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Los Modelos Juegan un Papel Clave al Vincular las Emisiones a la
Distribucion de Aerosoles y Oligogases y los Efectos Posteriores
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Pronosticando la Calidad del Aire:
Un Reto de Escalas e Integracion

Impactos de
Megaciudades

Modificado con base en Pierce NASA/Langley.




Los Modelos Son un Componente Integro de
los Estudios sobre la Calidad del Aire

 Para planificar experimentos en el campo.
« Expresan los datos observados en un conexto 4D.

» Facilitan la integracién de las diferentes
plataformas de medicidn.

» Permiten la evaluacién de procesos (p.ej., impacto
de la quema de biomasa, quimica heTerogenea)

« Permiten evaluar estimaciones de emisiones
(tanto abajo-arriba como arriba-abajo).

 Para probar estrategias de control de emisiones.
 Pronosticado de la calidad del aire.
 Seleccidn de sitios de medicion.
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Modelacion de la Calidad del Aire:
Mejorando los Pronésticos (Andlisis y Perspectivas de Pronsticado)

Modelo MET Cantidad Pronosticada:
(p.ej., ozono infringe normas
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Presenter
Presentation Notes
Models can do this…. You find that you can attribute a certain percentage to emissions w/in the region…. But the remainder is outside the region via BCs… Also the analysis state itself depends upon the assumed bCs…CTMs ALL with Uncertainties. They incorporate chemical models, aerosol models, radiation. They use information from meteorological simulations like wind and temperature fields, turbulent diffusion parameterizations, etc. They also use information from emission inventories to produce “chemical weather forecasts”, i.e. forecasts of the distribution of chemical pollutants in the atmosphere.
Yellow arrows – data flow for simulation using the first principles

Another source of information for concentrations of pollutants in the atmosphere are observations – ground stations, ozone balloons, plane flights, satellite observations. Observation data can be archived or on-line. Data assimilation combines these 2 sources of information to produce …

Pink arrows – show data flow for dynamic feedback and control loop from measurements/data assimilation to simulation
Optimal analysis state = Recognizing that both the model forecast and observations are corrupted by uncertainties, data assimilation produces a best estimate of the state of the atmosphere. This state is consistent with both the physical/chemical laws of evolution through the model (first principles) and with reality through measurement information. 
Targeted observations means: design of observational network, by locating the observations in space and time such that the uncertainty in predictions is minimized  (here we use the simulation to control the measurement process)


Modelacion Numeérica de la Calidad del Aire
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ENTRAINMENT OF

POLLUTANTS ALOFT

* Representa matematicamente
los procesos importantes que | ¥
afectan a la contaminacion. %‘“ ‘3‘(:&:/{ [
* Requiere un sistema de modelos -wf-L"E T
para simular la emision, trans- ,fi l L

porte, difusidn, transformacion - @% /
y remocién de contaminantes \M /
atmosféricos. \

— Modelos de pronosticado
meteoroldgico

— Modelos de emisiones

— Modelos de la calidad
del aire




Modelo de Transporte de Quimicos
(Chemical Transport Model — CTM)

e Modelo 3D de transporte atmosférico de quimicos (STEM-III)

%:—u -V¢. +£V-(pKVci)+ f.(c)+E
ot yo,

donde las reacciones quimicas son modeladas por términos
no lineales rigidos.

f;(c) =R (c)-D;(c)c
e Se aplica el desglose de operadores para resolver el CTM.

T AU2 TAU2 TAU2 A TAY2 T AU2 T A2
M[t,t+At]_TX 'TY 'Tz -C 'Tz 'TY 'Tx



Los Modelos Eulerianos Dividen el
Dominio Atmosférico en Celdas Cuadriculares

Esto discretiza la ecuacion de continuidad en el espacio.

7 ‘ Resuelven la ecuacion de
7 AR - / continuidad para cada celda.
-
‘Lonlitude j/
N . Y
- * Hoy en dia, los modelos detallados para
g A guimicos y aerosoles pueden abarcar
‘ 106 celdas.

* En los modelos globales, esto implica
una resolucion de ~ 0.5-1.0° (~50-100
km) en lo horizontal y ~ 0.5-1.0 km en
lo vertical.

EQ

S
|

» Los modelos de transporte quimico (CTM) utilizan datos meteorologicos externos
como insumos (o bien se ejecutan en linea).
» Los modelos de circulacion general (general circulation models — GCM) calculan

SUS propios campos meteoroldgicos.
prop P g Fuente: D. Jacob



Desglose de Operadores en Modelos Eulerianos
Reduce la Dimensionalidad del Problema

» Desglosar la ecuacion de continuidad en aportes por transporte y procesos locales:

o) o
81: at TRANSPORT dt LOCAL

Transport = advection, convection: {— =-UeVC.

L i|TRANSPORT

Local = chemistry, emission, deposition, aerosol processes:

dc, ] L
|:W:|LOCAL =" © - ©

.. € integrar cada proceso por aparte segun cortes temporales discretos:
C. (t, + At) = (Local)(Transport) e C.(t,)

Estos operadores pueden ser desglosados aun mas:

» Desglosar el transporte en transporte unidimensional advectivo y
transporte turbulento para x, y, z (normalmente necesario).

» Desglosar los procesos locales en quimica, emisiones, deposicion

(normalmente no necesario).



Desglosando el Operador Transporte

« Velocidad del viento U muestra fluctuaciones turbulentas en el tiempo At:
Ut)=U+U't)

Componente de | | Componente fluctuante
tiempo promediado (stocastico)

(resuelto)

» Desglosar el transporte en componentes advectivo (viento medio) y turbulento:

aCi 1 o = air density

E =—UeVC + ;V e KVC, K = turbulent diffusion matrix

adveccion turbulencia (cierre de primer orden)

» Desglosar transporte aun mas en x, y y z para disminuir la dimensionalidad.
En direccion x:

ﬁz—u oG, 4+ 10 (KXX%) U=(u,v,w)
ot OX  p OX OX
operador operador

advectivo turbulento
11
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Resolviendo la Ecuacion os |
Eulariana de Adveccion !

4

oC, oC, oa |

ot OX o2

» La ecuacion es conservadora: Hay que evitar la |
difusion o dispersion de componentes. También kK

se necesita la conservacion de masa, estabilidad, aa
positividad, etc.

» Todo esquema requiere la aproximacion de
diferencias finitas entre los derivados: orden
de aproximacion — precision de la solucién.

CONCENTRATION w
[m ]
i+

L Las-Wandroff

 Esquemas clasicos: salto alterno (leapfrog), O s 100 stepe
Lax-Wendroff, Crank-Nicholson, viento arriba, e ——————————
momentos, etc. oa |- -
.- . , o5 |- -
 La estabilidad requiere un nimero Courant oa b ]
udt/Ax < 1; limita la duracion del plazo temporal. szl /_ A ]
« Al tomar en cuenta otros requerimientos (como o B
la positividad), se introduce la no linealidad en el el ]
esquema de adveccion. %1 @=0.5. 100 steps
1 1 1 1 1 1 i -
Mn 5 10 15 20 25 a0 a5 “H



Transporte Turbulento Vertical (Flotacion)

» Generalmente domina sobre la adveccion vertical media.
» Difusion-K es aceptable para la conveccion seca en la capa de friccion (pequefios remolinos).
» La conveccion mas profunda (himeda) requiere la parametrizacion convectiva no localizada.

Nube Convectiva
(0.1-100 km)

< -
% En los modelos globales, la
Sy conveccion himeda queda a
.. subescala, por o que debe
i = ser tratada como intercambio
Niveles i vertical de masa ino_lependiente
Verticales L del transport(_e por vientos de
del E R escala cuadricular.

SEEY B R Se requiere informacion sobre

S los flujos de masa convectivos
del impulsor meteoroldgico del

sty grrastre
; o de aire modelo.

Escala Cuadricular del Modelo 13



Factors Controlling Tracer Distributions

Example: Reactive Nitrogen

Chemical
Cumulus transformations

convection
Turbulent NO - },- PAN Subsidence
X

T
diffusion ,_r: (large and mesoscale)
Transport of i :"
families (NO,) I \ Y
. ﬁ {
Hc-nzcl_ntal f ;, NO, IF IF 77
. advection [ / f
Emissions kY / .
ol 'L ! | | | Hydrometeor
S HNO sedimentation
' A 2 ;ﬁ - et
NOGNO, 5 P Ew N | II, I,f i (precipitation)
gposition " /1 / i - =
f I/ -:\D:
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Interactions Between
Air Pollution and Climate

Stratosphere

uv

/ ""'-\

N02 } @

-

;“;\

; HO,

co Cco,

Hydrosphere Human Activity

| | GreenhouseGases MM | Reactive Free Radical/Atom
- Primary Pollutants Less Reactive Radicals OB
|| Absorbing Aerosols (BC) O o:’ii?.

Cortesia de John Reilly, MIT



Presenter
Presentation Notes
Ongoing relationship w/ MIT modelers– have developed atm chem model for IAM 
We support this sort of comprehensive modeling – that includes many air quality/climate processes
	- we are interested in these models incorporating aq emissions so that when we ask climate relevant questions for these models, they can show us the co-effects on air pollutant emissions



Operador Local (Quimica):

Resuelve el Sistema ODE para n Especies Interactuantes
Para cada especie: | € [l, n]

©._po)L© C- (€

El sistema tipicamente es ‘rigido’ (vida util varia por muchos ordenes de magnitud).
— Se necesita metodologia de solucién implicita.

e Método mas sencillo; Euleriano Inverso — Transformar en sistema de n ecuaciones
algebraicas con n desconocido.

C(t, +At)

Ci (to + At) B Ci (to)

) — R(C(t, +AD))—L,(C(t, +At))  ie[Ln]

Resolver (p.ej., por el método de Newton). El metodo euleriano inverso es estable,
conservador de masa y flexible (puede incorporar otras limitaciones como el estado
estable, cierre de familia quimica, etc., en lugar de AC/At), pero es costoso. La
mayoria de modelos 3D emplean esquemas implicitos de orden mayor como el
Método Gear.



dV/dlogr /um? cm?

Aspectos Especificos para las Concentraciones de Aerosoles

« Una particula dada de aerosol se caracteriza por su tamano, forma, fasesy
composicion quimica — jgran cantidad de variables!

» Las mediciones de concentraciones de aerosoles deben expresarse en algun
formato integral que suma todas las particulas con cierta propiedad presentes
en un volumen de aire dado.

» Si no se resuelve la evolucion de la distribucion de tamanos, la ecuacion de
continuidad para especies de aerosoles puede ser aplicada de la misma forma
gue para gases.

« Para simular la evolucion de la distribucion de tamafios de aerosoles, se requiere
incluir terminos de nucleacidn/crecimiento/coagulacion en P; y L,, mas la caracte-
rizacion de tamafios por categorias o por momentos.

50

© Distribuciones Tipicas

condens de Aerosoles por
Volumen

40 |
30 |

20 Fnucleacion

°[)

100
RADCIUS /um From D. Jacob



Hay que Estimar las Emisiones con la Escala

Apropiada

biomass
burning

I I
anthropogenic natural
poc=t ] Anthropogenic: MEIS9
Domain 1 Biomass Bumlng: MODIS hotspot
Dust: f{u™)

Ax =12 km Volcanic: S50, estimated

Biogenic: none at present

Domain 2
Ax=3 km

CO emission rates
purple = low
red = high
nonlinear scale

Toluca Mexico City Puebla
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Un Asunto de Escala (3)

Detalle

Emisiones de SO,

en el Area de
Shanghai, China

19



Procesamiento de Emisiones para Monitorear la Calidad del Aire

Inventarios

“datos crudos de Datos Tematicos

emisiones para la 5y ]
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Otros Tipos de Datos sobre Emisiones

e Emisiones estimadas ‘en linea’ con base
en la meteorologia actual.

— polvo desértico

— sal marina y sulfuro de dimetilo
— incendios forestales

— emisiones biogénicas

e Datos registrados por sistemas de monitoreo
de emisiones instalados en plantas industriales.

e Transito en tiempo real.

e Descargas o liberaciones accidentales.



Ejemplo de Cambios en |la Resolucidn para Emisiones

Emisiones Concentraciones Mensuales Medias  Variacion Temporal en Concentraciones
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Sensibilidades ante Diferentes Esquemas
de Parametrizacion para la Capa de Friccion
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Sensibilidad ante la Distribucion Espacial de Emisiones
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Metodologia Lagrangiana: Rastrear el Transporte de Puntos en el

Dominio del Modelo (Domino No Cuadricular)

|
posicion ®
t +AL |
|

s

7/
/S @ ©

/
// Fuente: D. Jacob

« Transporte de gran cantidad de puntos con trayectorias
basadas en insumos de la base de datos meteoroldgica (U)
mas el componente de turbulencia aleatoria (U’) para uno o
MAas cortes temporales At.

» Los puntos tienen masa pero no tienen volumen.

» Determinar las concentraciones locales por la cantidad de
puntos dentro de un volumen dado.

e La quimica no lineal requiere el mapeo euleriano para cada
corte temporal (semi-lagrangiano).

Ventajas respecto a los modelos eulerianos:

« Ninguna restriccion por numeros Courant.

» Ninguna difusion ni dispersion numérica.

» Facilidad para rastrear historial de un volumen de aire.

» Se puede invertir respecto al tiempo.

Desventajas:

* Se necesita una gran cantidad de puntos para estadisticas.
* Representacion no homogéneo del dominio.

» Pobre representacion de la conveccion.

» La quimica no lineal es problematica. )



Modelacion Lagrangiana Orientada al Receptor

Se ejecuta el modelo lagrangiano en sentido inverso desde la
ubicacion del receptor, liberando los puntos unicamente en ese lugar.

| &
L]
- L ‘ ¢ L | ¢ .
a2 ] ]
. » » . »
] ’ a * - * - aase
. . » . - .
1. Yot « o
. L . . L |
] L | / - o -
” B L] .
a ] »
( ' e « Cuantificacion eficiente y costo-eficaz de la influencia
* . de la distribucion de fuentes sobre el receptor (‘huella’).

« Permite invertir las influencias de las fuentes con el
meétodo adjunto (el modelo inverso es el adjunto del
modelo lagrangiano normal).

25
Fuente: D. Jacob



Desarrollando un Modelo Numeérico

Disefar y planificar el sistema (contaminantes, dominios,
modelos, emisiones, observaciones y hardware).

Identificar y asignar los recursos (personal, almacenamiento, transferencia de
datos).

Adquirir los datos geofisicos requeridos (p.ej., uso de suelo).

Implementar las herramientas de adquisicion y procesamiento
de datos, los componentes del modelo (emisiones, meteorologia, calidad del
aire), y programas analiticos.

Desarrollar el inventario de emisiones (adquirir, revisar, actualizar).

Probar, evaluar y perfeccionar los componentes del sistema (programas de
adquisicion de datos, herramientas de procesamiento, modelo meteoroldgico
y de calidad del aire) bajo condiciones distintas.

Integrar los componentes (p.ej., elaborar protocolos).

Probar, evaluar y perfeccionar el sistema operacional
(convalidar constantemente contra observaciones).



Modelos Numéricos para la Calidad del Aire: Fortalezas

Se basan en fendmenos, simulando los procesos fisicos y quimicos complejos
gue causan la formacion y destruccion de contaminantes atmosféricos.

Pueden orientar el pronosticado para areas geograficas extensas.

Pueden pronosticar la contaminacién atmosférica en areas donde no se
monitorea la calidad del aire (escalas temporales y espaciales detalladas).

El prondstico generado por estos modelos puede ser presentado en forma de
mapas que muestran como la calidad del aire variara cada hora en la region.

Los modelos también se pueden aprovechar para entender mejor los procesos

gue controlan la contaminacién atmosférica en una area especifica (estudios
de sensibilidad).

— Por ejemplo, se pueden emplear para evaluar la importancia de las
fuentes locales de emisiones o del transporte sobre largas distancias.



Modelos Numéricos para la Calidad del Aire: Limitaciones

e Laimprecision en los prondsticos de la velocidad del viento, direccion del
viento, mezclado vertical y aislamiento solar pueden afectar el desempefio
de los modelos pronosticadores de la calidad del aire.

e Los inventarios de emisiones empleados para los modelos actuales muchas
veces estan desactualizados y basados en factores inciertos y niveles de
actividad relacionados con las emisiones.

* Se requiere dedicar recursos humanos e informaticos significativos para
establecer un sistema pronosticador de la calidad del aire bien fundamentado
cientificamente, automatizado y basado en un modelo tridimensional de |la
calidad del aire.

e Lainterpretacion del producto numérico de un modelo pronosticador de la
calidad del aire requiere experiencia y pericia.

* No se debe depender del producto del modelo como técnica pronosticadora
unica, sino aprovecharlo para complementar otras técnicas mas basicas.



Marco del Sitema STEM

Synaptic meteoralogical
forecast [NCEFP)

%[ WRF2.2

SST and ICE SHEET
{NCEP Analysis))

[ ————— Emission inventory
1 Meteorological el
- Pre-prpcessor - US NEI P
S S . EMEP ._:.f;\;_:;}?ﬁ:&;_;
EDGAR GEIS {?* 5 :* ——
Biomass @;g
STEM N Burning from
RAQMS madel U
>
2.
I o TOP LATERAL BOUNDARY =.
1 PostAnalysis | | ~"~""56LoeALMODEL o
S
A
DATA VISUALIZATION
Observaciones

29




WRF-CHEM

* Quimica ‘en linea’ plenamente WA
acoplada. Ll
. U’rllllga variables (rjne’reo- " wes | oo |G uoon
rologicas para cada corte —
temporal. Y
Gridded Data:
NAM, GFS,
» Se calculan varias categorias | Rruc, nee
. . ’ AGRMET(soil (optional)
de emisiones en linea B o
(biogénicas, polvo, sal marina, —
sulfuro de dimetilo, quema de | Snadedes | (opiona
blOmC(SC() Emissions
+ Efectos directos (radiacidn) [ eriddedpata: |—cotiona
e indirectos (nubes) de aero- |o" |«
soles sobre la meteorologia.
Gridded Data:
énthrqpogenic
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Sistema de Modelacién CMAQ
(Modelo Multi-Escala Comunitario de la Calidad del Aire)

* Modelo utilizado por la USEPA para pronositicar el ICA.

* Ademds de los quimicos y aerosoles acostumbrados, este modelo
puede pronosticar la visibilidad, deposiciones acidicas y toxinas.

- Se esta desarrollando una version WRF-CMAQ en linea.

~

MMS
Meteorology Modeling System
(Chapter 3)

A"

MEPFS
Emission Modeling System
(Chapier 4)

HUINIU

ECIP
Emssions-C hemistry
[nterface Processor
(Chapier 4)

MCIP
Meteorology-Chemstry
[nterface Processor

{(Chapter 12)

Program Control
Processing
fChapier 15)

Fundamentals of
LUPROC Dynamics for CMAD
Land use Processor fChapier 5)

{Chaper 12)

CMAQ Chemical Transport Model {CTM) ’/_—____
ﬁ. ; .IL : 'n':.l-m-.'lll I Process AI'IE'}"Si'S
(Chapler 6) (Chapter 9) {Chapter 16)

\\\
I

Apprapation
Photalysis Rate ﬁ:’.:.f?f." ﬁg‘?r 17}
Processor 7 .

{Chapier 14) Integration of Science Code into Models-3 (Chaprer 18) -b-‘-\-____‘_.__

ICON and BCO

Initial and Boundary
Condition Processors

Chaper 13

Transporl
Algorithms )
(Chapder 7)

“homi stry andy!

Dymmics

JPROC

(Clhapler 10




Modelo Numérico SERVIR de
Calidad del Aire para Mesoameérica

PM2.5 for grid PAZ7B

CATHALAC/BAMS CMAQ forecast values (PPM} @
- - : @
ny ;

SERVIR

Sistema Regional de Visualizacién y Monitareo

July 15, 2009 07:00:00
Min= 0.006 at (10,9}, Max= 6.216 at (102,36}

John McHenry, Jefe de Cienificos, BAMS
E-Mail: john.mchenry@baronams.com
Oficina: (919) 424-4443
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Modelo Numérico SERVIR de Calidad del Aire

e Version actual desarrollada por Baron Advanced Meteorological
Systems (BAMS) e instalada en CATHALAC (Panama).

e La version actual utiliza el modelo meteorolégico MMS5 del
CATHALAC Yy el modelo CMAQ de calidad del aire, junto con
un inventario de emisiones contaminantes estimados para
Mesoameérica.

e E|l Programa SERVIR esta revisando y actualizando el modelo:
— La nueva version utilizara el Modelo WRF en lugar del MM5.
— Su base sera en la Sede SERVIR en Huntsville, Alabama, EE.UU.

— Como opcidn se podra incorporar un inventario de emisiones para
cada pais.

e El Modelo SERVIR genera insumos para el pronosticado de
concentraciones de PM, . y O; a nivel de suelo.



Productos Generados por el
Modelo Numeérico SERVIR de Calidad del Aire

e Los investigadores y analistas de la calidad del aire podran
utilizar los productos del Modelo SERVIR para ayudar a analizar
y pronosticar eventos de contaminacion atmosférica en
Mesoameérica.

e Orientacion diaria que ayudan a elaborar prondsticos para
nivel de suelo de:

—PM, 5
— 03
e Resolucion espacial: 27km y 9km

* Pronodsticos de hasta 42 horas.
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Ejemplo de Producto del Modelo SERVIR para

PM, . a una Hora — Resolucién a 27 Km.

PM2.5H for grid PAZ2TB

CATHALACA/BAMS CMAQ forecast values {(micrograms/M"3}
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Min= 0.014 at {142,86), Max= 11.524 at (113,37)




Ejemplo de Producto del Modelo SERVIR para
PM, . a una Hora — Resolucion a 9 Km.

PMZ2.5 for grid PAQYB

CATHALAC/BAMS CHMAQ forecast values {micrograms/M~3)
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Min= 0.004 at (176,178}, Max= 5.515 at (17,159}




Ejemplo de Producto del Modelo SERVIR para
O,.a una Hora — Resolucion a 27 Km.

03 for grid PAZTB

CATHALAC/BAMS CHMAQ forecast values (PPM}
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Min= 0.022 at (37,45}, Max= 0.083 at (149,40} .



Ejemplo de Producto del Modelo SERVIR para

O,.a una Hora — Resolucion a 9 Km.
03 for grid PAQ9B

CATHALAC/BAMS CMAQ forecast values (PPM)
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Proximos Pasos para el Modelo SERVIR

e Transicion completa hacia el modelo meteoroldégico WRF.

e Se necesita retroalimentacion de posibles usuarios sobre:
— Inventarios de emisiones disponibles.

— Resolucion temporal de los contaminantes objeto de los
prondsticos (p.ej., horaria para PM, ¢, hora pico para PM, .,
promedio de 24 horas para PM, ).

— Productos del modelo (p.ej., ICA, concentraciones).

— Opciones de presentacion (p.ej., escala a colores).

— Opciones de visualizacion (p.ej., mapas, Google Earth, GIS).
e Opciones para convalidar el modelo utilizando niveles de

PM, . obtenidos de monitores.
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