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Resum

L’objectiu d’aquest treball és el d’avaluar I’habilitat de dos sistemes de modelitzacié dife-
rents en simular alts valors de concentracio d’0z0 en episodis tipics d’estiu que tenen lloc a
Catalunya. EIl primer model, o sistema de previsio, és un model de caixa fet per tres moduls.
El primer modul és un model mesoscala (MASS), que proporciona la condicio inicial per al
segon modul, un model de capa limit no local basat en I’esquema de turbuléncia transilient.
El tercer model és un model de caixa fotoquimica (OZIPR), que s’aplica en els modes euleria
i lagrangia, rebent informacio util per als dos moduls previs. La previsié model s’aplica a
diferents arees de Catalunya i va ser avaluada durant les darreres primaveres i estius de 2003
i 2004 i comparada amb estacions de base terrenal. El segon model és el MM5/UAM-V, és
un model de quadricula dissenyat per predir els camps de tres dimensions de cada hora de
concentracio d’ozo. El model s’aplica durant un episodi d’0z6 que va tenir lloc entre el 21
i el 23 de juny de 2001 en una sola area, caracteritzada per una topografia complexa i unes
condicions meteorologiques peculiars que afavoreixen uns valors de concentracio d’ozo elevats.
Els resultats d’avaluacio i la comparacio del model per a aquest episodi especific mostren un
bon rendiment dels dos sistemes de modelitzacio.

1 Introduccioé

L’0z6 s’ha convertit recentment en un problema de con-
taminacid a les arees industrials i rurals del sud d’Europa
(Silibello et al., 1998; Grossi et al., 2000) durant la primavera
i ’estiu. Va associat a I’increment de les emissions d’0xids
de nitrogen i compostos organics, que, activats per la ra-
diacié solar, produeixen 0z6 a la capa limit planetaria. Les
proves d’aix0 ens les proporcionen les elevades concentra-
cions d’0z6é mesurades a les darreres decades a les arees ur-
banes i industrials i especialment a moltes arees rurals de di-
reccié contraria al vent, on hi ha manca de precursors locals
d’0z6.

Per diverses raons, 1’0z6 troposferic esta considerat un
dels pitjors contaminants de la troposfera baixa. Una concen-
tracié més elevada dels pitjors contaminants pot contribuir a
una algca potencialment important del clima, que ha de ser
examinada com cal (Chalita et al., 1996). Com que és toxic
per a les plantes, redueix el rendiment de les collites (Gud-
erian et al., 1985; Hewit et al., 1990). Amb els humans, ac-

tua com un irritant respiratori que redueix les funcions pul-
monars (Lippmann, 1991). També malmet els materials natu-
rals i artificials com la pedra, les rajoles i la goma. Controlar
i preveure les concentracions d’0z6 pot ser per tant benefi-
ciés per als humans, la vegetacié i I’economia. Aquest con-
trol també es necessita per a examinar I’escala dels impactes
de I’0z6 i desenvolupar les estrategies de control a través de
mesuraments i configuracions apropiats.

A les tres darreres décades, s’han fet progressos impor-
tants en els sistemes de modelitzacié de la qualitat de 1’aire.
Els senzills models de caixa eulerians han evolucionat i s’han
convertit en models de quadricules variables complexos. Els
primers models de caixa eren una primera aproximacio per a
la incorporaci6 de la complexa quimica que relliga els con-
taminants primaris i secundaris i per a la inclusié d’algunes
variables meteoroldogiques, perd eren una simplificacié dels
processos i mecanismes que actuen a la troposfera. Els mo-
dels de caixa lagrangians eren un millorament dels eulerians
perque la columna d’aire (la caixa) es movia al llarg de la tra-
jectoria d’algunes concentracions de contaminants inicials.
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De fet, eren una expansi6 del senzill model de caixa cap a
una serie de caixes adjacents interconnectades.

Els models més recents sén models basats en
quadricules o en quadricules eulerianes. L’area que s’ha de
configurar es divideix en grafics, o caixes, en direccid verti-
cal i horitzontal. Aquest tipus de model té en compte inte-
raccions entre les diferents cel-les i implica molts processos
fisics i quimics, perd requereix una descripcié completa de la
zona on s’apliquen. Normalment aixo és més extens que als
models de caixa, cosa que dificulta el fet d’obtenir resultats
satisfactoris.

Avui en dia s’apliquen molts models fotoquimics a
diferents parts del mén. S’han aconseguit suficients bons re-
sultats en la modelitzacié de I’0z6 troposferic. Tanmateix,
s’han utilitzat pocs models a Catalunya (al NE d’Espanya),
que té zones industrials importants a la costa al voltant de
Barcelona i Tarragona. Aquestes zones actuen com una im-
portant font antropogenica d’ozd, a les zones veines. Una
de les més problematiques és ’anomenada La Plana. Es
tracta d’una zona topograficament complexa al nord-est de
Barcelona (veure seccié 2 per a una descripcié detallada).
Una de les causes d’aquest augment de contaminacié de
I’aire, a part de la seva propia produccid, és I’adveccié con-
taminant de 1’area de Barcelona a La Plana per mitja de la
brisa marina, que penetra a I’interior fins a abastar tota I’ area.
La Plana també presenta freqiientment condicions meteo-
rologiques estancades que, juntament amb la radiaci6 solar,
porten a nivells maxims d’0z6 que excedeixen el llindar pres-
crit. Per aixo, en aquest treball, apliquem dos models dife-
rents a aquesta area per tal de predir la concentracié d’0z6 i
comparar-la amb rendiments de model.

El primer sistema de modelitzacié és un model de caixa
fotoquimic (OZIPR), que ha estat aplicat en modes eulerians
ilagrangians. A més, aquest sistema de modelitzacié esta in-
tegrat per un modul meteorologic format per un model de
mesoscala (MASS) que proporciona la trajectoria seguida
pel model de caixa quan s’aplica en un mode lagrangia i la
condici6 inicial per a un model de capa limit no local basat
en el model d’esquema de turbuléncies transilients.

El segon sistema de modelitzaci6 esta fet per un model
fotoquimic basat en una quadricula tridimensional (UAM-V)
aplicada en un mode no-anidat i en un model de mesoscala
(MMS5) que proporciona les condicions meteorologiques per
al model fotoquimic. Aquest sistema va ser aplicat en un
petit territori que cobria part de la zona industrial propera
a Barcelona i tot el de La Plana, on s’observen alts nivells
d’0z6.

La importancia de les emissions en models fotoquimics
és ben coneguda. Per aquesta rad, es va integrar un model
d’emissi6 que cobris tota la zona on els models van ser apli-
cats, per tal de subministrar les emissions corresponents des
de la superficie i les fonts elevades.

La secci6 3 presenta una descripcié detallada dels dos
sistemes de modelitzacié. La seccié 4 descriu el model
d’emissi6. La seccié 5 presenta els resultats de I’aplicacid
de model, que s6n discutits i confirmats mentre la seccié 6
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Figura 1. Mapa topografic de Catalunya. Els intervals de perfil
estan marcats cada 200 m. La concentracié d’0zé ha estat predita
en les arees delimitades per un rectangle.

compara els models. Finalment, la seccié 7 proporciona al-
gunes observacions concloents.

2 Lexperiment
2.1 Les zones estudiades

Les zones estudiades estan situades a Catalunya (figura
1), que esta caracteritzada per terrenys complexos, incloent
la costa mediterrania. Cap al nord, els Pirineus represen-
ten la cadena de muntanyes més important, encara que és
interessant recalcar que la preseéncia de les serralades litoral
i prelitoral, va paral-lela a la costa amb algades d’entre 500
m i 1712 m, respectivament. La meteorologia a dins de les
diferents arees d’estudi, marcades amb un rectangle, esta for-
tament influenciada per les circulacions de mesoscala, so-
bretot per la brisa marina. La zona marcada amb un 1 cor-
respon a 1’area de Tarragona amb una important inddstria
petroquimica situada prop del mar i, com a conseqiiencia, la
brisa marina transporta contaminants de 1’area de Tarragona
cap adins. La zona marcada amb un 2 correspon a la zona del
Garraf on les muntanyes baixes (d’uns 500 m) estan situades
prop del mar, I’existencia d’una central electrica a la linia de
la costa i també la presencia de la brisa marina podrien donar
lloc a episodis d’0z6 en contra del sentit del vent. Les zones
marcades amb el 4 i el 3 inclouen els Pirineus Orientals i la
zona de La Plana de Vic situada prop de 1’area metropolitana
de Barcelona, que actua com una important font antropica
d’0z6 1 dels seus precursors. Una de les causes dels episodis
d’0z6 en aquesta area és la debil capacitat dispersiva del seu
aire, sobretot deguda a la seva complexa orografia. La Plana
és una ampla conca-altipla envoltada de muntanyes que so-
vint es troben a 1000 m per sobre del nivell del mar. Una al-
tra causa possible és I’arribada de contaminants de les zones
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Figura 2. Diagrama dels components de la modelitzacié de caixa

costaneres industrials quan el regim del vent esta dominat per
la brisa marina. A més, si la brisa marina és intensa, arriba
a la zona pre-pirenenca, marcada amb el 4, provocant va-
lors alts d’o0z6 alla també a dltima hora de la tarda. La zona
marcada amb un 5 correspon a la plana de I’Emporda, on hi
ha una important autopista, I’AP-7, que durant les vacances
d’estiu podria generar alts valors de concentraci6é d’o0z6.

2.2 Dades meteorologiques i de contaminacié de
l'aire

En aquest estudi, vam utilitzar dades de diverses esta-
cions de terra meteorologiques i de qualitat de 1’aire. Cada
30 minuts proporcionen dades sobre la radiaci6 solar, la tem-
peratura, la direcci6 i velocitat del vent, la humitat relativa,
i les concentracions de CO, NO, NO, i O3. Per confirmar
el model de caixa, s’han seleccionat les estacions represen-
tatives de control situades a Alcover (area 1), Vilanova i la
Geltrd (area 2), Vic i Pardines (arees 3 i 4) i Agullana (area
5). Per confirmar el model euleria hem utilitzat dades de
Sabadell (S), Granollers (G), St Celoni (C), Sta. Maria de
Palautordera (T), Vic (V), Manlleu (MA) i Mollet (M), que
estan situats a dins i a fora de la regi6 de La Plana (veure
Figura 4).

3 Sistemes de modelitzacio
3.1 Model de caixa

El sistema de model de caixa esta format per tres moduls
fonamentals que contenen dos models meteorologics, una
columna o un model de caixa fotoquimic i un model
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d’emissid, respectivament. Presentem un diagrama es-
quematic a la Figura 2. En aquesta secci6, descriurem breu-
ment els dos primers moduls i a la seccié 4 descriurem el
model d’emissié, que comparteixen els dos sistemes de mo-
delitzaci6.

El modul meteorologic compren dos models. El primer
era una millora del Sistema de Simulacié de Mesoscala At-
mosferic, al qual ens referirem a partir d’ara com MASS (Ka-
plan et al., 1982; Zack i Kaplan, 1987), que és el model ope-
racional del Servei Catala de Meteorologia. El segon era un
model de capa limit atmosferica 1-D (ABL), model basat en
I’esquema de turbuléncia transilient (Stull, 1984a,b).

El MASS és un model de mesoscala hidrostatic primi-
tiu de tres dimensions executat sobre dos ambits anidats a
una via, que estan definits per resolucions de 30 i 8 km. Les
dimensions de cada ambit sén 55 x 55 punts de quadricula
per al territori exterior i 103 x 103 punts de quadricula per al
territori interior. El territori més gran esta centrat a (41.0° N,
10.0° E) i el més petit esta centrat a (41.0° N, 3.0° W), co-
brint una zona de 37.5° N a 44.5° N. Les condicions limit ini-
cials s’actualitzen cada sis hores amb informacié del model
AVN amb una resolucié de 0.55° x 0.55°. Per als dos ter-
ritoris, vam utilitzar una base de dades de topografia i d’ds
del terreny amb una resolucié de 10 min. L’alta resolucid
vertical es troba prescrita a ’ABL amb 21 nivells, amb una
resolucié més alta als nivells més baixos. Hi ha més infor-
maci6 sobre la fisica i numerica dels models a Codina et al.
(1997).

El model de capa limit atmosferica 1-D esta basat en
el tancament de turbuléncies transilients no-locals (Stull,
1984a,b), que va ser desenvolupat per primera vegada per
R. B. Stull com una alternativa als esquemes de tancament
local, tals com la teoria K i el tancament d’alt ordre. En el
nostre plantejament vam utilitzar la matriu dels coeficients
(transilients) de mescla desenvolupada per Stull i Driedonks
(1987) i calculada a partir d’una forma simplificada d’energia
cinetica de turbuléncia. Al model, cada pas esta dividit
en dues parts. La primera, el forcament extern, (p.e. la
dinamica, la termodinamica, les condicions limit) desesta-
bilitza el corrent, i a 1a segona I’esquema de turbulencia tran-
silient reacciona a les inestabilitats per mitja de la mescla.
D’aquesta manera, el vent debil, la temperatura potencial i
la humitat especifica sén desestabilitzats pel moment i pels
fluxos de calor sensible i latents que pugen des del sol.
Els fluxos de superficie del moment es calculen utilitzant el
metode de coeficient de resistéencia, mentre que els fluxos
de calor sensible i latent es calculen utilitzant el (Blackadar,
1976, 1979) model de superficie. Amb aquesta informacid
vam poder calcular I’altura de la capa limit, definida com
I’altura del flux de calor més negatiu o com la base mitjana de
la capa estable de sobre. L’altura de la capa limit és 1’altura
del model de caixa fotoquimic. Per tant, é&s molt important
fer-ne una estimaci6 correcta per tal de determinar la concen-
tracié d’ozo6 (Berman et al., 1997).

El model fotoquimic utilitzat en aquest estudi va ser
el model OZIPR (Ozone Isopleth Plotting Programme Re-
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search), (Gery i Crouse, 1990). Es tracta d’'una columna o
model de caixa desenvolupat per ’EPA (Environmental Pro-
tection Agency). Es un model de previsié per un sol dia
dissenyat per concentrar-se en la quimica atmosferica que
provoca la formacié d’0zé. El mecanisme quimic que vam
utilitzar en aquest treball era I’aproximacié de I’enlla¢ del
carboni (Gery et al., 1989; Stockwell et al., 1990). Al model,
s’hi inclouen de manera senzilla les deposicions seques a la
superficie. Per a cada especie, es fixen els valors per a dos
tipus de superficie urbana i rural.

Aquesta columna idealitzada conté concentracions es-
pecificades inicials de VOC, CO i NOx, i al llarg del dia
s’hi inclouen emissions de la superficie i de fonts elevades
simultaniament actualitzades. El model s’executa en els mo-
dels euleria i lagrangia. Al primer mode, la massa d’aire, que
s’agafa de sobre d’una regi6 de 20 x 20 km?, és tractada com
una caixa en la qual s’emeten contaminants. Es té en compte
el transport a dins i a fora de la caixa per processos mete-
orologics i dissolucié. Tanmateix, en aquest model euleria
no es tenen en consideracié efectes de mesocala com la brisa
marina. Per tant, per tal de tenir aixd en compte, el model
de caixa s’ha d’aplicar en el mode lagrangia seguint la tra-
jectoria, que es calcula utilitzant un model de trajectoria de
retrocés (Alarcon et al., 1995; Alarcén i Alonso, 2001). Per
a una informacié més precisa sobre trajectories que la que
proporciona el model MASS (resoluci6 horitzontal de 8 km),
s’executa el model MMS5 amb una resolucié d’1 km. En el
mode lagrangia aquesta columna idealitzada es mou amb el
vent (al llarg de la trajectoria de la massa d’aire), perd no
pot expandir-se horitzontalment. Les emissions s’inclouen
a mida que la columna d’aire passa per sobre de diferents
punts d’emissid, ja que les emissions de cada hora en la
massa d’aire es van treure de la llista d’emissions basades en
la quadricula de 3 x 3 km?. Amb la simulaci lagrangiana,
I’0z6 que penetra en les columnes idealitzades es considera
com una advecci6 d’0z6. En ambdues simulacions I’aire de
dalt de la columna es barreja ja que la inversié augmenta du-
rant el dia i la dissoluci6 té lloc durant la simulacid, on les
reaccions quimiques converteixen el VOC i el NOx en O3 i
altres contaminants secundaris.

De la mateixa manera que les concentracions inicials i
les emissions de cada hora, les altres entrades en el model
OZIPR s6n la temperatura, la humitat relativa i I’altura bar-
rejada, que és I’altura del model de columna. L’evoluci6 de
cada hora de I’altura barrejada és un dels parametres critics
dels calculs necessitats per al model de I’OZIPR, ja que la
ratio de dissolucié dels contaminants atmosferics esta con-
trolada pel canvi dilirn en I’altura barrejada.

3.2 Model de quadricula

L altre sistema de modelitzaci6 utilitzat és el model me-
teorologic MMS, aparellat amb el model fotoquimic Urban
Airshed Model (UAM-V), versi6 1.30 (rapid solucionador de
quimica), que ha estat amplament utilitzat amb finalitats re-
gulatories (Biswas et al., 2001).
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Figura 3. Els 4 territoris de la simulacié MMS5. El territori interior
és el mateix utilitzat pel UAMV.

L’UAM-V utilitza dades meteorologiques propor-
cionades pel model de mesoscala de la Penn State Uni-
versity/National Center of Atmospheric Research (MMS5),
versio 3.4 (Grell et al., 1994). Quatre territoris anidats en
dues vies estan definits utilitzant la resolucié segiient: 27,
9, 311 km. Per tal de simular la brisa marina, les dimen-
sions de cada territori sén 31 x 31 punts de quadricula per
als dos territoris interiors, respectivament. El territori més
gran esta centrat a (41.70° N, 2.27° E) i el territori més pe-
tit cobreix una zona des de 41.6° N fins a 42.1° N (figura
3). Les condicions inicials i de limit estan actualitzades cada
sis hores amb informacié del model del European Centre of
Medium Range Weather Forecast (ECMWF) amb una reso-
lucié de 0.5° x 0.5°. Per als dos territoris interiors, vam uti-
litzar una base de dades topografica i d’us del terreny amb
una resolucié de 30”. Per als dos territoris exteriors, la re-
soluci6 era de 5°. L’alta resoluci6 vertical esta prescrita a la
capa limit atmosférica amb 14 nivells. Es poden trobar més
detalls sobre el rendiment del MMS5 a Soler et al. (2003).
Les sortides meteorologiques del territori més petit s’han fet
compatibles amb la modelitzacié de quadricula de ’'UAM-V
realitzant interpolacions al llarg dels nivells horitzontal i ver-
tical.

El sistema de modelitzacié de ’'UAM-V utilitza una
versi6 actualitzada de I’original mecanisme quimic cinetic
Enllag del Carboni IV (Gery et al., 1989), que conté el
mecanisme CB-TOX (Ligocki i Whitten, 1992; Ligocki
etal., 1992). A més de les dades d’isopre, aix0 inclou un trac-
tament quimic ampliat per a aldehids i especies toxiques se-
leccionades. Tenir en consideracié tantes especies apropa el
model a la realitat. Tanmateix, les emissions i les condicions
inicials i limit han de tenir en compte totes aquestes especies,
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Figura 4. Zona on s’apliquen els dos models, incloent la zona de
La Plana i estacions de base terrestre de la qualitat de 1’aire.

i com que llur comportament no és sempre ben conegut es
poden introduir noves incerteses. El model fotoquimic va ser
realitzat en un mode no-anidat com a (Hogrefe et al., 2001)
amb una dimensié de cel-la de quadricula de 3 x 3 km?. El
model cobria una zona de 60 x 36 km2, incloent La Plana,
veure Figura 4. El territori UAM-V concorda amb el territori
interior del model meteorologic, veure Figura 3. L’estructura
vertical consistia en 8 capes verticals que s’estenien des de la
superficie fins a 3.5 km.

4 Inventari de les emissions

Les emissions van ser calculades sobre un territori de
50 x 30 cel-les horitzontals de 3 x 3 km? (figura 4). Dos ti-
pus d’emissions (antropogeniques i biogeniques) van ser tin-
gudes en consideracid.

4.1 Emissié antropogenica

Les emissions antropogéniques soOn basicament
produides pel trafic i les activitats industrials. Per a calcular
les emissions per a la xarxa de trafic, les bases de dades que
fan la distinci6 entre autopistes i carreteres van ser agafades
de les estadistiques mensuals de trafic proporcionades pel
Ministeri d’Obres Publiques del govern espanyol i pel
Departament de Politica Territorial i Obres Publiques de la
Generalitat de Catalunya'. Per a les autopistes, la baixa in-
tensitat de trafic diari (MDI) esta especificada per a vehicles

'Ministeri d’obres publiques del Govern espanyol: Estadistiques
mensuals de trafic, 2000.
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pesats i lleugers. Per a les altres vies, les bases de dades
de I'Institut d’Estadistica de Catalunya® va proporcionar el
percentatge de vehicles pesats i lleugers, que sén ttils per a
calcular el MDI per als vehicles pesats i lleugers. Vam tenir
en compte els periodes de vacances reduint el MDI al 30%.

Per tant, les emissions estaven calculades segons la
demostracio:

E; = (MHlIye;p, + MHIey) L (D
on:

o E; (kg h~1) és I’emissié de massa per a un contaminant
especific, un temps i una seccié de I’autopista.

e M H I (nombre de vehicles per hora) és la intensitat de
trafic per hora per als vehicles pesats i M H L; (nombre
de vehicles per hora) és la intensitat de trafic per hora
per als vehicles lleugers. Totes dues estan calculades
pel MDI assignant un percentatge de la intensitat total
de trafic a cada hora (segons les bases de dades propor-
cionades pels governs espanyol i catala).

e ¢;, (kg km™") és el factor d’emissi6 per als vehicles pe-
sats i ej; (kg km™!) és el factor d’emissié per als vehi-
cles lleugers. Segons la Guia d’Inventari de les Emis-
sions del (EMEP/CORINAIR, 1999), aquests factors
depenen del consum de combustible del vehicle i del ti-
pus de contaminant. Com que es requereix especiacié
d’hidrocarboni, vam utilitzar els factors d’emissié de
(Sagebiel et al., 1996).

e El consum de combustible depén del tipus de com-
bustible utilitzat pels vehicles. Per tal de determinar
I’Gs de petroli o diesel dels vehicles, vam utilitzar in-
formaci6 de la Direccié General de Trafic?.

e [ éslallargada del tram de I’autopista.

Per tenir en compte les emissions industrials, vam
utilitzar informacié proporcionada pel govern catala sobre
I’activitat industrial. Per a cada font d’emissid, s’especifica
el corrent, el nivell d’emissié i1 I’activitat industrial. Per
tal de calcular les emissions industrials vam utilitzar la de-
mostracio:

E; = fn; @

on E; (kg h™!) és I’emissi6 de cada hora d’un contaminant
especific per a una font particular, f és el corrent (m> s~1)
de la font i n; (ppm o ug m~3) és el nivell d’emissi6 per al
contaminant.

4.2 Emissions biogéniques

Per fer una estimacié de les emissions de la vegetacio,
vam utilitzar el procediment descrit per Pierce et al. (1998).
Només es van tenir en consideracié 1’isopre, el principal
biogenic VOC, i I’0xid de nitrogen.

2nstitut Estadistic de Catalunya: Anuari Estadistic, 2000.
3 Departament de politica territorial i obres publiques: Es-
tadistiques mensuals de trafic, 2000.
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MMS-UAMY simulation

22-6-2001 15 h
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Figura 5. Distribucié espacial de I’0z6 a partir d’una simulacié de 'UAMYV (22 de juny) al grafic de I’esquerra a les 10 UTC i al grafic de

la dreta a les 15 UTC. L’escala de color de 1’0z6 estaen g m~3 i el romb

Per a determinar les emissions, vam utilitzar el model
MMS per a calcular I’aire de superficie i les temperatures
del subsol. Vam obtenir la radiacié activa fotosinteticament
(PAR) de radiacions globals mesurades suposant que el 48%
de la radiacié global és PAR (McCree, 1972). La mateixa
base de dades utilitzada per al model MMS5 va proporcionar
classes d’us del terreny (Dudhia et al., 2000).

5 Aplicaci6 dels models
5.1 Model de caixa

Un perfil meteorologic inicial pre-processat i uns fluxos
de superficie turbulenta mesurats a cada hora, calculats pel
model MASS a 06 UTC (que correspon al punt de quadricula
al qual s’aplicara el model fotoquimic) es descarreguen al
model transilient, que subministra 1’evolucié temporal de
la temperatura, la velocitat del vent, els perfils de fluxos de
calor turbulents i I’altura de la capa de barreja. Al mateix
temps, la radiaci6 solar i la fraccié de la nuvolositat sén molt
importants en la formaci6é d’0zd, aixi que també s’utilitzen
imatges de RADAR i METEOSAT per millorar la previsié
d’oz6. Finalment, tota aquesta informacié combinada
amb l’inventari de les emissions és transferida al model
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e blanc mostra la situacié de Vic.

fotoquimic, que proporciona previsions d’0zé cada hora.
Durant situacions anticicloniques, quan el vent principal
és la brisa marina, el model de caixa és executat en les
formes eulerianes i lagrangianes per tal de tenir en compte
el transport de massa d’aire contaminat des de les zones
industrials cap a I’interior.

El model de caixa va ser aplicat durant I’estiu de 2003
i 2004. Per tal d’avaluar el model de manera estadistica,
vam calcular diverses estadistiques de verificacié (EPA,
1999). Tot i que el model calcula diariament els valors de
concentraci6 de cada hora, les estadistiques fan referéncia a
la previsi6 del punt algid diari i a les previsions maximes de
cada hora en tres categories, definides tal com segueix:

I Ozpmax <120 ugm™3

IT 120 < O3pax < 180 ugm™
I11 O3pmax > 180 g m=3

Aquests intervals estan delimitats segons la legislacid i
poden ser facilment modificats. Per a la previsié del punt
algid diari calculem la precisié A (error mig absolut) i el bi-
aix B (error mig). La taula 1 representa els resultats obtinguts
al llarg de la campanya de previsié de 1’0zé del 2003 i del
2004. Els millors resultats s’obtenen a Vic i Pardines, zones
314 (degut a llur baixa incertesa) i la pitjor zona a Vilanova
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Agullana Alcover Pardines Vic Vilanova
Precissi6 (ug m=>) 16.6 18.2 16.3 15.2 20.2
Biaix (ug m~3) 74 3.9 4.1 3.7 6.6

Taula 2. Avaluaci6 de previsié maxima d’oz6 relacionada amb els llindars prescrits, II: 120 < O34x < 180 ug m~3 i IIL: 03max >

180 ug m=3.

Indexs Optim Agullana Alcover Pardines Vic Vilanova
Precissi6 (%) 100 65 77 74 82 69

I Biaix 1 1.84 1.25 1.37 1.2 2.26
PED (%) 100 94 93 98 96 83
Precissio (%) 100 - 97 96 91 -

i Biaix 1 - 0.85 23 0.78 -
PED (%) 100 - 85 67 88 -

i La Geltrd i a Alcover, zones 2 i 1. El segon parametre, el
biaix, indica que el sistema de modelitzacié sempre tendeix
a sobreestimar la concentracié d’0z6 (positiu B). Les dis-
crepancies entre els mesuraments i les simulacions podrien
ser degudes a diverses fonts d’error, tals com incerteses en la
definici6 de la profunditat de la columna o I’altura de la capa
de barreja, pero principalment la manca de determinacié en
el model d’emissi6 i la fraccié6 de nuvolositat. L’estiu del
2004 es caracteritza per nivols baixos d’alta freqiiencia, que
no sempre estan ben predits pel model MASS. Com que la
radiacid solar €s un del principals factors de formacié d’0z6,
la seva previsio és vital per a la fiabilitat de les prediccions
d’0z6. Tot i aixi encara que sempre és desitjable disposar
d’una millor precisié i d’un petit biaix, els resultats mostrats
en aquest estudi s’assemblen als resultats trobats en altres es-
tudis amb altres models com el Sistla et al. (1996) i Cobourn
i Hubbard (1999).

Per tal d’avaluar la previsio relacionada amb un llindar
prescrit, definim els segiients parametres (EPA, 1999):

e Precisio, P, és el percentatge de previsions que prediuen
correctament el llindar. Els ndmeros alts sén millors.

e Biaix, [, indica, de mitjana, si les previsions estan predi-
tes per sota (negatius falsos) o predites per sobre (posi-
tius falsos), els valors que s’acosten a 1 s6n els mil-
lors. Els valors < 1 indiquen una sota-previsié (p.e.
I’esdeveniment que passa més sovint del que és predit).
Els valors > 1 indiquen una sobre-previsio.

e La probabilitat efectiva de deteccid, PED, indica, con-
siderant tots els dies amb una concentraci6é d’ozé per
sobre d’un llindar determinat, el percentatge de dies en
que la possibilitat d’excedir aquest llindar ha estat predi-
ta. L’index inclou la incertesa del model. Per exemple,
una PED del 85% per al llindar II significa que, per cada
100 dies en que s’ha excedit aquest llindar, 85 han estat
correctament predits. Aquest index s’assembla molt a
la probabilitat de la deteccié definida per (EPA, 1999);
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pero aqui s’inclou la incertesa del model.

La taula 2 mostra els resultats d’aquests index per a les
campanyes del 2003 i del 2004.

L’aspecte més interessant de la taula 2 és estudiar la fa-
cultat del model per a predir les concentracions d’0z6 per so-
bre del llindar d’informacié (III). Durant les campanyes del
2003 i del 2004, es va superar aquest llindar a Vic, zona 3
(30 vegades); a Alcover, zona 1 (12 vegades), i a Pardines,
zona 4 (3 vegades). A les altres zones, aquest llindar no s’ha
superat durant aquest periode estudiat.

A Alcover i a Vic, les zones 1 i 3, la facultat del model
per predir valors d’0z6 per sobre dels 180 ug m™3 és satis-
factoria, mentre que a la zona de Pardines, dues de les tres
vegades en que es va arribar al llindar III, el model és capag
de predir. Tanmateix, el model preveu algunes falses alarmes
de concentracions d’0z6 per sobre d’aquest llindar; aixo es
veu clarament amb un biaix de 2.3. La rad per a aquestes
falses alarmes podrien ser unes previsions erronies sobre la
brisa marina interior cap als Pirineus, que és sobrepredita pel
model meteorologic, provocant una sobreestimacié dels ni-
vells d’0z6.

Lalt valor del biaix també es pot observar a Vilanova,
zona 2, per al llindar II, indicant que les previsions sovint
sobreestimen la concentracié d’0z6. Tal com ha estat co-
mentat en la discussi6 de la taula 1, la rad principal per a
aquest resultat erroni en aquesta zona podria estar associat a
I’alta freqiiencia de presencia de nivols baixos durant I’estiu
del 2004, que no esta correctament predita pel model meteo-
rologic.

A Agullana, zona 5, els resultats sén acceptables, encara
que la precisi6 és lleugerament més baixa que als altres llocs
i el biaix és moderada. Les previsions de concentracié d’0z6
en aquesta zona estan seriosament afectades per la incertesa
en la previsié de la intensitat de trafic en 1’autopista que la
creua.

Els biaixos entre mesuraments i simulacions poden ser
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Figura 6. Mesurament d’0z6 de cada hora (negre) i previsi6 UAMV (blau) per als dies 21,22 i 23 de juny del 2001. El grafic de I’esquerra

correspon a Sabadell i el de la dreta a Granollers.

font d’errors com la indeterminacié en el model d’emissio,
incerteses en la determinaci6 de la profunditat de la columna
o I’altura de la capa de barreja o la fraccié de nuvolositat.

5.2 Model de quadricula

Vam aplicar el sistema de modelitzaci6 MM5-UAMV
per a un episodi d’oz6 que va tenir lloc entre el 21 i el
23 de juny del 2001. En aquestes dates, la situacié mete-
orologica sinoptica es caracteritzava per altes pressions que
afavoreixen dies assolellats i altes temperatures. Tots dos fac-
tors acceleren reaccions que impliquen 1’0z6 i els seus pre-
cursors i també el desenvolupament de la brisa marina, que
tenen un paper principal en 1’adveccié de contaminants de
zones industrials costaneres. Encara que els models fossin
aplicats en un sol episodi, correspon a condicions tipiques i
reiterades de I’estiu. Per tant, és representatiu i rellevant per
ala zona.

La simulacié va comengar a les 00 UTC el 21 de juny
del 2001 i es va acabar a les 23 UTC del 23 de juny del
2001. EI model funcionava cada dia amb diferents condi-
cions inicials i de limit, dades meteorologiques apropiada-
ment interpolades proporcionades pel MMS, i el mateix in-
ventari d’emissions per a la mateixa quadricula pel metode
descrit a la secci 4.

Vam utilitzar condicions limit que variaven amb el
temps basades en observacions de superficie i valors tipics
d’escala en zones urbanes i rurals (Finlayson-Pitts i Pitts,
2000). No apliquem el model en un mode de previsid, i
per tant va ser una simulacié d’episodi. Per tal d’utilitzar
el model com un sistema de previsio, altres sistemes haurien
de proporcionar les condicions limit.
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Les condicions inicials eren concentracions de rerafons
basades en informaci6 de les sis estacions de control a dins
del territori i valors tipics per a les especies sense mesura-
ment. El segon i tercer dies van comengar amb les concentra-
cions del dia precedent. En qualsevol cas, els resultats diaris
per al model no eren gens sensibles a les condicions inicials.

Els usos del sol van ser identificats amb aquells utilitzats
pel MMS, una base de dades de categoria 25 amb una reso-
lucié de 30” del United States Geological Survey (USGS),
p-e. cadascun dels 25 tipus de MMS era assignat a una de les
11 categories reconegudes pel UAMV. Aixo0 va ser realitzat
a partir de la descripcié de cada categoria i a partir de la de-
sigualtat.

La Figura 5 mostra la sortida del model per a dos temps
diferents. La Figura 5 (grafic de I’esquerra) representa la dis-
tribuci6 espacial de 1’0z6 a primera hora del mati del 22 de
juny, quan la radiaci6 del sol era debil i hi havia poca for-
maci6 d’ozé. Les concentracions d’0zé predominants eren
de menys de 80 xg m~3 i en algunes zones dels voltants eren
de menys de 20 g m~3. Aquells nivells baixos d’0z6 estan
relacionats amb la destrucci6 de la nit, deguda principalment
a efectes d’ajustament i a la baixa radiaci6 que entrava durant
les hores del mati. La Figura 5 (grafic de la dreta) representa
la distribuci6 espacial de concentracions d’0z6 a les 15 UTC.
A aquella hora, I’adveccié de I’aire per la brisa marina que
entrava carregada amb precursors d’0zé provoca altes con-
centracions d’0z6. Podem veure la influéncia de les emis-
sions del sud a la zona central, que €s rural i poc habitada.

Observin la major zona de concentracié d’0zé en fosc
al centre-esquerra del territori. Aquesta area no té estacié de
mesurament, aixi que hem d’anar amb compte amb aquest
resultat. Aquesta zona conté cadenes d’altes muntanyes
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Taula 3. Resultats de les estadistiques per al rendiment del MM5-

UAMV

Biaix mitja (ug m™) 132
Biaix relatiu mitja (%) -20.7
Error mitja (g m™3) 238
Error relatiu mitja (%) 36.6
Biaix per als maxims (ug m~3) 1.78
Pic del biaix mitja normalitzat de 1’estaci6 (%) 2.0

Precisi6 per al maxim (ug m~3) 7.23

Pic de I’error mitja normalitzat de 1’estaci6 (%) 5.6

boscoses, que emeten grans quantitats d’isoprens, i esta molt
influenciada per les emissions industrials, aixi que aquestes
altes concentracions d’0z6 son possibles. Per tal de controlar
i confirmar els resultats proporcionats pel model en aques-
ta zona, serien necessaries una campanya experimental de
mesuraments i algunes estacions de mesurament del sol.

Les Figures 6, 7 i 8 comparen la serie de tres dies de
concentracions d’oz6 configurades pel UAMYV amb les ob-
servades a les sis estacions de control a dins del territori.
Les concentracions del nivell més baix del model, que és
d’uns 25 m, es comparen amb les dades ambientals. Aques-
tes figures mostren la confirmacié grafica del rendiment del
MMS5-UAMV per a 72 hores, excepte per 1’estacié de Man-
lleu (M), on, degut a diversos problemes, les dades només
eren disponibles per a les primeres 40 hores (figura 8). Qua-
litativament, el model simula els patrons d’0z6 raonablement
bé, especialment a 1’estacié de Granollers (G) (figura 6). Els
baixos nivells nocturns a les estacions de St. Celoni (C)
(figura 7) i de Granollers (G) (figura 6) van ser ben simula-
des, aixi com el fort increment entre el minim nocturn i el pic
del dia. Tanmateix, a Sta. Maria de Palautordera (T) (figura
7), el model va sobrepredir la concentracié d’0z6 del minim
nocturn, potser a causa de la naturalesa rural de I’estacid i la
manca de precursors a la nit. De dia, el model va simular el
pic de les concentracions d’0z6 amb forca precisio, especial-
ment a Vic (V) i Manlleu (M) (figura 8). Com que sovint hi
ha alts valors d’0z6 en aquestes estacions, aquest era un dels
objectius principals de la simulacié. La majoria d’estacions
d’aquest estudi estan més a prop del limit que les de Vic (V) i
Manlleu (M) i, encara que el pic de les concentracions d’0z6
no va ser simulat amb tanta precisid, vam considerar bastant
normal el lleuger decalatge al pic de les concentracions d’0zé
en els models actuals. Un territori més ampli podria reduir la
influéncia del contorn d’aquestes cel-les.

A part dels metodes grafics, també vam utilitzar vuit cri-
teris estadistics (Jiang et al., 1998) per a avaluar els models.
En mostrem els resultats a la taula 3. Els valors negatius de
el biaix debil i el biaix debil relativa indiquen que el model
tendeix a subestimar la concentracié d’0z6. Aquesta subesti-
macié podria ser deguda als baixos valors estimats pel model
durant la nit, ja que el model també fa una estimacié del pic
de les concentracions d’0z6. A la taula 1, hi podem veure que
les estadistiques relacionades amb el maxim biaix de concen-
tracid son petites i positives. Quan es va comparar el flagrant
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i relatiu error mitja en altres simulacions, p.e. a Jiang et al.
(1998), un valor de 34.8% va ser assignat al model CAL-
GRID i un valor del 36.9% va ser assignat al model UAMV
en una simulacié de quatre dies. En la nostra simulaci6,
el flagrant i relatiu error mitja era del 36.6% per a MMS5-
UAMY, que és I’ordre de magnitud dels altres dos sistemes
de modelitzacié. Els nostres resultats van ser molt bons quan
vam analitzar ’acord del pic de la concentracié d’0z6. Un
error normalitzat mitja d’estaci6 del pic de 5.6% va millorar
els resultats a partir d’aquestes altres simulacions.

La comparacié de models es podria fer a La Plana ja que
és la zona on s’han aplicat tots dos models, més especialment
a la zona de Vic (V). A part de les seves propies diferéncies
conceptuals, els models presenten algunes peculiaritats.

El model de caixa ha estat molt utilitzat com a eina de
previsid, i per tant ha estat millorat amb petites modifica-
cions i ara és un model que representa concentracions d’0z6
reals. El model de quadricula, per altra banda, es troba en el
seu primer estadi de desenvolupament i necessita més feina
i més simulacions per tal de ser una eina efectiva que pro-
porcioni previsions de concentracié d’0zd precises i fiables.
Tanmateix, hem fet una comparacié preliminar. Les Figu-
res 9, 10 1 11 mostren els valors d’0z6 de cada dia predits
pels dos models i els mesuraments d’0z6 a Vic (V). Els dos
models van reproduir el pic d’ozé per als tres dies. Tan-
mateix, el model de caixa va ajustar millor els mesuraments
durant la majoria de les hores de dia, mentre que el model
de quadricula va tenir un consens similar només per al 22
de juny. Aquestes discrepancies podrien ser degudes al fet
que el model de caixa ha estat ajustat especialment per a la
zona de Vic, mentre que el model de quadricula representa la
distribucié espacial de la concentracié d’0zé en un territori
més ampli, i per tant és més dificil obtenir un patr precis de
concentracié dilirna. A més de la comparacié grafica, hem
calculat algunes estadistiques per a cada model pero, com els
periodes avaluats sén diferents, els resultats podrien no ser
prou representatius. En qualsevol cas, vam trobar que per
al model de caixa de I’estiu de 2001 la precisié de la con-
centracié maxima era de 16 g m™> i el biaix era de 3 ug
m~3, i que per al model de quadricula per als tres dies i les
sis estacions considerades en aquest estudi, la precisi6 de la
concentracié maxima era de 7 ug m~ i el biaix era de 2 ug
m~3.

6 Conclusions

L’objectiu d’aquest treball era el d’aplicar dos models
sobre diferents zones caracteritzades per una orografia
complexa i afectades per la presencia de zones industrials
properes en les quals la brisa marina desplaca 0z6 i precur-
sors per a produir alts nivells d’0z6.

Vam analitzar els rendiments d’un model de caixa
i d’un model de quadricula en aquesta zona en diferents
perfodes.

El model de caixa es va aplicar durant 1’estiu del 2001
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Figura 11. Comparaci6 grafica de I'0z6 de 1’estacié de mesura-
ment (negre), la simulacié de 'UAMYV (blau) i la previsié del model
de caixa (vermell), a Vic el 23 de juny del 2001.

d’una manera no-operativa perd va ser utilitzat a 1’estiu
del 2003 i del 2004 com un instrument de previsi6. Aix0
va ajudar a ajustar el model especificament per a zones
diferents i els resultats sobre aquest llarg periode sén bastant
satisfactoris. L’aplicacié diaria d’aquest model ha mostrat
que les principals fonts d’error sén la indeterminacié en
el model d’emissi6 i en 1’altura del model de caixa, pero
principalment en la fraccié de nuvolositat, que no és predita
amb precisié pel model meteorologic.

El model de quadricula va ser utilitzat durant un episodi
d’0z6 en tres dies de I'estiu del 2001. Encara que aquest
model només es troba en el seu primer estadi de desenvolu-
pament, els nostres resultats demostren la seva capacitat
ja que el seu rendiment va ser bo sobre la zona estudiada.
Els models de quadricula tenen en compte una zona més
amplia i per tant poden predir les concentracions d’0zé en
diversos llocs. Aixo0 requereix control i quantificacié per tal
de comprovar I’escala d’impactes de 1’0z6 i desenvolupar
estrategies de control. Encara que el rendiment del model
va ser comprovat només per a un periode curt, vam trobar
que era lleugerament sensible a les condicions limit i només
lleugerament sensible a les condicions inicials. Per tant,
vam fer un gran esfor¢ per ajustar les condicions limit
del model, especialment les relacionades amb I’especiacid
de T’hidrocarboni. Creiem que el rendiment del model
milloraria si s’utilitzés un territori més ampli. Aixo reduiria
els efectes de limit perque la zona de La Plana no seria tan a
prop. Una altra manera de millorar-ne el rendiment és exe-
cutant una simulaci6 anidada. Aixo requeriria un gran esforg
ja que s’hauria de configurar un gran territori. Tanmateix, el
model seria més operatiu perque les condicions limit per al
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territori interior (que inclouria La Plana) vindrien d’aquest
vast territori.

La comparacié dels dos models per als dies d’episodi
van mostrar un bon consens entre ells i el mesurament
de I’estacié. Encara que el model de caixa reprodueix
el comportament diari de 1’0z6 millor que el model de
quadricula, els dos valors maxims estan molt propers al pic
de I’0z6 mesurat.

Per concloure, hauriem de remarcar que vam confirmar
i comparar els sistemes de tota la modelitzacid, no només
els models fotoquimics. El sistema de modelitzacié inclou
el model meteorologic, el sistema d’emissié i el model
fotoquimic. D’aquesta manera, hem demostrat dos sistemes
amb prou precisié per predir les concentracions d’0zd.

Agraiments. El projecte de previsi6 va rebre el suport del Depar-
tament de Medi Ambient de la Generalitat de Catalunya i del go-
vern espanyol, a través del projecte REN2003-03436/CLI. Els au-
tors volen donar les gracies per llur valuosa ajuda dels técnics del
Departament de Medi Ambient.
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