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Resum

Estudiem la capacitat d’un sistema de modelitzacio per a pronosticar la formacio i el transport
d’0z0 sobre Catalunya. Amb aquesta finalitat, el model de la Comunitat de Qualitat de I’Aire
Multiescalar (CMAQ, d’ara endavant les sigles es refereixen a la seva versio en angles, excepte
indicacio expressa) desenvolupat per I’Agencia de Proteccio del Medi Ambient dels Estats Units
(US EPA) i el sistema PSU/NCAR de modelitzacio mesoescalar MM5 s’associen amb un nou
model d’emissio, el Model d’Emissio Numeric per a la Qualitat de I’Aire (MNEQA ). Les sortides
del sistema de modelitzacio per al periode que va de maig a octubre de 2008 es comparen amb
les mesures d’0z0 d’estacions seleccionades que pertanyen al Departament de Medi Ambient de
la Generalitat de Catalunya. Els resultats indiquen un bon comportament del model a I’hora
de reproduir les concentracions ditirnes d’0z0, mentre que els valors estadistics cauen dins els

marcs reguladors EPA i UE.
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1 Introduccid

Com a resultat de les emissions combinades d’oxids de
nitrogen i de compostos organics, es troben grans quantitats
d’0z6 a la capa limit planetaria. L' 0z6 troposferic esta con-
siderat un dels pitjors contaminants a la baixa troposfera. En
altes concentracions 1’0z és toxic per a les plantes i redueix
la produccié de conreu (Guderian et al., 1985; Hewit et al.,
1990; Zunckel et al., 2006). Sitch et al. (2007) suggereixen
que els efectes del forcament radiatiu indirecte de I’0z6 en les
plantes podrien contribuir més a 1’escalfament global que el
forcament radiatiu directe a causa dels increments de I’0z6
troposferic. L'0z6 és un irritant respiratori per als humans
i perjudica els materials tant naturals com fets per ’home
com sén la pedra, la construccié i la goma (Serrano et al.,
1993). Tots aquests efectes perjudicials sén importants al
sud d’Europa (Silibello et al., 1998; Grossi et al., 2000; San
José et al., 2005) ja que la radiaci6 solar de I’estiu agreuja els
efectes de I’0z6. Es el cas de les arees del nord d’Espanya
situades prop de zones urbanes i industrials, i especialment
aquelles que es troben a sotavent d’aquestes arees, on no

hi ha precursors d’ozé locals (Soler et al., 2004; Aguirre-
Basurko et al., 2006). En conseqiiéncia, els beneficis me-
diambientals de controlar, quantificar, modelitzar i pronos-
ticar la dosi i exposicio de la poblacié humana, la vegetacié
i els materials a 1’0z €s una condicié previa essencial per
tal d’avaluar 1’escala dels impactes de 1’0z i desenvolupar
estrateégies de control (Brankov et al., 2003).

A les tres darreres deécades, s’han produit importants
progressos en els sistemes de modelitzacié de la qualitat de
I’aire. Els models simples Gaussia i de caixa han evolucionat
cap a models estadistics (Schlink et al., 2006; Abdul-Wahab
et al., 2005) i models de malla Eulerians (Hurley et al., 2005;
Sokhi et al., 2006). Aquests darrers representen el tipus
més sofisticat de models atmosferics i la majoria de les ve-
gades s’utilitzen per a problemes que sén massa complexos
de resoldre amb models simples. Degut als avengos conti-
nus, la modelitzaci6é de malla Euleriana s’utilitza cada vega-
da més en entorns de recerca per tal d’avaluar els impactes
en ’aire i la salut de futurs escenaris d’emissié (Mauzerall
et al., 2005). Els models Eulerians de qualitat de 1’aire s’han
convertit en una eina util per a dirigir i avaluar la contami-
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Figura 1. Situaci6 de Catalunya (esquerra) i caracteristiques geografiques principals (dreta).

naci6 fotoquimica i representen un complement que hauria
de reduir I’activitat sovint costosa de monitoratge de la qua-
litat de 1’aire.

Tanmateix, la modelitzacid té una serie de limitacions.
Els models requereixen dades inicials en gran quantitat so-
bre les emissions i la meteorologia, les quals no sempre sén
fiables o facils d’aconseguir. La capacitat dels models per
a representar el moén real esta limitada per molts factors, in-
cloent la resolucié espacial i les descripcions dels proces-
sos. Com que els models segueixen sent insegurs en les seves
prediccions, es requereix una validaci6 extensiva abans que
es puguin fer servir i resultin fiables (Denby et al., 2008).

En un intent d’aconseguir aquestes requisits, s’han re-
alitzat diversos estudis en algunes zones (Hogrefe et al.,
2001; Zhang et al., 2006a, 2006b). Millan et al. (2000) i
Gangoiti et al. (2001) van estudiar la dinamica foto-oxidant
a la part nord-oest del Mediterrani. A més, per al nord-
est d’Espanya diversos estudis han avaluat el rendiment del
model MM5-EMICAT2000-CMAQ. Aixo es va fer utilit-
zant una serie de resolucions horitzontals, comparant dife-
rents mecanismes fotoquimics o examinant la capacitat del
model per pronosticar les altes concentracions d’0z6 durant
les situacions tipiques d’estiu (Jiménez et al., 2006a; Jimenez
et al., 2003; Jiménez et al., 2006b).

En aquest article es presenta la validacié d’un nou sis-
tema de modelitzacié mesoescalar de la qualitat de I’aire. Tot
i que s’aplica en el mateix domini d’integracié fent servir
els mateixos models meteorologics i fotoquimics, MMS5 i
CMAQ com en estudis anteriors, la validacié cobreix un
periode més llarg (6 mesos) i basicament el sistema fa servir
un nou model d’emissi6 MNEQA. Aquest consisteix en
un inventari d’emissions altament disgregat de gasos con-
taminants i particules (Ortega et al., 2009). Les simula-
cions que utilitzen aquest nou sistema de qualitat de 1’aire
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s’avaluen fent servir una xarxa de 48 estacions de qualitat de
I’aire.

A la secci6 2 es presenta una descripcid del sistema de
modelitzaci6 MM5/MNEQA/CMAQ mentre que I’avaluacié
del model estadistic de la qualitat de I’aire respecte de les
mesures es presenta a la seccié 3. Finalment, s’informa so-
bre algunes conclusions a la secci6 4.

2 Sistema de modelitzacio
2.1 Area destudi

L’area d’estudi és Catalunya. Recentment, la seva
poblaci6 ha arribat als set milions d’habitants, la majoria dels
quals viuen a Barcelona i al seu entorn. Catalunya és una
area mediterrania amb una topografia complexa. Esta limi-
tada pels Pirineus al nord i el Mar Mediterrani al sud i a ’est.
Des d’un punt de vista geografic, el territori es pot dividir
en tres arees diferenciades. Una area s’estén més o menys
paral-lelament al llarg de la costa i inclou la plana costera, la
serralada litoral i la serralada pre-litoral. La segona area és
anomenada depressio central; i la tercera inclou el Prepirineu
i el Pirineu. Les arees industrials principals i la majoria de
la poblacié es concentren a la costa. A 1’estiu, hi ha episodis
d’alta concentracié d’0z6 a I’interior, de vegades en arees ru-
rals, a causa de ’advecci6 dels contaminants per part de la
brisa marina, que els porta des de la costa al territori rural de
I’interior.

2.2 Model meteorologic

El model mesosescalar PSU/NCAR, MMS5 (Grell et al.,
1994), versi6 3.7, s’utilitza per a generar camps meteo-
rologics. Aquests han estat I’entrada per al sistema de mo-
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Figura 2. Dominis del model.

delitzaci6 de qualitat de 1’aire. Les simulacions meteo-
rologiques es realitzen per a dos dominis acoblats en els dos
sentits (Figura 2) amb resolucions de 27 km i 9 km. El do-
mini més gran cobreix el sud d’Europa, incloent Espanya,
la meitat de Franca i el nord d’Italia i un domini interior de
30x30 cel-les cobreix Catalunya.

Les condicions inicials i de contorn per al domini D1
s’actualitzen cada sis hores amb dades d’analisi del model
global del Centre Europeu de Previsié Meteorologica de
Mitja Termini (ECMWF) amb una resolucié de 0.5° x 0.5°.
Els processos de la capa limit es calculen amb 1’esquema
MRF (Troen i Mabhrt, 1986); I’esquema de Grell (Grell,
1993) es fa servir per a la parametritzaci6 dels ctimuls, men-
tre que la microfisica es parametritza utilitzant 1’esquema de
Schultz (Schultz, 1995). Per a ’esquema de la superficie
terrestre, s’activa el model de sol de cinc capes, en el qual la
temperatura es pronostica fent servir I’equacio de difusi6 ver-
tical per a les capes de 0.01, 0.02, 0.04, 0.08 1 0.16 m sota la
superficie, amb 1’assumpcié de substrat fix (Dudhia, 1996).
La radiacié solar es parametritza utilitzant 1’esquema de ra-
diaci6 dels nivols (Dudhia et al., 2004). La resoluci6 vertical
inclou 32 nivells, 20 per sota de 1500 m aproximadament,
amb el primer nivell a aproximadament 15 m i la part supe-
rior del domini a uns 100 hPa. La distribucié de les capes
verticals, amb una resolucié més alta a les capes baixes, és
una practica comuna (Zhang et al., 2006a, 2006b; Bravo
et al., 2008). Els arxius de sortides de cada hora del MM5
es processen amb la versié 3.2 del Processador d’Interficie
de Quimica i Meteorologia (MCIP) per al model CMAQ.

2.3 Model fotoquimic

El model de transport quimic utilitzat és el model dels
EUA EPA3/CMAQ (Byung i Ching, 1999). Aquest model,
amb el suport de 1I’Ageéncia de Proteccié Mediambiental
(EPA) dels EUA, esta en continua evolucié. Les simula-
cions v4.6 del CMAQ utilitzen el mecanisme quimic CB-
05 i el solucionador associat EBI (Yarwood et al., 2005),
incloent les reaccions de gasos que impliquen N50O5 i Ho0
i elimina les combinacions de mecanismes obsolets (p.e.
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Figura 3. Diagrama de flux per al model MNEQA. El gris és per
als moduls al domini mare, D1. L’ ombrejat identifica els moduls al
domini local i les fletxes negres continues simbolitzen els prepro-
cessadors. A partir d’Ortega et al. (2009).

gas+aerosols w/o). A més d’aquests canvis, la versié 4.6 in-
clou diferents modificacions al modul de 1’aerosol (AERO4).
Els detalls addicionals relacionats amb la darrera versio del
CMAQ es poden trobar al lloc web del centre del Sistema
d’Analisi 1 Modelitzacié de la Comunitat (CMAS) (http:
/lwww.cmascenter.org/help).

El model CMAQ utilitza la mateixa modelitzacié del
model que la simulaci6 MMS5. Les condicions de contorn
i els valors d’inicialitzaci6 per al domini D1 vénen d’un per-
fil vertical proporcionat pel mateix CMAQ, mentre que les
condicions inicials i de contorn per al domini D2 estan pro-
porcionades pel domini D1. EI model s’executa amb un
periode d’ajust inicial de 24 h (spin-up).

2.4 Model d’Emissio MNEQA

El MNEQA és un model d’emissi6é desenvolupat pels
autors (Ortega et al., 2009). Com que és una part critica del
sistema de modelitzacié de la qualitat de 1’aire, en aques-
ta seccié en presentem una visié general i un resum de les
diferéncies en les metodologies aplicades als dominis D1 i
D2.

2.4.1 Visi6 general

Els dominis niats normalment s’apliquen als sistemes
de modelitzacié de la qualitat de I’aire perque els models
fotoquimics, d’emissié i meteorologics han de tractar amb
la variabilitat de les malles i els diferents dominis. Com a
conseqiiencia de la variabilitat en la resolucié espacial, la
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Taula 1. Estadistiques de rendiment quantitatiu per al pronostic de concentracié d’0z0, utilitzant el domini de malla de 9 km.

Parametre estadistic

Definicié matematica

Biaix mitja (MB)

Error mitja normalitzat del biaix (MNBE)

Biaix fraccionat mitja (MFB)

Error brut absolut mitja (MAGE)

Error brut mitja normalitzat (MNGE)

Error mitja normalitzat (NME)

Biaix mitja normalitzat (NMB)

Error quadratic mitja (RMSE)

Error normalitzat del valor maxim del domini (UPA)

MB =+ 3>N(Cp — Co)

MNBE = % 31 (%25 ) - 100%

MFB = %Zi\’ {M} . 100%

(=22
MAGE = £ 3V |Cp — Col
N Cm —C,
MNGE = £ 320 (192zCol) - 100%

N
NME = Zile=col  100%
1

N
NMB = £:e2C0) . 100%
1

RMSE =/ % SV (Crn — Co)?

UPA = Cm (maz)—Cp(maz) 100%

Co(maz)

metodologia del MNEQA varia d’un domini a un altre. Les
principals diferéncies entre els dominis sén la resolucié de
malla i les arees cobertes en un o més paisos. Tot i que
es busca el mateix grau de descripcié de les emissions per
a tots els dominis, la informacid sobre les fonts d’emissio
i les activitats antropogeniques no estan prou detallades o
disponibles en totes les jurisdiccions. Tanmateix, la Unié
Europea ha empres algunes accions a aquest respecte; ha de-
senvolupat el Registre Europeu d’Emissié de Contaminants
(EPER http://eper.ec.europa.eu) per als informes dels anys
2001 1 2004 i els Registres de Transferéncia i Alliberament
de Contaminants (PRTR) per al 2007.

A causa de la dificultat a I’hora de registrar les dades
requerides per un model d’emissions per a un domini molt
gran, la metodologia aplicada al domini mare (D1) és des-
cendent mentre que la utilitzada al domini interior (D2) és
principalment ascendent. Es va desenvolupar una estruc-
tura modular per tal de tenir en compte les caracteristiques
de cada font d’emissié. La Figura 3 mostra el diagrama de
flux del MNEQA i la seva estructura. El modul per a D1
adapta les emissions d’EMEP (Vestreng et al., 2006) per a
les resolucions espacials i temporals a D1. Un arxiu de si-
mulacié proporciona informacié general sobre el periode de
simulacié al modul D1 i també a D2 (ratllat a la Figura 3).
Els arxius del domini amb la descripcié de la malla del do-
mini simulat s’alimenten amb els moduls. Alguns moduls
(com: Biogenic, Transit a les ciutats i Evaporatiu) necessiten
un arxiu de dades meteorologiques perque les emissions de-
penen de parametres meteorologics, tals com la temperatura i

Tethys 2010, 7, 11-23

la radiacié. Els preprocessadors (fletxes negres continues a la
Figura 3) estan disponibles per als moduls segiients: Transit
a les ciutats, Transit industrial i per Carretera. Finalment,
el modul Analisi i Fusié crea sortides (en formats ASCII i
NetCDF) a partir de les simulacions del MNEQA: emissions
molars especiades, tal com requereix el CMAQ); emissions
de massa per a CO, NOx i VOCs i particules; i percentatge
de massa de la contribuci6 a les emissions totals per part de
cada modul d’emissions.

El MNEQA utilitza la sortida d’un model meteorologic
per a calcular la temperatura i les dades de radiaci6. Fi-
nalment, les emissions de compostos es classifiquen en les
especies utilitzades en el mecanisme fotoquimic: el MNEQA
fa I’especiacid per a CB-05.

2.4.2 Emissions al domini D1

El MNEQA fa servir una metodologia descendent
basada en les dades d’emissions de l'inventari expert
d’emissions de 'EMEP (Maig, 2007) (Vestreng et al., 2006).
Europa i una petita part del Nord d’Africa estan cobertes
pel domini de 'EMEP, amb una malla de resolucié de
50 x 50 km2. Les emissions es computen a partir de les
dades nacionals d’11 sectors, cinc contaminants principals
(CO, NH3, NMVOC, NOx, SOx) i dos tipus de particules
(PM 2.5 i PM gran). Les dades d’emissions disponibles co-
breixen un periode de diversos anys. L’algorisme consisteix
en assignar a la cel-la de cada domini mare el valor de les
emissions de la cel-la d’EMEP més propera, multiplicat per
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Figura 4. Evolucid, per al periode estudiat, del MB i RMSE diaris. (a) (a dalt esquerra) correspon a la temperatura de ’aire a 1.5 m (s.n.t.);
(b) (a dalt dreta) correspon a la velocitat del vent mesurada a 10 m (s.n.t.) i (c) correspon a la direccié del vent mesurada a 10 m (s.n.t.).

un factor proporcional. Aquest factor representa el coeficient
entre el nimero de cel-les de D1 i el nimero de cel-les del
domini de ’EMEP que s’intersecten a dins de D1.

L’especiaci6 es calcula utilitzant perfils del lloc web del
Consell de Recursos del I’ Aire de California (CARB) (http:
/larb.ca.gov/ei/speciate/dnldopt.htm#specprof). Els perfils
mensuals i setmanals (Parra, 2004) s’han aplicat per tal de
determinar els valors d’emissié per a cada hora basats en el
dia de la setmana i el mes de 1’any.

2.4.3 Emissions al domini D2

En el cas del domini local, hem fet servir una aproxi-
macié ascendent per a les emissions biogeniques, del transit,
de consum i industrials. Tenint en compte diverses carac-
teristiques geometriques, vam fer la distincié entre fonts
de superficie, lineals i de punt. Aquestes caracteristiques
geometriques estan reflectides en els nostres calculs utilit-
zant un Sistema d’Informacié Geografic (SIG). Finalment,
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les emissions es fusionen per a cada cel-la de malla perque
el model fotoquimic no fa la distincid entre les diversos tipus
de font; I’tinic que es necessita és un valor d’emissions per a
cada cel-la de malla, cada pas temporal i cada component.

2.4.4 Configuracié del model de qualitat de I’aire

En aquesta seccid, es descriuen les caracteristiques de
la modelitzacié utilitzada en les simulacions realitzades amb
el model de qualitat de ’aire. El domini D1 té una resolu-
ci6 de malla horitzontal de 27 km i el domini interior, D2,
de 9 km. DI té una extensié de 68 x 44 cel-les de malla
centrades a la latitud 41.42°N i la longitud d’1.40°E. D2 té le
seu vertex esquerre inferior a D1 (31, 19) amb 30 x 30 cel-les
de malla. El nombre total de nivells verticals del model és de
30 per a tots els dominis, fins a 100 hPa. Com que el model
fotoquimic requereix condicions de contorn, els dominis de
dades tenen menys cel-les que al limit horitzontal. Per aixo,
MNEQA i CMAQ es duen a terme en D1 amb 66 x 42 cel-les
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. Girona

Figura 5. Caracteristiques topografiques de 1’area estudiada i la
situaci6 de les 22 estacions de qualitat de I’aire (¢) utilitzades.

de malla i a D2 amb 28 x 28 cel-les de malla. En tots els
dominis i models es fa servir una resolucié de pas temporal
d’una hora.

3 Avaluacio estadistica del model de la qualitat de
I’aire respecte de les mesures

Com que un model de qualitat de I’aire és un conjunt de
tres models, meteorologic, fotoquimic i d’emissid, i com que
I’dltim ja ha estat comparat amb altres models d’emissi6 (Or-
tega et al., 2009), en aquesta secci6 s’avaluaran els resultats
del model meteorologic MMS i el model fotoquimic CMAQ.

3.1 Avaluacié dels camps meteorologics

Els resultats de la modelitzaci6 s’han avaluat a par-
tir d’un conjunt de diferents estacions meteorologiques dis-
tribuides per Catalunya que pertanyen al Servei Meteorologic
de Catalunya. L’avaluacié inclou la velocitat i la direccié del
vent mesurades a 10 m per sobre del nivell del terra (s.n.t.,
sigles en catala) i la temperatura de 1’aire a 1.5 m (s.n.t.).
L’Error Quadratic Mitja (RMSE) i el Biaix Mitja (MB) per a
aquests parametres meteorologics s’han calculat per a dades
de cada hora proporcionades pel model i les observacions
(veure Taula 1 per a la definici6), obtenint aixi un valor es-
tadistic diari. Les estadistiques del vent i la direcci6 del vent
es calculen per a una velocitat del vent superior a 0.5 ms™!,
ja que la direcci6 del vent no és fiable per a velocitats més
baixes. El calcul de parametres estadistics és directe per a
la velocitat del vent i la temperatura, perod la naturalesa cir-
cular de la direccié del vent dificulta 1’obtencié de les es-
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Figura 6. Evoluci6 temporal de les concentracions d’0z6é mit-
janades de cada hora proporcionades pel model de qualitat de 1’aire
1 per les 48 estacions de qualitat de 1’aire per al periode estudiat.

tadistiques corresponents. Per tal d’evitar aquest problema,
hem fet servir una direccié del vent modificada, on 360°
van ser afegits o restats del valor predit per a minimitzar la
diferencia absoluta entre les direccions del vent observades
i les pronosticades (Lee i Fernando, 2004). Per exemple,
si el pronostic és 10° i I’observacié corresponent és 340°,
aleshores s’utilitza un valor pronosticat de 370°.

La Figura 4 mostra I’evoluci6 del RMSE i MB de la ve-
locitat del vent, la direccié de vent i la temperatura per al
periode estudiat. La velocitat del vent (Figura 4a) indica un
RMSE delimitat entre 1 i3ms~!iun MBentre 0i 2 ms™!
a la majoria del periode, des de maig fins a mitjans de setem-
bre; des d’aquest punt fins al final del periode, el RMSE aug-
menta fins a4 m s~! i el MB fins a 3.5 m s~!. El primer
periode es caracteritza principalment per una situacié anti-
ciclonica amb petits gradients de pressié que afavoreixen el
desenvolupament de circulacions mesoescalars com el régim
de brisa marina a la costa i els vents de muntanya a I’interior.
La velocitat del vent associada amb aquests patrons de circu-
laci6 esta forca ben reproduida pel model, tot i que tendeix a
subestimar lleugerament la velocitat del vent durant el diai a
sobreestimar-la a la nit. El model no reprodueix amb precisié
els vents molt fluixos (Bravo et al., 2008), tipics de I’area es-
tudiada a la nit. Aixd provoca el valor positiu de MB durant
tot el periode. Durant el segon periode, la situacié meteo-
rologica ha estat molt més variable encapgalada per I’escala
sinoptica i reflexada en alts valors del MB i RMSE.

La Figura 4b mostra I’evolucié del RMSE i MB per a la
direcci6 del vent. El RMSE té entre 60° i 120° per al primer
periode, mentre que durant el segon periode els limits varien
entre 80° i 140°. Els valors de MB van entre 20° i -20° tenint
la desviacié més alta durant el segon periode.

L’evolucié del RMSE i MB per a la temperatura de
I’aire es presenta a la Figura 4c. Per a la majoria del periode
estudiat, el RMSE pren valors entre 3 i 4 graus, mentre que
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Taula 2. Resum estadistic corresponent a les estacions de qualitat de 1’aire seleccionades associades a les simulacions de qualitat de 1’aire
de les concentracions mitjanes d’0z6 de cada hora i del maxim d’1-h i 8-h per al periode estudiat.

Estadistica Mitjanes horaries Mitjanes horaries Concentracié maxima d’1-h  Concentracié maxima de 8-h
(00 224 UTC) per a les concentracions per a les concentracions per a les concentracions
d’0z6 > 60 pug m~3 d’0z6 > 60 pug m~3 d’0z6 > 60 pug m~3
MB (ug m ) 1.35 -1.90 234 -0.83
MAGE (ug m™>) 31.21 16.47 14.72 11.96
MNBE (%) 6.90 -0.41 0.11 1.12
MNGE (%) 41.98 19.95 14.66 13.31
MFB (%) -2.52 -4.61 -1.67 -0.48
RMSE (ug m™?) 29.97 21.75 19.38 16.10
NMB (%) 0.93 -2.21 -242 -1.00
NME (%) 21.52 19.18 15.22 14.48

UPA (%): 11.5

el MB els pren entre -2 i -4 graus. Aquests valors destaquen
la tendencia a subestimar la temperatura de 1’aire a 1.5 m
(s.n.t.).

El rendiment del model meteorologic concorda amb
diversos estudis anteriors sobre les aplicacions meteo-
rologiques per a la modelitzacié de la qualitat de l’aire
(Zhang et al., 2006a), en particular aquells que es basen en
I’area d’estudi, (Jiménez et al., 2008; Jiménez et al., 2006a)
on s’ha notificat sobre les estadistiques classiques per als
camps de superficie (p.e. la temperatura, el rang de velocitat
del vent d’1 a 4 graus i de 2 a4 m s—!). Tanmateix, la nostra
avaluacié estadistica mostra una dispersié lleugerament su-
perior, principalment per a la direcci6 del vent. La rad prin-
cipal podria ser la resolucid horitzontal, ja que els estudis
meteorologics sobre els terrenys complexos requereixen més
resolucid horitzontal i vertical per a resoldre els patrons de
circulacié mesoescalars complexos (Jiménez et al., 2006a).

3.2 Avaluacio del model fotoquimic

La metrica estadistica per al calcul del rendiment del
model fotoquimic es calcula per a les concentracions d’0zé
de superficie en 48 emplacaments de mesura al domini de
modelitzacié de 9 x 9 km?. Tot i que hi ha una nova pauta
per a avaluar el rendiment del model, US EPA (2007), en
aquest estudi hem fet servir el US EPA (2005), ja que la
nova pauta no inclou la quantificacié del rang a les metriques
estadistiques. Les tres metriques multilloc utilitzades sén
I’error normalitzat del valor maxim del domini (UPA), I’error
mitja normalitzat mitja del biaix (MNBE) i I’error brut mitja
normalitzat (MNGE). De la mateixa manera que amb la
guia general i els protocols per a ’avaluacié del rendiment
(Seigneur et al., 2000), es calculen noves metriques es-
tadistiques basades en el concepte de factors per tal de su-
perar les limitacions de les mesures tradicionals. Aquestes
estadistiques estan resumides a la Taula 1.

Per a I’avaluaci6, les 48 estacions de superficie de
qualitat de 1’aire anomenades XVPCA (acronim en catala
de Xarxa de Vigilancia i Previsié de la Contaminacié At-
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mosferica) que pertanyen al Departament de Mediambient
de la Generalitat de Catalunya proporcionen les mesures de
cada hora de la concentraci6é d’oz6 des del 20 de maig fins a
finals d’octubre de 2008 (a partir d’ara “periode estudiat’).
Aquesta xarxa d’estacions cobreix tot el domini amb una
distribucié territorial exacta. Tanmateix, donada la resolu-
ci6 de la cel-la de malla, 9 x 9 Km?, no totes les estacions
de mesures compleixen el criteri per ser representatives de
I’area en la qual estan localitzades. Es a dir, si la cel-la de
malla és representativa d’una zona rural, I’estacié de mesura
no pot estar localitzada a la ciutat principal ja que les seves
mesures seran representatives d’una area urbana. Si es fa
servir aquest criteri, la validacid es realitza amb només 22
estacions representatives (veure Figura 5 i Taula 3).

A més de les metriques anteriors, 1’Ageéncia de Pro-
teccidé Ambiental dels EUA (US EPA, 2005) va desenvolu-
par una guia que indicava que és inapropiat establir un cri-
teri rigid per a I’acceptacid o rebuig del model (és a dir, cap
prova de limits). Tanmateix, basant-se en modelitzacions an-
teriors de 1’0z6 (US EPA, 1991) s’ha establert un rang de
valors comu per al biaix, I’error i I’exactitud. Els criteris ac-
ceptats sén pel MNBE, de +5 a +15%; MNGE, de +30 a
+35%; UPA de +15 a £20%. Per a tot el periode estudiat,
els resultats de la Taula 2 mostren mitjanes de les metriques
estadistiques per a les concentracions de superficie de cada
hora, els valors maxims 1-horaris i les concentracions d’0zé
maximes diaries 8-horaries.

Per a les concentracions d’0z6 mitjanades de cada hora,
els resultats indiquen que el model mostra una lleugera
tendéncia a sobreestimar la concentracié d’0zé a nivell del
terra (Taula 2), ja que els valors del MB, MNBE i NMB s6n
positius, i tot i que el MNBE es troba a dins de 1’objectiu
de rendiment recomanat per ’'EPA de 4+15%, el valor de
MNGE és superior al criteri acceptat (35%). Aquest com-
portament de les concentracions d’0z6 mitjanades de 24-h es
deu probablement a la contribucié excessiva de les concen-
tracions d’0z6 pronosticades pel model durant la nit.

Les tres principals fonts d’error podrien ser: (i) el model
no representa amb prou exactitud els processos fisicoquimics
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Figura 7. Evolucié temporal de les concentracions d’0zé mitjanades de cada hora proporcionades pel model de qualitat de 1’aire i per
algunes estacions seleccionades de qualitat de 1’aire per al periode estudiat.

nocturns (Jiménez et al., 2006b); (ii) el model d’emissié po-
dria no calcular correctament les emissions nocturnes; (iii)
els parametres meteorologics, com la velocitat del vent, la di-
reccié del vent i la capa de mescla no estan ben reproduits pel
model quan el forcament sinoptic es debil i els vents ambien-
tals sén lleugers i variables (Schiirmann et al., 2009; Bravo
et al., 2008).

Tal com es mostra a la Figura 6, el model sobreestima
les concentracions d’0z6 a la nit. Per tal de resoldre aquest
problema, les estadistiques d’avaluacié del model es calculen
sovint utilitzant només els parells d’observacié-pronostic de
cada hora per als quals la concentracié observada és supe-
rior a un valor especific. Aquest procediment elimina la in-
fluencia de les concentracions baixes, com els valors noc-
turns. Amb aquesta finalitat s’han fet servir diversos valors
de tall; tanmateix, 60 g m~3 s’utilitza amb freqiiéncia i con-
corda amb la practica d’EPA (US EPA, 1991; Sistla et al.,
1996). Quan apliquem aquesta restriccié, MNGE disminueix
fins a 19.95%, que es troba per sota de 1’objectiu del 35% re-
comanat per I’EPA, tot i que el model tendeix a subestimar
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les ratios de mescla de I’0zd, ja que el MB, NMB, MFB i
MNBE s6n -1.90 ug m=3, -2.21%, -4.61% i -0.41% respec-
tivament. Per a una concentracié maxima 1-horaria utilitzant
la mateixa restriccid, el model tendeix a subestimar (encara
que no a totes les 22 estacions) el valor maxim, ja que el MB
és -2.34 g m—3, NMB és -2.42%, MFB és -1.67% i MNBE
és 0.11%. A més, el MNGE és 14.66%, per tant, tots els
valors es troben a dins del marc regulador. Per a una concen-
traci6 maxima 8-horaria, el comportament del valor és sem-
blant ja que el MB és -0.83 g m~3, MNBE és 1.12%, NMB
és -1.0%, MFB és -0.48% i MNGE és 13.31%. Els petits va-
lors positius per al MNBE, corresponents a 1-h i 8-h de con-
centracions maximes d’0zd, indiquen que en algunes esta-
cions la ratio entre les concentracions d’0zé sumulades i les
observades és lleugerament superior a la unitat. Per tant, en
aquests emplacaments, el sistema de modelitzacié sobrees-
tima les concentracions d’0z6. El valor de 'UPA calculat
com la diferéncia entre el valor observat més alt i el valor
pronosticat més alt per a totes les hores i estacions de moni-
toratge per a tot el periode €s de 11.5%, resultat que compleix
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Taula 3. Estadistiques corresponents a les estacions seleccionades de qualitat de I’aire associades a les simulacions de qualitat de 1’aire

3

mitjanades a cada hora per a les concentracions d’0zé > 60 ug m™~.

Estaci6 MB MNBE MFB MAGE MNGE NME NMB RMSE
(wgm™>) (%) (%) (ugm™) (%) (%) (%)  (ugm”®)

Constant{ -2.92 -2.74 -4.47 7.09 8.28 20.12  -8.28 14.12
Pardines 0.95 3.22 1.69 9.84 11.61 14.65 1.41 14.42
Agullana -5.70 -5.10 -7.19 12.23 13.58 1726  -8.05 17.63
Juneda -0.23 0.87 -0.20 6.73 7.98 1534 -0.52 12.42
Sort 0.98 2.28 1.19 6.05 7.51 14.29 2.31 11.13
S. M. Palautordera -0.68 -0.14 -1.43 7.04 7.74 16.99  -1.65 14.11
Begur -7.85 -5.90 -8.53 15.51 16.08 18.69  -9.46 21.51
Santa Pau 0.06 1.20 0.07 6.76 7.69 16.68 0.16 12.94
Gandesa 0.19 1.69 0.32 9.16 11.11 14.41 0.29 13.54
Bellver de C. 1.62 3.09 2.00 6.07 7.59 14.64 3.90 11.27
Ponts -0.45 0.79 -0.19 6.48 7.23 13.97  -0.97 11.96
La Sénia 1.26 3.09 1.63 9.35 11.70 14.05 1.89 13.30
Tarragona - Ciutat -5.55 -5.92 -9.02 9.69 11.39 2034 -11.66 18.06
Rubi -9.78 -11.31  -17.36 12.45 1472 33.10 -26.00 23.37
Tona 1.12 240 0.89 7.72 9.07 18.18 2.64 14.15
Alcover 3.09 4.62 3.04 6.73 9.16 21.66 9.94 13.24
Guiamets 0.04 1.16 -0.24 8.33 10.16 14.04  0.07 12.97
Berga 1.40 3.06 1.79 7.45 8.89 15.58 2.93 13.00
Vilafranca del P. -4.95 -5.14 -7.21 8.79 9.99 19.15 -10.80 15.85
Matar6 -5.30 -5.27 -7.79 10.04 11.64  20.60 -10.87 17.67
Gava -7.29 -7.60  -10.63 10.11 1129 2286 -1647 18.48
Barcelona - V. H. -12.52 -14.61  -21.96 15.52 18.34 3133 -25.26 25.94

amb I’objectiu de +£20% de ’EPA. A més, si es calculen N

els valors diaris de 'UPA, els res'ultats indiquen que gairebé RMSE, = 1 Z(C —Cp)? )

tots els valors d’aquesta estadistica (8§1%) compleixen amb N im1

els criteris de I’EPA per a un rendiment del model accep-

table. Com a resum de la} Tgula 2, concj,loem que el model C = a+bC, 3)

mostra una lleugera tendéncia a subestimar les concentra-

cions d’0z0, ja que quan vam aplicar un llindar de referéncia

per tal d’evitar els valors nocturns, algunes estadistiques es RMSE, = \/(RM SE.)? + (RMSE;)? “

tornaven negatives. La informacié proporcionada a la Taula 2
s’estén a cada estacié de monitoratge utilitzada en aquest es-
tudi (Taula 3). A més a més, a la Figura 7 es presenten al-
guns exemples de 1’evolucié temporal de les concentracions
d’0z6 mitjanades de cada hora proporcionades pel model de
qualitat de I’aire i les estacions seleccionades de qualitat de
I’aire. Aquesta informacié addicional confirma els resultats
i la conclusid derivats de la Taula 2. El rendiment del model
fotoquimic concorda amb diversos resultats anteriors sobre
la modelitzacié de la qualitat de 1’aire a I’area estudiada,
(Jiménez et al., 2008; Jiménez et al., 2006a), en que els va-
lors estadistics també compleixen amb els criteris de ’EPA.

De la mateixa manera que la validacié sistematica,
I’error quadratic mitja no sistematic i sistematic, RMSE,, (1)
i1 RMSE; (2), es calculen per tal d’avaluar I’error intrinsec en
el model i I’error aleatori (Appel et al., 2007).

1 N
RMSE, = | 3 > _(C = Cp)? (M

i=1
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Els valors de C}, i Cy sén concentracions simulades
i observades, respectivament; a i b soén els coeficients
de regressié per minims quadrats derivats de la regressid
linear entre C,,, i Cp; i IV és el nombre total de parells de
model/observacio.

Aquestes noves mesures ajuden a identificar les fonts o
tipus d’error, que poden ajudar considerablement a perfec-
cionar el model. El RMSE; representa la porcié de I’error
atribuible als errors sistematics del model; i el RMSE,
representa els errors aleatoris en el model o les entrades
del model que s6n més dificils d’interpretar. Per a un bon
model, la porcié no sistematica del RMSE ha de ser més
gran que la porcid sistematica, mentre que un valor del
RMSE; sistematic alt indica un mal model.

Els resultats es donen a les Taules 4 i 5 per a cada
mes analitzat (juny-setembre 2008). No s’hi inclouen maig
i octubre, ja que I’avaluacié va comengar el 19 de maig i
dotze dies no sén representatius, mentre que durant octubre
hi va haver falta de mesures.
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Taula 4. Errors sistematics i aleatoris per al pic de concentracié d’0z6 per a una mitjana d’1-h.

Mes RMSE, (ug m™3)

(BMSE, )2 100 (%) RMSE, (ugm™?)

RMSE (ug m™3)

RMSE
Juny 11.32 (28.32) 18.01 21.27
Juliol 14.35 (45.30) 15.77 21.32
Agost 9.15 (24.67) 15.99 18.42
Setembre 15.40 (54.86) 13.97 20.79

Taula 5. Errors sistematics i aleatoris per al pic de concentracié d’0z6 per a una mitjana de 8-h.

Mes RMSE, (ugm™®) (HMSE. )2 100 (%) RMSE, (ugm~3) RMSE (ug m~3)
Juny 16.54 (61.09) 13.20 21.16
Juliol 11.99 (45.70) 13.07 17.74
Agost 10.48 (39.35) 13.01 16.71
Setembre 12.64 (43.83) 14.31 19.09

Taula 6. Valors del RDE calculats per a les 22 estacions represen-
tatives considerades durant tot el periode estudiat.

Estacio RDE per al limit
del valor objectiu (%)

Constanti 27.83
Pardines 7.42
Agullana 4.92
Juneda 17.75
Sort 14.50
Sta. Maria de Palautordera 23.08
Begur 14.83
Santa Pau 19.83
Gandesa 13.25
Bellver de Cerdanya 12.17
Ponts 12.50
La Sénia 15.42
Tarragona - Parc de la Ciutat 25.08
Rubi 42.58
Tona 2.67
Alcover 34.42
Guiamets 21.33
Berga 5.83
Vilafranca del Penedes 33.17
Matar6 10.75
Gava 25.08
Barcelona - Vall d’Hebron 32.67

Per al cas estudiat, els resultats per als maxims de
concentracions d’oz6 d’1-h i 8-h mostren que els valors de
I’error sistematic son inferiors als no sistematics. Tanmateix,
els errors soén similars, cosa que implica que el sistema
de qualitat de 1’aire s’ha de seguir millorant i perfeccio-
nant. Per tal d’analitzar millor aquests resultats, hauriem
de plantejar-nos realitzar una analisi detallada ampliada
que identifiqués els factors clau que influencien aquests
biaixos de pronodstic, com sén la sensibilitat a les condicions
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sinoptiques, a I’esquema de la capa limit utilitzat al model
meteorologic MMS5, a les condicions de contorn prescrites i
al mecanisme quimic utilitzat al model CMAQ.

3.3 Configurant objectius de qualitat per a la
“Incertesa” d'ozd definida per la directiva
EC/2008/50

El 2008 el parlament europeu (EC 2008) va ratificar una
nova directiva europea de la qualitat de 1’aire. Aquesta direc-
tiva substituia les anteriors amb la intencié de simplificar i
racionalitzar la informacid, aixi com d’introduir nous valors
limit respecte de PM2.5. Mentre que les directives anteriors
havien basat el calcul i la informacio6 en les dades de mesures,
aquesta nova directiva posa més eémfasi en 1’ds de models per
a calcular la qualitat de 1’aire a dins de les zones i les aglome-
racions. La major atenci6 prestada a la modelitzacié atorga
als Estats Membres més flexibilitat a I’hora d’avaluar la in-
formacid i el potencial per reduir el cost del monitoratge de
la qualitat de I’aire. Tanmateix, la modelitzacid, com el con-
trol, requereix la implementacié i la interpretacié dels ex-
perts. Els models també han de ser comprovats i validats
abans de poder ser utilitzats amb confianga per tal de calcu-
lar i gestionar la qualitat de 1’aire (Denby et al., 2008).

Els objectius de qualitat per a un model es donen com
una incertesa en percentatge. La incertesa es descriu en la
directiva de la segiient manera: “La incertesa per a la mo-
delitzaci6 es defineix com la desviacié maxima dels nivells
de concentracié mesurats i calculats per al 90% dels punts
de monitoratge individuals, en el periode estudiat, per al
valor limit (o valor objectiu en el cas de 1’0z0), sense tenir
en compte el moment temporal dels esdeveniments. La in-
certesa per la modelitzacié s’interpretara com a aplicable a
la regi6 del valor limit apropiat (o valor objectiu en el cas de
I’0z6). Les mesures fixades que han de ser seleccionades per
a la comparacié amb els resultats de la modelitzacié seran
representatives de 1’escala coberta pel model.”
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Taula 7. Valors del MRDE per a cada periode mensual aixi com
per a tot el periode.

Mes MRDE per al limit del valor objectiu (%)
Juny 34.42
Juliol 31.33
Agost 27.83
Setembre 33.50
Tot el periode 33.17

3.3.1 Formulacié matematica dels objectius de qualitat de
la Directiva

Com les directives anteriors, la formulacié d’aquest text
segueix sent ambigua. Com que els valors s’han de calcular,
una férmula matematica hauria aclarit molt més el signifi-
cat. Per aixo, el terme “incertesa del model” segueix estant
obert a interpretacid. Malgrat aixo, Denby et al. (2008) sug-
gereixen que se I’hauria d’anomenar Error Relatiu de la Di-
rectiva (RDE) i se I’hauria de definir matematicament en una
sola estaci6 de la segiient manera:

|OLv — Mpv|

RDE =
LV

4)
on Ory és la concentracid observada més propera a la con-
centracié del valor limit o el valor objectiu per a ’0z6 i
M7y la concentracié modelitzada corresponent. El maxim
d’aquest valor trobat al 90% de les estacions disponibles és
per tant I’Error Directiu Relatiu Maxim (MRDE).

Per a I’0z6, els valors mitjans del RDE calculats com a
percentatge per a les 22 estacions representatives es presen-
ten a la Taula 6. Els resultats mostren una amplia extensio,
que va des de valors baixos (2.67%) a les ciutats petites fins
a valors alts a les ciutats i zones industrialitzades en les quals
resulta dificil tenir en compte totes les emissions.

Els valors del MRDE, calculats com a percentatges per
a cada mes aixi com per a tot el periode considerat, es pre-
senten a la Taula 7. Com a la seccidé anterior, maig i oc-
tubre no s’inclouen, ja que 1’avaluacié va comengar el 19 de
maig, i 12 dies no es consideren representatius. Durant el
mes d’octubre, hi ha falta de mesures.

Els valors del MRDE presentats a la Taula 6 mostren
percentatges a dins del marc regulador recomanat en la Di-
rectiva Europea EC/2008/50, que és del 50%.

4 Conclusions

Aquest estudi descriu 1’avaluacié d’un sistema de mo-
delitzaci6 regional acoblat utilitzat per a simular la qualitat
de I’aire respecte de 1’0z6 sobre 1’area del nord-oest mediter-
rani (Catalunya) durant finals de primavera, estiu i principis
de tardor del 2008. EIl sistema de modelitzacié consisteix
en el model mesoescalar MMS5, el model d’emissié6 MNEQA
i el model fotoquimic CMAQ. Encara que els darrers anys a
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Catalunya s hagin aplicat els mateixos models meteorologics
i fotoquimics, aquests s’han avaluat durant periodes curts
i utilitzant un model d’emissi6 diferent. Aquest estudi ha
demostrat la capacitat del sistema de modelitzacié de quali-
tat de 1’aire MMS5/MNEQA/CMAQ per pronosticar les con-
centracions d’0z6 amb una precisié suficient, ja que les
estadistiques encaixen a dins dels objectius europeus i de
I’EPA de rendiment recomanat. Els resultats dilirns per als
pronostics mitjans, d’1-h i 8-h, indiquen un comportament
satisfactori del model. No obstant aix0, les concentracions
d’0z6 simulades a la nit no es poden mesurar i algunes es-
tadistiques queden fora del marc regulador. Aquest compor-
tament del model es podria atribuir a diversos factors, com
el calcul defectuds d’emissions a la nit, la no prou bona re-
presentacio dels processos fotoquimics nocturns, i finalment,
la incapacitat del model per a reproduir alguns parametres
meteorologics, com la velocitat i la direcci6 del vent a la nit.
Els resultats dels errors sistematics i no sistematics mostren
valors similars, tot i que els errors no sistematics tendeixen a
ser lleugerament més grans. A més, tot i que les estadistiques
del model es troben dins dels objectius, algunes, quan es
calculen localment, no compleixen amb els objectius regu-
ladors. Aquesta avaluacié també demostra una serie de pro-
blemes que han de ser resolts en futures validacions. La reso-
lucié del domini sobre Catalunya s’ha de millorar, ja que els
estudis de dispersid de la contaminacié de I’aire en terrenys
complexos necessiten una modelitzacié d’alta resolucié de la
qualitat de I’aire per tal de resoldre els patrons complexos de
circulaci6é com les brises del mar, els fluxos de drenatge o els
fluxos de canalitzacid, que no sempre sén vistos pel model
meteorologic que utilitza una amplia resolucié horitzontal.
A més a més, augmentant la resolucid, es podria incloure un
nombre més gran d’estacions en la validaci6é. Actualment,
s’esta introduint una nova resolucié de 3 km.

Agraiments. Aquesta recerca va rebre el suport de la Generali-
tat de Catalunya amb els contractes FBG-304.471 i FBG-304.980.
Els autors volen donar les gracies als tecnics d’aquest departament
per proporcionar-los informacié sobre 1’inventari d’emissions i les
mesures de qualitat de 1’aire. També volen donar les gracies al
Servei Meteorologic de Catalunya per proporcionar-los els camps
meteorologics inicials i de contorn per tal d’executar I’'MMS.
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