, tal como la sobreelevacion inicial o la difusién interna;

de hecho, sus resultados se aplican a menudo en los modelos matematicos.

B) Modelos matematicos, estan constituidos por un conjunto de ecuaciones algebraicas y/o

diferenciales, que describen los aspectos fisicos y quimicos del problema. A la actualidad,
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existe un gran numero de modelos aplicables a experimentos reales, pero que requieren de
una calibracién especifica sobre cada escenario en cuestion.

Dependiendo de la naturaleza del planteo, Zannetti (3) los sub-clasifica en:

B.1) Modelos deterministicos: Estos tratan de establecer alguna formulacién matematica
que describa la influencia de los procesos atmosféricos en el transporte de contaminantes;
por ejemplo, una relacion entre la causa (emisiones) y su consecuencia directa (niveles de

concentraciéon de contaminantes en la atmdsfera y en el suelo).

B.2) Modelos estadisticos: Son aquellos modelos basados en las relaciones estadisticas
entre los datos historicos de emision, la meteorologia y la concentracion de contaminantes
medida en diferentes ubicaciones de receptores en el escenario de estudio (inmisién). Solo
sus aplicaciones como modelos de largo alcance o como modelos climatoldgicos estan ex-
tendidas, porque para alcanzar resultados validos requieren un tiempo de célculo prohibiti-
vo para predicciones a corto plazo. Ademas, se requieren habitualmente grandes ordena-

dores dedicados a esta tarea.

Otras clasificaciones pueden presentarse, de acuerdo a (6):

I.

.

Modo de enfocar el problema

e Orientados al receptor, son los que tratan de reconstruir la contribucién de cada
foco emisor a cada foco receptor considerado, generalmente sin tener en cuenta los
patrones de dispersion que siguen los contaminantes.

e Orientados al foco emisor, 0 modelos de dispersion atmosférica, que tratan de de-
finir la distribucién de una sustancia quimica o particula, que se emite a la atmdsfera
basandose en la representacion matematica de los diferentes fendmenos de trans-

porte y transformacion que puede experimentar dicha sustancia.

Escala espacial

e Regionales o nacionales, son utilizados para el estudio del transporte y la disper-
sion de contaminantes a grandes distancias (de 100 a 1500 km). Habitualmente, uti-
lizan datos meteoroldgicos histéricos.

e Locales, evaluan la conveccién y dispersion de los contaminantes emitidos en dis-
tancias relativamente pequefnas (de 1 a 100 km). Por su alcance, estos fenomenos
se circunscriben casi exclusivamente a la capa limite planetaria. Requieren de una

descripcion meteoroldgica detallada de la zona de aplicacion.

Dominio y resolucién temporal:
e Climatolégicos, utilizan patrones meteorolégicos histéricos para obtener valores

medios de concentraciones de inmision , estacionales o anuales.

" Inmisién: Se define como la transferencia de contaminantes del aire desde la atmdsfera libre a un receptor tal como
un ser humano, planta o edificio. De acuerdo a esta definicion, inmision es tasa, medida o proporcién de masa, u otra
propiedad cuantificable determinada por unidad de intervalo de tiempo, la cual debe ser medida en lo posible en el
receptor.
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A mediano plazo, se establecen para periodos de tiempo de unos dias a unas se-
manas. Pueden combinar datos histéricos con predicciones meteorolégicas al fin de
obtener una descripcion aproximada de la dinamica atmosférica en ese periodo. Se
obtienen medias diarias.

Episoddicos, se utilizan para el estudio de la dispersién en condiciones anémalas de
unas horas a unos dias. Requieren de una descripcion y un analisis exhaustivo del
evento y de los patrones meteoroldgicos, para obtener valores de inmision (gene-
ralmente horarios).

Simulacién en tiempo real, intenta aplicar un modelo de tipo episddico alimentado
con predicciones meteorolégicas a corto plazo, o con medidas recibidas en tiempo
real. Requiere de un compromiso entre la complejidad del modelo y su tiempo de
respuesta. Generalmente, son modelos locales.

IV. Método de resolucion (2):

Modelos analiticos, también conocidos como modelos de sondeo, se caracterizan
por ser una solucion analitica de las ecuaciones gobernantes, la cual es posible al-
canzar gracias a las numerosas simplificaciones de la hipétesis que se plantea.
Son utiles para obtener una primera aproximacion al problema, enfocado a la toma
de decisiones, ya que lo hace de manera simple y rapida. Este tipo de modelos no
se suelen recomendar para aplicaciéon en escenarios que presentan influencia de
grandes cuerpos de agua, terrenos con una orografia muy compleja, compuestos o
mezclas de compuestos que sufren reacciones quimicas, o condiciones de calma,
entre otros, ya que estos procesos son considerados despreciables en estos mode-
los, y forman parte de las simplificaciones de las que se parte para alcanzar la
ecuacion de la solucién analitica. La ausencia o dificultad de obtencién de los datos
de entrada es, frecuentemente, el criterio basico de decisién para el uso de este ti-

po de modelos. Entre los modelos mas conocidos de esta rama, se encuentran:

O Modelos de caja: son los mas sencillos y tratan la zona en estudio como un
sistema cerrado en el que se mueven los contaminantes por impulso del vien-
to medio. Son modelos puramente mecanicos, que suelen incorporar un mé-

dulo quimico para simular la transformacion de los contaminantes.

O  Modelos gaussianos, son los mas utilizados. Consideran que la pluma emitida
sigue una distribucién gaussiana perpendicular al movimiento convectivo
principal. De este modo se pretende simular la dispersion de los contaminan-
tes en la direccidon de la componente advectiva dominante. Sin embargo,
aunque permiten obtener resultados aproximados muy rapidamente, no han

conseguido una descripcion real del fenédmeno de dispersion.
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Modelos numéricos, abordan la resolucién de las ecuaciones gobernantes de una
manera aproximada, mediante métodos numéricos tales como diferencias finitas,
elementos finitos, etc. A diferencia de los anteriores, requieren de datos de entrada
mas complejos en cuanto a facilidad de obtencién o procesamiento previo. Aunque
estos modelos ofrecen un resultado mas descriptivo y ajustado a la realidad frente
a los modelos analiticos, requieren de un analisis mas exhaustivo en la fase inicial,

lo que implica la participacion de un usuario experto. Estos pueden clasificarse en:

o  Eulerianos, utilizan un sistema de referencia absoluto y tratan de esti-
mar la dispersion referida a este sistema mediante distintas soluciones

de integracién numérica.

o Lagrangianos, distinguen dos sistemas de coordenadas para el calculo
del desplazamiento de los contaminantes: uno absoluto, referido a las
coordenadas del foco emisor, en el que se calcula la traslacion media
de los elementos de contaminante considerados; otro relativo, referido
a un punto representativo de la traslacion media de la pluma, para ob-

tener una mejor descripcidn de la dispersién debida a la turbulencia.

La U.S.EPA, por su parte, clasifica a los modelos de calidad de aire de acuerdo a su aplica-

cion (1):

Modelos de dispersién: Se usan tipicamente en el proceso de permisos para es-
timar la concentracién de contaminantes en receptores especificos a nivel del sue-

lo, que se encuentra en inmediaciones a una fuente de emision.

Modelos fotoquimicos: Se emplean a menudo en evaluaciones regulatorias para
simular los impactos de multiples fuentes mediante la estimacion de las concentra-
ciones de contaminantes y la deposicidn de los mismos, tanto inertes como quimi-

camente reactivos, sobre grandes escalas espaciales.

Modelos de receptores: Estos modelos constituyen técnicas de observacion que
utilizan las caracteristicas fisico-quimicas de los gases y particulas medidos en la
fuente y el receptor para identificar la presencia y para cuantificar las contribucio-

nes de la fuente a las concentraciones del receptor.

A partir de lo expuesto hasta aqui, se profundizara en la descripcion de dos tipos de mode-

los que han sido presentados anteriormente: los modelos Gaussianos y los modelos numé-

ricos. Si bien estos modelos, presentan diferencias marcadas, tales como el método de resolu-

cion de las ecuaciones gobernantes, el nivel de detalle con el que describen los fendmenos

fisicos y quimicos (lo cual se traduce directamente en salidas menos o mas descriptivas), am-

bos modelos son ampliamente utilizados en la gestion de la calidad del aire.
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Modelo Gaussiano

Tal como se adelantd en la seccidn anterior, para resolver las ecuaciones gobernantes es
preciso asumir algunas aproximaciones para obtener una solucién aplicable. En tal sentido, la
ecuacion Gaussiana representa la solucion analitica mas utilizada, y de amplia difusién. Esta

ecuacion se alcanza por considerar que:

v'  las especies contaminantes son inertes, no reaccionan. En tal sentido, sera aplicable a
sistemas reales en el que las reacciones quimicas sean lentas comparadas con el transporte
turbulento.

v' la difusion turbulenta es isotropica y constante, igual en todas las direcciones. Por ello,
las escalas consideradas (espaciales y temporales caracteristicas) de los cambios de concen-
tracién deberan ser grandes en comparacion con las correspondientes a las escalas de trans-
porte turbulento. En tal sentido, la escala espacial empleadas para la aproximacién gaussiana
va desde los 100 m a los 10km, y la escala temporal se define de una hora, tiempo para el cual
se promediaran los parametros utilizados desde la 6ptica de la aproximacion no estacionaria.

v' la difusién molecular es mucho menor que la difusién turbulenta en la misma direccion,
de modo que resulta despreciable,

v'la hipétesis de atmodsfera incompresible conlleva a que la ecuacion de continuidad se
reduzca a la condiciéon de un campo de vientos con divergencia nula, debido a que la densidad
del aire se considera practicamente constante. En tal sentido, el vector velocidad del viento, se

mantendra constante en direccion y médulo (magnitud) durante la hora de simulacion.

A pesar del gran niumero de hipodtesis simplificadoras que conducen a la ecuacion gaussiana y
a las limitaciones inherentes de estos modelos, ellos son utiles si se desea conocer la distribucion
probabilistica de las concentraciones en un determinado lugar, causadas por una determinada
fuente y modulada su distribucién por las condiciones meteorolégicas predominantes. Por su
simpleza y tiempos de ejecucién es el modelo mas implementado en la gestion. Las simplificacio-
nes son validas tanto para emisiones continuas como para fuentes instantaneas, excepto el con-

cepto tiempo promedio (0 medio) que no debe aplicarse a una emisién instantanea.

Como se observa en la Figura 3, la pluma se eleva a una altura adicional a la altura de emi-
sion (Hs) como consecuencia de la temperatura mayor que posee el contaminante emitido, con
respecto a la temperatura ambiente; y por el propio movimiento vertical que tienen los gases
cuando salen de la chimenea. En tal sentido, aparece una magnitud denominada altura efectiva

(Her) que es la suma de la altura de emision (H;) y la flotacion de la pluma (AH): H,r = Hg + AH.
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Figura 3: Esquema de una pluma gaussiana. Her, se define como la altura media del transporte de la pluma; Hs, como

la altura de emision, Az como la elevacion de la pluma, Q es el caudal masico y u es la velocidad del viento.

La formulacién matematica para el cual los gases emanan de una altura H y con efecto de

reflexion del suelo, se describe como:

y2 (z-Hep)? (z+Hf)?
e 20%, e 20% +e 20% Ec. 7

C(x,y,z) - 2MUs0y 0,
donde C: concentracion del contaminantes [g/m3]

x: distancia del receptor a sotavento [m], incluida en la estimacion de los coef. dis-
persion.

y: distancia del receptor, perpendicular aleje de simetria de la pluma [m]
z: altura del receptor [m]

Q: tasa de emision [g/s]

us: velocidad del viento a la altura de la emision [m/s]

H,s: altura efectiva de la chimenea [m]

A, A,: coeficientes de dispersion lateral y vertical.

En esta ecuacion, la superficie actia como una barrera que limita la dispersién, Se asume
que el suelo no es un sumidero, sino que refleja el material que lo alcanza. La reflexién en la
superficie se toma en cuenta mediante la introduccién de una fuente virtual, similar a la real,
ubicada a la profundidad H, como muestra la Figura 4. La concentracién, para cualquier posi-
cion por encima de la superficie (z e 0), esta dada por la suma de las contribuciones de la fuen-

te real y la fuente virtual.
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Figura 4: Representacion de la fuente de emision real y una fuente virtual, cuya suma de los aportes
representa la reflexion de los gases que alcanzan la superficie.

Para resolver la Ecuacién 7, se requiere del empleo de calculos auxiliares para:

1- Coeficientes de dispersion: A, A,

Ay y A, se definen como las desviaciones estandar vertical y horizontal, que determinan la
forma de la curva de Gauss y dependen de la estabilidad atmosférica. En cada categoria
de estabilidad atmosférica, se utiliza una funcion de variacion de A, con la distancia a la
fuente emisora y otra funcién para A,. A mayor distancia del foco emisor los coeficientes
aumentan en magnitud (mayor ancho y menor altura).

Los coeficientes Ay y A, representan relaciones empiricas, ya que han sido elaborados a
partir de diversos experimentos de difusion en la atmésfera utilizando sustancias trazado-
ras, y también de fuentes existentes. Numerosas son las ecuaciones que pueden encon-

trarse en la literatura para su calculo. A continuacién, se abordaran algunas de ellas:

v' Para la especificacion de los coeficientes de dispersion, Turner (8) propuso el empleo
de monogramas para aproximar el valor de Ay y A,[m]. Ver Figura 5y 6.
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Figura 6: Desviacion normal vertical (AZ) en funcién de la distancia a la fuente de emisién a sotavento (x),

para cada estabilidad atmosférica.

v' Otra alternativa para su calculo, es emplear correlaciones tales como la de Martin
(9),

— 0.894 — da
oy, = ax o, =cx*+f

donde a, ¢, d quedan establecidos por los valores de la Tabla 1.
x es la distancia a sotaventos, desde la fuente [en km], y

los valores de A, y A, esta dada en metros.
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Tabla 1: Valores de las constantes a, ¢, d para las relaciones empiricas propuestas por Martin (9)

- xd1km x>1km
Estabilidad . d r . d ;
A 213 440.8 1.941 9.27 459.7  2.094 -9.6
156 106.6 1.149 3.3 108.2 1.098 2.0
Cc 104 61 0.911 0 61 0.911 0
D 68 33.2 0.725 -1.7 44.5 0.516 -13.0
E 50.5 22.8 00.678 -1.3 55.4 0.305 -34.0
F 34 14.35  00.740 -0.35 62.6 0.180 -48.6

Existen métodos en bibliografia especializada para tener en cuenta la rugosidad del
terreno y su efecto en particular sobre el eje vertical, z. La rugosidad z,incluye la vegeta-
cion, los cultivos y los edificios, tal como se presenté en la Seccion 6 del Capitulo 3. La
consideracion de la rugosidad afectara directamente la dispersion vertical, por lo que de-

bera ser considerado en el calculo de A, [m].

Los valores de A, que se obtienen a partir de los parametros empiricos ¢ y d, presen-
tados anteriormente, pueden usarse como tales para un valor de z; = 0.1 m. Para otros

valores de rugosidad, es necesario introducir una correcciéon de acuerdo con:

g, = cx%(10.z,)™, donde m = 0.53x022

v' Por su parte, Briggs desarrollé formulas para estimar los coeficientes en funcion de
la clase de estabilidad y la rugosidad superficial: Urbana y Rural (10-11)

Sylx

Uy(x) - /1+sy2x

o,(x) = 521(1 + Szzx)sz3

Tabla 2: Valores de los parametros empiricos para estimar los coeficientes de dispersion de Brigs (12).

Rugosidad Coeficiente A B C D E F
Rural- S 0.22 0.16 0.11 0.08 0.06 0.04
Urbano Sy2 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001

S, 0.2 0.12 0.08 0.06 0.03 0.016
Rural S 0 0 0.0002 0.0015 0.0003 0.0003
Sx 0 0 -0.5 -0.5 -1 -1
S, 0.24 0.24 0.2 0.14 0.08 0.08
Urbano Sy 0.001 0.001 0 0.0003 0.0015 0.0015
Sz 0.5 0.5 0 -0.5 -0.5 -0.5
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El analisis de Briggs empled solo dos clasificaciones de rugosidad superficial: Urbana co-

rresponde a una gran rugosidad del terreno, o Rural que corresponde a una baja rugosidad

superficial. Si la rugosidad del terreno es inferior a 20 cm, se selecciona Rural, de lo contrario

se selecciona Urbana.

2-

Velocidad del viento a la altura de emisién, u.

El modelo gaussiano requiere conocer el perfil vertical de la velocidad del viento. Un
viento en estado estacionario varia significativamente con la altura cerca de la superfi-
cie. La dispersién en la direccion del viento se genera principalmente por la cizalladura
vertical del viento. El perfil se vera afectado por las irregularidades de la superficie soli-
da sobre la que se mueve el aire. En tal sentido, los obstaculos tales como arboles, ar-
bustos, e incluso hierba tienen un impacto significativo en el perfil vertical del viento.
Cabe destacar que las formulaciones del perfil del viento se basan en la suposicion de
que la velocidad y la direccién del mismo, asi como todas las demas condiciones at-
mosféricas, permanecen horizontalmente homogéneas y no cambian durante la dura-
cion de la emision.

Como se traté en el Capitulo 3, para estimar el perfil del viento, pueden utilizarse las
aproximaciones de potencia y logaritmica. La expresidon mas utilizada, por la simplici-
dad de la informacién que emplea en sus calculos es la de Potencia, en la cual se utili-
za la velocidad del viento y la altura de referencia de medicion, junto con los datos de

estabilidad atmosférica y rugosidad del terreno para calcular un perfil de viento:
14
Uy = Ugpes (Zif) .). En la Tabla 2 del Capitulo 3, se presentan valores experimental-
Re

mente del parametro p.

Altura efectiva de la chimenea, H ¢

Tal como se adelanté en esta seccidn, la pluma que sale de una chimenea sufrira una
elevacion como consecuencia de la cantidad de movimiento vertical producido cuando
los gases salen con una velocidad especifica, y cuando poseen altas temperaturas en
relacion a la temperatura ambiente.

Los factores que se consideran en el calculo de la elevacién de la pluma incluyen a pa-
rametros meteoroldgicos, naturaleza fisica y quimica del efluente, y caracteristicas de
la fuente de emision.

Al igual que los coeficientes de dispersion, existe numerosa literatura que presenta dife-

rentes propuestas para el calculo de la elevacién de la pluma. Una de ellas es la Holland:

ved T, — T,
AH =—(1.54+0.00268 p.d (T)]
S

S

donde AH se define como la elevacién de la pluma [m]

vses la velocidad de salida del gas de la chimenea [m s'1]
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d es el diametro interno de salida de la chimenea [m]

u, es la velocidad del viento a la altura de emisién [m s’1]

p es la presidn atmosférica [mbar]

T, es la temperatura con la que son emitidos los gases desde la chimenea [K]

T, es la temperatura ambiente [K]

Un variante de la ecuacion de Holland es:

d
Y411 5 40,0096 2
Us ved

AH =

donde Q,, es la tasa de emision de calor [KJ s'1]

Lo presentado hasta aqui, sobre el modelo gaussiano, constituye las bases sobre las que se
han fundado la mayoria de los modelos que se aplican a la gestion. A la fecha, son numerosas
las optimizaciones que se han hecho al modelo a fin de lograr una adecuada descripcion (con
las limitaciones propias de las hipotesis simplificadoras a las que recurre el modelo) obteniendo
software simples y de rapida ejecucion. Algunas de las optimizaciones que escapan a los obje-
tivos de este libro, hacen referencia a la consideracion de multiples fuentes y de diferentes
tipos (de linea, area y volumen), efectos debido a estelas provocada por edificios, terrenos

elevados, entre otras.

Como fortalezas a destacar de los modelos gaussianos, pueden mencionarse:

e Los célculos se llevan a cabo de forma rapida debido al uso de férmulas simples.

e Los software que lo emplean, son de facil adquisicion en el mercado; y la mayoria suelen
ser de uso libre.

e Su uso es intuitivo y su implementacion informatica es simple (Ej: Hojas de calculo de Mi-

crosoft Excel® Open Office)

Sin embargo, posee algunas limitaciones importantes, a destacar:
e Es aplicable Unicamente a sistemas de flujo sencillos, lo que hace que en ocasiones se
pierda informacién y se sobreestimen los resultados.

e No contempla las variaciones espaciotemporales de la mayoria de los parametros de calculo.

Modelo numérico

Tal como se expuso en parrafos anteriores, los modelos numéricos surgen de la resolucion
de las ecuaciones gobernantes mediante el uso de métodos numéricos tales como diferencias
finitas, elementos finitos y volumenes finitos.

Cdémo grandes fortalezas de estos modelos, se destaca la capacidad de simular sistemas
mas complejos que en el caso de los modelos analiticos, permitiendo abordar las variaciones

espacio-temporales. Asimismo, el grado de confianza de los resultados que se obtiene es, por
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lo general, mayor que en el caso de los modelos analiticos si lo que se pretende es una solu-
cion sofisticada. Sin embargo, para alcanzar este fin, los modelos numéricos requieren de am-
plios conocimientos de los sistemas a simular. En tal sentido, requieren gran cantidad de datos
de entrada que pueden resultar dificiles de obtener y que pueden consumir muchos recursos
(tiempo y costos econdmicos). Adicionalmente, dado que la fiabilidad de los resultados depen-
de de la calidad de los datos de entrada, es necesario garantizar la bondad de los datos de
entrada. Como cuestién no menor, usualmente se requiere de una licencia para su uso.

La implementacion computacional de los modelos numéricos, que dan cuenta del compor-
tamiento de los fluidos, se los conoce como modelos CFD (Computational Fluid Dinamics).
Estos, basicamente buscan discretizar una regién del espacio creando una malla o grilla (divide
una regioén del espacio en pequefios volimenes de control), y a continuacion resuelven en cada
uno de ellos las ecuaciones gobernantes, de forma iterativa hasta que el residual es suficien-
temente pequefio.

Como se describe a continuacién, el uso de CFD, requiere del tratamiento en etapas de la
informacion.
a. Etapa de Pre-procesamiento: Caracterizar el flujo, las condiciones iniciales y de
contorno. Mallado.

El analisis incluye el modelo matematico del problema fisico en cuestion, la de-
finicion de las condiciones de flujo (compresible/ incompresible, estacionario/ no-
estacionario, 2D/ 3D, viscoso/ no viscoso), y de las propiedades del fluido, consideran-
do densidad, conductividad y viscosidad, entre otras. También es necesario definir el
dominio, y las condiciones iniciales y de contorno, como una primera aproximacion. Lo
importante, es garantizar que en todo el dominio deben verificarse las ecuaciones de
conservacion de masa, cantidad de movimiento y energia.

La etapa de pre-procesamiento requiere decidir en primer lugar sobre las con-
sideraciones basicas para simular el flujo en el escenario de interés. Los primeros en-
sayos computacionales suelen realizarse en 2-Dimensiones, presuponiendo simetria
axial de la pluma, sabiendo que ello puede apartarse de la realidad en regiones urba-
nas. Obtenidos los ajustes buscados, se procede a la extensiéon a 3-Dimensiones del
modelo computacional y a la seleccion de las ecuaciones de cierre o clausura para los
flujos turbulentos.

A continuacién, se debe trabajar sobre el disefio de la geometria y el mallado
que va a representar al escenario de estudio. Un dato interesante a considerar es que
la densidad de la grilla debe ser suficiente para capturar todas las caracteristicas rele-
vantes del flujo, y no demasiado grande para desbordar la capacidad computacional.
De este modo, al tener el mallado un impacto significativo en la velocidad de conver-
gencia del problema, en la precision de la solucién y en el tiempo requerido de ejecu-
cion, se convierte en una de las principales etapas de la simulacién para alcanzar un
resultado representativo.

En tal sentido, es necesario enfatizar en las geometrias mas relevantes, y en

los entornos de estas geometrias, que podran actuar como barrera de contencién o
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como canal de transporte. Esto basicamente va a conducir a concentrar o a diluir a los
contaminantes en la atmosfera. Para la primera situacion, el nivel descriptivo que ofre-
ce un CFD permite identificar zonas vulnerables por atrapamiento de los contaminan-
tes, por periodos prolongados y en concentraciones perjudiciales para la salud.

Una metodologia para la creacién del mallado es descripta por Bachi et al. (13).
Un aspecto importante a considerar es esta etapa, es el impacto significativo que posee
la malla sobre la velocidad de convergencia del problema (incluso en la convergencia o
no del mismo), la precision de la solucién y el tiempo requerido de CPU. En este senti-
do, se deben cuidar caracteristicas tales como:

e densidad de celdas

¢ relaciones de volumen y dimensiones en celdas adyacentes

¢ el tipo de elementos a usar (rectangulos, tridngulos, etc.)

¢ el mallado en la capa limite

¢ el refinamiento adaptativo de acuerdo a las soluciones preliminares.

La malla podra ser refinada basandose en resultados del célculo previo, consi-
derando los valores de interés de la solucion, los gradientes y el refinado sobre una

frontera o dentro de una regién determinada.

b. Calculo de la solucion:

Para el calculo de la solucion, las expresiones discretas de las ecuaciones gobernan-
tes, se resuelven de forma iterativa hasta que la solucion converge. Esto se alcanza
cuando los cambios en las variables entre una iteracién y la siguiente son desprecia-
bles, y cuando los residuos son menores que el valor definido por el usuario. Estos ul-
timos constituyen una forma efectiva de monitorear la tendencia y la convergencia.

En el contexto presentado, la precision de la solucion que ha convergido depende de lo
adecuado y exacto del modelo fisico, de la resolucion de la malla y la independencia
del mallado, y de la eleccién correcta de los parametros del modelo y condiciones de
borde.

c. Etapa de post- procesamiento:

El principal propdsito en la etapa de post-procesamiento es la abstraccién y la com-
prension de los resultados obtenidos en calculos previos. Los resultados seran anali-
zados numérica (valores estadisticos, integrales, etc.) y graficamente (graficos vectoria-

les, contornos, iso-superficies, etc.)

Finalmente, las salidas del modelo pueden ser visualizadas en mapas junto a diferentes ca-
pas de informacién, integradas con Sistemas de Informacion Geografica (SIG). Esto permite
organizar, manipular y analizar la gran cantidad de datos procedentes de la herramienta, permi-

tiendo identificar las zonas de mayor amenaza.
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Los avances en la informatica y en las técnicas CFD, han contribuido en la aplicabilidad del
modelado CFD a eventos no deseados, concluyendo que los resultados obtenidos por los mo-
delos CFD son mas exactos y descriptivos que los modelos Gaussianos y que los de Caja
(modelos mas simples) debido entre otras cosas a que la velocidad del viento es completamen-
te resuelta en comparacion a los modelos mas simples, donde esta velocidad es un valor unico
0, simplemente una funcién de la altura. (14-22) No obstante, teniendo en cuenta la compleji-
dad del movimiento turbulento del aire en la baja capa limite atmosférica, aun los modelos CFD
requieren una especificidad regional y de su validacién. Algunos estudio de la dispersion de los
contaminantes atmosféricos con CFD se presentan en Labovsky and Jelemensky, (23) Yang
and Shao (24), Brown and Fletcher (25), Chu et al. (26), Solazzo et al. (27), Murillo et al. (28),

Dixon (29), entre otros.

Software disponible

Recientemente Hernandez-Garcés y colaboradores (7) analizaron la aplicacién de los mode-
los atmosféricos de dispersion disponibles, desde modelos simples a complejos y evaluaron la
idoneidad de las diferentes configuraciones dentro de diferentes entornos, en cuanto a la esca-
la, la complejidad del entorno y los parametros de concentracion, tanto para software comercia-
les como no comerciales.

Asimismo, la Direccién General de Calidad y Evaluacion Ambiental y Medio Natural perte-
neciente al Ministerio de Agricultura y Pesca, Alimentacion y Medio Ambiente (MAPAMA) del
Gobierno de Espania, elaboré un documento donde analiza las limitaciones y fortalezas de di-
versos software para el estudio del transporte y destino de contaminantes en diferentes matri-
ces como suelo, agua (superficial y subterranea) y atmosfera (2).

A continuacion, se presenta un desarrollo descriptivo, de algunos software que aplican a la

clasificacion de la U.S.EPA (de acuerdo a su aplicacion).

Modelos de dispersion

Una de las soluciones mas extendidas al problema del comportamiento de los contaminan-
tes en la atmdsfera son los modelos de dispersion atmosférica. Su planteamiento general sigue

el esquema de un modelo de procesos o fendmenos.

SCREEN 3

Es un modelo de dispersién atmosférica sencillo, analitico- gaussiano de una sola fuente
que proporciona concentraciones maximas a nivel del suelo para fuentes puntuales, areales,
flamas y de volumen; asi como las concentraciones por efecto downwash, inversiones térmicas
y fumigacion costera. Puede modelar escenarios con terreno simple o complejo, y brindar resul-
tados a distancias discretas y/o automatizadas. Asimismo, es un modelo recomendado por la

U.S.EPA para estimar las concentraciones de gases neutros y particulas.
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Posee una interfaz amigable, por lo que no requiere de un usuario especializado. Es fle-
xible en cuanto a las unidades de ingreso de los parametros (métricas o inglesas) y las sali-
das son presentadas tanto en textos como en graficos 2-Dimensiones. Esto ultimo disponi-
ble para la version Screen View, donde se puede observar la concentracion del contaminan-
te de interés en funcién de la distancia a sotavento (Figura 7).

Disponible en:

v La pagina oficial de la U.S.EPA (Versién DOS)- Gratuita:
https://www3.epa.gov/scram001/dispersion_screening.htm, con el archivo ejecutable,
codigo fuente y guia para el usuario.

v Lakes Environmental (Version View 4.0)- Gratuita:
https://www.weblakes.com/products/Screen/index.html, con el archivo ejecutable y

guia para el usuario.
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Figura 7: Interfaz y salida grafica del SCREEN View. Concentracién en funcion de la distancia a sotavento.

Sistema de modelado AERMOD

Es un sistema de modelado numérico de dispersion atmosférica, de pluma en estado es-
tacionario, que la U.S.EPA recomienda como un paquete completo y potente de modelado,
ya que introduce conceptos de modelado de ultima generacién basados en las estructuras
turbulentas en la PBL, incluyendo el tratamiento de superficies y fuentes elevadas, como asi
también de terrenos simples y complejos. Es un modelo disefiado para la valoracién de emi-
siones continuas, en lugar de emisiones puntuales de corta duracion.

Cuenta con dos procesadores de datos de entrada que son componentes regulado-

res del sistema de modelado AERMOD:
v AERMET, un preprocesador de datos meteoroldégicos que incorpora la dispersion
del aire basado en las estructuras turbulentas de la PBL y los conceptos de escala-

miento.
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v AERMAP, un preprocesador de datos de terreno que incorpora terreno complejo

usando USGS (Datos de elevacion digital).

Otros componentes no reguladores de este sistema incluyen:
o AERSCREEN, una version de sondeo de AERMOD;
o AERSURFACE, un preprocesador de las caracteristicas de la superficie, y
o BPIPPRIME, un programa de dimensiones multiedificio que incorpora los procedi-

mientos técnicos de GEP para aplicaciones PRIME.

La version View (Figura 8) de este software posee una interfaz integrada, para eva-
luar la concentracion y la deposicion de los contaminantes procedentes de una amplia va-
riedad de fuentes. Incorpora completamente los algoritmos de building downwash (descenso
de las plumas por influencia de los edificios), parametros avanzados de deposicion, efectos
locales del terreno y calculos de los flujos turbulentos. Requiere de informaciéon meteorolégi-
ca robusta ademas de los parametros propios de las fuentes. Como salida, presenta una in-
terfaz totalmente integrada que combina herramientas graficas, contorneado automatico y
publicacion de resultados. Permite una visualizacion 3D de toda el area de modelado: las
fuentes, los edificios y los resultados del contorno de las concentraciones y/o deposicion, se
muestran en contexto con el terreno circundante. Se puede exportar como un archivo de ex-
tension *.kml, adecuado para abrir con SIG, ofreciendo una vista superpuesta con otras ca-

pas de interés, Ej. Relieve.

Disponible en:
v La pagina oficial de la U.S.EPA (Version DOS)- Gratuita:
https://www3.epa.gov/scram001/dispersion_prefrec.htm, ejecutable, cédigo del mo-

delo y la documentacion de la versiéon 15181 de AERMOD.

o Lakes Environmental (Version View 9.3)- Comercial:

https://www.weblakes.com/products/air_dispersion.html
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Figura 8: (a) Animacion horaria de una pluma. (b) Capturas de pantallas de la interfaz grafica integrada, de la visua-

lizacién 3D, y de la salida importada por Google Earth, del AERMOD View. Fuente: Lakes Environmental

Sistema de modelado CALPUFF

CALPUFF es un modelo lagrangiano de nubes aisladas (emisiones discretas) que simula
el efecto de las condiciones meteoroldgicas (con el preprocesador CALMET) variando en el
tiempo (no estacionario) y en el espacio sobre el transporte, la transformacién y la eliminacién
del contaminantes. CALPUFF se puede aplicar en escalas de decenas a cientos de kildmetros.
Incluye algoritmos para efectos de escala de subgrilla (tales como incidencia de terreno), asi
como, efectos de mayor alcance (tales como eliminacién de contaminantes debido a la deposi-
cion humeda y seca, transformacion quimica y efectos de visibilidad de las concentraciones de

particulas). Salidas de la Version View del CALPUFF se presentan en la Figura 9.

Si bien se trata de un modelo refinado muy apropiado para entorno costero y terrenos
complejos en los que la orografia juegue un papel relevante en la dispersién de contaminantes,
es complejo en uso, principalmente en la elaboracién de ficheros meteorologicos (campos de

vientos) representativos de las condiciones de cada emplazamiento.

Disponible en:
v La pagina oficial de la U.S.EPA (Version 5.8.5)- Gratuita:
https://www3.epa.gov/ttn/scram/dispersion_prefrec.htm#calpuff, ejecutable, codi-

go fuente, preprocesadores y la documentacion de apoyo.

v' Lakes Environmental (Version View 8.5)- Comercial:

https://www3.epa.gov/ttn/scram/dispersion_prefrec.htm#calpuff
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Figura 9: (a) Animacion horaria de pluma de SO, (b) Capturas de pantallas de la interfaz grafica integrada, de la

visualizacién 3D, y de la salida importada por Google Earth, del CALPUFF View. Fuente: Lakes Environmental

ANSYS CFD

Es una de las herramientas comerciales de simulacién numérica mas potente. Posee im-
portantes capacidades de analisis de flujo que se pueden utilizar para disefar y optimizar
nuevos equipos o instalaciones ya existentes. Por otra parte, presenta enormes potenciali-
dades que facilitan su aplicacion: ofrece entre otras cosas una herramienta de gestién de
proyectos, denominada ANSYS Workbench, que actia como interfaz de nivel superior y que
une todos los moédulos del software, Geometria- Malla- Solver-Herramientas de postproce-
sado. Ofrece su version para Windows y para Linux.

Ansys CFD, en su componente fluidodinamica, puede modelar el flujo turbulento, la
transferencia de calor y las reacciones para aplicaciones industriales (ej: desde el flujo de ai-
re sobre el ala de una aeronave, la combustién de un horno hasta la emisiéon de una chime-
nea- Figura 10-), apto para sistemas multifasicos. La tecnologia avanzada de los software
ofrece resultados rapidos y precisos, mallas flexibles y procesamiento en paralelo. Las ca-
racteristicas interactivas de pre-procesamiento, solucién y post-procesamiento permiten ha-
cer modificaciones de una forma mas simple. La plataforma de ANSYS permite compartir
los datos y resultados entre aplicaciones. Una conexion natural con los productos de meca-
nica estructural de ANSYS permite la deteccidon de los problemas mas complejos en la in-
teraccion entre fluidos y estructuras en el mismo entorno. Tan amplio es su espectro de es-

cenarios a modelar que puede ser aplicado tanto en una columna de burbujas como en pla-

209



taformas petroliferas; o bien simulando el flujo de sangre en una arteria o para el disefio en
la fabricacion de semiconductores.

Disponible en:
v La pagina de ANSYS- Comercial:

http://www.ansys.com/products/fluids

Figura 10: Simulacion de chimeneas en una planta termoeléctrica con Ansys CFD. A la izquierda simulacién de caudal

masico [kg m¥], a la derecha representacion de los curvas contornos de presion [Pal.

TANKS

Es un software que se ejecuta en Windows XP (no es compatible con versiones superiores
del Sistema Operativo Windows) y que estima las emisiones de compuestos organicos volati-
les (COV) y otros contaminantes peligrosos del aire (HAP) a partir de los tanques de almace-
namiento de techo fijo y flotante. TANKS se basa en los procedimientos de estimacién de
emisiones partiendo de una compilacion de Factores de Emision de Contaminantes Atmosfé-
ricos de la EPA (31). Inicialmente fue disefiado para ser utilizado por agencias gubernamenta-
les, consultores ambientales y otros organismos que necesitan estimar las emisiones de con-
taminantes del aire desde los tanques de almacenamiento de liquidos organicos.

La fortaleza del Programa TANKS es la utilizaciéon de datos quimicos, meteorolégi-
cos, de montaje de tejado y sello de llanta para generar estimaciones de emisiones para va-
rios tipos de tanques de almacenamiento, incluyendo:

o Tanques de techo fijos verticales y horizontales

o Tanques de techo flotante internos y externos

o Cupulas exteriores de los tanques de techo flotante
o Tanques subterraneos

El software TANKS emplea una base de datos quimica de mas de 100 liquidos or-

ganicos, y una base de datos meteoroldgica de mas de 240 ciudades en los Estados Uni-
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dos. El programa permite agregar nuevas sustancias y ciudades. TANKS es capaz de esti-
mar emisiones de aceites crudos y productos de petréleo refinados seleccionados.
S| bien este software no ha sido actualizado por la U.S.EPA, se sigue utilizando en

nuestro pais en el ambito de la gestidén de la calidad del aire.

Disponible en:
v’ La pagina oficial de la U.S.EPA (Versiéon 4.09D)- Gratuita:

https://www3.epa.gov/ttnchie1/software/tanks/, ejecutable y manual.

Modelos fotoquimicos

CHIMERE

Desarrollado por ECAMACS (European Consortium for Modelling of Air Pollution and
Climate Strategies). Es un modelo de transporte quimico euleriano, multiescala, disefiado para
estimar las concentraciones de las especies quimicas habituales, considerando la fisicoquimica
de la tropésfera baja. Ideal para modelar aerosoles que contienen sulfatos, nitratos, amonio,
aerosol organico secundario (SOA), sal marina y polvo. Puede discriminar diferentes tamafios
de particulas, como también definirse distintos dominios de resolucién (capacidad de abordar la
dimensiéon urbana de una ciudad europea o extenderse a una escala regional, de varios miles
de kildbmetros). Se requiere informacién de “Uso del suelos” y un detalle importante de meteoro-

logia. Contempla ademas tasas de fotdlisis, tabuladas y con dependencia de altitud.

El modelo configurado presenta mejoras relacionadas con la meteorologia, la reso-
lucion vertical y las emisiones. El desempeiio varia segun las estaciones (sobreestimando
en invierno en sitios urbanos). Reproduce bien las variaciones temporales (dias) de O3 y lo-
gra representaciones fieles de las concentraciones de MPqy MP5 5

CHIMERE es un software muy versatil, lo que lo convierte en una herramienta muy
potente de investigacion para el desarrollo de parametrizaciones e hipétesis (Ej. Parametri-
zaciones para las emisiones de sal marina y evaporacion de los aerosoles inorganicos se-
cundarios).

Como muestra la Figura 11, el sistema WRF-CHIMERE-EDGAR es aplicado en Ar-
gentina por la Comisiéon Nacional de Actividades Espaciales (CONAE) para estimar concen-
traciones de material particulado 10 um, ozono troposférico, monéxido de carbono y éxidos

de nitrégeno, a escala pais.

Disponible en:
v' CHIMERE: http://www.Imd.polytechnique.fr/chimere/,
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Figura 11: Simulacion con sistema WRF-CHIMERE-EDGAR de MP4, en Argentina (32).

WRF-CHEM
WRF- CHEM (Weather Research and Forecasting model coupled to Chemistry) si-
mula la emisién, transporte, mezcla turbulenta, transformacion quimica y destino de los ga-
ses traza y aerosoles simultaneamente con la meteorologia. Se utiliza para la investigacion
de la calidad de aire a escala regional, el analisis de campo y las interacciones de nubes a
gran escala.

De gran utilidad en el estudio de formacion de aerosoles organicos, ozono troposfé-
rico, produccién de 6xidos de nitrégeno, etc. En la practica ha dado muy buenos resultados
en la elaboracion de prondsticos de cenizas volcanicas como también en la simulacion de
tormentas de arena, convirtiéndolo en una herramienta de relevancia para la evaluacion de

amenazas y gestion de riesgos.
Disponible en:

v' Pagina oficial de NOAA

https://www2.acom.ucar.edu/wrf-chem/
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Figura 11: Simulacién con WRF-CHEM de monéxido de carbono (ppbv) a 10 km sobre el nivel del mar,
en América del Norte. Fuente: NCAR-UCAR

CMAQ

CMAQ (Community Multiscale Air Quality) es un proyecto activo de desarrollo de codigo
abierto de la Division de Modelacién de Ciencias Atmosféricas de la EPA de los Estados Uni-
dos que consiste en una serie de programas para realizar simulaciones de modelos de calidad
del aire. CMAQ es apoyado y distribuido por el Centro CMAS.

CMAQ combina los conocimientos actuales en la ciencia atmosférica y el modelado de la
calidad del aire con técnicas de procesamiento multiprocesador en un marco de cédigo abierto
para proporcionar estimaciones, rapidas y técnicamente sdlidas, de ozono, particulas, sustan-
cias toxicas y deposicién acida.

Se presenta como una herramienta de vanguardia para el modelado de la calidad del aire.
Publicada por primera vez en 1998 por la EPA, actualmente cuenta con una comunidad mun-
dial de mas de 3.700 usuarios en 95 paises( incluyendo universidades, organismos guberna-
mentales y empresas). CMAQ ha sido utilizado por la EPA y por los organismos estatales de
medio ambiente para apoyar las decisiones de politica de calidad del aire, siendo de gran utili-
dad para estudiar los problemas de contaminacién atmosférica y crear estrategias de gestion
de la calidad del aire. CMAQ proporciona una guia diaria del prondstico del ozono emitida por
el Servicio Meteoroldgico Nacional. Es una de las herramientas de modelado mas respetadas

de su género. Ver Figura 12.
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Disponible en:
v' Pé&gina oficial Centro CMAS (Versioén 5.2)

https://www.cmascenter.org/cmagqg/

Prior CMAQ PM, ¢ Posterior CMAQ PM, 5

Figura 12: Simulacién con CMAQ de concentraciones MP2.5 sobre América del norte (33).

Modelos que aplican a emergencias quimicas

ALOHA

ALOHA (Areal Locations of Hazardous Atmospheres) es un software que ha sido di-
sefiado inicialmente para responder a emergencias, mediante la estimacién de atmdsferas
peligrosas asociadas a la emisién de alguna sustancia peligrosa. Simula la dispersion de
una nube de gas, basandose en las caracteristicas fisico-quimicas y niveles guia de exposi-
cién de la sustancia de interés, bajo condiciones particulares de emisién y meteoroldgicas.
Dispone de una base de datos de aproximadamente 1000 sustancias quimicas, pudiendo
ser afiadidas otras de interés.

ALOHA es capaz de simular escenarios desde cuatro tipos de fuentes de emision
(directa, evaporacion desde charcos, tanques y tuberias), y modelar la dispersion mediante
uno de los dos tipos de modelos simples que posee: Gaussiano (nubes neutras) y DEGA-
DIS (nubes densas). Para el procesamiento de la informaciéon meteorolégica, ALOHA solici-
ta el ingreso de nueve parametros atmosféricos, y en funcion de ello, la clase de estabilidad
atmosférica se selecciona en forma automatica por el software.

ALOHA muestra los parametros estimados de la fuga, y permite definir las areas
(grafica) en la que las concentraciones estimadas superan a los valores de referencia (LOC)
ya sea por aspectos toxicoldgicos, inflamabilidad, o explosividad. Finalmente, es posible ex-
portar la salida grafica en formato *.kml y ser procesado por un SIG.

Una fortaleza adicional es que ALOHA permite estimar la concentracion de la sus-
tancia toxica un punto geografico a sotavento.

Disponible en:

v' Pégina oficial de la U.S.EPA (Versién 5.4.7) - Gratuito

https://www.epa.gov/cameo/aloha-software
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Figura 13: Atmosferas peligrosas estimadas con ALOHA para un escape de amoniaco desde un tanque

recibidor en un Frigofico. Visualizaciéon con Google Earth.

PHAST

Este modelo numérico es una de las herramientas mas completa, desarrollada para
el andlisis de amenazas. Analiza la evolucién de un posible incidente, desde la descarga ini-
cial, la dispersién del contaminante (gases neutros, gases densos, soluciones acuosas y
mezclas de compuestos) y hasta los efectos potenciales, toxicos o inflamables. Cuenta con
una base de datos que incluye 60 compuestos téxicos e hidrocarburos, ademas de la biblio-
teca con otros 1500 compuestos. El usuario define las condiciones de estabilidad, insolacion
y presion atmosférica. PHAST es capaz de simular escenarios acordes a emisiones caracte-
risticas de mas de seis tipos de fuentes (rotura de tanque, fuga por orificio, fuga de valvula,
entre otras). PHAST estima zonas de amenaza (salidas textuales o graficas) en las cuales
se superan los niveles de referencia para toxicidad, inflamabilidad, radiacion térmica o so-
brepresion en el exterior. Dado que calcula parametros como el tiempo de paso de la nube y

la dosis, resulta de utilidad para valorar el dafo a receptores.
Disponible en:

v' Pagina oficial de DNV-GL - Comercial

https://www.dnvgl.com/services/process-hazard-analysis-phast-1675
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Modelos receptores

Los modelos basados en receptores son procedimientos matematicos o estadisticos
para identificar y cuantificar las fuentes contaminantes del aire en el sitio receptor, a partir
de las caracteristicas quimicas vy fisicas de los gases y particulas medidas. La informacion
resultante del modelo se usa tanto en estudios sobre los efectos en la salud como en los
planes de mitigacion (34).

Actualmente se cuenta con una amplia variedad de modelos receptores, por lo que la
eleccién del mismo depende del objetivo del estudio y la informacién disponible. A diferencia
de los modelos de calidad del aire (de dispersion o fotoquimicos), los receptores no utilizan
datos de emisiones, informacion meteoroldgica ni mecanismos de transformaciones quimi-
cas para estimar las contribuciones de las fuentes. Debido a esto, los modelos receptores

se consideran un complemento natural de los modelos de calidad del aire.

Enfoques de los modelos

La diferencia principal entre los modelos radica en que los modelos de receptor se cen-
tran en las propiedades del medio ambiente en el punto de impacto, en oposicion a los mo-
delos de dispersién orientados a las fuentes que tienen en cuenta el transporte, la diluciéon y
otros procesos que tienen lugar entre la fuente y el sitio de muestreo. (35)

A continuacién se muestra una grafica que simplifica el conocimiento requerido sobre las

fuentes de contaminacion para la eleccidon del modelado del receptor:
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Figura 13: Conocimiento sobre las fuentes de contaminacion requeridos para eleccion del modelo.

Requisitos y alcances
La aplicacion de un modelo receptor es adecuada a escalas locales o meso escalas,
debido a que en una mayor extension solo identificaria un numero pequefio de fuentes,
siendo estas mezclas de todas las fuentes participantes (36).
Los principales requisitos de los modelos receptores incluye (35-36):
e El uso de valores de concentraciones medidas en el receptor (sitio de mues-
treo) como entradas al modelo (input).

e Una caracterizacion de las especies quimicas de las muestras.
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La eleccion de un punto de muestreo representativo de la zona de estudio.

el balance de masa quimica.

La independencia lineal de los perfiles de las fuentes entre si.

La variabilidad nula de las composiciones de las emisiones de las fuentes el
muestreo.

La disponibilidad de informacién adicional para restringir la incertidumbre rota-
cional, propia de los modelos multivariantes.

La igualdad numérica o diferencia negativa entre el numero de fuentes y el nu-

mero de especies analizadas.

Las principales fortalezas y limitaciones se describen a continuacion:

No depende de los inventarios de emisiones sino que utiliza los perfiles de ori-
gen que son requeridos en ciertos modelos.

No requiere procesadores meteoroldgicos y quimicos complejos.

Requiere bajo costo computacional.

Son utilizados principalmente en MP y rara vez en hidrocarburos y gases inor-
ganicos.

Apropiado para escalas urbanas y regionales.

No se consideran los procesos fisicos y quimicos en la atmdsfera. Las espe-
cies quimicas no reaccionan entre si, cumpliéndose el principio de linealidad.

Su aplicaciéon con especies reactivas requiere términos correctores.

La aplicacion de los modelos receptores requiere datos cuantitativos sobre concen-

traciones de contaminantes atmosféricos, buen conocimiento de los procesos que alli ocu-

rren, buen dominio de la naturaleza quimica de las emisiones de las fuentes, y competencia

en el uso de herramientas computacionales.

El buen desarrollo del modelo se basa en el cumplimiento del balance de masa para

cada especie. Tanto las concentraciones como los perfiles resultantes deben ser no-

negativos para tener sentido fisico y las concentraciones de las componentes en las mues-

tras y en los perfiles de las fuentes deben ser igual o menor a la concentracién de entrada

de dicha componente. En la distribucion de fuentes, es importante tener la capacidad de po-

der distinguir entre un evento Unico con un perfil Unico y un episodio que se produce debido

a la mayor contribucion de una fuente ya considerada.

Estudio preliminar de la zona de interés

Perfiles de fuentes

Los perfiles quimicos de las fuentes locales son de suma importancia en los estu-

dios de la distribucién de fuentes. Para una correcta interpretacion y uso de estos modelos

debe incluirse en el estudio, la caracterizacién de las fuentes mas relevantes, ya sea expe-

rimental, de estudios previos, u obtenida de repositorios. La US-EPA ofrece un repositorio
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de perfiles quimicos SPECIATE (37). Se puede utilizar las estaciones de monitoreo orienta-
das a fuentes para caracterizar perfiles, siempre y cuando se consideren periodos de tiempo

donde se demuestra la no influencia de otras fuentes. (35)

Seleccién de especies
Las especies quimicas a incluir en el analisis deben seleccionarse de acuerdo con
los objetivos del estudio, las caracteristicas del sitio y las fuentes esperadas, teniendo en
cuenta los recursos humanos, técnicos y financieros disponibles. (35)
A partir de las especies consideradas trazadoras o marcadoras de las fuentes, el
usuario es capaz de caracterizar los perfiles obtenidos. La eleccién de estas especies de-
pendera de los contaminantes estudiados y los procesos de las fuentes existentes en el

area de estudio.

Modelos disponibles

El PCA (Principal Component Analysis), el PMF (Positive Matrix Factorization) y el
CMB (Chemical Mass Balance) constituyen tres de los modelos receptores de mayor uso y
difusién (3). Los ultimos dos desarrollados por la US-EPA y disponibles en el sitio web de la
agencia (https://www3.epa.gov/scram001/receptorindex.htm). Estas técnicas necesitan dife-
rentes grados de conocimiento sobre el nimero de fuentes en un sitio dado asi como de los
perfiles de origen. El CMB requiere de una base de datos de perfiles quimicos para lograr
distribuir correctamente las concentraciones medidas mediante un balance de masas, mien-
tras que PMF genera internamente los perfiles de fuentes a partir de los datos ambientales.

Segun estudios, se determin6é que PMF y CMB son similares en cuanto a la correla-
cion de la mayoria de las fuentes, las magnitudes de sus contribuciones y los perfiles obte-

nidos en los sitios receptores (36).

CMB

Basado en un método de minimos cuadrados de varianza efectiva (EVLS) (37), la
version CMBvV8.2 del software desarrollado por la US-EPA se encuentra disponible para
Windows, es uno de varios modelos que se ha aplicado a problemas de calidad del aire du-
rante las Ultimas dos décadas. Las soluciones de minimos cuadrados ponderados resuelven
el sistema descrito por un balance de masa entre la concentracion ambiental de cada espe-
cie quimica y una suma lineal de productos entre perfiles de fuentes y sus contribuciones.

Como datos de entrada requiere los perfiles especificos de las fuentes potencial-
mente contribuyentes, idealmente experimentales, y los datos ambientales (concentraciones
y sus incertidumbres) correspondientes de muestras analizadas recogidas en un solo sitio
receptor. Su resolucion se realiza mediante un modelo estadistico lineal, por lo que requiere
un numero de muestras relativamente pequefio, de tamano inferior a 25 muestras por punto

de medicion.
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Esta herramienta es util en aplicaciones en las que los modelos de pluma gaussiana
de estado estacionario son inadecuados, permitiendo confirmar o ajustar los inventarios de

emisiones. (38)

Anadlisis multivariado

La técnica multivariante en modelos de receptores se aplica en diversas ciencias
como la ecologia, la quimiometria, la geologia y la teledetecciéon. En el campo de la calidad
del aire busca solucionar el problema de la mezcla lineal general para las especies quimicas
conservadoras, es decir, aquellas que no sufren reacciones en la atmésfera pudiendo repre-
sentarse mediante el principio del balance de masas.

Los métodos multivariables estan basados en multiples regresiones lineales usando
el principio de una regresion lineal simple. Estos métodos tienen la ventaja de traer mas in-
formacién para influir en un resultado especifico. Permiten al usuario tener en cuenta la re-
lacién continua entre varias variables, lo cual es imprescindible en estudios donde el control
total es imposible. El principio es buscar un borde en el cual la contribucién de una fuente es
despreciable.

El foco del analisis multivariado esta en las relaciones entre variables y no en facto-
res individuales aislados. Como ventajas, se pueden destacar la interpretacion en gran medida
de la solucién del andlisis y de los datos de entrada mediante la visualizacién. Ademas, permi-
te analizar simultineamente mas datos, proporcionando una mayor potencia estadistica. Los
modelos de regresién pueden dar mayor comprensién de la relacion entre las variables.

El uso de estos métodos requiere un estudio previo de la zona de interés, siendo
mayores los esfuerzos en conseguir un nimero de muestras altos cuando existe poca in-
formacioén. Si bien no se especifica un nimero minimo de muestras, la estabilidad de sus
soluciones aumenta con la cantidad de las mismas.

Algunos autores consideran que la restriccion de la no-negatividad conlleva a pérdi-

da de informacion, y piensan que este fendmeno deberia ser analizado.

PCA

Este método esta basado en la reduccion de la informacidon mediante la técnica esta-
distica de analisis de componentes principales (38). No se cuenta con un software es-
pecifico para su resolucién pero esta presente en programas comerciales de estadisti-
ca como SPSS o en librerias libres como R y Python. El PCA busca la proyeccién de
datos en términos de minimos cuadrados, convirtiendo un conjunto de observaciones
de variables correlacionadas entre si en un conjunto de valores de variables sin corre-
lacién lineal. Estas se conocen como las componentes principales y su nimero no pue-
de ser mayor a la cantidad de variables involucradas. La lectura de los resultados re-
quiere de un conocimiento del area de estudio, debido a que no se aplica la restriccion
de la no-negatividad.

Como se trata de un método multivariado se requiere de un elevado nimero de mues-
tras por sitio receptor cuyos datos de entrada son las concentraciones correspondien-

tes a las muestras analizadas.
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PMF

Este método esta basado en un analisis de factores mediante el algoritmo robusto de
minimos cuadrados (38). El software PMFv5.0 desarrollado por la US-EPA se encuen-
tra disponible para Windows 7.0 y 8.0, para procesadores no menores a 2GHz y 1GB
de memoria.

Anédlogamente al PCA, se requiere de un elevado numero de muestras por sitio recep-
tor. Los datos de entrada del software son las concentraciones de las especies identifi-
cadas y sus respectivas incertidumbres. Si no se cuenta con este ultimo dato, el softwa-
re los estima mediante una ecuacién cuyo parametro principal es el limite de deteccién
de cada sustancia. (40)

Su desventaja radica en la restriccion de la no-negatividad de los perfiles, pudiendo

producir pérdida de informacién y/o la capacidad de analisis.

Comparacion entre los modelos
Actualmente, en la gestién para la calidad del aire se considera que la herramienta
mas utilizada es el CMB siempre y cuando se cuente con un conocimiento detallado de las
fuentes y perfiles de emisiones. En cambio, PCA y PMF son los mas utilizados cuando se
tiene un conocimiento cualitativo inicial de las fuentes presentes en el area de estudio pero
poco conocimiento cuantitativo de las fuentes y sus emisiones. En consecuencia, CMB es
mas sensible al numero de fuentes, mientras que PMF y PCA no se ven afectados. (36,39)

A continuacién se presentan las ventajas y desventajas por método:

Tabla 3: Ventajas y desventajas para el CMB, PCA y PMF

Modelo Ventajas Desventajas
receptor
e Requiere perfiles de fuentes experi-
mentalmente determinados localmen-
te.
® Software distribuido e Incapacidad para determinar fuentes
gratuitamente por US- desconocidas. o
e Incapacidad para la distribucién de
EPA. aerosoles secundarios debido a que
CMB e La identificacion de las esta preparado para analizar particu-

fuentes y sus contribu-
ciones tienen sentido fi-

sico.

e Laidentificacion de las
fuentes es relativamen-
te rapida, no asi las
contribuciones de las

PCA fuentes.

e No requiere de un soft-
ware especifico

e Bajo requerimiento, solo
necesita datos de las

las primarias de las emisiones. Las
especies secundarias se deben de-
terminar por estequiometria.
Requiere tanto concentraciones es-
pecializadas, sus incertidumbres y los
perfiles de emision.

Su ejecucion es relativamente lenta.

La interpretacion de las fuentes puede
ser relativamente subijetiva. El usuario
dilucida la naturaleza de cada fuente
(factor) basandose en las especies
trazadoras, las cuales pueden presen-
tarse en mas de un tipo.

Incapacidad para separar claramente
fuentes proporcionales.

Los perfiles obtenidos pueden no te-
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concentraciones espe- ner sentido fisico, es decir, ser nega-
cializadas. tivos.

¢ La identificacion de las
fuentes y su contribu-
cioén es relativamente

rapida. o Lainterpretacion de las fuentes puede
e Software distribuido ser relativamente subjetiva. El usuario

gratuitamente por US- dilucida la naturaleza de cada fuente

EPA basandose en las especies trazado-

PMF e Capacidad de genera ras, las cuales pueden presentarse en

perfiles de fuentes in- mas de un tipo.

ternos. e Incapacidad para separar claramente
o Necesita datos de las fuentes proporcionales.

concentraciones espe-
cializadas y sus incerti-
dumbres.

Tabla 4: Datos de entrada para CMB, PMF y PCA

CMB PMF PCA
DATOS DE ENTRADA
Concentraciones de las especies X X X
Incertidumbres de las especies X X -
Perfiles de emision de las fuentes - - -
Numero de muestras por sitio <25 ~50 ~50
Interpretacion objetiva  subjetiva  Subjetiva
Software especifico US-EPA US-EPA  Comercial
Tiempo de ejecucion lento rapido rapido

En el analisis de diferentes literaturas, provenientes tanto del ambito académico
como de la gestion, puede encontrarse diversas aplicaciones de los que han sido mencio-
nados software y escenarios de estudios. Algunos ejemplos se presentan en Chen et al
(41), Jeong et al (42) y Barrera Lopez (43).
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