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Resumen

El objetivo de este trabajo es el de evaluar la habilidad de dos sistemas de modelizacion distintos
en simular altos valores de concentracion de ozono en episodios tipicos de verano que tienen
lugar en Cataluiia. El primer modelo, o sistema de prevision, es un modelo de caja hecho por
tres modulos. El primer modulo es un modelo mesoscala (MASS), que proporciona la condicion
inicial para el segundo modulo, un modelo de capa limite no local basado en el esquema de
turbulencia transiliente. El tercer modelo es un modelo de caja fotoquimica (OZIPR), que se
aplica en los modos euleriano y lagrangiano, recibiendo informacion iitil para los dos modulos
previos. La prevision modelo se aplica a distintas dreas de Cataluiia y fue evaluada durante
las dltimas primaveras y veranos de 2003 y 2004 y comparada con estaciones de base terrenal.
El segundo modelo es el MM5/UAM-V, es un modelo de cuadricula disefiado para predecir los
campos de tres dimensiones de cada hora de concentracion de ozono. El modelo se aplica
durante un episodio de ozono que tuvo lugar entre el 21y el 23 de junio de 2001 en una sola
drea, caracterizada por una topografia compleja y unas condiciones meteorologicas peculiares
que favorecen unos valores de concentracion de ozono elevados. Los resultados de evaluacion
v la comparacion del modelo para este episodio especifico muestran un buen rendimiento de los

dos sistemas de modelizacion.

1 Introduccion

El ozono se ha convertido recientemente en un proble-
ma de contaminacion en las dreas industriales y rurales del
sur de Europa (Silibello et al., 1998; Grossi et al., 2000) du-
rante la primavera y el verano. Va asociado al incremento de
emisiones de 6xidos de nitrégeno y compuestos organicos,
que, activados por la radiacién solar, producen ozono en la
capa limite planetaria. Las pruebas de esto nos las propor-
cionan las elevadas concentraciones de ozono medidas en las
ultimas décadas en las dreas urbanas e industriales y espe-
cialmente en muchas areas rurales de direccién contraria al
viento, donde hay una falta de precursores locales de ozono.

Por varias razones, el ozono troposférico estd conside-
rado unos de los peores contaminantes de la troposfera baja.
Una concentracién mds elevada de los peores contaminantes
puede contribuir a una alza potencialmente importante del
clima, que tiene que ser bien examinada (Chalita et al., 1996).
Como es toxico para las plantas, reduce el rendimiento de las
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cosechas (Guderian et al., 1985; Hewit et al., 1990). Con los
humanos, actia como un irritante respiratorio que reduce las
funciones pulmonares (Lippmann, 1991). También dafa los
materiales naturales y artificiales como la piedra, los ladrillos
y la goma. Controlar y prever las concentraciones de ozono
puede ser por lo tanto beneficioso para los humanos, la vege-
tacion y la economia. Este control también es necesario para
examinar la escala de los impactos del ozono y desarrollar las
estrategias de control a través de medidas y configuraciones
apropiadas.

En las tres ultimas décadas, se han hecho importantes
progresos en los sistemas de modelizacién de calidad del
aire. Los sencillos modelos de caja eulerianos han evolu-
cionado y se han convertido en modelos de cuadriculas va-
riables complejos. Los primeros modelos de caja eran una
primera aproximacion para la incorporacién de la compleja
quimica que relaciona los contaminantes primarios y se-
cundarios y para la inclusién de algunas variables meteo-
roldgicas, pero eran una simplificacion de los procesos y
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mecanismos que actian en la troposfera. Los modelos de
caja lagrangianos eran una mejora de los eulerianos porque
la columna de aire (la caja) se movia a lo largo de la trayec-
toria de algunas concentraciones de contaminantes iniciales.
De hecho, eran una expansién del sencillo modelo de caja
hacia una serie de cajas adyacentes interconectadas.

Los modelos mds recientes son modelos basados en
cuadriculas o en cuadriculas eulerianas. El area que hay que
configurar se divide en gréficos, o cajas, en direccidn vertical
y horizontal. Este tipo de modelo tiene en cuenta interac-
ciones entre las distintas celdas e implica muchos procesos
fisicos y quimicos pero requiere una descripcién completa
de la zona donde se aplican. Normalmente, esto es més ex-
tenso que en los modelos de caja, cosa que dificulta el hecho
de obtener resultados satisfactorios.

Hoy en dia, se aplican muchos modelos fotoquimicos
en distintas partes del mundo. Se han conseguido suficientes
buenos resultados en la modelizacién del ozono troposférico.
Sin embargo, se han utilizado pocos modelos en Cataluiia
(en el NE de Espafia), que tiene zonas industriales impor-
tantes en la costa alrededor de Barcelona y Tarragona. Estas
zonas actian como una importante fuente antropogénica de
0zono, en las zonas vecinas. Una de las mds problematicas es
la llamada La Plana. Se trata de una zona topograficamente
compleja en el noreste de Barcelona (ver seccién 2 para una
descripcion detallada). Una de las causas de este aumento de
contaminacion del aire, a parte de su propia produccion, es
la adveccién contaminante del drea de Barcelona a La Plana
por medio de la brisa marina, que penetra en el interior hasta
abarcar todo el drea. La Plana también presenta frecuente-
mente condiciones meteoroldgicas estancadas que, junto con
la radiacién solar, llevan a niveles maximos de ozono que
exceden el umbral prescrito. Por eso, en este trabajo, apli-
camos dos modelos distintos en esta drea para predecir la
concentracion de ozono y compararla con rendimientos de
modelo.

El primer sistema de modelizacién es un modelo de caja
fotoquimico (OZIPR), que ha sido aplicado en modos eule-
rianos y lagrangianos. Ademds, este sistema de modelizacién
estd integrado por un médulo meteorolégico formado por un
modelo de mesoscala (MASS) que proporciona la trayectoria
seguida por el modelo de caja cuando se aplica en un modo
lagrangiano y la condicién inicial para un modelo de capa
limite no local basado en el modelo de esquema de turbulen-
cias transilientes.

El segundo sistema de modelizacién estd hecho por un
modelo fotoquimico basado en una cuadricula tridimensional
(UAM-V) aplicada en un modo no-anidado y en un modelo
de mesoscala (MMS5) que proporciona las condiciones me-
teoroldgicas para el modelo fotoquimico. Este sistema fue
aplicado en un pequefio territorio que cubria parte de la zona
industrial cercana a Barcelona y todo el de La Plana, donde
se observan altos niveles de ozono.

La importancia de las emisiones en modelos fo-
toquimicos es bien conocida. Por esta razén, se integré un
modelo de emisién que cubriera toda la zona donde los mo-
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Figura 1. Mapa topogrifico de Catalufia. Los intervalos estin
marcados cada 200 m. La concentracién de ozono ha sido predicha
en las dreas delimitadas por un rectdngulo.

delos fueron aplicados, para suministrar las emisiones co-
rrespondientes desde la superficie y las fuentes elevadas.

La seccién 3 presenta una descripcion detallada de los
dos sistemas de modelizacién. La seccién 4 describe el mo-
delo de emisién. La seccidén 5 presenta los resultados de
la aplicacién de modelo, que son discutidos y confirmados
mientras la seccién 6 compara los modelos. Finalmente, la
seccién 7 proporciona algunas observaciones concluyentes.

2 El experimento
2.1 Las zonas estudiadas

Las zonas estudiadas estdn situadas en Catalufia (figura
1), que se caracteriza por terrenos complejos, incluyendo la
costa mediterranea. Hacia el norte, los Pirineos representan
la cadena de montafias mas importante, aunque es interesante
recalcar que la presencia de las sierras litoral y pre-litoral va
paralela a la costa con alturas de entre 500 m y 1712 m, res-
pectivamente. La meteorologia dentro de las distintas dreas
de estudio, marcadas con un rectangulo, esta fuertemente in-
fluenciada por las circulaciones de mesoscala, sobre todo por
la brisa marina. La zona marcada con un 1 corresponde al
area de Tarragona con una importante industria petroquimica
situada cerca del mar y, consecuentemente, la brisa marina
transporta contaminantes del 4drea de Tarragona hacia aden-
tro. La zona marcada con un 2 corresponde a la zona del
Garraf donde las montafas bajas (de unos 500 m) estan situ-
adas cerca del mar, la existencia de una central eléctrica en
la linea de la costa y también la presencia de la brisa ma-
rina podrian dar lugar a episodios de ozono en contra del
sentido del viento. Las zonas marcadas con el 4 y el 3 in-
cluyen los Pirineos Orientales y la zona de La Plana de Vic
situada cerca del area metropolitana de Barcelona, que actia
con una importante fuente antrépica de ozono y de sus pre-
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Figura 2. Diagrama de los componentes de la modelizacién de
caja.

cursores. Una de las causas de los episodios de ozono en
esta drea es la débil capacidad dispersiva de su aire, sobre
todo debida a su compleja orografia. La Plana es una ancha
cuenca-altiplano rodeada de montafias que a menudo se en-
cuentran a 1000 m por encima del nivel del mar. Otra causa
posible es la llegada de contaminantes de las zonas costeras
industriales cuando el régimen del viento estd dominado por
la brisa marina. Ademds, si la brisa marina es intensa, llega a
la zona pre-pirenaica, marcada con el 4, provocando valores
altos de ozono allf también a dltima hora de la tarde. La zona
marcada con un 5 corresponde a la llanura del Ampurdén,
donde hay una importante autopista, la AP-7, que durante las
vacaciones de verano podria generar altos valores de concen-
tracion de ozono.

2.2 Datos meteorolégicos y de contaminacién del aire

En este estudio, utilizamos datos de varias estaciones de
tierra meteoroldgicas y de calidad del aire. Cada 30 minutos
proporcionan datos sobre la radiacién solar, la temperatura,
la direccién y velocidad del viento, la humedad relativa, y
las concentraciones de CO, NO, NO; y O3. Para confirmar
el modelo de caja, se han seleccionado las estaciones repre-
sentativas de control situadas en Alcover (area 1), Vilanova
i la Geltrd (area 2), Vic y Pardines (dreas 3 y 4) y Agullana
(area 5). Para confirmar el modelo euleriano hemos utilizado
datos de Sabadell (S), Granollers (G), St. Celoni (C), Sta.
Maria de Palautordera (T), Vic (V), Manlleu (MA) y Mol-
let (M), que estén situados dentro y fuera de la region de La
Plana (ver Figura 4).

3 Sistemas de modelizacion
3.1 Modelo de caja

El sistema de modelo de caja estd formado por tres
moédulos fundamentales que contienen dos modelos mete-
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oroldgicos, una columna o un modelo de caja fotoquimico
y un modelo de emisién, respectivamente. Presentamos
un diagrama esquematico en la Figura 2. En esta seccion,
describiremos brevemente los dos primeros moédulos y
en la seccién 4 describiremos el modelo de emisién, que
comparten los dos sistemas de modelizacion.

El médulo meteoroldgico comprende dos modelos.
El primero era una mejora del Sistema de Simulacién de
Mesoscala Atmosférico, al cual nos referiremos a partir de
ahora como MASS (Kaplan et al., 1982; Zack y Kaplan,
1987), que es el modelo operacional del Servei Catala de
Meteorologia. El segundo era un modelo de capa limite
atmosférica 1-D (ABL), modelo basado en el esquema de
turbulencia transiliente (Stull, 1984a,b).

El MASS es un modelo de mesoscala hidrostético
primitivo de tres dimensiones ejecutado sobre dos dmbitos
anidados a una via, que estdn definidos por resoluciones de
30 y 8 km. Las dimensiones de cada dmbito son 55 x 55
puntos de cuadricula para el territorio exterior y 103 x 103
puntos de cuadricula para el territorio interior. El mayor
territorio estd centrado en (41.0° N, 10.0° E) y el menor
estd centrado en (41.0° N, 3.0° W), cubriendo una zona
de 37.5° N a 44.5° N. Las condiciones limite iniciales se
actualizan cada seis horas con informacién del modelo AVN
con una resolucién de 0.55° x 0.55°. Para los dos territorios
utilizamos una base de datos de topografia y de uso del
terreno con una resolucién de 10 min. La alta resolucién
vertical se encuentra prescrita en el ABL con 21 niveles, con
una resolucién mads alta en los niveles mds bajos. Hay mas
informacion sobre la fisica y numérica de los modelos en
Codina et al. (1997).

El modelo de capa limite atmosférica 1-D estd basado
en el cierre de turbulencias transilientes no-locales (Stull,
1984a,b), que fue desarrollado por primera vez por R. B.
Stull como una alternativa a los esquemas de cierre local,
tales como la teoria K y el cierre de alto orden. En nuestro
planteamiento utilizamos la matriz de los coeficientes
(transilientes) de mezcla desarrollada por Stull y Driedonks
(1987) y calculada a partir de una forma simplificada de
energia cinética de turbulencia. En el modelo, cada paso esta
dividido en dos partes. La primera, el forzamiento externo,
(p-e. la dindmica, la termo-dindmica, las condiciones limite)
desestabilizan la corriente, y en la segunda el esquema
de turbulencia transiliente reacciona a las inestabilidades
por medio de la mezcla. De este modo, el viento débil,
la temperatura potencial y la humedad especifica son
desestabilizados por el momento y por los flujos de calor
sensible y latentes que suben desde el suelo. Los flujos de
superficie del momento se calculan utilizando el método de
coeficiente de resistencia, mientras que los flujos de calor
sensible y latente se calculan utilizando el (Blackadar, 1976,
1979) modelo de superficie. Con esta informacién pudimos
calcular la altura de la capa limite, definida como la altura
del flujo de calor mds negativo o como la base media de
la capa estable superior. La altura de la capa limite es la
altura del modelo de caja fotoquimico. Por lo tanto, es muy
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importante hacer una estimacion correcta para determinar la
concentracion de ozono (Berman et al., 1997).

El modelo fotoquimico utilizado en este estudio fue
el modelo OZIPR (Ozone Isopleth Plotting Programme
Research), (Gery y Crouse, 1990). Se trata de una columna
o modelo de caja desarrollado por la EPA (Environmental
Protection Agency). Es un modelo de previsién para un solo
dia disefiado para concentrarse en la quimica atmosférica
que provoca la formacién de ozono. El mecanismo quimico
que utilizamos en este trabajo era la aproximacién de enlace
del carbono (Gery et al., 1989; Stockwell et al., 1990). En
el modelo, se incluyen de manera sencilla las deposiciones
secas en la superficie. Para cada especie, se fijan los valores
para dos tipos de superficie urbana y rural.

Esta columna idealizada contiene concentraciones
especificadas iniciales de VOC, CO y NOx, y a lo largo
del dia se incluyen emisiones de la superficie y de fuentes
elevadas simultdneamente actualizadas. El modelo se
ejecuta en los modelos euleriano y lagrangiano. En el primer
modo, la masa de aire, cogida de encima de una regién de
20 x 20 km?, es tratada como una caja en la cual se emiten
contaminantes. Se tiene en cuenta el transporte dentro y
fuera de la caja por procesos meteoroldgicos y disolucién.
Sin embargo, en este modelo euleriano no se tienen en con-
sideracion efectos de mesoscala como la brisa marina. Por lo
tanto, para tener esto en cuenta, el modelo de caja tiene que
aplicarse en el modo lagrangiano, siguiendo la trayectoria,
que se calcula utilizando un modelo de trayectoria de
retroceso (Alarcén et al., 1995; Alarcén y Alonso, 2001).
Para una informacién mads precisa sobre trayectorias que la
que proporciona el modelo MASS (resolucién horizontal
de 8 km) se ejecuta el modelo MM5 con una resolucién
de 1 km. En el modo lagrangiano esta columna idealizada
se mueve con el viento (a lo largo de la trayectoria de la
masa de aire), pero no puede expandirse horizontalmente.
Las emisiones se incluyen a medida que la columna de aire
pasa por encima de distintos puntos de emision, ya que las
emisiones de cada hora en la masa de aire se sacaron de la
lista de emisiones basadas en la cuadricula de 3 x 3 km?.
Con la simulacién lagrangiana, el ozono que penetra en
las columnas idealizadas se considera como una adveccion
de ozono. En ambas simulaciones el aire de arriba de la
columna se mezcla ya que la inversién aumenta durante el
dia y la disolucién tiene lugar durante la simulacién, donde
las reacciones quimicas convierten el VOC y el NOx en O3
y otros contaminantes secundarios.

Al igual que las concentraciones iniciales y las emi-
siones de cada hora, las otras entradas en el modelo OZIPR
son la temperatura, la humedad relativa y la altura mezclada,
que es la altura del modelo de columna. La evolucién de
cada hora de la altura mezclada es uno de los parametros
criticos de los célculos necesitados para el modelo del
OZIPR, ya que la ratio de disolucién de los contaminantes
atmosféricos estd controlada por el cambio diurno en la
altura mezclada.
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Figura 3. Los 4 territorios de la simulacién MMS5. El territorio
interior es el mismo utilizado por el UAM-V.

3.2 Modelo de cuadricula

El otro sistema de modelizacion utilizado es el modelo
meteorolégico MMS, aparejado con el modelo fotoquimico
Urban Airshed Model (UAM-V), versién 1.30 (rapido solu-
cionador de quimica), que ha sido ampliamente utilizado con
finalidades regulatorias (Biswas et al., 2001).

El UAM-V utiliza datos meteoroldgicos proporciona-
dos por el modelo de mesoscala de la Penn State Uni-
versity/National Center of Atmospheric Research (MMS),
version 3.4 (Grell et al., 1994). Cuatro territorios anidados
en dos vias estin definidos utilizando la resolucién siguiente:
27,9, 3y 1 km. Para simular la brisa marina, las dimensiones
de cada territorio son 31 x 31 puntos de cuadricula para los
dos territorios interiores, respectivamente. El territorio mas
grande esta centrado a (41.70° N, 2.27° E) y el territorio mas
pequeiio cubre una zona desde 41.6° N hasta 42.1° N (Figura
3). Las condiciones iniciales y de limite estdn actualizadas
cada seis horas con informacién del modelo del European
Centre of Medium Range Weather Forecast (ECMWF) con
una resolucién de 0.5° x 0.5°. Para los dos territorios inte-
riores, utilizamos una base de datos topografica y de uso del
terreno con una resolucién de 30”. Para los dos territorios
exteriores, la resolucion era de 5°. La alta resolucion verti-
cal estd prescrita en la capa limite atmosférica con 14 nive-
les. Se pueden encontrar més detalles sobre el rendimiento
del MMS5 en Soler et al. (2003). Las salidas meteoroldgicas
del territorio més pequefio se han hecho compatibles con la
modelizacion de cuadricula del UAM-V realizando interpo-
laciones a lo largo de los niveles horizontal y vertical.

El sistema de modelizacion del UAM-V utiliza una
version actualizada del original mecanismo quimico cinético
Enlace del Carbono IV (Gery et al.,, 1989), que contiene
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Figura 4. Zona donde se aplican los dos modelos, incluyendo la
zona de La Plana y estaciones de base terrestre de la calidad del
aire.

el mecanismo CB-TOX (Ligocki y Whitten, 1992; Ligocki
et al., 1992). Ademads de los datos de isopreno, esto incluye
un tratamiento quimico ampliado para aldehidos y especies
toxicas seleccionadas. El hecho de tener en consideracion
tantas especies acerca el modelo a la realidad. Sin embargo,
las emisiones y las condiciones iniciales y limite tienen que
tener en cuenta todas estas especies, y como su compor-
tamiento no es siempre bien conocido se pueden introducir
nuevas incertidumbres. El modelo fotoquimico fue realizado
en un modo no-anidado como Hogrefe et al. (2001) con una
dimensién de celda de cuadricula de 3 x 3 km?. El modelo
cubria una zona de 60 x 36 km?, incluyendo La Plana, ver
Figura 4. El territorio UAM-V concuerda con el territorio
interior del modelo meteoroldgico, ver Figura 3. La estruc-
tura vertical consistia en 8 capas verticales que se extendian
desde la superficie hasta 3.5 km.

4 Inventario de las emisiones

Las emisiones fueron calculadas sobre un territorio de
50 x 30 celdas horizontales de 3 x 3 km? (figura 4). Dos
tipos de emisiones (antropogénicas y biogénicas) se tuvieron
en cuenta.

4.1 Emisién antropogénica

Las emisiones antropogénicas estdn bdsicamente
producidas por el trafico y las actividades industriales. Para
calcular las emisiones para la red de trifico, las bases de
datos que hacen la distincién entre autopistas y carreteras
fueron sacadas de las estadisticas mensuales de trafico
proporcionadas por el Ministerio de Obras Publicas del
gobierno espafiol y por el Departament de Politica Territorial
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i Obres Pibliques de la Generalitat de Catalunya!. Para
las autopistas, la baja intensidad de trafico diario (MDI)
estd especificada para vehiculos pesados y ligeros. Para las
otras vias, las bases de datos del Instituto de Estadistica de
Cataluiia®> proporcioné el porcentaje de vehiculos pesados
y ligeros, que son dtiles para calcular el MDI para los
vehiculos pesados y ligeros. Tuvimos en cuenta los periodos
de vacaciones reduciendo el MDI al 30%.

Por lo tanto, las emisiones estaban calculadas segtin la
demostracién 1:

Ei = (MHIyeip + MHIe;) L (D
donde:

e E; (kgh™!)eslaemisién de masa para un contaminante
especifico, un tiempo y una seccién de la autopista.

e MHI; (nimero de vehiculos por hora) es la intensi-
dad de trafico por hora para los vehiculos pesados y
MHL; (nimero de vehiculos por hora) es la intensi-
dad de trafico por hora para los vehiculos ligeros. Las
dos han sido calculadas por el MDI asignando un por-
centaje de la intensidad total de trafico a cada hora
(segun las bases de datos proporcionadas por los gobier-
nos espaflol y cataldn).

e ¢;, (kg km™!) es el factor de emision para los vehiculos
pesados y e;; (kg km™!) es el factor de emisién para los
vehiculos ligeros. Segun la Guia de Inventario de las
Emisiones del EMEP/CORINAIR (1999), estos factores
dependen del consumo de combustible del vehiculo y
del tipo de contaminante. Como se requiere especiacién
de hidrocarbono, utilizamos los factores de emision de
Sagebiel et al. (1996).

e El consumo de combustible depende del tipo de com-
bustible utilizado por los vehiculos. Para determinar el
uso de petréleo o diésel de los vehiculos, utilizamos in-
formacién de la Direccién General de Tréfico®.

e L eslalongitud del tramo de la autopista.

Para tener en cuenta las emisiones industriales, uti-
lizamos informacién proporcionada por el gobierno catalan
sobre la actividad industrial. Para cada fuente de emision,
se especifica la corriente, el nivel de emision y la actividad
industrial. Para calcular las emisiones industriales utilizamos
la demostracion 2:

E; = fn; 2

donde E; (kg h~!) es la emisi6n de cada hora de un contami-
nante especifico para una fuente particular, f es la corriente
(m? s71) de la fuente y n; (ppm o ug m™3) es el nivel de
emision para el contaminante.

I'Ministerio de Obras Pblicas del gobierno espafiol: Es-
tadisticas mensuales de trafico, 2000.

2nstituto Estadistico de Catalufia: Anuari Estadistic, 2000.

3Departamento de politica territorial y obras publicas, Es-
tadisticas mensuales de trafico, 2000.
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4.2 Emisiones biogénicas

Para hacer una estimacién de las emisiones de la vege-
tacion, utilizamos el procedimiento descrito por Pierce et al.
(1998). Sdlo se tuvieron en cuenta el isopreno, el principal
biogénico VOC, y el 6xido de nitrégeno.

Para determinar las emisiones, utilizamos el modelo
MMS para calcular el aire de superficie y las temperaturas del
subsuelo. Obtuvimos la radiacién activa fotosintéticamente
(PAR) de radiaciones globales medidas suponiendo que el
48% de la radiacion global es PAR (McCree, 1972). La
misma base de datos utilizados para el modelo MM5 pro-
porciono clases de uso del terreno (Dudhia et al., 2000).

5 Aplicacion de los modelos
5.1 Modelo de caja

Un perfil meteorolégico inicial pre-procesado y
unos flujos de superficie turbulenta medidos a cada hora,
calculados por el modelo MASS a 06 UTC (que corres-
ponde al punto de cuadricula al cual se aplicard el modelo
fotoquimico) se descargan al modelo transiliente, que sumi-
nistra la evolucién temporal de la temperatura, la velocidad
de viento, los perfiles de flujos de calor turbulentos y la
altura de la capa de mezcla. Al mismo tiempo, la radiacién
solar y la fraccién de la nubosidad son muy importantes en
la formacién de ozono, asi que también se utilizan imagenes
de RADAR y METEOSAT para mejorar la prevision de
ozono. Finalmente, toda esta informacion combinada con
el inventario de las emisiones es transferida al modelo
fotoquimico, que proporciona previsiones de ozono cada
hora. Durante situaciones anticiclonicas, cuando el viento
principal es la brisa marina, el modelo de caja es ejecutado
en las formas eulerianas y lagrangianas para tener en cuenta
el transporte de masa de aire contaminado desde las zonas
industriales hacia el interior.

El modelo de caja fue aplicado durante el verano de
2003 y 2004. Para evaluar el modelo de manera estadistica,
calculamos distintas estadisticas de verificaciéon (EPA,
1999). Aunque el modelo calcula diariamente los valores de
concentracion de cada hora, las estadisticas hacen referencia
a la prevision del punto algido diario y en las previsiones
maximas de cada hora en tres categorias, definidas tal como
sigue:

I O3max <120 ug m=?

I1 120 < O3pmax < 180 ugm™3
I1T O3pmax > 180 ug m=3

Estos intervalos estdn delimitados segtin la legislacion
y pueden ser ficilmente modificados. Para la prevision del
punto algido diario calculamos la precisiéon A (error medio
absoluto) y la sesgo B (error medio). La tabla 1 representa
los resultados obtenidos a lo largo de la campafia de pre-
visién del ozono del 2003 y del 2004. Los mejores resul-
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tados se obtienen en Vic y Pardines, zonas 3 y 4 (debida a su
baja incertidumbre) y la peor zona en Vilanova i La Geltrd
y en Alcover, zonas 2 y 1. El segundo parametro, la sesgo,
indica que el sistema de modelizacién siempre tiende a so-
breestimar la concentracién de ozono (positivo B). Las dis-
crepancias entre las medidas y las simulaciones podrian ser
debidas a varias fuentes de error, tales como incertidumbres
en la definicién de la profundidad de la columna o la altura
de la capa de mezcla, pero principalmente la falta de determi-
nacién en el modelo de emisién y la fraccion de nubosidad.
El verano de 2004 se caracteriza por nubes bajas de alta fre-
cuencia, que no siempre estdn bien predichas por el modelo
MASS. Como la radiacién solar es uno de los principales
factores de formacién de ozono, su previsién es vital para
la fiabilidad de las predicciones de ozono. Aun asi, aunque
siempre es deseable disponer de una mejor precision y de
una pequefia sesgo, los resultados mostrados en este estudio
se parecen a los resultados encontrados en otros estudios con
otros modelos como el Sistla et al. (1996) y Cobourn y Hub-
bard (1999).

Para evaluar la prevision relacionada con un umbral
prescrito, definimos los siguientes pardmetros (EPA, 1999):

e Precision, P, es el porcentaje de previsiones que predi-
cen correctamente el umbral. Los nimeros altos son
mejores.

e Sesgo, I, indica, de media, si las previsiones estidn
predichas por debajo (negativos falsos) o predichas por
encima (positivos falsos), los valores que se acercan a 1
son los mejores. Los valores < 1 indican una infrapre-
vision (p.e. el acontecimiento que pasa mds a menudo
de lo que se predice). Los valores >1 indican una so-
breprevision.

e La probabilidad efectiva de detecciéon, PED, indica,
considerando todos los dias con una concentracién de
ozono por encima de un umbral determinado, el por-
centaje de dias en que la posibilidad de exceder este um-
bral ha sido predicha. El indice incluye la incertidumbre
del modelo. Por ejemplo, una PED del 85% para el um-
bral II significa que, para cada 100 dias en que se ha
excedido este umbral, 85 han sido correctamente predi-
chos. Este indice se parece mucho a la probabilidad de
la deteccion definida por (EPA, 1999); pero aqui se in-
cluye la incertidumbre del modelo.

La tabla 2 muestra los resultados de estos indices para
las campanas del 2003 y del 2004.

El aspecto mas interesante de la tabla 2 es estudiar la
facultad del modelo para predecir las concentraciones de
ozono por encima del umbral de informacién (IIT). Durante
las campafias del 2003 y de 2004, se super6 este umbral en
Vic, zona 3 (30 veces); en Alcover, zona 1 (12 veces), y en
Pardinas, zona 4 (3 veces). En las otras zonas, este umbral
no se ha superado durante este periodo estudiado.

En Alcover y en Vic, las zonas 1 y 3, la facultad del
modelo para predecir valores de ozono por encima de los 180
ug m~3 es satisfactoria, mientras que en la zona de Pardinas,
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Tabla 1. Precision e Sesgo por la méxima concentracién diaria de ozono.

Agullana Alcover Pardines Vic Vilanova
Precisién (ug m=>) 16.6 18.2 16.3 15.2 20.2
Sesgo (ug m™) 74 3.9 4.1 3.7 6.6

Tabla 2. Evaluacién de previsién maxima de ozono relacionada con los umbrales prescritos, II: 120 < 034x < 180 ug m~3 i I

03max > 180 ug m=3.

Indices Optimo Agullana Alcover Pardines Vic Vilanova
Precisién (%) 100 65 77 74 82 69

n Sesgo 1 1.84 1.25 1.37 1.2 2.26
PED (%) 100 94 93 98 96 83
Precisi6n (%) 100 - 97 96 91 -

I Sesgo 1 - 0.85 2.3 0.78 -
PED (%) 100 - 85 67 88 -

dos de las tres veces en que se llegd al umbral III, el modelo
es capaz de predecir. Sin embargo, el modelo prevé algu-
nas falsas alarmas de concentraciones de ozono por encima
de este umbral; esto se ve claramente con una sesgo de 2.3.
La razén principal para este resultado erréneo en esta zona
podria estar asociada a la alta frecuencia de presencia de
nubes bajas durante el verano de 2004, que no estd correc-
tamente predicha por el modelo meteorolégico.

En Agullana, zona 5, los resultados son aceptables,
aunque la precision es ligeramente mas baja que en otros
sitios y la sesgo es moderada. Las previsiones de concen-
tracion de ozono en esta zona estan seriamente afectadas por
la incertidumbre en la prevision de la intensidad de trafico en
la autopista que la atraviesa.

Los sesgos entre medidas y simulaciones pueden ser
fuente de errores como la indeterminacién en el modelo de
emision, incertidumbres en la determinacién de la profun-
didad de la columna o la altura de la capa de mezcla o la
fraccién de nubosidad.

5.2 Modelo de cuadricula

Aplicamos el sistema de modelizacion MM5-UAMV
para un episodio de ozono que tuvo lugar entre el 21
y el 23 de junio del 2001. En esas fechas, la situacién
meteoroldgica sindptica se caracterizaba por altas presiones
que favorecian dias soleados y altas temperaturas. Los dos
factores aceleran reacciones que implican el ozono y sus
precursores y también el desarrollo de la brisa marina, que
tienen un papel principal en la adveccién de contaminantes
de zonas industriales costeras. Aunque los modelos fueran
aplicados en un unico episodio, corresponde a condiciones
tipicas y reiteradas del verano. Por lo tanto, es representativo
y relevante para la zona.

La simulacién empezé a las 00 UTC del 21 de junio
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de 2001 y terminé a las 23 UTC del 23 de junio de 2001.
El modelo funcionaba cada dia con distintas condiciones
iniciales y de limite, datos meteorolégicos apropiadamente
interpolados proporcionados por el MMS, y el mismo
inventario de emisiones para la misma cuadricula por el
método descrito en la seccidn 4.

Utilizamos condiciones limite que variaban con el
tiempo basadas en observaciones de superficie y valores
tipicos de escala en zonas urbanas y rurales (Finlayson-Pitts
y Pitts, 2000). No aplicamos el modelo en un modo de
previsién, y por lo tanto fue una simulacién de episodio.
Para utilizar el modelo como un sistema de prevision, otros
sistemas tendrian que proporcionar las condiciones limite.

Las condiciones iniciales eran concentraciones de
fondo basadas en informacién de las seis estaciones de con-
trol dentro del territorio y valores tipicos para las especies
sin medida. El segundo y tercer dias empezaron con las
concentraciones del dia precedente. En cualquier caso, los
resultados diarios para el modelo no eran nada sensibles a
las condiciones iniciales.

Los usos del suelo fueron identificados con los uti-
lizados por el MMS, una base de datos de categoria 25 con
una resolucién de 30” del United States Geological Survey
(USGS), p.e. cada uno de los 25 tipos de MM era asignado
a una de las 11 categorias reconocidas por el UAMV. Esto
fue realizado a partir de la descripcion de cada categoria y a
partir de la desigualdad.

La Figura 5 muestra la salida del modelo para dos
tiempos diferentes. La Figura 5 (grafico de la izquierda)
representa la distribucién espacial del ozono a primera hora
de la mafiana del 22 de junio, cuando la radiacién del sol era
débil y habia poca formacién de ozono. Las concentraciones
de ozono predominantes eran de menos de 80 g m™> y en
algunas zonas de los alrededores eran de menos de 20 ug
m~3. Esos bajos niveles de ozono estdn relacionados con la
destruccion de la noche, debida principalmente a efectos de
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Figura 5. Distribucién espacial del ozono a partir de una simulacién del UAMV (22 de junio) en el grifico de la izquierda a las 10 UTC y
en el gréfico de la derecha a las 15 UTC. La escala de color del ozono estd en g m~3 y el rombo blanco muestra la situacién en Vic.

ajuste y a la baja radiacién que entraba a esas horas de la
maiiana. La Figura 5 (gréfico de la derecha) representa la
distribucion espacial de concentraciones de ozono a las 15
UTC. A esa hora, la adveccién del aire por la brisa marina
que entraba cargada con precursores de ozono provoca altas
concentraciones de ozono. Podemos ver la influencia de las
emisiones del sur en la zona central, que es rural y estd poco
habitada.

Observen la mayor zona de concentracién de ozono
en oscuro en el centro-izquierda del territorio. Esta area
no tiene estaciéon de medida, asi que tenemos que ir con
cuidado con este resultado. Esta zona contiene cadenas de
altas montafias boscosas, que emiten grandes cantidades
de isoprenos, y estd muy influenciada por las emisiones
industriales, asi que estas altas concentraciones de ozono
son posibles. Para controlar y confirmar los resultados
proporcionados por el modelo en esta zona, serian necesarias
una campaia experimental de medidas y algunas estaciones
de medida del suelo.

Las Figuras 6, 7 y 8 comparan la serie de tres dias
de concentraciones de ozono configuradas por el UAMV
con las observadas en las seis estaciones de control dentro
del territorio. Las concentraciones del nivel més bajo del
modelo, que es de unos 25 m, se comparan con los datos am-
bientales. Estas figuras muestran la confirmacion grafica del
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rendimiento del MMS5-UAMYV para 72 horas, excepto para la
estaciéon de Manlleu (M), donde, debido a varios problemas,
los datos sélo estaban disponibles para las primeras 40
horas (figura 8). Cualitativamente, el modelo simula los
patrones de ozono razonablemente bien, especialmente en
la estacion de Granollers (G) (figura 6). Los bajos niveles
nocturnos en las estaciones de St. Celoni (C) (figura 7) y de
Granollers (G) (figura 6) fueron bien simuladas, asi como
el fuerte incremento entre el minimo nocturno y el pico del
dia. Sin embargo, en Sta. Maria de Palautordera (T) (figura
7), el modelo sobrepredijo la concentracién de ozono del
minimo nocturno, quizds a causa de la naturaleza rural de
la estacion y de la falta de precursores en la noche. De dia,
el modelo simul6 el pico de las concentraciones de ozono
con bastante precision, especialmente en Vic (V) y Manlleu
(M) (figura 8). Como a menudo hay altos valores de ozono
en estas estaciones, éste era uno de los objetivos principales
de la simulacién. La mayoria de estaciones de este estudio
estdn mas cerca del limite que las de Vic (V) y Manlleu
(M) y, aunque el pico de las concentraciones de ozono no
fue simulado con tanta precisidn, consideramos bastante
normal la ligera diferencia en el pico de las concentraciones
de ozono en los modelos actuales. Un territorio mas amplio
podria reducir la influencia del contorno de estas celdas.

A parte de los métodos gréficos, también utilizamos
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Figura 6. Medida de ozono de cada hora (negro) y prevision UAMV (azul) para los dias 21, 22 y 23 de junio de 2001. El grifico de la

izquierda corresponde a Sabadell y el de la derecha a Granollers.
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Figura 7. Medida de ozono de cada hora (negro) y previsién del UAMV (azul) para los dias 21, 22 y 23 de junio de 2001. EI gréfico

izquierdo corresponde a Sta. Maria de Palautordera, y el de la derecha a St. Celoni.
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Figura 8. Medida de ozono de cada hora (negro) y previsién del UAMYV (azul). El grifico de la izquierda corresponde a Vic, para los dias
21, 22 y 23 de junio de 2001, y el de la derecha a Manlleu, para los dias 21 y 22 de junio de 2001.

Tabla 3. Resultados de las estadisticas para el rendimiento del
MMS5-UAMV.

Sesgo medio (ug m™?) -13.2
Sesgo relativo medio (%) -20.7
Error medio (ug m™3) 23.8
Error relativo medio (%) 36.6
Sesgo para los maximos (ug m~3) 1.78

Pico del sesgo medio normalitzado de la estacion (%) 2.0
Precisién para al maximo (ug m™3 ) 7.23
Pico de el error medio normalitzado de la estacion (%) 5.6

ocho criterios estadisticos (Jiang et al., 1998) para evaluar
los modelos. Mostramos los resultados en la tabla 3. Los
valores negativos de la sesgo débil y la sesgo débil relativa
indican que el modelo tiende a subestimar la concentracion
de ozono. Esta subestimacién podria ser debida a los bajos
valores estimados por el modelo durante la noche, ya que
el modelo también hace una estimacién del pico de las
concentraciones de ozono. En la tabla 1, podemos ver que
las estadisticas relacionadas con la maxima sesgo de con-
centracién son pequeflas y positivas. Cuando comparamos
el flagrante y relativo error medio en otras simulaciones,
p.e. Jiang et al. (1998), un valor de 34.8% fue asignado al
modelo CALGRID y un valor de 36.9% fue asignado al
modelo UAMYV en una simulacién de cuatro dias. En nuestra
simulacidn, el flagrante y relativo error medio era del 36.6%
para MM5-UAMY, que es el orden de magnitud de los otros
dos sistemas de modelizacién. Nuestros resultados fueron
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muy buenos cuando analizamos el consenso del pico de la
concentracién de ozono. Un error normalizado medio de
estacion del pico de 5.6% mejoré los resultados a partir de
estas otras simulaciones.

6 Comparacion de modelos

La comparacién de modelos podria hacerse en La Plana
ya que es la zona donde se han aplicado los dos modelos, mas
especialmente en la zona de Vic (V). A parte de sus propias
diferencias conceptuales, los modelos presentan algunas pe-
culiaridades.

El modelo de caja ha sido muy utilizado como instru-
mento de previsién, y por lo tanto ha sido mejorado con
pequeias modificaciones y ahora es un modelo que represen-
ta concentraciones de ozono reales. El modelo de cuadricula,
por otro lado, se encuentra en su primer estadio de desarro-
llo y necesita mds trabajo y mds simulaciones para ser una
herramienta efectiva que proporcione previsiones de concen-
tracién de ozono precisas y fiables. Sin embargo, hemos
hecho una comparacién preliminar. Las figuras 9, 10 y 11
muestran los valores de ozono de cada dia previstos por los
dos modelos y las medidas de ozono en Vic (V). Los dos
modelos reprodujeron el pico de ozono para los tres dias. Sin
embargo, el modelo de caja ajusté mejor las medidas durante
la mayoria de las horas del dia, mientras que el modelo de
cuadricula tuvo un consenso similar sélo para el 22 de junio.
Estas discrepancias podrian ser debidas al hecho que el mo-
delo de caja ha sido ajustado especialmente para la zona de
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Figura 9. Comparacién gréfica el ozono de la estacién de medida
(negro), la simulacién UAMYV (azul) y la previsién del modelo de
caja (rojo), en Vic el 21 de junio de 2001.

Vic, mientras que el modelo de cuadricula representa la dis-
tribucién espacial de la concentracién de ozono en un territo-
rio mds amplio, y por lo tanto es mas dificil obtener un patrén
preciso de concentracion diurna. Ademas de la comparacion
grafica, hemos calculado algunas estadisticas para cada mo-
delo pero, como los periodos evaluados son distintos, los re-
sultados podrian no ser lo suficientemente representativos.
En cualquier caso, encontramos que para el modelo de caja
del verano del 2001 la precision de la concentracién maxima
erade 16 ug m™3 y la sesgo era de 3 ug m™3, y que para el
modelo de cuadricula para los tres dias y las seis estaciones
consideradas en este estudio, la precision de la concentracién
maxima era de 7 ug m™ y la sesgo era de 2 ug m~>.

7 Conclusiones

El objetivo de este trabajo era el de aplicar dos modelos
sobre diferentes zonas caracterizadas por una orografia
compleja y afectadas por la presencia de zonas industriales
cercanas en las cuales la brisa marina desplaza el ozono y
sus precursores para producir altos niveles de ozono.

Analizamos los rendimientos de un modelo de caja y de
un modelo de cuadricula en esta zona en distintos periodos.

El modelo de caja se aplicé durante el verano del 2001
de una manera no-operativa pero fue utilizado en el verano
del 2003 y del 2004 como un instrumento de prevision.
Eso ayud¢6 a ajustar el modelo especificamente para zonas
diferentes y los resultados sobre este largo periodo son
bastante satisfactorios. La aplicacién diaria de este modelo
ha mostrado que las principales fuentes de error son la
indeterminacion en el modelo de emisién y en la altura
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Figura 10. Comparacién grifica del ozono de la estacién de me-
dida (negro), la simulacién del UAMV (azul) y la prevision del
modelo de caja (rojo), en Vic el 22 de junio de 2001.
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Figura 11. Comparacién gréfica del ozono de la estacién de me-
dida (negro), la simulacién del UAMYV (azul) y la previsién del
modelo de caja (rojo), en Vic el 23 de junio de 2001.
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del modelo de caja, pero principalmente en la fraccién de
nubosidad, que no estd prevista con precision por el modelo
meteoroldgico.

El modelo de cuadricula fue utilizado durante un
episodio de ozono en tres dias del verano del 2001. Aunque
este modelo se encuentra en su primer estadio de desarrollo,
nuestros resultados demuestran su capacidad ya que su
rendimiento fue bueno sobre la zona estudiada. Los modelos
de cuadricula tienen en cuenta una zona mds amplia y por
lo tanto pueden predecir las concentraciones de ozono en
distintos lugares. Esto requiere control y cuantificacioén para
comprobar la escala de impactos del ozono y desarrollar
estrategias de control. Aunque el rendimiento del modelo
fue comprobado sélo para un periodo corto, encontramos
que era ligeramente sensible a las condiciones limite y s6lo
ligeramente sensible a las condiciones iniciales. Por lo tanto,
hicimos un gran esfuerzo para ajustar las condiciones limite
del modelo, especialmente relacionadas con la especiacién
del hidrocarbono. Creemos que el rendimiento del modelo
mejoraria si se utilizara un territorio mas amplio. Eso
reduciria los efectos de limite porque la zona de La Plana no
estarfa tan cerca. Otra manera de mejorar su rendimiento es
ejecutando una simulacién anidada. Esto requeriria un gran
esfuerzo ya que habria que configurar un gran territorio.
Sin embargo, el modelo seria mas operativo porque las
condiciones limite para el territorio interior (que incluiria La
Plana) vendrian de este vasto territorio.

La comparacién de los dos modelos para los dias de
episodio mostraron un buen consenso entre ellos y la medida
de la estacion. Aunque el modelo de caja reproduce el
comportamiento diario del ozono mejor que el modelo de
cuadricula, los dos valores mdximos estin muy cerca del
pico de ozono medido.

Para concluir, tendriamos que remarcar que confir-
mamos y comparamos los sistemas de toda la modelizacién,
no sélo los modelos fotoquimicos. El sistema de confi-
guracién incluye el modelo meteorolégico, el sistema de
emision y el modelo fotoquimico. De esta manera, hemos
demostrado dos sistemas con suficiente precision para
predecir las concentraciones de 0zono.
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