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Objetivos

OBJETIVOS DEL PROYECTO.

OBJETIVO GENERAL.
Desarrollar un modelo numérico para la estimacion del impacto que las emisiones de

oxidos de nitrégeno y oxidos de azufre provenientes de una fuente puntual causan

sobre la concentracion atmosférica de ozono en zonas continentales.

OBJETIVO ESPECIFICO.
Validar el modelo desarrollado utilizando datos de experimentos de experimentos de

dispersion turbulenta de plumas reactivas en tunel de viento reportadas en las fuentes

consultadas.

X1



Hipotesis

HIPOTESIS.

Las emisiones de hidrocarburos de una Central Termoeléctrica que usa
combustéleo o gas natural como combustible primario son despreciablemente
pequenas y no contribuyen de manera importante a la formacion de ozono en la

atmosfera.

La responsabilidad de una Central Termoeléctrica respecto a la contribuciéon de sus
emisiones de oxidos de nitrégeno y éxidos de azufre a la formacién de ozono en la
atmasfera puede y debe evaluarse considerando que tales emisiones son
descargadas sobre una atmdsfera limpia, es decir en la que no existe otros

precursores para la formacién de ozono.

La modelacion matematica del proceso de la dispersion turbulenta de una pluma
reactiva puede realizarse estudiando el acoplamiento de un modelo reticular de
cajas con un modelo de gases en redes, cuya evolucion quimica esta determinada

basicamente por el ciclo NOx-Ox que incluye la fotodisociacion del NQ,.

XII
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Introduccion.

INTRODUCCION.

Las consecuencias de la contaminacion del aire ambiental representan severos
problemas de las que nadie se encuentra exento en nuestro planeta; por io que se
hace imprescindible este estudio, para tomar las medidas pertinente para su
atenuacion o remedio. Existen diversos estudios para este problema, enfocados a los
procesos de transporte, dispersion y transformacién quimica en plumas reactivas
especialmente, por diversos autores, dentro de diferentes areas de la ciencia. Los
modelos expuestos hasta ahora son demasiado complejos y requieren de un gran
ndmero de parametros de entrada, con una gran variedad de ecuaciones matematicas
con soluciones fenomenolégicas y elaboradas en una super computadora, con una

gran capacidad de memoria.

Hoy en dia necesitamos modelos que permitan estudiar los diferentes problemas
ambientales del aire de una manera rapida, sencilla y con faciles alternativas de

solucion.

El objetivo principal de este trabajo consiste en el desarrollo de un tratamiento
alternativo para la consideracion de los efectos de la turbulencia atmosférica sobre los
procesos de dispersion y transformacién quimica de los contaminantes en la

atmosfera, con el fin de establecer un método sencillo para estimar la contribucién de

XIX



Introduccién,

las emisiones de oxidos de nitrogeno y de Oxidos de azufre a la formacion de ozono en
la atmésfera, dentro de la zona de influencia de dicha central. Se propone estudiar el
acoplamiento de un modelo reticular de cajas con un modelo de gases en redes,
desarrollado en el Departamento de Sistemas de Combustién en el Instituto de
Investigaciones Eléctricas, para la determinacion de campos de viento turbulento. E!
modelo sera validado utilizando fa informacion disponible en fuentes especializadas
sobre experimentos de dispﬁersic’m turbulenta de plumas reactivas, realizados en un
tanel de viento. El presente trabajo consta de siete capitulos que se describen a

continuacion.

En el primer capitulo, se exponen los problemas de la contaminacién ambiental de
nuestro planeta, tanto en el agua, como en el aire, el suelg, y la flora. Todgs ellos son
muy relevantes; sin embargo, lo que se estudiara con mayor detalle es en el caso del
aire; es decir, la contaminacion del aire o atmosférica. Se presentan las causas de
esta contaminacion, recalcando que la contaminacion del aire habia sido predecida por
diversos autores hace algunos siglos. Las grandes cantidades de emisiones
contaminantes que se vierten a la atmdsfera ha provocado un acelerado deterioro de
nuestro planeta, provocando un desequilibrio de nuestro ecosistema y graves
problemas a la salud humana. Continuamos con la importancia de la modelacion para

este tipo de problemas y terminamos exponiendo los diferentes tipos de modelacion.

En el segundo capitulo, se expone la propuesta del trabajo de investigaciéon haciendo
una breve resena de los diferentes modelos de la calidad del aire y las limitaciones de
cada uno de ellos en la dispersidon turbulenta de los contaminantes atmosféricos. En

este trabajo se propone un tratamiento alternativo, para la consideracion de los efectos

XX



Introduccidn.

turbulentos sobre los procesos de dispersién y transformacion quimica de los
contaminantes en la atmésfera, la cual se simula mediante un modelo numérico
matematico de plumas reactivas donde se estimen las concentraciones de oxidos de
nitrégeno y oxidos de azufre provenientes de una planta termoeléctrica con respecto al
ozono atmosférico de sus alrededores. Para la simulacion del campo de viento se,

utilizara el modelo de gases en redes.

En el tercer capitulo, se presenta el impacto ambiental provocado por las emisiones de
oxidos de nitrogeno y 6xidos de azufre, que son los principales contaminantes
primarios en la formacion de las lluvias acidas y precursores de otros contaminantes.
Estos dos compuestos son los mas relevantes en nuestro tema de investigacion, los

cuales son la médula del modelo numérico de plumas reactivas.

En el cuarto capitulo, se habla de los aspectos mas relevantes de la meteorologia, la
cual es muy importantes en la dispersién de los contaminantes. Se continua con una
descripcion de las principales capas atmosféricas; analizando con mas detalle Ia capa
donde los fenémenos de dispersion de contaminantes son relevantes; esto es, la capa
limite planetaria (PBL); analizando ademas los diferentes fendmenos que son
responsables de la dispersion de los contaminantes; en especial, {a turbulencia, misma
que es provocada por los gradientes de temperatura generados por la variacién dia-
noche, y por Ultimo, se mencionan las formas de clasificar los estados turbulentos,

exponiendo el tema de estabilidad atmosférica.

En el quinto capitulo se expone el modelo quimico matematico, analizandolo con

mayor detalle. Se inicia con los métodos del modelo, proponiendo un tratamiento

XXI



Introduccion.

radicalmente diferente en los procesos de dispersion y transformacion quimica de los
contaminantes en la atmosfera. Se presenta la manera como se lleva a cabo el
acoplamiento del modelo de cajas y la interrelacion con el modelo de gases en redes,
para la determinacion de campo de viento turbulento; posteriormente, se presentan los
principales procesos de intercambio y produccion de masa en la reticula que
simulamos. Finalmente se presenta la eleccion de ias principales reacciones quimicas

que se estiman para la pluma reactiva.

En el sexto capitulo presentamos los resultados obtenidos de nuestro modelo y la
validacién de éste, con datos experimentales proporcionados por Builties (1981-1983),
con toda la informacion necesaria para configurar el escenario de la simulacion de

nuestro modelo en la computadora.

Por ultimo, en el capitulo siete se concluye con un resumen de los principales
resultados obtenidos de las posibilidades y limitaciones de nuestro tratamiento de

plumas reactivas.



Antecedentes Capitulo 1

CAPITULO 1

ANTECEDENTES

1.1 Nuestro Planeta en Peligro de Extincion.

En la actualidad es necesario hacer una pausa y reflexionar sobre el deterioro de
nuestro medio ambiente tanto en el aire, el agua, |a flora, la fauna y los materiales. El
aire es indispensable para la vida de nuestro planeta, la adicién de materia indeseable
transportado por el aire, provenientes de fuentes, tanto méviles como estacionarias,
cambian la composicion de la atmésfera de la Tierra, perjudicando la vida y alterando
nuestro ecosistema. Este fendmeno atmosférico llamado contaminacién del aire es
caracteristico de la vida moderna de nuestros tiempos. Es la consecuencia de los

residuos de los procesos industriales, principalmente.

La contaminacion del aire no es un fendmenco reciente, esta surgid desde la época

primitiva cuando el hombre descubrid el fuego, y es esencial hasta nuestros dias. La



Antecedentes Capitulo 1

contaminacion principal del aire es la combustidn, la cual acarrea graves problemas
para nuestro medio ambiente como: el smog de las grandes ciudades, las lluvias
acidas, el efecto invernadero, la destruccion de las tierras de cultivo por erosion o por
agotamiento del suelo, el envenenamiento de diversas especies animales por €l uso de
pesticidas en la agricultura, el incremento de la radiacion de fondo por los accidentes
nucleares y los desechos radiactivos de las plantas nucleoeléctricas. La enorme
cantidad de desperdicios solidos y liquidos de los procesos industriales, la destruccion
de la capa de ozono y el ruido, son solamente algunos problemas catastréficos
presentes en el planeta que padecemos en nuestros dias por el crecimiento del
desarrollo industrial, la explosién demografica y el uso irracional de los recursos

naturales.

Los problemas derivados de la contaminacion ambiental son, en realidad, tan antiguos
como el hombre y, aunque diferentes autores e investigadores lo han venido
advirtiendo desde hace tiempo, sélo hasta ahora se ha reconocido la seriedad del
problema. Esto se debe al deterioro del medio ambiente que ha alcanzado niveles
verdaderamente alarmantes, rebasando en varios lugares, las capacidades de los

mecanismos homeostaticos y de autodepuracion de la naturaleza.

La mayoria de las actividades del hombre se han convertido en fuerzas internas muy
intensas que estdn rompiendo la armonia de la naturaleza, llevandola hasta
situaciones tan alejadas del equilibrio que ya no son estables en relacién con las
perturbaciones. En estas condiciones los sistemas no lineales fuera del equilibrio,
pueden alcanzar el punto de bifurcacién, dando lugar de manera irreversible a

comportamientos de la naturaleza diferentes de los comportamientos originales y



Antecedentes Captuol

donde probablemente los seres humanos y muchas ofras especies animales y

vegetales estén en peligro de extincion.

Ante tales perspectivas, he aqui que el hombre se encuentra en la actualidad, frente
a uno de los desafios mas trascendentales de su historia conseguir la conciliacién del
progreso que impone la vida moderna con el equilibrio de la naturaleza y con un
medio ambiente sano, libre de elementos nocivos para el desarrollo de la Sociedad y

de sus integrantes (Cantu, 1992).

1.2 Contaminacién Atmosférica.

Dado el avance de la investigacién cientifica y el desarrollo tecnolégico el hombre en la
busqueda del beneficio y la comodidad de su especie, ha deteriorado de manera
severa, su medio ambiente provocando un desequilibrio en el ecosistema, poniendo en

peligro su vida misma y su entorno; el Planeta Tierra.

Todos los problemas que surgen en la alteracidon de un ecosistema son sttiles,
complejos de amplias consecuencias, duraderos y en algunas ocasiones diferidos;
pero si el ecosistema afecta a una de sus partes tan importantes como es la
atmosfera, entonces los problemas derivados de ello resultan verdaderamente

complicados y dificiles de resolver.



Antecedenles Cap'tulo 1

Debido al crecimiento demografico y las diferentes actividades humanas, tales como el
transporte con la creciente utilizacion de vehiculos automotores, la proliferacion de
plantas termoeléctricas, carboeléctricas, nucleoeléctricas para la generaciéon de
electricidad y el creciente desarrollo industrial. Multiples sustancias perjudiciales para
la salud se vierten a la atmdsfera como resultado de estas actividades y la presencia
de estas sustancias ha deteriorado seriamente la calidad del aire, que no sélo ha
llegado a producir situaciones peligrosas para la salud, sino que incluso en varias

ocasiones han resultado fatales para algunas especies vivientes.

La contaminacion atmosférica, no es solamente un problema local; los contaminantes
emitidos en un sitio determinado son transportados por los vientos y pueden llegar
hasta lugares muy remotos, produciendo efecto de largo alcance que no pueden
estimarse facilmente, pero que ciertamente llegan a extenderse hasta las escalas:
regional, nacional e incluso global. Un caso tipico es el de las grandes emisiones de
contaminantes primarios como el dioxido de azufre (SO,), los cuales sufren
transformaciones quimicas en otros compuestos secundarios, como los sulfatos (SO,*
). Estas especies secundarias son responsables de nuevos efecios adversos como la

lluvia acida.

En escala global, los dos ejemplos de mayor interés sobre las consecuencias de largo
alcance son: el primero, la destruccidon de la capa estratosférica de ozono, la cual es
un filtro natural que nos protege de las intensas radiaciones ultravioleta provenientes
de la energia solar. El segundo, implica el efecto de invernadero, el cual consiste en

el incremento de la temperatura media de la Tierra como una consecuencia del
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incremento de concentraciones de bioxido de carbono en la atmadsfera (Zannetti,

1990).

1.3 Contaminantes del Aire.

La composicion del aire sobre la superficie de la tierra ha sufrido varios cambios a
través de la historia. En particular hay evidencias que “probablemente el gas mas
primitivo del medio ambiente no contenia casi oxigeno libre” y que “ el oxigeno se ha
acumulado en afos mas recientes como resultado de la fotosintesis, proceso utilizado
por las primeras especies que no dependian del oxigeno ” (Zannetti, 1990). Aquellas
primeras especies de vida han desaparecido como consecuencia de estos cambios o

adaptacion.

Una de las primeras fuentes de energia utilizadas por el hombre ha sido la madera que
se vio reemplazada por el carbdn mineral durante la Revolucion Industrial. El uso
excesivo de este material ha causado una clara perturbacién en el equilibrio del medio

ambiente del planeta.

Asi se gestan nuevos adelantos en la tecnologia y ahora se es capaz de accesar a una
nueva fuente energética: el petréleo, de esto se obtiene una gran gama de productos.

Esto implica una nueva Revolucidn Industrial, caracterizada en Gitimas décadas por un



Antecedentes Capiulo 1

creciente incremento de las concentraciones de ciertas sustancias en la atmosfera
tanto de algunas que normalmente se encuentran en ella, como de otras sustancias

extrafias que se le han venido agregando.

En términos generales, la contaminacién del aire, puede considerarse como fa adicién
de sustancias indeseables que son transportadas por el viento y que modifican la
composicion de la atmésfera de nuestro planeta, perjudicando la vida y alterando los
materiales. Sin embargo, la tarea de definir cuales son las sustancias que deben
considerarse como contaminantes del aire, no resulta facil, pues esto implica
establecer un marco de referencia que denominaremos atmosfera limpia, cuya
composicion se considera una composicion normal de la atmdsfera. Esto no es tan
obvio, ya que la compasicion de la atmédsfera ha sufrido numerosos cambios a lo largo
de la historia; pero aun asi, muy a menudo se utiliza esta referencia basada en la
composicion quimica media del aire atmosférico: El aire “puro” es una mezcla de
gases que contiene 78.09% de nitrogeno (N,); 20.94 de oxigeno (O,); 0.03 % de
biéxido de carbono (CO,); 0.93 de gases inertes: Argén (Ar), Nedn (Ne), Helio (He),
0.01 % de metano (CH,);, hidrégeno (H,) con menos de 0.5 ppm etc. Lo que
respiramos, sin embargo, no es estrictamente esta mezcla de gases solamente, sino
un aerosol, ya que el aire contiene particulas de polvo lo suficientemente pequefas

para estar suspendidas.

Estas particulas son principalmente de humo, de sal, de arena fina y cenizas
volcanicas. Esta es aproximadamente la composicion estandar de un aire “normal”; los
valores de las canfidades relativas de estos elementos componentes pueden alcanzar

limites después de los cuales se vuelven toxicos vy, por lo tanto, contaminantes.
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Muestra de esto ha sido la actividad del hombre sobre el uso indiscriminado del
petrélec como combustible, el cual ha contaminado el aire ambiente agregandole
diéxido de nitrégeno (NO,), dioxido de azufre (SQ,), menodxido de carbono (CO),
aerosoles, y particulas suspendidas. Todos ellos adoptan una forma contaminante de
acuerdo al grado de su concentracién en la atmésfera y de acuerdo a las condiciones

del medio en que se encuentran.

Cuando la luz solar influencia el medio circundante, estos gases junto con otros mas,
reaccionan para producir nuevas sustancias, las cuales se manifiestan de diferentes
maneras, como por ejemplo: el smog fotoquimico, el efecto invernadero, las lluvias

acidas, eic.

Los contaminantes del aire se encuentran en forma de gases, como el didxido de
nitrégeno, y de particulas sdlidas o liquidas, como el polvo, los aerosoles y los
vapores. Estos contaminantes son emitidos a la atmosfera por fuentes naturales,
como las erupciones volcanicas y los incendios forestales provocados por las
descargas atmosféricas, y por fuentes antropogénicas, como la industria, el transporte,

y la agricultura.

Ademas, algunos contaminantes primarios (i.e, aquellos que son emitidos directamente
de la fuente) sufren reacciocnes quimicas al entrar a la atmésfera y dan lugar a la
formacion de otras sustancias contaminantes, llamados contaminantes secundarios en

forma de gases como el ozono (O;), ¥ de particulas como los sulfatos (SO,?).



Antecedentes Capitulo 1

L.os principales contaminantes primarios que resultan de la oxidacion de combustibles

fosiles a altas temperaturas de combustion son:

1. Los compuestos de azufre, ( e.g, SO,, SO; y el H,S ),
2. Los compuestos de nitrogeno ( e.g, NO, NH,),
3. Los compuestos de carbono (e.g, hidrocarburos HC y CO),

4. Los compuestos de halégeno (e.g, fluoruros, cloruros y brumuros).

Los contaminantes del aire en forma de particulas son muy diversos en cuanto al

campo y origen de éstas, por el tamano de las particulas se clasifican como sigue:

1. Particulas gruesas cuando su diametre es mayor de 2.5 um.,

2. Particulas finas (o particulas de materia respirable, RPM) cuando su diametro es
menor de 2.5 pm.,

3. Particulas inhalables ( o partfculas de materia inhalable, IPM), cuando su diametro

es menor de 0.10pm.

Para la salud humana, las particulas gruesas son menos peligrosas pues facilmente
las elimina nuestro sistema respiratorio.  Sin embargo, las finas son nocivas, ya que

sus efectos adversos deterioran la salud humana.
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Los contaminantes primarios, en forma de particula son los siguientes:

1. lones con didmetro mucho menor que 0.1pm, formadas, por ejemplo, por la

radiacién solar y rayos cdsmicos, por materiales radiactivos y por procesos de
combustion.
2. Materiales carbénicos.
3. Particulas formadas por metales ligeros como sodio, magnesio, aluminio,
silicdn, potasio y calcio.
4, Fjarticulas de metales pesados como titanio, vanadio, magnesio, fierro y arsénico.
5. Particulas emitidas por los automéviles mal carburados.
6. Particulas grandes como e! polvo y algunos materiales industriales.
Particulas viajeras como el polen, algunos microorganismos e insectos.
Las reacciones quimicas atmosféricas (especialmente la fotogquimica) son
responsables de la transformacion de los contaminantes primarios en productos de
reacciones intermedias (e.g. radicales libres) y finalmente, en productos estables, los

contaminantes secundarios. Los principales gases contaminantes secundarios son:

1. El didxido de nitrdgeno (NO,) formado a partir del éxido nitrico (NO),

2. El ozono (O,) formado por reacciones fotoquimicas de los 6xidos de nitrogeno.

Las reacciones quimicas atmosféricas (especialmente la fotoguimica) son
responsables de la transformacion de los gases primarios y secundarios en particulas

secundarias.
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Los procesos mas conocidos son:

1. La transformacion del SO, en sulfatos (SO,?),
2. La transformacion del NO, en nitratos (NO,™); y

3. La transformacién de compuestos organicos en particulas organicas.

14 Importancia de la Modelacion de la Calidad del Aire.

Una de la tendencias, en el nivel Internacional, en la definicion de la Legislacién para el
control, el mejoramiento y la conservacion de |la calidad del aire, es a utilizacidon de
modelos de dispersion de contaminantes. Los modelos son herramientas analiticas
utilizadas para el estudio del impacto ambiental de las fuentes de emisidén y la
definicién de criterios para la aplicacién de las leyes y normas establecidas. El
proceso de modelacién de la calidad del aire consiste, a grandes rasgos, en la
determinacién de la distribucion de las concentraciones de sustancias contaminantes
en los alrededores de las fuentes emisoras, a partir de la informacion relativa a las
tasas de emision, las caracteristicas de las fuentes, la meteorologia de la zona y las

caracteristicas del terreno.

Los estudios de modelacién de la calidad del aire, son importantes porque pueden

contribuir a la definicion de leyes y normas para el control de emisiones, determinando
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las tasas maximas de emision permitidas que cumplen con las normas y técnicas
propuestas para el control de emisiones. También pueden utilizarse para la seleccion
de sitios adecuados para la instalacion de futuras fuentes de contaminantes, de tal
manera que su impacto ambiental sea el menor posible. Pueden ayudar a la
definicién de planes de contingencia y de estrategias de intervencion inmediata para
evitar episodios de contaminacion atmosférica severa en alguna localidad especifica y
pueden proporcionar informacion para deslindar responsabilidades en cuanto a los

niveles de contaminacian ya existente; etc (Zannetti, 1990).

Sin embargo, el papel de la modelacién de |a calidad del aire no debe sobreestimarse.
Los estudios de modelacion de la calidad del aire, lo mismo que las campanas
experimentales de monitoreo atmosférico, no representan la solucién al problema de la
contaminaciéon del aire; ya que éste es un problema bastante complejc en el que,
ademas, se encuentran involucrados intereses politicos, econémicos, sociales y
culturales. Los estudios de modelacién y monitoreo sélo contribuyen a la solucion de
este problema proporcionando informacién para la instrumentacion y la evaluacion de
las posibles estrategias de control y abatimiento, de las emisiones contaminantes

(Salcido & Saldana, 1993).

11
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1.5 Metodos de la Modelacion de la Calidad del Aire.

Desde el punto de vista técnico, los diferentes métodos de modelacién matemaética v
de simulacién computacional pueden aplicarse a todos los aspectos de los problemas
de la contaminacion atmosférica; ya sea para estimar y evaluar las tasas de emision,
para describir los diferentes procesos fisicos y quimicos involucrados en los
fendmenos de transporte, dispersion y transformacion quimica de los contaminantes
en la atmosfera, o bien para cuantificar los efectos perjudiciales de los contaminantes
en alguna region especifica. Sin embargo, la consideracion de estos problemas en su
totalidad y en conjunto no puede ser tarea de un solo hombre o grupo de investigacién;
para ello se requiere de la participacion de un gran namero de expertos en diferentes
disciplinas, que colaboren de manera estrecha y organizada. Y aun asi, cada uno de
los diferentes aspectos de la contaminacion atmosférica constituye por si solo un

problema complejo y de grandes dimensiones.

En el caso de los fenémenos del transporte y la dispersion de contaminantes en la
atmosfera, sin la consideracidon de la quimica atmosférica y las reacciones
fotoquimicas gue tienen lugar durante estos procesos, el problema es todavia bastante
complicado, ya que involucra multiples aspectos térmicos y mecéanicos no lineales y
fuera de equilibrio. La representacion matematica correcta de estos fenédmenos y sus
multiples interacciones (aire-agua-tierra) requiere de un gran nimero de ecuaciones

diferenciales parciales, no lineales y acopladas, cuya solucion analitica no es posible

12



Antecedentes Capitu.o 1

con las mateméticas disponibles actuaimente, y cuya solucion numérica detallada
tampoco es posible con los métodos numéricos ordinarios, aun con los poderosos
equipos de supercomputo que existen hoy en dia. El analisis de las escalas de
longitud inveolucradas en el flujo atmosférico, muestra que [a mayoria de las situaciones
tipicas de la capa limite planetaria estan asociadas con escalas de longitud que van
desde 300 m hasta 1 mm. Debido a ello, la malla requerida para el calculo numérico,
en el caso de un problema de dispersion de contaminantes que involucra una regién
que se extiende horizontalmente sobre un area de 10 km. X 10 km, deberia contener
del orden de 10 nodos para resolver todas la fluctuaciones. Ademas, la solucién
numeérica de este problema inveolucra condiciones iniciales y de frontera un tanto
complejas. Debido a esto, naturalmente, un enfoque honesto y limpio del problema
resulta francamente imposible, al menos en términos de las herramientas matematicas

y numeéricas actuales y de los equipos de cémputo disponibles en estos dias.

Para superar estas dificultades, se han desarrollado una gran cantidad de técnicas
practicas basadas en las que hacen uso de datos experimentales que se obtienen
mediante campanas meteorolégicas, de monitoreo de la calidad del aire, y de
emisiones e inmisiones en |os sitios de interés y sus alrededores. Esta informacion
experimental se utiliza, en parte, para la elaboracion de modelos en los que las
ecuaciones, 0 parte de las ecuaciones que gobiernan el comportamiento del
fendmeno, son sustituidas por expresiones empiricas o semi-empiricas a fin de
obtener un problema mas simple y facil de resolver. Todos los modelos de este tipo ,
deben someterse a un proceso de calibraciéon antes de ser utilizados para los estudios
de la contaminacion atmosférica y su impacto sobre el medio ambiente. Estos

modelos, ademas, requieren de la especificacion de un numero de parametros

13
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caracteristicos de las fuentes de contaminacién, de la micrometeorologia del lugar
donde se ubican, y de la complejidad del terreno en sus alrededores. Los modelos
producen, como salida, estimaciones de las concentraciones de contaminantes en el
ambiente, para ciertos tiempos de promediacion y ciertos puntos especificos de los
alrededores conocidos como receptores. Estos resultados pueden ser utilizados para
analizar el impacto y los efectos de los contaminantes sobre los sitios receptores, los
cuales pueden distribuirse geograficamente en areas pequenas (escala local), con
alcances horizontalmente que van de 1 a 20 km.; en escala regional, de 20 a 1000
km.; en escala nacional, de 1000 km. a la totalidad de un pais; y por ultimo, en escala

global, que va desde hemisférica en adelante.

Los parametros de entrada para un modelo se determinan de manera experimental, y
el numero de ellos requerido por cada modelo depende de su grado de sofisticacién.
Los modelos sencillos requieren poces datos experimentales, pero sélo son (tiles para
estudios preliminares, ya que no incluyen muchos de los efectos importantes del
fendmeno en cuestion. Los modelos mas complejos requieren de un niumero mayor de
datos experimentales; pero, en cambio, sus resultados también son, en principio, mas

precisos en la representacion de la realidad fisica.

Cabe resaltar, sin embargo, que la mayor complejidad de un modelo no garantiza,
necesariamente, mejores predicciones. Los modelos mas complejos requieren de un
nimero mayor de parametros de entrada y, consecuentemente, también son
alimentados con un nimero mayor de fuentes de error. Ademas, aunque los modelos
complejos pueden calibrarse mas faciimente ajustandose a los datos experimentales,

esto no garantiza gue sus predicciones sean mejores que las de los modelos mas

14
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simples, cuando son aplicados sobre la base de un conjunto de datos experimentales

diferente del que fue utilizado para su calibracion (Zannetti, 1990).

En la practica, los estudios de modelacion de la calidad del aire deben desarrollarse
con base en una metodologia minima que incluye una caracterizacién del problema, un
analisis para la seleccién del modelo adecuado, la calibracion del modelo y la
evaluacion de los efectos de las incertidumbres sobre sus resultados, y la

interpretacion de estos resultados en términos de los fines deseados (Seigneur, 1992).

La caracterizacion del problema requiere de una identificacion de las necesidades, la
especificacion de los tipos de contaminantes involucrados, la definicion de las escalas
temporal y espacial del problema, la determinacion del tipo de dominio, la complejidad
del terreno, los numeros de fuentes, sus tipos y sus caracteristicas principales, la
disponibilidad de informacién metearoldgica y micrometeoroldgica, y la disponibilidad
de recursos de cémputo. Una vez caracterizado el problema, el proceso de seleccion
del modelo adecuado se realiza con [a informacién obtenida y con base en un
conocimientc amplio de [as caracteristicas de los diferentes modelos disponibles, de su
dinamica, de la informacién que requieren y de los resultados que proporcionan

(Salcido & Saldana, 1993).

E!l modelo seleccionado, por otra parte, debe ser calibrado y evaluado con datos
locales de monitoreo de la calidad del aire, a fin de determinar sus limites de
aplicabilidad y minimizar los errores en los resultados de las predicciones. Solamente
los modelos que han sido calibrados y evaluados con la informacion historica

adecuada pueden ser usados con fines de prediccion.
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Esto es un punto sobre el cual debe tenerse mucho cuidado, pues la calibracion y
evaluacién de un modelos puede resultar un tanto dificil cuando no se tienen datos
suficientes sobre la meteorologia y la calidad del aire y, en tal caso, se corre €l peligro
de llegar a utilizar un modelo rebasando sus limites de aplicabilidad, tanto teéricos

como practicos.

1.6  Tipos de Modelos de la Calidad del Aire.

Existen varios tipos de modelos que permiten realizar esiudios de calidad del aire.
Estos modelos son herramientas esenciales para estudios de contaminacion del aire, y

se clasifican en dos tipos: Fisicos y Matematicos.

Los Modelos Fisicos. Son pensados para simular procesos atmosféricos, influyendo
los contaminantes del aire por medio de una representacién, en escalas pequefas, del
problema actual de contaminantes del aire. Un modelo fisico algunas veces se
emplean para estudiar la dispersion de los contaminantes, y consiste en una réplica,
en pequeia escala, del area urbana o una porcidn de ella, en un tunel de viento. Los
problemas asociados con escalas pequenas que duplican los movimientos

atmosféricos, hacen que los modelos fisicos de esta variedad sean de limitada utilidad.
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Pese a lo utii que son para ciertos elementos de comportamiento atmosférico e
inapreciables para ciertos detalles criticos, los modelos fisicos no son aptos en los
modelos de calidad de aire sujetos a las emisiones relacionadas bajo una variedad de
condiciones meteorolégicas y emisiones de la fuente de la calidad de aire ambiente

sobre un area urbana. Los modelos matematicos si cumplen con estos requisitos.

Los Modelos Matematicos han sido clasificados en dos tipos:

1. Modelos basados sobre el analisis estadistico de datos de monitoreo.
2. Modelos basados sobre la descripcion fundamental de transporte atmosférico y

procesos quimicos llamados deterministicos.

La primera clase de modelos matematicos de calidad de aire ambiental consiste en
relaciones estadisticas semiempiricas entre los datos disponibles y la medicidén. ~ Asi
se puede hacer un prondstico, en una cierta regién, de los niveles de concentracién en
las proximas horas, como una funcién estadistica de mediciones disponibles de
corriente actual y una correlacion anterior entre estas mediciones y la tendencia de las

concentraciones.

Los modelos deteministicos, estan basados sobre una descripcion matematica
fundamental de procesos atmosféricos en los que los efectos de contaminantes del
aire son generados por causa de emisiones provenientes de chimeneas de industrias

que utilizan combustibles fésiles en los procesos de combustion.
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Los modelos deterministicos son los mas impartantes, por su aplicacion practica,
debido a que son calibrados . Elios proporcionan una relacién entre la fuente y el
receptor deterministico. Tal relacion es la meta de cualquier principio de estudio para
mejorar la calidad del aire ambiental y preservar los niveles de concentracion
existentes para el futuro desarrollo urbano e industrial. En otras palabras, solo un
modelo deterministico puede proporcionar un analisis no ambiguo de las fracciones de
responsabilidad de cada fuente contaminante a cada receptor de area. Asi permite la

definicién e implantacion de estrategias apropiadas de control de emisiones.

Un modelo de difusién se clasifica como un modelo deterministico, debido a que la
salida (campo de concentracion) se calculara a partir de ciertas manipulaciones
matematicas de entrada especifica (velocidad de emision y parametros matematicos

tales como la velocidad de dispersion) (Zannetti, 1990).
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CAPITULO 2

PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA.

Como hemos mencionado en el capitulo primero, la modelacion de la calidad del aire
es el proceso mediante el cual se determinan las distribuciones espaciales de las
concentraciones de las sustancias contaminantes en los alrededores de las fuentes
emisoras, a partir de la informacion relativa a las tasas de emision, las caracteristicas
geométricas y fisicas (mecanicas y termodinamicas) de las fuentes, la metereologia de
la zona de influencia de las fuentes y la complejidad del terreno en dicha zona. Para
llevar a cabo este proceso es necesario contar con modelos (0 coleccion de modelos)
que representen adecuadamente, desde el punto de vista fisico, los diferentes
fenomenos atmosféricos involucrados en el transporte, la dispersion, la transformacion
quimica y la remaocién de los contaminantes vertidos en |la atmdsfera por las fuentes

emisoras.

Este es un problema bastante complejo, que ha sido sujeto de interés por varios anos.
Desafortunadamente, la mayoria de los estudios publicados de modelacién han

evitado los problemas tedricos asociados con la descripcion propia de difusion
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atmosférica y han concentrado en lugar de otras técnicas para utilizar técnicas de
plumas gaussianas y modelos de ecuaciones de difusion, Ante las capacidades de
varios modelos, sus principales predicciones pueden ser estimadas por tres aspectos
fundamentales de modelos de contaminacion del aire: a) La definicion precisa de las
componentes de velocidad media y fluctuante del campo de viento que se establecen
en el modelo. b) Del nimero de reacciones quimicas involucradas en el modelo y sus
respectivas constantes de velocidad. ¢) De la naturaleza del promedio implicito en los
célculos de las concentraciones, por ejemplo: sebre que volumen de espacio y periodo

de tiempo son los promedios de concentracion (Lamb G. Robert y Seinfeld H. J. 1973).

Nosotros consideramos cada uno de estos aspectos, dado que, el objetivo de este
trabajo es realizar un modelo numérico de plumas reactivas, donde se estimen las
concentraciones de oxidos de nitrégeno y éxidos de azufre de una fuente emisora

sobre la concentracion de ozono atmosférico.

La simulacion de nuestro modelo es esencialmente el problema de describir el
comportamiento de un nimero de especies reactivas quimicamente en la capa limite
atmosférica turbulenta. Considerando N constituyentes de reactivos quimicamenie en
un fluido. La concentracién de cada constituyente satisface la ecuacién de

continuidad.

%+V(u,,,v)=r,, (2.1)
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donde p, y r, son respectivamente, la concentracion (en masa) y la rapidez de
produccion de masa de la especie n (=0,1,2 .., N), v es el campo instantaneo de
velocidad del viento, el cual se representa como la superposicion de una componente
media u y una componente turbulenta, se ha ignorado el término correspondiente a
la difusién molecular de las especies, ya que en la atmosfera predomina la dispersion

turbulenta.

Seinfeld(1988) realizd una revision de las técnicas de modelacién disponible para la
prediccién de las transformaciones quimicas que ocurren en una pluma reactiva
dispersada por el viento desde su emision por una fuente localizada, entre las que se
encuentran el desarrollc de modelos de calidad de aire fotoquimicos en 1969, en Copr
de desarrollo de sistemas, Corp de investigacion General, Sistemas , Ciencia y

Software, y el Instituto de Tecnology/ Aplicacion de sistemas, Inc en California.

Dos afios mas tarde, se inicid, un esfuerzo paralelo en el Laboratorio Nacional de
Livermore Lawrence. A mediados de los 70s, la Agencia de Proteccién Ambiental de
Estados Unidos (EPA) propuso la Aproximacion de modelos cinéticos empiricos
(EKMA), que consistié en un método intensivo quimico para la estimacion de los
efectos orgénicos y los cambios de emisién de NOx sobre el ozono pico. Los
compuestos organicos que participan en la quimica del smog fotoquimico son: VOC
(compuestos  organicos  volétiles); ROG (gases organicos reactivos);
NMHC(hidrocarburos no-metanos); NMOC (compuestos organicos no-metanos).
Durante los 70s, los primeros trabajos desarrollados en varios modelos, pero con la
excepcion de EKMA, Ia aplicacién de resultados de ellos por agencias reguladoras

fueron limitados, para los 80s, los modelos de calidad de aire, incluyendo EKMA vy
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otras, alcanzaron un punto de aceptacién general. A pesar del extenso uso de
modelos de calidad de aire fotoquimicos en el desarrollo de estrategias de control
alcanzando los estandares de calidad de aire ambiente nacional (NAAQS) para el
ozono; sin embargo, solamente un numero modesto de programas de campo han sido
montados a datos coleccionados para apoyar sus evaluaciones, por ejemplo: el
proyecto de contaminacion reactiva de los Angeles (LARPS) en 1973, el estudios de
contaminacion del aire en el nivel regional (RAPS) en St Louis en 1974-1977, los
programas de Monitoreo Aerométrico cooperativo de la Costa Central del Sur
(SCCCAMP), en la region del canal de Santa Barbara, en California en 1985, y el

estudio de calidad de aire en el sureste de California (SCAQS) en 1987.

No obstante, los modelos de calidad de aire fotoquimicos alcanzaron una extension
global en estimar los efectos de los hidrocarburos y los cambios de emision de NO en
la calidad de aire en o0zono en regiones urbanas y abarcando también una escala
regional. Es crucial que esos desarrollos y usos de modelos de calidad de aire y
politicas establecidos tienen un comin acuerdo de sus usos y el rol en la decisiéon de

procesos realizados.

Otro tipo de modelos llamados de caja, son los modelos mas simples de los modelos
numericos. La region modelada es caracterizada como una unica célula, o caja,
limitada por el piso en el fondo de ésta, la base de inversion o algunos otros limites
superiores de mezclado en la cima de ésta. Los limites superior e inferior estan
regidos por los ejes cartesiancs de los lados de la caja este-oeste, norte-sur. La caja
puede cerrarse abarcando un cierta area en varios cientos de kildmetros cuadrados.

Los contaminantes primarios son emitidos en la caja por varias fuentes localizadas
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dentro de la region modelada, experimentando un mezclado instantaneo uniforme. Los
modelos de caja son limitados abarcando Gnicamente al estudio de la variacién
temporal de la concentracién promedio en el nivel regional, por cada especie de

contaminante.

Consecuentemente, estos modelos son Utiles para fuentes multiples, y en el nivel
regional. Los modelos de caja no son utiles para usarse en situaciones donde la
meteorologia o los patrones de emision, debido a la carencia en la resolucion espacial
de la region modelada. También no pueden usarse para fijar la efectividad de
estrategias de control que consisten especialmente en emisiocnes no homogéneas. No
pueden usarse a producir la magnitud y localizacion de concentraciones maximas de
productos fotoquimicos en una regién dada; sin embargo, los modelos de caja pueden
ayudar a calcular un balance de materia sobre una regién, para determinar las
contribuciones relativas de fuentes, condiciones iniciales y Ja afluencia de la calidad

del aire de una regién.

Los modelos de trayectoria estan basados en las ecuaciones de difusiéon atmosfeérica;
pues describen el transporte de los contaminanties. Se simula una columna hipotética
de aire, limitada en el fondo por el piso y en la cima por la base de inversion, lo cual
varia con el tiempo, inyectando las especies contaminantes en la columna. Las
reacciones quimicas pueden ser simulados en la columna. Las emisiones en tales
modelos experimentan un mezclado vertical ascendente mas bajas que la céluia.
Otros modelos de trayectoria permiten solamente una sola capa; en estos modelos, se
asume que el mezclado vertical es uniforme e instantaneo. La formulacion empleada

por estos modelos describen la representacion dinamica atmosferica, 10 cual abarca la
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conservacion de masa, o ecuaciones de difusion atmosférica en un sistema de
coordenadas en movimiento. Los modelos de trayectoria no pueden ser aplicados en
areas de terrenos asperos o complejos, donde el viento usualmente tiene una
componente vertical significativa y variaciones considerables en la componente
horizontal con la altura. Finalmente, los modelos de trayectoria dan resultados
solamente en la trayectoria recorrida por los paquetes de aire. Estos modelos no
permiten una estimaciéon constructiva de la variacion espacial y temporal de
concentracion sobre la regién modelada. No obstante, este modelo evalla
rapidamente los efectos de los cambios en los parametros de entrada sobre los niveles

de contaminantes.

Los modelos de rejilla emplean un sistema de referencia cartesiana fijada en el interior
de ésta, lo cual describe la dinamica atmosférica. La region modelada es similar al
modelo de caja: es limitado en el fondo por el piso, en la cima usualmente por la base
de inversién (o por la altura de mezclado), y en los lados es limitado por los ejes
cartesianos este-oeste, norte-sur. Este espacio es subdividido en un orden de dos o
tres dimensiones de la célula de la rejilla. Las dimensiones horizontales de cada
celula usualmente medida en varios kilometros, mientras la dimensién vertical y la
altura de la base de inversion varian espacial y temporalmente. Algunos modelos
asumen solamente una sola rejilla, extendiéndose la célula con respecto al piso a la
base de inversion y presenta una mezcla uniforme; otros subdividen la region

modelada en un numero de capas verticales.

Hay limites practicos vy tedricos al tamafio de la célula, incrementado a su vez el

numero de células e incrementando los célculos y datos de adquisicién y los costos.
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En adicion a los cambios de una celula de una rejilla implica que los datos de entrada,
tales como el viento, la turbulencia, y las emisiones, son resueltos en esa escala. La
base para los modelos de rejilla es la ecuacién de difusion atmosférica, lo cual se
expresa en la conservacion de la masa de cada contaminante en un fluido turbulento
en el que ocurren las reacciones quimicas. Varios tipos de modelos de rejillas han
sido desarrollados, cada uno difiere en el nimero de procesos fisicos y quimicos que
cuenta de acuerdo con los niveles de sofisticacién en el tratamiento de estos procesos
y los procedimientos numéricos usados para resolver las ecuaciones de difusion
atmosférica. La principal aplicacidon de los modelos de rejilla ha sido la del ozono

fotoquimico. Recientes trabajos se han extendido a modelos de rejilla fotoquimicos.

Los modelos de rejilla han abarcado, en escala regional, el transporte, la dispersion y
la depositacion acida de especies contaminantes. Estos modelos, como actualmente
estan disenados, no son capaces de resolver la concentracién en contaminantes en el
nivel de microescala, que es la escala mas pequena que el tamano de la celula de la
rejilla. ~ Asi, los efectos locales tales como la reduccion de ozono por la reaccion con
NO cerca de la fuente y la altura de la concentracion de contaminantes en la vecindad
inmediata de las fuentes puntuales; tienden a volverse obscurecidas por el promedio

de concentracion de contaminantes sobre el volumen de la célula de rejilla.

Por otra parte, Georgopoulos y  Seinfeld{1986a) realizaron una serie de

clasificaciones de modelos de plumas en base a la forma en que consideran el proceso

de dispersién.
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Los modelos de clase |: explican unicamente volumenes de dispersién inicial reducida
ocupados por el punto de la fuente de emisién (menor que la escala de resolucion del
ADE o de la rejilla computacional de un modelo, en escala urbana. El mezclado es
uniféormente en este volumeﬁ reducido (perfiles medios planos, sin fluctuaciones a
escala fina), los precursores de estos modelos fueron Liu et. al(1975), McRae et.
al.(1982), Forney y Giz(1981), Cocks y Fletcher(1979), Varey et. al.(1978) y Isaksen et.
al.(1978). Algunos de estos modelos asumen una pluma con una fuente puntual
expandiéndose gradualmente hasta alcanzar el tamafo de una célula computacional.
La seccion cruzada en expansion se ha asumido en forma circular (Forney y Giz,
1981), rectangular (Liu et. al. 1975) o eliptica (McRae et. al. 1982), McRae et. al (1982)
notando que en la determinacion de los parametros de dispersion, la medida de la
seccidn cruzada eliptica debe describir el perfl de la pluma instantanea de la

dispersion relativa y no el promedio de tiempo de cobertura de la pluma.

Los Modelos de la clase il explican la parcialidad del volumen expandiendo
perfectamente el mezclado (carmichael y Peters 1981): En este modelo se considera
que en cada seccion cruzada de la expansién de la pluma (circular) solo una fraccién
del efluente de la pluma estéd perfectamente mezclado (perfil plano, sin fluctuaciones)
con €l ambiente. EIl resto permanece puro en la fuente del efluente, formando un
nucleo rodeado por el material perfectamente mezclado. Este nucleo disminuye
conforme se aleja de la fuente. Este proceso de mezclado es visto como un paso
pseudo-cinético gobernado por leyes empiricas que involucran una constante de

velocidad de mezclado y la concentracion de reactantes sin mezclar.
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Los modelos de la clase Ill. En esta clase de modelos, se explica el volumen de
dispersion inicial reducido y el campo de concentracién no homogéneos (perc no
consideran fluctuaciones en escala finas) se dividen en clase IllA y clase lIB. La clase
IIA asume un campo homogéneo seccionaimente y la clase IlIB asume campos de

concentracion gaussianos dentro de los limites de la pluma.

En los modelos de clase IlIA, la expansion del volumen de la pluma es dividido en
muchas cajas de seccion cruzada de expansion rectangular (sterwar y Liu, 1981;
Seigneur et. al. 1983; Hov y Isaksen, 1981), o en anillos concéntricos elipticos (Lusis,
1976; Melo et al. 1978) fue desarrollado por el sistema de Oxidos de nitrogeno NO-
NQ,-O, basado en un modelo similar por Freiber (1976,1978) quien estudié la
oxidacién de SO, en plumas. E! modelo para NO-NO,-O, permite que el material no
presente cambios turbulentos entre anillos adyacentes, conforme las especies
quimicas contaminantes reaccionen y se alejen de la fuente de emision se asume que
no son influenciados por las fluctuaciones turbulentas a escalas finas, ya que las

reacciones quimicas de NOx son muy rapidas y reaccionan en unos cuantos

segundos.

Peter y Richard(1977) desarrollaron un modelo que pertenece a la clase |IIB. Ellos
asumen un perfil gaussiano de concentracidn de especies y velocidad quimica infinita,
y las concentraciones fluctuactes son completamente ignoradas. Para obtener el perfil
de concentracion de las especies reactivas (reactante y productos), consideran un
conservado escalar lineal (por ejempio de una variante estequiometrica del sistema
reactivo). Las ecuaciones de transporte del conservado escalar es lineal y los

resultados se observan en un perfil gaussiano. Por lo gue la relacion de equilibrio se
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usadc para obtener la concentracidn de especies reactivas (lo cual se asume
dominantes los valores de concentracion media el tamano de las fluctuaciones son
ignoradas). Aunque ciertas limitaciones de la ecuacién de difusién atmosférica fueron
ignorados (Lamb, 1973; Corrsin, 1974), aun este modelo fue un paso muy importante
para los modelos de mezclado perfecto. White(1979) uso el mismo principio al analizar
mediciones experimentales. Otro modelo de la clase Ill es aplicado por Hegg et.
al.(1977) en analisis de mediciones experimentales en dos plumas reactivas de
reacciones de ozono y 6xidos de nitrdgeno con diferente tipos de combustible. Ellos
asumen que la reaccion localizada en los gradientes de concentracién mas alto de la
zona y el desarrollo de aproximacion del esquema se obtienen al estimar la evolucién

del tiempo de la reaccion.

En los modelos de clase IV se consideran las fluctuaciones turbulentas pero no se
consideran los gradientes de concentracion media. Estos modelos fueron estudiados

por: Donaldson y Hilst(1972), Bilger(1978), Kewley(1980)}, y Shu et. al. (1978).

Los estudios de Donalson y Hilst(1972) fueron los primeros en mostrar
cuantitativamente la importancia de las fluctuaciones en escala fina, sobre la quimica
atmosférica no lineal. Bilger(1978) y Kewley(1980) usaron una version de la
probabilidad de densidad de una aproximacion conservado escalar, donde estudian la
naturaleza del estado fotoestacionario de NO-0;-NO,, el sistema de reacciones
atmosféricas presentaron un mezclado incompleto. Lamb(1976), Shu(1976 y Shu et.
al.(1978) consideraron una fuente de d6xido nitrico (NO) en una atmodsfera que contenia
Q,, ignorando los gradientes de concentracion media y promediaron sus ecuaciones

principales sobre la seccidn cruzada del volumen de control.
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Modelos de la clase V. En este tipo de modelos explican los gradientes de campo
medios y las fluctuaciones finas: Borghi(1974), Donaldson y Varma (1976). Algunos de
estos modelos estan basados en modelos aerodinamicos empleades en combustion.
Estos modelos consideran gradientes de campo medios y tratan los términos de
fluctuaciones por esquemas cerrados directos (de alto orden). Sin embargo, estas
aproximaciones son muy informativas, los modelos son complejos y frecuentemente
involucran esquemas de cerradura formulados para condiciones especificas. Asi, ellos

no pueden ser considerados apropiados para el uso en aplicaciones atmosféricas.

Méas tarde, en 1978 Kewley presento una adaptacién simplificada de las
aproximaciones utilizados en modelos de combustion al problema de plumas reactivas
basado principalmente sobre el trabajo de.Bilger(1978). Sin embargo, la propuesta
involucra ciertos pasos de estas formulaciones, aungue validas para la mecanica de
fluidos debido a la combustidon, son definitivamente inapropiadas para condiciones

atmosféricas (Georgopoulos y Seinfeld, 1986).

Los modelos de la clase VI. : O'Brien {(1980) realiza un estudio en las formulaciones de
evolucion de densidad de la probabilidad. Esta clase final incluye modelos que por lo
menos en principio tratan una caracterizacion completa de los sistemas reaccionantes
a través de la estimacion de las densidades de la probabilidad de las concentraciones
de las especies que participan en las reacciones quimicas. Las ecuaciones de
evolucion se construyen por las densidades de la probabilidad; sin embargo, esta clase
de modelos aun no estdn desarrollados en una forma que se pudieran utilizar en

aplicaciones atmosféricas.
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Esta clasificacion de modelos muestra que existen muy pocos casos dentro de la
categoria de mas alta complejidad, la cual se distingue por la inclusion de los efectos
de las fluctuaciones turbulentas sobre las reacciones quimicas involucradas.
Georgopoulos y Seinfeld han mostrado que al ignorar las fluctuaciones de
concentracion turbulenta para las reacciones de NO-O, conducen a la incorrecta
simulacién de la quimica de la pluma cerrada a la fuente, pero si la pluma instantanea
es suficientemente amplia en una distancia grande viento abajo (downwind), ésta

puede ser correctamente simulada.

Sin embargo, Georgopoulos y Seinfeld formularon un modelo de plumas reactivas que
toma en cuenta los gradientes de concentracion media y las fluctuaciones de escala
fina, mientras permanecia el nivel de complejidad del modelo de cerradura de primer
orden para la dispersién turbulenta. El modelo toma en cuenta los movimientos de la
pluma (elevacion flotante y serpenteo aleatorio) y los procesos de dispersion
instanténeo o local que interactuan con la quimica. El modelo esta basado en una
pared dimensional de céiulas advectivas con el campo de viento local, en la cual la
dispersion de la pluma es representada por la teoria K para una plu.ma instantéanea. El
tratamiento de la quimica turbulenta descansa sobre una aproximacion basada

fisicamente en el producto de concentraciones media y fluctuante,

La mayoria de los modelos, representan la dispersion, usando alguna forma de
difusion o la hipotesis de dispersién gaussiana, dando como resultado una distribucion
espacio-temporal de las concentraciones que varia suavemente, y cuyos valores se
usan para determinar una rapidez de transformacion quimica. Consecuentemente, en

este tipo de modelos se ignoran la naturaleza fundamental de la dispersién turbulenta,
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es decir, su caracter fluctuante y aleatoria, y por ello resulta importante la busqueda de
un tratamiento mas general de los efectos de la turbulencia que pueda ser aplicable a

la amplia variedad de modelos de dispersion turbulenta.

En este proyecto se desarrollo un tratamiento alternativo, para la consideracién de los
efectos turbulentos sobre los procesos de dispersion y transformacion quimica de los
contaminantes en la atmésfera, el cual se expone en un modelo numérico de plumas
reactivas donde se estimen las concentraciones de Oxidos de Nitrdgeno y Oxidos de
Azufre provenientes del proceso de combustibies fésiles (combustdleo, gas residual 0
carbon), el cual constituyen una fuente importante de los o6xidos de nitrégeno

(NOx=NO + NO,) y 6xidos de azufre (SO,, SO,).

Los oxidos de nitrégeno se producen durante el procesa de combustion a altas
temperaturas, mientras que los oxidos de azufre del contenido de azufre que contiene
el combustible, los cuales son emitidos a través de una chimenea junto con otros
gases como el didéxido de carboric (CO,) y pequenas concentraciones de
hidrocarburos. Aproximadamente el 95% de los oxidos de Nitrégeno corresponden a
oxido nitrico (NQ), el cual ya en la atmosfera, reacciona rapidamente con el ozono
atmosférico produciendo el diéxido de nitrogeno (NO,) que es uno de los principales
precursores del smog fotoquimico. Por otra parte, el 95% de los dxidos de azufre

liberados en la atmasfera corresponde a dioxido de azufre (SO,).

Los oxidos de nitrégenc (NOX) y los oxidos de azufre (SOx) juegan un papel muy
importante en la quimica atmosférica en escala local, regional y global;

consecuentemente, hay un considerable interés en estimar sus emisiones
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antropogenicas en todas las escalas. La importancia de estos contaminantes en la
atmosfera ambiental es la elevacion de sus contribuciones acidas de depdsitos
hiumedos y secos (Pruppacher et al. 1983). En la capa mas baja de la atmdsfera, el
NO toma parte en la produccion de ozono, lo cual contribuye al efecto invernadero

(Fishman et al., 1979; Hameed et al. 1980).

La determinacion del impacto sobre la calidad del aire de las emisiones de una planta
termoeléctrica, o de cualquier otra fuente de contaminante constituye una tarea muy
compleja debido principalmente a la naturaleza turbulenta del movimiento de las
masas de aire atmosférico y al conocimiento incompleto de la quimica de las
reacciones quimicas que sufren los contaminantes en la atmdsfera, asi como de los
efectos de la turbulencia atmosférica sobre el desarrollo de estas reacciones. Para
llevar a cabo esta tarea, es necesario contar con un modelo que establezca una
conexién logica entre las emisiones de la fuente y las concentraciones atmosféricas de
las diferentes especies contaminantes, tanto primarias como secundarias. Este
modelo debe considerar al menos tres procesos mas importantes que determinan el
comportamiento de los contaminantes en la atmoésfera: El transporie a grandes
distancias a través del viento medio, su dispersion en la atmésfera por virtud de la
turbuiencia de las masas de aire y su transformaciéon quimica resultante y otras
reacciones con las especies que componen la atmésfera en condiciones normales, ya
que existen grandes diferencias entre las escalas espaciales y temporaies que

caracterizan a estos procesos (Janssen et. al. 1930).

Este tratamiento se basa en el acoplamiento de un modelo de gases con interacciones

hasta segundos vecinos, el cual permite determinar un campo de viento turbulento
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(Salcido 1993-1996); y un modelo reticular de cajas basado directamente en la
ecuacion 2.1 expuesto en el capitulo 5. Este modelo es conceptualmente muy sencillo,
lo mismo que su implementacién en la computadora, lo cual se simula una piuma
reactiva de NO y SO, que se dispersan en una atmosfera de O;. Para la validacion de
modelos de plumas reactivas se han expuestos varios conjuntos de datos
experimentales relativos a la quimica de los éxidos de nitrégeno y el ozono para pluma
de fuentes puntuales (Burton et. Al,, 1974) y de los cuales, los que probablemente han
sido citados con mayor frecuencia son los de Davis et al. (1974) y Hegg et al.(1977).
No obstante, la comparacion entre los calculos teéricos y los datos experimentales, por
el momento soélo puede considerarse en el nivel cualitativo debido a que en ellos no
estd completamente ia informacion relativa al estado de la turbulencia del campo de
flujo, ni las variaciones de temperatura e intensidad de la luz y ni la presencia de
hidrocarburos en la atmdésfera, entre otros aspectos. Claramente, para la Validacion
inicial de un modelo de plumas reactivas, se requiere contar con datos de
experimentos de laboratorio bien controlados, donde las incertidumbres derivadas de

posibles efectos colaterales hayan sido reducidos al minimo posible.

Algunos de estos estudios de laboratorio que existen sobre la evoluciéon de plumas
reactivas son el de Shea (1277) donde considera un chorro turbulento de ozono en una
atmosfera de oxido nitrico, el de Builties (1981,1983) que considera una pluma de
oxido nitrico en una atmosfera de ozono, sin efectos de flotacién, en un tunel de viento
que simula una capa limite atmosférica, y el de Komori y Ueda (1984) que considera

un chorro de éxido nitrico en un flujo no turbulento de ozono.
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Para la comparacion de los resultados que proporciona nuestro modelo, se considera
conveniente el uso de los datos experimentales de Builties que proporcionan toda la
informacion necesaria para configurar el escenario de simulacion de nuestro medelo
en la computadora, que existen resultados tedricos obtenidos por Georgdpoulos y
Seinfeld (1986b) usando un modelo diferente y porque predice correctamente la
distribucion espacio temporal de las concentraciones de las especies expuestos en el

Capitulo 6.

Posteriormente, en el capitulo 7, se concluye con un resumen de los principales

resultados obtenidos y la discusion de las posibilidades y limitaciones de nuestro

tratamiento de plumas reactivas.
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CAPITULO 3

IMPACTO SOBRE LA CALIDAD DEL AIRE, DE LAS EMISIONES

DE OXIDOS DE NITROGENO Y OXIDOS DE AZUFRE.

La determinacion del impacto sobre la calidad del aire de las emisiones de una planta
termoeléectrica, o de cualquier otra fuente de contaminante constituye una tarea muy
compleja debido principalmente a la naturaleza turbulenta del movimiento de las
masas de aire atmosférico y al conocimiento incompleto de la quimica de las
reacciones quimicas que sufren los contaminantes en la atmésfera, asi como de los
efectos de la turbulencia atmosférica sobre el desarrolio de estas reacciones. Para
llevar a cabo esta tarea, es necesario contar con un modelo que establezca una
conexidn logica entre las emisiones de la fuente y las concentraciones atmosféricas de

las diferentes especies contaminantes, tanto primarias como secundarias.

En este estudio se estudiaran principalmente las emisiones de 6xidos de nitrégeno
(NOx = NO + NO,) y éxidos de azufre (SO,, SO,;) que encadenan una serie de
reacciones quimicas en la atmoésfera, ocasionando un gran impacto sobre la calidad

del aire atmosférico.
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Es importante realizar un minucioso estudic de impacto ambiental sobre la calidad del
aire, que incluya todos los contaminantes que provienen del proceso de combustion,
como el bidxido de carbono, los hidrocarburos, las particulas suspendidas, los 6xidos
de nitrogeno y el didxido de azufre. Los efectos de una posible contaminacién del aire
a partir de la quema de combustibles fdsiles a altas temperaturas, han provocado el

mayor interés como causantes del impacto ambiental.

Los contaminantes emitidos incluyen principalmente didxido de azufre (SO,), material
particulado, oxidos de nitrégeno (NOx), aldehidos, mondxido de carbono (CO) e
hidrocarburos (HC). Ademas, las emisiones pueden incluir otros elementos contenidos
en los combustibles utilizados. En la atmésfera, las reacciones fotoquimicas dan lugar
a nuevos contaminantes, como el ozono y el peroxiacetil nitrato (PAN), causantes del
smog fotoquimico. El didéxido de azufre y la humedad del aire pueden formar acido
sulfurico, lo que constituye el origen de las lluvias acidas. Por otro lado, la quema de
combustibles fosiles libera apreciables cantidades de bidoxido de carbono y gas que
aunque no es toxico, puede tener un papel muy importante en la formacion del efecto

de invernadero.

La quema de combustibles fosiles de una planta termoelectrica puede ser la principal
fuente de contaminacion aerea. La composicion quimica de los combustibles varia con

el tiempo, debido a su arigen, en el caso del petroleo y del gas.

Dado que los principales contaminantes atmosféricos surgen en la quema de
combustibles fésiles, se sugiere realizar el anaiisis de impacto por contaminante y no

por fuente.
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Diéxido de Azufre.

Los mayores problemas ambientales causados por las plantas termoeléctricas son las
emisiones de azufre, por el uso de combustibles de petréleo y carbén. El carbén emite
- una gran cantidad de particulas como hollin. El azufre presente naturalmente en el
combustible, se transporta durante la combustion en 6xidos de azufre (SO,). El mas
comun de estos 0xidos, es el dioxido de azufre, gas incoloro que puede ser detectado
en concentraciones del orden de 1000 a 3000 ug/m>. Por encima de 10000 pg/m?, el
gas es irritante para el ser humano. Practicamente, el 95 % del azufre es liberado en

forma de SO..

La emision de SO, representa un impacto directo de las termoeléctricas sobre la
calidad del aire, de manera especial si se considera su naturaleza toxica. Es ademas
un impacto continuo y con una duracion igual a la vida util de la planta, aunque, su
depositacion sobre el suelo y la vegetacion o su absorcién por los animales y el
hombre, puede generar efectos alargo plazo o ( incluso irreversibles) en el caso de
la salud. Sin embargo, la presencia de SO, en el aire puede producir efectos
secundarios, el mas importante de los cuales es la formacion de lluvia acida. No
obstante, los modernos equipos de control, pueden controlar estos problemas e
incluso desaparecerlos. Entre esos equipos se encuentran los lavadores de gases.
Hoy en dia, evitar el impacto ambiental del dioxido de azufre es una cuestion politica y

econdmica.
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Oxidos de Nitrégeno (NOx).

Al contrario de las emisiones de SQ,, que dependen solo del contenido de azufre del
combustible, las emisiones de 6xidos de nitrégeno dependen del contenido nitrégeno
del combustible, de la temperatura de la flama, del oxigeno en exceso, de la
proporcion aire/combustible, del nitrégeno presente en el aire de combustion etc. Hay
varios 6xidos de nitrogeno que se producen en este proceso, pero los mas importantes

por sus efectos ecoldgicos son el 6xido nitrico (NO) y el didéxido de nitrégeno (NO5).

Las mayores fuentes de NO, son los automéviles impulsados por gasolina y las
plantas termoeléctricas, que aportan en conjunto el 30% de las emisiones totales. De
los 6xidos de nitrogenc emitidos, cerca del 95% es oxido nitrico (NO), seguido por el
NO, y ofros oxidos. En atmésferas contaminadas, el NO se transforma en NQ,, dando
inicio a una cadena de reacciones que llevan a producir oxidantes fotoquimicos. Hasta
ahora solo los NO, emitidos por una chimenea pueden considerarse como un impacto
directo susceptible de controlar en los procesos de la planta. La generacion de
oxidantes fotoquimicos y sus correspondientes efectos constituyen un impacto

indirecto o secundario.

De los 6xidos de nitrégeno, solo el NO, representa peligro para el medio ambiente; sin
embargo, sus efectos son dificiles de apreciar, que casi siempre aparecen en

combinacion con los de los oxidantes fotoquimicos.
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Oxidantes fotoquimicos.

Los oxidantes atmosféricos, principalmente el ozono (O;), el peroxiacetil nitrato (PAN)
y el diéxido de nitrogeno, son producidos fotoquimicamente a partir de hidrocarburos y
de NO, en presencia de la luz solar. Estos oxidantes fotoquimicos son capaces de
oxidar reactivos que no son facilmente oxidados por el O,. Sus concentraciones
dependen de la concentracion de los reactivos y de factores meteoroloégicos como la
intensidad de luz, la temperatura, la humedad y la velocidad del viento. La reaccidn
inicial es la oxidacion del NO emitido por los vehiculos y por las plantas

termoeléctricas, asi:

2NO + O, — 2NO,

El NO, formado, es fotoguimicamente muy activo, pues absorbe luz en casi todo el
espectro. Al absorber luz ultravioleta el NO, se disocia, formando, entre otros, ozono y

PAN, mediante reacciones complejas.

Por ser contaminantes secundarios, los oxidantes fotoquimicos no pueden
cuantificarse a partir de emisiones de chimenea. Ellos deben monitorearse y, de ser
necesario, sus precursores deben controlarse, lo que es dificil en el caso del NO. Un
importante hecho observado recientemente, es la disminucién de la concentracion de

ozono en las plumas de termoeléctricas operadas con alta eficiencia. Esto se debe al
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hecho de que el ozono del aire reacciona con el NO de la pluma, dando lugar a NO, y
0..

La contaminacion atmosférica ha sido objeto de muchos estudios, desde fuentes de
emisién de contaminantes, la dispersién de los mismos en la atmoésfera y sus efectos
en [a naturaleza, como estudios de los mecanismos por los cuales se lleva a cabo la
formacion de tales contaminantes. Muchos de los compuestos contaminantes que son
emitidos por la cor;;bustién de combustibles fésiles, como por ejemplo: 6xidos de
azufre (SOx), Oxidos de nitrogeno (NOx), mondxido de carbono (CO), y particulas
suspendidas. Todos ellos adoptan una forma contaminante de acuerdo al grado de su
concentracion en la atmoésfera y de acuerdo a las condiciones del medio en que se
encuentran. Es por ello que la Secretaria de Desarrollo Social (SEDESOL) a través de
la norma oficial mexicana publicada el 1° de agosto de 1994 en el Diario Oficial de la

Federacion (NOM-085-ECOL-1994) establece los limites maximos permisibles de

emision a la atmasfera de estos contaminantes.

Esta norma, esta dirigida principalmente a las zonas de mayor industrializacién, la cual
se hacen aun mdas “estrechas”, es decir, de acuerdo con el nivel poblacional de
industrializacion de una zona de la Republica Mexicana (centro, norte, sur y la zona
metropolitana), los limites de emision de contaminantes son menores en una zona
poco industrializada (por ejemplo, el sur de la Republica Mexicana), que en una zona
de mayor industrializacion como por ejemplo la zona Metropolitana del D.F. En la
tabla 3.1 se muestran los valores de las emisiones de NOx y SOx en las diversas

zonas de la Repdblica Mexicana.
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Capitulo 3
CAP. TERM. EQUIPO SO, (ppmv) NO,
DE COMBUSTION COMBUSTIBLE (1,2) M
(MW)
ZMCM | ZC RP | ZMCM | ZC(@)| RP
DE DE: 1191 LIQUIDO 1100 | 2100 | 2600 | 180 | 300 | 400
(COMBUSTQLEO) N (5.7 M
1994 A. 3047 GAS. 2.8 | @8 | 28
(GAS NATURAL)
A SOLIDO 1100 | 2100 | 2600
(CARBON)
1997 MAYOR DE 30.47 LIQUIDO @) 6,7 W) 160 280 400
(COMBUSTOLEO)
GAS 2,8 |@10)]@ 10
(GAS NATURAL)
Tabla 3.1 muestra los valores de las emisiones de NOx y SOx.
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CAPITULO 4

METEOROLOGIA EN LA DISPERSION DE CONTAMINANTES

DEL AIRE.

Todos los contaminantes del aire, emitidos tanto por fuentes estacionarias como por
moviles, son ftransportados, dispersos, © concentrados por las condiciones
meteoroldgicas y topograficas. El ciclo de estancia aérea se inicia con la emision de los
contaminantes, seguido por su transporte y difusion atmosférica, el cual concluye
cuando estos contaminantes se depositan en el suelo. En algﬁnas regiones, donde
las condiciones topc_)gréﬁcas y meteorologicas conducen a la acumulacion y
concentracion de contaminantes, como en el caso del Valle de México, los
contaminantes pueden acelerar al deterioro de los edificios y afectar la salud pubiica,
asi como la vegetacion. Durante el periodo en que el viento arrastra los
contaminantes, éstos pueden experimentar cambios fisicos y transformaciones
quimicas. Estos procesos se ven influenciados significativamente por diversas
variables metereoldgicas, que son factores muy importantes para el transporte y la

dispersién de contaminantes en la atmdsfera.
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Las escalas de tiempo y espacio de estos fendmenos varian sobre varias érdenes de
magnitud, con respecto a las distancias globales desde turbulencias, tanto de escalas
pequenas como de grandes. Las escalas de tiempo y espacio ayudan al analisis de
los contaminantes del aire para comprender el transporte y la difusion de los
contaminantes en plumas reactivas. Estos procesos de transporte y dispersién son,
en general, bastante dificiles de describir, pues el aire atmosférico sufre movimientos
muy complejos qué incluso, la mayoria de las veces parecen caodticos. La
meteorologia es la ciencia que. proporciona leyes de la dinamica de la atmdsfera.
Algunas de estas leyes se obtienen de la fisica, a partir de la termodinamica y la
mecanica de fluidos, fundamentalmente; pero otras se obtienen de una manera
fenomenoldgica, debido a que el problema matematico del planteamiento y la solucion
de las ecuaciones fisicas para el comportamiento atmosférico es sumamente

complicado.

4.1 Estructura de la Capa Térmica Atmosférica.

La estructura de la capa térmica de la atmdsfera es el resultado de la radiacion solar,
los movimientos, fa composicion del aire, y la radiactividad; que se dan en el interior
de la superficie de la tierra. Los procesos de radiactividad mantienen el balance
energético del sistema atmoésfera-tierra. La atmdsfera se puede clasificar en cinco

capas térmicas, las cuales se clasifican por su composicidn quimica y sus
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propiedades fisicas; tales como la temperatura y, la densidad. Desde el punto de vista
de la dispersién de los contaminantes del aire, la clasificacion mas importante, se hace
sobre la base de la temperatura; las capas pueden ser identificadas como: tropésfera,

estratdsfera, mesaésfera, termosfera y exésfera.

La tropésfera. Es la capa mas baja, que se extiende en el nivel de piso, a una altitud
de 15 km sobre el ecuador y de 10 km sobre |los polos. La temperatura desciende con
la altura a una velocidad de alrededor de 6.5°C km™. La convencién vertical mantiene

el aire relativamente bien mezclado.

La Estratésfera. Se extiende de la tropopausa al rededor de 50 km en altitud. La
temperatura es constante en la capa mas baja de la estratosfera y después se
incrementa con la altitud debido a la absorcion de radiacion de onda-corta por el
ozono. Esta capa la temperatura alcanza los 270 °K y presenta poco mezclado

vertical,

Mesdsfera. Se extiende encima de los 50 a 85 km; la temperatura disminuye con fa

altitud hasta alcanzar 175 °K, el punto mas frio en la atmdésfera.

Termosfera. Es la capa mas elevada de la atmésfera. Con densidades moleculares
del orden de 10", comparadas con la densidad del nivel del mar 2.5 x 10"

molécula/cm?.

La capa mas baja en la atmaésfera, la troposfera, es la mas importante para determinar

el curso de los contaminantes transportados por el aire. En esta capa hay muchas
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subcapas que varfan en profundidad, estabilidad y localizacion en el espacio y en el
tiempo. La estabilidad atmosférica de estas subcapas es un elementos importante en

los procesos de difusion de los contaminantes.

4.2 La capa limite planetaria (PBL).

Mditiples interacciones y procesos, no todos bien definidos ni bien comprendidos,
determinan la complejidad de los fendmenos atmosféricos. La superficie de la Tierra,
por ejemplo, tanto en la parte continental como en la maritima, constituye una frontera
para la atmésfera que influye fuertemente sobre su comportamiento. Los procesos de
transporte de masa, momento y energia modifican las condiciones atmosféricos desde
los 100 m hasta los 3000 m de altura, aproximadamente, creando lo que se conoce
como la capa limite planetaria (en ingles: Planetary Boundary Layer, PBL). El resto del

aire en la tropdsfera se conoce como la atmésfera libre.

En realidad, la tropésfera se extiende por arriba de la superficie terresire hasta una
altura aproximada de 11 km,; pero ocurre que los efectos de las interacciones de la
atmosfera con la superficie terrestre sdélo se extiende sobre los primeros dos o tres
kilometros. Debido a ello, la capa limite planetaria (o PBL) se define como /a parte de
la tropésfera que se ve directamente influenciada por la superficie terrestre y que

reacciona ante las acciones forzantes de superficie. en una escala de tiempo de una
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hora o menos. Tales acciones forzantes se refieren a las fuerzas de rozamiento, la
evaporacién, la transferencia de calor, las emisiones contaminantes, y los efectos

sobre el viento, debidos a la orografia del tefreno.

Una prueba de la extension limitada de los efectos de las acciones superficiales sobre
el comportamiento de la atmosfera se encuentra en los perfiles de la distribucién de
temperatura en la parte mas baja de la tropésfera, de los cuales se presenta un

ejemplo en la figura 4.1.

- Tamperatura ('C)

madisdie  Madisdie  madiodie Mediodie

Junie?  Junie 8 Jumie B Junie 10
TietrPo
Figura 4.1 Evolucién de la temperatura medida del piso y a una altura de

1100m por arriba del mismo.

En esta figura se observa una variacién diurna de temperatura cerca del piso, misma
que no es evidente a grandes alturas. Dicha variacién es una de las caracteristicas
importantes de la capa limite sobre la parte continental de la superficie terrestre. La
atmoésfera libre muestra pequenas variaciones diurnas. Esta variacion diurna de la
temperatura no es causada directamente por la radiacion solar que incide sobre la
capa limite. De hecho, solamente una pequefia parte de esta radiacion es absorbida

por ella, el resto es transmitida al piso; el cual, al contar con un coeficiente de
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absorcién del 90%, absorbe la mayor parte de la energia solar incidente. El piso es lo
que se calienta o enfria, como resultado de la radiacién solar, y éste a su vez produce
los cambios en la capa limite a través de los procesos de transporte. Como se
describira, uno de los procesos de transporte mas importante en la capa limite
planetaria, es la turbulencia, el cual , de hecho, ocasionalmente se utiliza como un

criterio para la definiciéon de la PBL.

4.3 Los Movimientos Atmosféricos.

El viento, o corriente de aire, puede considerarse como una superposicion de tres tipos
de movimientos atmosféricos: viento medio, turbulencia, y ondas (ver figura 4.2). Asi,
para la descripcion de los fenémenos de transporte en la atmésfera, cada una de las
variables de campo involucradas, tales como la velocidad y la temperatura, se
considera como la superposicion de dos términos: un campo medio y un campo
perturbativo. El campo medio representa el efecto medio resultanie de la
promediacion del campo fisico sobre el ensamble de sus posibilidades, mientras que el
campo perturbativo representa las desviaciones del campo fisico real respecto al
campo medio. En este sentido, el viento medio es un ejemplo de un campo medio, en
tanto que la turbulencia y las ondas atmosféricas son ejemplos de campos

perturbativos que, en este caso, se superponen al viento medio.
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Fig. 4.2 Idealizacion por separada (a) del viento medio (b) de ondas

c) de la turbulencia.

En realidad, tanto las ondas como la turbulencia estan superpuestas en el viento
medio. Cada unc de estos movimientos atmosfeéricos pueden existir en la PBL, ya sea
por separado o en presencia de los otros. El transporte de humedad, calor, momento
y contaminantes ocurre horizontalmente, debido al viento medio, y verticalmente,

debido a la turbulencia (Stull, 1989).

La adveccion, o transporte horizontal muy rapido, se debe al viento medio, el cual
puede tener velocidades que van desde 2 hasta 10 m/s en la PBL, siendo mas lento
cerca del piso, debido a la friccion. El viento medio vertical ocurre con velocidades del
viento muy pequefas, que van de mm/s a cm/s, normalmente. La variacion de la
velocidad del viento medio con la altura sobre la superficie terrestre se describe

frecuentemente por la relacion

U(z) = Uo [i] ’
zo
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donde Zz, s un nivel arbitrarioc y Uo es la velocidad del viento que se mide
experimentalmente en z,. Un tipico valor de r para un terreno plano es 1/7, mientras

que para un terreno irregular r puede tener un valor de mas del doble (Zanetti, 1990).

El movimiento atmosférico en forma de ondas se observa con frecuencia durante la
noche en la PBL. Estas ondas transportan pequenas cantidades de calor, humedad y
contaminantes, pero son muy efectivas para el transporte de energia y momento.
Este tipo de movimiento se genera localmente por los esfuerzos cortantes del viento
medio y por el flujo de éste sobre obstaculos. Las ondas atmosfericas también pueden

generarse debido a otras fuentes como tormentas y explosiones.

La gran frecuencia con la que ocurre la turbulencia cerca del piso es una de las
caracteristicas que distinguen a la PBL del resto de la atmdsfera. Fuera de la capa
limite, la turbulencia se encuentra principalmente en las nubes convectivas y cerca de
la corriente de chorro (jet stream). En ocasiones, las ondas atmosféricas pueden
amplificar los esfuerzos cortantes del viento en regiones muy localizadas, y dan lugar a

la formaci6n de turbulencia.

La turbulencia puede considerarse como un conjunto de rizos de movimientos
irregulares llamados eddies o vortices. En la turbulencia existen vértices de diferentes
tamafos y superpuestos unos sobre los otros. Las intensidades relativas de estos

vortices de escalas diferentes definen el espectro de la turbulencia.

La mayor parte de la turbulencia, en la capa limite planetaria, se genera debido a las

acciones forzantes del piso. Por ejemplo, el calentamiento solar del piso durante los
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dias soleados produce corrientes ascendentes de aire caliente, l[as cuales son, en
realidad, partes de vértices muy grandes. La friccion del aire que fluye sobre el piso
provoca vientos cortantes, los cuales frecuentemente se vuelven turbulentos. Los
obstaculos como los arboles y los edificios desvian las corrientes de aire produciendo
estelas turbulentas detras del obstaculo, es decir, a sotavento y adyacentes al mismo

tiempo.

Los voértices mas grandes en la PBL tienen tamanos del orden de la profundidad de
ésta, es decir de 100 a 3000 m de diametro. Estos son los vortices méas intensos
porque ellos son producidos directamente por las forzantes antes mencionadas.
También existen vortices de tamanos menores, los cuales se alimentan
energéticamente de los mas grandes. Los vortices mas pequefos tienen tamanos de
unos cuantos milimetros de diametro y son muy débiles porque se disipan faciimente

por los efectos de la viscosidad molecular.

En cuanto a la capacidad de transporte, la turbulencia es, en varias ordenes de
maghnitud, mas efectiva que la difusion molecular. De hecho, es la turbulencia la que
permite que la PBL responda a los cambios producidos por las acciones forzantes de
la superficie terrestre; mientras que la falta de turbulencia por arriba de la capa limite

hace que la atmdsfera libre no sienta los efectos de tales acciones.

Sobre los océanos, la profundidad de la PBL varia en forma relativamente lenta, en el
espacio y el tiempo. La temperatura sobre la superficie del mar cambia muy poco en
un ciclo diurno, debido al intenso mezclado que ocurre en el interior del océano, cerca

de la superficie, debido a que el agua tiene una gran capacidad calorifica, por lo que
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puede absorber grandes cantidad de energia del Sol, obteniendo cambios de
temperatura relativamente pequefios. De esta manera, una temperatura sobre la
superficie del mar que varia muy lentamente también da lugar a acciones forzantes
que varian lentamente en la parte méas baja de la capa limite planetaria. La mayoria de
los camb_ios de la profundidad de la PBL sobre los océanos se debe a los movimientos

de las masas de aire sobre la superficie del mar (Stull, 1989).

4.4 La Estructura de |a PBL.

En las regiones de alta presion sobre la superficie continental, la PBL tiene una
estructura bien definida que evoluciona con el ciclo diurno y cuyas componentes
principales, aunque no las Unicas, son la capa de mezcla, la capa residual , y la capa

limite estable, como se muestran en la figura 4.3.

La capa superficial es la region de la parte mas baja de la atmésfera donde los
esfuerzos y los flujos turbulentos presentan variaciones de hasta el 10% de su
magnitud. Esta capa llega a ser parte de la capa de mezcla o de la capa limite

estable.

También existe una capa muy delgada, de unos cuantos centimetros, en la aparte mas

baja de la atmdsfera, la cual se caracteriza por el dominio del transporte molecular
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sobre el turbulento. Esta pequena regidn se conoce como la capa interfacial o
microcapa. Enfocandonas ahora, sobre las tres capas principales. En la capa de
mezcla, también llamada capa limite convectiva, se encuentra contenida practicamente
toda la turbulencia atmosférica, la cual se genera por conveccion. Las fuentes que la
originan son el calor transferido desde la superficie terrestre caliente y la radiacion
refrigerante de la parte alta de las nubes. La primera situacién provoca una corriente
de aire caliente ascendente y la segunda una de aire frio descendente. Este es el
mecanismo dominante para la generacion de la turbulencia, pero los esfuerzos
cortantes del viento que cruza la parte alta de esta capa también la generan. El efecto
de la turbulencia en esta parte de la PBL es el mezclacio de calor, la humedad y el
momento de manera uniforme en la direccion vertical. Otra caracteristica de la capa

de mezcla es que los perfiles de temperatura son casi adiabaticos en su parte media.

En la parte alta de la capa de mezcla existe una pequefia capa estable que actia
como una tapa para las corrientes ascendentes de aire caliente y que restringe el
dominio de Ia turbulencia. Esta regidon se conoce como la zona de arrastre (
entrainment). A veces este sombrero que tiene la capa estable es caracterizado por
una inversidn de la temperatura; esto es, la temperatura aumenta con la altura, y por
ello se le llama también capa de inversién. La profundidad de la capa de mezcla se

denota por z;, y representa la altura promedio de la capa de inversion.
Las fuentes emisoras de contaminantes se encuentran generalmente cerca de la

superficie de la tierra, y éstos se acumulan dentro de la capa de mezcla, debido a que

la capa estable no les permite dispersarse fuera de la capa de mezcla.
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Figura 4.3 Tipico perfil diurno del potencial promedio de temperatura 6 _,

velocidad del viento a7, y concentraciéon de contaminantes z.

Media hora después de la puesta del sol, el flujo ascendente de aire caliente se
detiene, permitiendo de esta forma que decaiga la turbulencia, la cual resulta ser
cercanamente igual en intensidad hacia todas las direcciones. La region donde esto
sucede se llama capa residual. Un resultado interesante es que el humo de las plumas
que se dispersan en el interior de esta capa, lo hace en una tasa igual tanto en el nivel
vertical como en el lateral, creando una pluma de forma conica. Esta capa permanece

hasta la mafiana siguiente, momento en el cual se genera la nueva capa de mezcla.

Variables como la temperatura decrecen lentamente con la altura durante la noche. La
tasa de enfriamiento es casi uniforme en la capa residual, haciendo que el perfil de

temperatura se mantenga cercano al adiabatico.
Conforme la noche progresa, la parte inferior de la capa residual se transforma, debido

a su contacto con el piso en la capa limite estable. Esta se caracteriza por que el aire

conserva una estabilidad poco variable teniendo una turbulencia esporadica. Los
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contaminantes emitidos en el interior de esta capa se dispersan poco, verticalmente.

Ellos se dispersan, al parecer, mucho mas rapido en el nivel horizental (Stull, 1989).

4.5 Condiciones de Estabilidad de la Atmésfera.

Una de las caracteristicas mas importantes de la atmosfera es su estabilidad; esto es,
su tendencia a resistir el movimiento vertical o suprimir [a turbulencia existente. Esta
tendencia influye saobre la capacidad de la atmésfera de dispersar los contaminantes
que se emiten en ella, procedentes de fuentes naturales o antropogénicas. Como
vimos anteriormente la distribucion vertical de temperatura en las partes bajas de Ia
atmosfera se debe a los efectos de las carrientes de convecciéon producidas por el

contacto del aire con el suelo y a la disminucién de la presién con [a altura.

Cuando una masa de aire seco se desplaza verticalmente en ef seno de la atmésfera,
alcanzando capas sometidas a menor presion, se dilata hasta alcanzar la presion de
equilibrio, y experimentara una expansion a una temperatura menor; en general, la
expansion es tan rapida como para suponer que no existe transferencia de calor entre

dicha masa de aire y la atmésfera que la rodea.

Por lo tanto, para una atmésfera en equilibrio convectivo existira una disminucién

vertical de la temperatura, a partir de la superficie de la tierra que puede medirse por el
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indice a= dT/dz, lamado coeficiente de enfriamiento adiabatico del aire seco, y que

representa la disminucion dT de la temperatura correspondiente a una variacion de

altura dz.

Finalmente, las condiciones de estabilidad vertical se consideran estables e inestables
de la atmésfera. Cuando las condiciones atmosféricas no favorecen el desarrolio de
corrientes verticales (o de conveccién) en el aire, se dice que la atmésfera es “estable”;
por el contrario, si tales corrientes tienen lugar libremente en la atmdsfera, las
condiciones son de inestabilidad. El criterio de estabilidad e inestabilidad depende de
la disminucion real de temperaturas en el aire con la altura, o* = dT/dz, sea mayor o

menor que el gradiente adiabatico del aire.

Suponiendo gue inicialmente hay equilibrio termico, es decir, que la temperatura To de
un elemento de masa de aire que comienza a ascender sea igual a la del aire exterior
To’. En un punte 1, situado a una altura dz, la temperatura de la masa ascendente
serd T, =To- a*dz. Por tanto, existira ahora una diferencia de temperatura dada por
la expresion:

T1"T1=(0.'a*)dz

Sia > o y dz > 0 (ascenso) resuita T," > T,, es decir la masa de aire se encuentra a
una temperatura inferior a la del ambiente y su densidad es mayor, tendiendo a
regresar a su posicién inicial. Si a > o* y dz < 0 (descenso) resulta T,' < T,, es decir, se

encuentra rodeada de aire a menor femperatura, o sea mas denso, y por ello tiende a
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subir y recuperar la posicion original. En cualquier sentido que se separe, el aire

vuelve siempre al nivel de partida: hay estabilidad vertical en la atmésfera.

Por el contrario, si a < o* y dz < 0 (ascenso) resulta T,' < T,, es decir, la masa del aire
se encuentra rodeada siempre de un aire mas frio y mas denso, y por consiguiente
sigue ascendiendo con velocidad creciente, desarrolldndose vioclentas corrientes
verticales, en condiciones inestables. Si dz < 0 (descenso) resulta T, > T;; en este
caso la masa se encuentra rodeada de aire mas caliente y ligero y tiende a seguir
descendiendo. Por lo tanto, si o > a*, el aire separado de su nivel en cualquier sentido
tiende a separarse cada vez mas: hay inestabilidad vertical en la atmésfera. Las
corrientes verticales de aire en una atmésfera inestable transportan el calor de las
capas en contacto con el suelo a las capas superiores, y esto da lugar a corrientes de
aire frio descendente que se comprimen adiabaticamente aumentando de temperatura.
Si este proceso de mezcla convectiva persiste durante algun tiempo, se alcanzan
condiciones en que a = a*, y por lo tanto T,' = T,; en tal atmdsfera, una masa de aire
que se desplaza verticalmente, sobre ella no actuan fuerzas que tienden a volverse a
su posicion de equilibrio ni tampoco a separarla de esta nueva posicion. Se dice

entonces que el aire esta en equilibrio neutro.
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4.6 Principales Aspectos Importantes de la Meteorologia en la Dispersion de

Contaminantes.

Los mecanismos que rigen los efectos de la meteorologia no son nada ftriviales, pues
se halia involucrado como principal protagonista el complejo de la turbulencia. Por otra
parte, la dinamica de las sustancias contaminantes inyectadas a la atmésfera es regida
casi totalmente por este mecanismo, lo cual hace que el estudio de la propagacion de

los contaminantes sea un problema aun mas complejo.

Sin embargo, no es el unico factor meteoroldgico que afecta la dispersion de

contaminantes; existen varios mas, entre los que se encuentran:

« El viento horizontal (rapidez y direccion), el cual es generado por ia componente del
viento geostrofico, esto es, por el gradiente de presién en la parte superior de la
PBL, alterado por contribuciones de las fuerzas de friccion del suelo y por los
efectos meteoroldgicos de los vientos locales.

e La estabilidad atmosférica, esto es, una forma simple de clasificar los estados

turbulentos de la atmosfera, los cuales afectan la tasa de difusién de los

contaminantes.
e La elevacién sobre el nivel del piso.
o Laintensidad de la temperatura de inversion la cual limita zi.
« El movimiento vertical de la atmésfera debido a sistemas de alta o baja presién, o a

complejos efectos del terreno.

57




Metearologia Capitulo 4

La dispersion vertical y, en menor grado, la horizontal depende de las propiedades de

la PBL que son caracterizadas por:

« Las condiciones de estabilidad en la PBL.

e Laaltura zi de la PBL.

e La profundidad h de la capa de mezcla, esto es el espesor de la regidén turbulenta
mas pré;xima al piso.

» Las irregularidades del terreno.

La estabilidad atmosférica puede ser caracterizada por varios métodos o parametros,

tales como:

e El nimero de flujo de Richardson (R;), esto es, la relacién entre la tasa de
disipacion de turbulencia (por flotabilidad) y la tasa de creacion de turbulencia (por
corte), tenemos R; < 0 para condiciones inestables, R; = 0 para condiciones

neutrales y R;> 0 para condiciones estables.

« El nimero de Richardson gradientes (R;), que es una variante del numero de flujo
de Richardson (R,), el cual se determina, ya que depende solamente de variables
meteorolégicas medias. También aqui tenemos que si R, < 0 la condicion es

inestable, si R, = 0 la condicion es neutra y si R, > 0 tenemos una condicion estable.

o El valor critico de Ri, que es igual a 0.25. Cuando R; > 0.25, la estratificacién

estable suprime la turbulencia conduciendo a un flujo practicamente laminar, incluso
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en presencia de esfuerzos cortantes del viento. En condiciones inestable, en

cambio, cuando el médulo de R; es mayor que la unidad se tiene conveccién libre.

¢ La longitud de Monin-Obukhov (L), que es fisicamente puede interpretarse como la
altura bajo la cual los efectos de flotabilidad dominan a los efectos de cortes del
viento M, y concentracién de contaminantes c. del viento en la produccion de
turbulencia. Tenemos que 1/L < 0 para condiciones inestable, = 0 para
condiciones neutral y, > 0 es estable. Por otra parte, tenemaos que, en situaciones
convectivas, estos términos de produccion, boyante y cortante, son

aproximadamente igualesenz=-0.5L.

En este capitulo hemos mencionado solo algunos aspectos importantes de la compleja

ciencia de la Meteorologia, la cual servira para comprender la dispersion de los

contaminantes que estamos estudiando.
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CAPITULO 5

MODELO QUIMICO MATEMATICO PARA LA ESTIMACION DE
LA CONCENTRACION DE OXIDOS DE NITROGENO Y OXIDOS

DE AZUFRE.

Hoy en dia, la contaminacion del aire ambiental es un problema que preocupa a todos
en el nivel mundial, debido a los severos episodios que han ocasionado en nuestros
dias, las emisiones de diversas fuentes emisoras tanto fijas, como méviles. México no
es la excepcion: las grandes urbes metropolitanas y los parques industriales son las

fuentes mas peligrosas de emisiones contaminantes a la atmosfera.

Numerosos investigadores de diferentes paries del mundo han venido realizando
diversos estudios de modelos de plumas reactivas, estimando las concentraciones de
las diversas especies de las reacciones quimicas y sus ftransformaciones, tanto
primarias como secundarias, de las emisiones contaminantes de fuentes emisoras, y la
interaccién de estas concentracicnes con el mezciado, la dispersion y el transporte de

los diferentes contaminantes.

En 'a mayoria de estos modelos, la dispersién de la pluma se representa usando
alguna forma de difusidn o la hipétesis de dispersién gaussiana, dando como resultado

el espacio temporal suave de las concentraciones. Una caracteristica de estos
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modelos es que en ellos se ignora la naturaleza fundamental de la dispersién

turbulenta, es decir, su caracter fluctuante y aleatorio.

Debido a lo anterior, exponemos un tratamiento mas general de los efectos de la
turbulencia sobre los procesos de dispersion de plumas reactivas, el cual puede ser
aplicable una amplia variedad de las condiciones atmosféricas. De particular interés,
para el caso de las grandes urbes metropolitanas como la Ciudad de México, donde
este modelo de dispersidn turbulenta de plumas reactivas es aplicable para estimar las
contribuciones de las emisiones de Oxidos de nitrdgeno y oxidos de azufre
provenientes de fuentes fijas (como son las centrales termoeléctricas) y la

concentracion atmosférica de ozono en sus alrededores.

5.1 Definicion e Implantacion del Modelo.

Como método para la elaboracién de nuestro modelo, proponemos un tratamiento
radicalmente diferente sobre los procesos de dispersién y transformacion quimica de

los contaminantes en la atmasfera.

Este tratamiento se basa en el acoplamiento de un modelo reticular de cajas con un
modelo de gases en redes para la determinacién de campos de viento turbulento. En
nuestro sistema de reacciones quimicas consideramos una pluma reactiva de oxidos
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de nitrégeno (NOx = NO+NO,) y éxidos de azufre (SO, SO;) en la formacién de

0zono, en la atmosfera.

En este modelo, cada caja de la reticula representa un volumen de control, cada una
de las cajas vecinas, y en cada una de las cuales tienen lugar, simultdneamente con
los procesos de intercambio de masa, una serie de reacciones quimicas entre las

diferentes especies de contaminantes.

El principio de nuestro modelo esta basado en la ecuacion (2.1), la cual representa la
difusion turbulenta de las reacciones quimicas. De tal manera que si no se consideran
los efectos termodinamicos, ni el proceso de elevacion de la pluma desde su emision
de la chimenea hasta el momento en que ésta alcanza lo que se conoce como su
altura efectiva, el estudio de los procesos de dispersién y transformacion quimica de
una pluma reactiva se basa tedricamente en las ecuaciones que resultan de la
consideracion de los balances de masa de las especies quimicas gaseosas que
constituye la pluma y la atmosfera en la cual ésta se dispersa. Estas ecuaciones son

las siguientes (Bowen, 1976).

—+V(u,,v,)=r, 5.1
at+(um)r (5.1)

donde u,,%, ¥y v, son las concentraciones (en masa), la rapidez de produccién de

masa Yy la velocidad de rapidez de produccion de masa y la velocidad de la especies n

(=0, 1,2 N) respectivamente, esta ecuaciéon puede expresarse como
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ou,
ot

+V(u,,v)+V(L, w)=r, (5.2)

E! término del lado izquierdo representa el proceso de difusion molecular de la especie

“n “ en el seno de la mezcla de gases, donde u, es la velocidad de difusién de la

especie. Cuando este proceso es importante, este término se modela generalmente a
través de la llamada Ley de Fick ; sin embargo, en el caso de flujos turbulentos como
es el caso de los movimientos de las masas de aire de la atmdsfera, la difusién o
dispersion turbulenta resulta ser el proceso méas importante para determinar la
distribucién espacio-temporal de las concentraciones de las especies quimicas

involucradas, de tal manera que la ecuacion 5.2 puede aproximarse como

o,
ot

+V(1,v,) =1, (2.4)

Esta ultima ecuacién constituye directamente la base de nuestrc modelo de dispersién
de una pluma reactiva. Si aceptamos, como generalmente se hace en todos los
modelos de dispersion, que la presencia de las especies gaseosas de la pluma
representan una perturbacién pequefa, segun fa dinamica del aire atmosférico, el
campo de velocidad baricéntrica o velocidad del centro de la masa del sistema v
expresada en la ecuacién 5.5, de la mezcla gaseosa que constituye al sistema pluma-
atmosfera puede identificarse simplemente con el campo turbulento de velocidad del

viento.
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v=——)> u.v, (8.9)

La masa total del sistema lo podemos representar como:

N
k=D K, (5.6)
n=0

y la velocidad de difusién u, de la especie n, definida por
u=v, —-v (5.7)

En la mayoria de los modelos de dispersion turbulenta de plumas reactivas como es el
caso del modelo de Georgopoulos y Seinfeld (1986a, 1986b), la velocidad v y la
concentracion (en masa) p, de la ecuacion (5.4) son expresadas cada una de ellas

como la superposicion de una componente media y una fluctuante turbulenta,
procediéndose iuego a realizar el proceso de promediacién de Reynolds de la ecuacién
resultante. De esta manera se obtiene la ecuacion resultante; de la cual
posteriormente, se obtienen ecuaciones diferenciales que involucran a los flujos
turbulentos, es decir, a las correlaciones entre las fluctuantes turbulentos de las
concentraciones y las componentes de velocidad del viento. Para estos nuevos
términos se llevan a cabo relaciones fenomenologicas apropiadas para cerrar el
sistema de ecuaciones resultante. Finalmente, estas ecuaciones se resuelven usando

algln método numérico, tal como el de las diferencias finitas.
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El modelo gque presentamos es un enfoque radicalmente diferente, trabajando
directamente con la ecuacién (5.4) y con el apoyo del modelo de gases en redes, lo
cual nos proporciona el campo de velocidad de viento completo, es decir, el campo de
velocidad que contiene toda la informacion sobre el viento medio, y la turbulencia
atmosférica en ia regién del espacio donde se dispersa la pluma. Esta region la
modelamos como una coleccion de cajas distribuidas espacialmente de una manera
regular sobre una reticula cuadrada. En este modelo, cada una de las cgjas
representa un volumen de control donde, para cada una de las especies quimicas,
simultaneamente tienen lugar procesos de intercambio de masa con las cajas vecinas,
debido al transporte asociado con el campo de viento y los procesos de produccién de
masa por las reacciones quimicas entre las especies ahi presentes. De esta manera,
para cada caja en estudio de nuestro modelo, la concentracién “ n “ al tiempo t+At
puede expresarse como la suma de la concentracion al tiempo t, y los incrementos ¢, ¥
o, que sufre esta concentracion por virtud de los procesos de intercambio vy
produccion de masa respectivamente, en este periodo de tiempo. Considerando
unicamente interacciones con los primeros vecinos, los valores de incremento de masa
por intercambio y produccién del intervalo de tiempo considerando At, de la distancia
de separacion entre las cajas adyacente L, la velocidad del viento v y de la

concentracién p, de las especies contenidas en la caja en observacion y en las cajas

vecinas, de tal suerte que

B, (t+at) = p, (t) + (J.°- J°) AL + rAt (5.8)

65



Modelo Quimico. Capitulo §

De la ecuacién (5.4), los procesos de intercambio y produccién de masa estan
representados por los términos V(u,v) y r, respectivamente; y de hecho, para

intervalos de tiempo suficientemente pequenos, se tiene que

on =- V(K,v) At (5.9)

Gy = FAL (5.10)

De tal manera que la concentracion de los contaminantes a través del tiempo se
determina realizando un minucioso analisis de intercambio de masa de las diversas
especies quimicas y los procesos simultdneos de las diferentes reacciones quimicas
presentes en la pluma; donde el viento juega un papel muy importante en esta regién
de la pluma, ya que provoca diferentes procesos como el de mezclado, dispersion y
transporte de los contaminantes contenidos en la pluma, y asi como también ayuda a

que se lleven acabo méas rapidamente las reacciones quimicas.

Por todo esto, el problema mas importante con este enfoque lo constituye ia
determinacion de un campo de velocidad del viento que contenga no sélo la
informacion relativa al viento medio, sino también aquella que se refiere a la naturaleza
fluctuante y aleatoria de la turbulencia atmosférica. Para superar esté inconveniente,
hemos utilizado un modelo de campo de viento (ARIANNA) desarrollado en el Instituto
de Investigaciones Eléctricas, (IIE}, en Cuernavaca, Mor. México, mediante técnicas de
gases en redes y autdomatas celulares (Salcido, Merino y Saldafa, 1993; Salcido

1995), el cual tiene la virtud de proporcionar un campo de velocidad con tales
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caracteristicas (Salcido, 1996; y Saldana, 1996). Este modelo sera descrito

brevemente en este trabajo, ya que no es un objetivo de este estudio.

5.2 Modelo de Campo de Viento ARIANNA.

Este modelo fue desarrollado en el Instituto de Investigaciones Eléctricas, en el
departamento de sistemas de combustién para el estudio de fendmenos de transporte
y dispersién de contaminantes, el cual realiza un diagnostico del campo de viento

(Salcido, 1995).

El corazén de ARIANNA lo constituye un modelo discreto de un gas construido
usando las técnicas de gases en redes y autématas celulares; estas dos herramientas
basicas para este modelo lo mencionaremos a continuacion: Los sistemas de gases
en redes, consisten de una reticula regular cuyos sitios pueden tener un numero
entero y finito de estados ya que presenta la direccién de movimiento de las particulas
de gas, y evolucionan en pasos temporales discretos de acuerdo con un conjunto de
reglas locales y homogéneas que definen la dinamica del sistema. Estas reglas son
definidas desde el inicio para satisfacer los principios fisicos fundamentales de la
conservacion de la masa, el momento y la energia durante la propagacion y las
colisiones de las particulas en el modelo. Con respecto a los automatas celulares,

éstos son sistemas dinamicos totalmente discretos, los cuales evolucionan en un
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espacio-tiempo discreto y sus estados posibles constituyen también un conjunto

discreto.

ARIANNA, como mencionamos anteriormente, hace uso de los métodos de autématas
celulares para modelar un gas con dos componentes quimicos no reactivos, que
evolucionan sobre un terreno complejo y en presencia de un campo de fuerzas
externas. El modelo es una extension de gas de nueve velocidades (Salcido, y
Rechtman (1991). Esté definido sobre una reticula cuadrada bidimensional que
tiene asignada una variable de estado booleano en cada uno de sus sitios. El valor de
esta variable indica la presencia o ausencia de particuias indistinguibles y de masa
unitaria en el sitio considerado, las cuales pueden encontrarse en reposo o
moviéndose a lo largo de los ejes de coordenadas o en las direcciones diagonales (a
45 grados respecto a los ejes). Si se consideran solamente interacciones hasta
segundos vecinos, y si los pasos temporal y espacial del sistema se consideran iguales

a la unidad, las particulas del gas del modelo podran moverse solamente con

velocidades de magnitud 0, 1, o V2. La dinamica de este sistema esta definida por
tres generadores locales T, C y B que, para cada sitio de la reticula, determinan el
estado al tiempo t+1, a partir de los estados al tiempo t que existen en los sitios de una
velocidad dada del sitio considerado; la cual incluye al sitio mismo y a sus primeros y
segundos vecinos. Los operadores T y C gobieman respectivamente, la propagacion
libre y las colisiones de las particulas bajo las construcciones impuestas por los
principios de conservacién de la masa, el momento y la energia. El operador B, por su
parte, gobierna las colisiones de las particulas del gas modelo contra fronteras solidas

fijas, garantizando solamente la conservacion de la masa y la energia.
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Por otra parte, cabe observar que en este modelo de gas las particulas obedecen aun
principio de exclusion en el sentido de que en un sitio dado no es posible encontrar dos
particulas moviéndose en la misma direccion. Debido a esto, desde el punto de vista
de la mecanica estadistica, el modelo de gases en redes ARIANNA lo constituye un
sistema de fermiones con tres niveles de energia, dos de los cuales estan

cuadruplamente degenerados.

Salcido (1993-1996) realizé varias simulaciones en computadora que muestran las
posibilidades de este modelo, el cual es una herramienta para la reconstruccion

de campo de viento y para el estudio de los fenémenos de transporte y dispersion de

contaminantes en la atmésfera.

5.3  Modelo Reticular de Cajas.

Como mencionamos anteriormente, el sistema que hemos considerado en nuestro
modelo esta constituido por la regidén del espacio de la pluma donde tiene lugar los
procesos de emision, transporte, dispersion y transformacién quimica de la pluma en
cuestion. Esfa region es modelada como una coleccion de cajas (o volumenes de
control) de tamarfio finito; cada una de las cajas intercambian masa de las diferentes
especies quimicas con las cajas vecinas, y en cada una de las cuales tienen lugar,
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simultaneamente con los procesos de intercambio de masa, un numero finito de
reacciones quimicas entre las diferentes especies involucradas. El intercambio de
masa entre las diferentes cajas es gobemado por el campo de viento, el cual se
supone previamente conocido, mientras que la produccién de masa de cada especie
en cada caja es determinada por las reacciones quimicas en las que participan, las
concentraciones de las especies en cuestién y de las especies involucradas en tales
reacciones. De esta manera, el proceso de actualizacion de las concentraciones en

cada caja en cada paso temporal del sistema viene dado por la ecuacion (5.8).

p(t+at) = p, (1) + (I0- J.5) AUL + rAt

donde ¢, y o, en el limite de pequenios intervalos de tiempo y pequefio volumen de

control estan dados por

q)n =- V(I'an) At

o, = At
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54 Modelo de Intercambio de Masa.

Es una tarea compleja realizar el analisis de intercambio de masa de las diferentes
especies quimicas de nuestro sistema de reacciones entre la caja de observacion y
sus vecinas, debido a que se realiza un balance de masa donde interviene la parte
fisica y quimica; nosotros lo analizaremos de una manera diferente, primero nos
ubicaremos en la caja de observacién y sus primeros vecinos, la cual es parte de la
reticula de cajas de nuestro sistema, [a caja de observacion la indicamos como (c)
cuyas coordenadas corresponden (ij), los primeros vecinos a la caja de observacion
seran identificadas por la caja (1) con coordenadas (i+1,,j); caja (2 ), (i, j+1); caja (3), (i-

100, ¥ caja (4), (i..J-1).

En la caja ( ¢ ) los cuatro puntos cartesianos que apuntan a las cajas vecinas estaran
indicados por un vector unitario ( & ) donde €, indica la direccion Este; &,, la Sur; &;; la
Oeste, &,, la Norte, cada una de las cajas de la reticula representa un volumen de
control; donde, para cada una de las especies quimicas, simultdneamente tienen lugar
procesos de intercambio de masa con las cajas vecinas, debido al transporte asociado
con el campo de viento y procesos de produccion de masa por ias reacciones quimicas
entre las especies ahi contenidas, cada una de las cajas tienen sus respectivas
componentes u, v la cual representa la direccion del vector velocidad V en la
direccion “ x “ y “y " respectivamente. Los contaminantes primarios son emitidos en
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la reticula de cajas por una sola fuente dentro de la regién modelada, las especies
contaminantes se dispersaran a lo largo de la pluma, la concentracion de cada una de
las especies se analizaran en funcion de la densidad, llamada concentracién (en masa)

simbolizada por p.

En las tablas 5.1a y 5.1b se muestran las variables para la caja en observacion y los

primeros vecinos. La figura 5.1 ilustra nuestro sistema de estudio.

vector @ (Concentracion {en masa) p |Componentes de velocidad \
e = (1.0) Be= byt B usuy

& = (01) Vo= vy
8 = (-1,0) 'ii
€, = (0,-1)

Tabla 5.1a Variables de la caja en observacion

Vector velocidad V'  [Concentracién(en
masaju
VizV B1Sspay) ki
Vo= Vi B2 =My
Va= Vi B3 ZHpay
VisViur Ha=bya

Tabla 5.1b variables de las cajas vecinas con respecto a la caja de

observacion.
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Figura 5.1 ilustracion del sistema de estudio.

vlV

L=

Donde:

& = vector unitario

K= concentracion (en masa)

u,, V, = componentes de velocidad

V= vector velocidad

c= indica que la caja esta ubicada en el centro del sistema.

ch
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El siguiente paso a seguir, es realizar el andlisis del producto escalar V,. &, el cual
nos indica la direccion de la componente de velocidad de las cajas vecinas con

respecto a la caja de observacion

Viés = (uyvy). (1,0) = u,
Vo€, =(UpyVo) . (0,1) = v,
v3'éé = (u3:v3) . (-1 :0) = -Us

Vi€ = (Ug,Vy) - (0,-1) = -y,

Si V,.8,>0 Nos indica que |as cajas vecinas a la de observacion, no

contribuyen en el intercambio de masa.

SiV,.e,< 0 Nos indica que las cajas vecinas a la de observacion, si

contribuyen en el intercambio de masa.

El segundo paso es determinar la masa total que aportan las cajas vecinas a la de

observacion y se realiza mediante el producto escalar y la concentracién (en masa).

4(-)
o= Y mVed, (5.11)

n=l

El tercer paso, es determinar la masa que sale de la caja en observacion a los

vecinos mas proximos, se realiza en base a la concentracion (en masa) y las

componentes de velocidad en la caja en cuestion.

74



Modelo Quimico. Capitulo 5

o Fac( ]+ Iv|) (5.12)

Donde J! yJ: son, respectivamente, la masa de la especie “n * que la caja en

cuestion recibe de sus vecinas y la masa de esa misma especie que sale de ella.

El modelo de intercambio de masa de las diferentes especies quimicas entre una caja
y sus vecinas esta determinado por los valores de las velocidades, las concentraciones
de las especies en dicha caja y sus vecinas. Si estas velocidades son pequefias, en
comparacion con la velocidad caracteristica definida por U=L/At. Aqui “ L “ es la
distancia de separacién entre las cajas adyacentes y At que es el paso temporal,

donde el intercambio de masa tendra lugar, solamente a primeros vecinos.

dn(py v, ALLY=( JE-02 ) (5.13)

\
U

donde J; y J; son respectivamente, la masa de la especie (n) que la caja en

cuestion recibe de sus vecinas y la masa de esa misma especie que sale de elia, por
unidad de tiempo. Estos términos pueden calcularse directamente, en una primera
aproximacion, usando los promedios espaciales de las velocidades y las
concentraciones de las especies contenidas en tfales cajas. Cabe observar, sin
embargo, al igual que en el caso del modelo de produccién de masa por reacciones
quimicas, que las correlaciones espaciales derivadas de la no-uniformidad de las
distribuciones espaciales reales de las propiedades en cada caja del sistema

determinaran en qué medida esta aproximacion es valida. Finalmente, cabe
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mencionar también, que los promedios espaciales a los aqui hemaos hecho referencia
no son lo mismo que las componentes medias de las variables turbulentas en la
descomposicion de Reynolds; de hecho, en nuestro caso, cada caja tiene asignada,
por ejempio, una velocidad turbulenta “ v ¥, la cual puede describirse en términos de

una velocidad media “ u “ y una desviacion estandar “ d, “ que representa al caracter

turbulento de la velocidad, y es esta velocidad la que se considera para realizar los
procesos de intercambio de masa entre las cajas del sistema. De manera andloga se
consideran las variables de campo que describen las distribuciones espaciales de las

concentraciones de las especies quimicas involucradas en el problema.

5.4 Modelo Quimico.

La quimica de los contaminantes atmosféricos constituye un problema muy complejo
(Seinfeld, 1986), de tal suerte que los modelos existentes para la simulacién de plumas
reactivas llegan a incluir del orden de cien especies quimicas (Seigneur et al, 1986).
Uno de los principales contribuyentes de especies contaminantes atmosféricas son las
plantas termoeléctricas, por el uso de combustibles fésiles, como es el combustoleo, el
gas natural y el carbon. En eilas se producen y emiten a la atmdsfera, a través de la
chimenea, diferentes cantidades de compuestos de azufre (didxidos, trioxidos de

azufre), dxidos de nitrégeno y pequefias concentraciones de hidrocarburos (McRae et
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al. 1975). Llevandonse a cabo las diferentes reacciones quimicas, en el transcurso del

transporte y dispersion en pequefia y en gran escala.

Debido a que la combustion se realiza con grandes cantidades de aire, el cual tiene
alto contenido de Nitrogeno, a altas temperaturas en el proceso de combustion, se
originan gases de o6xido nitrico (NO). Ellos son muy reactivos con el ozono
atmosférico, produciendo didxido de nitrégeno (NO,), el cual es un contaminante muy

toxico y precursor del smog fotoquimico.

De igual manera que las transformaciones quimicas dominantes de la pluma, a poca

distancia de la fuente, se lleva acabo el ciclo fotolitico NO-NO,-O, definido por las

reacciones.

2NO + O, ——  2NO, Ko (5.14)

NO, + v ——» NO+0 K (5.15)
0+0,+ M——» 0O, +M k, (5.16)
NO + Oy —» NO,+0, k; (5.17)

Por otra parte, las reacciones de dxidos de azufre (SO,, SO5), predominan a distancias
muy grandes, respecto a la fuente e incluso llegan a traspasar las fronteras nacionales,
debido a que sus velocidades de reaccion son muy lentas; sin embargo, cuando se
encuentran en presencia de los oxidos de nitrdgeno y luz solar su velocidad de
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oxidacién se incrementa aproximadamente diez veces mas (Urone et al., 1968; Wilson
and Levy, 1970) en un aire limpio, por lo cual no sélo el O, NO y NO, compiten
fuertemente por los atomos de oxigeno, sinc que también los compuestos de Azufre
(S0O,), tienen tendencia a reaccionar rapidamente con este. Las reacciones que se
lleva a cabo son: SO,-0O y SO,-O (Mulcahr, M.F, Stevens, 1967). Asi también los SO,
tienen tendencia a reaccionar con el ozono proveniente de la reaccion de la molécula y

los &tomos de oxigeno.

Las constantes de velocidad para estas reacciones son mas pequenas, que para la
reaccion de atomos de oxigeno con NO y NO,; este tipo de reacciones necesitan un

espacio temporal muy grande para que se lleven a cabo, comparado con los

compuestos de Nitrégeno.

En la oxidacion el SO, reacciona también en presencia de catalizadores como el NO,

(didxido de Nitrogeno), el cual estd presente en ¢l proceso de combustidn a altas

temperaturas (Boreskov and Illarionov 1940).

SO+0+tM —— SO, + Mk, (5.18)
S0,+0, —— SO, +0, ks (5.19)
SO,+0 —» S0, +0, ke (5.20)
NO, + SO, —» NO+SO, k (5.21)
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hidrocarburos y los radicales que ya se encuentren presentes en la atmésfera. Sin
embargo, como nuestro interés es determinar cudl es la responsabilidad en cuanto al
deterioro de la calidad del aire y la produccién de ozono por las emisiones de una
fuente puntual que contiene dxidos de nitrdgeno (NOx= NO + NO,) y oxidos de azufre
(SO, Spa), para nuestro analisis suponemos una atmosfera limpia y en ausencia de
otras fuentes contaminantes, pues la consideracion de una atmésfera contaminada
desde el inicio, implica también la consideracion de responsabilidades compartidas en

relacion al deterioro de la calidad del aire.

Asumiendo que soélo estas ocho reacciones quimicas contribuyen al deterioro de la
calidad del aire, el mecanismo de reaccion definido en el balance de masa, se
presentan ocho especies en el comportamiento de la pluma: (NO, NO,, O,, O, O;, M,
SO, y SO,). En cada reaccion, el término de produccion de masa de cada una de las

especies involucradas se suponen concentraciones proporcionales de los reactivos.
Para determinar la rapidez de produccion de masa, realizamos el siguiente analisis.

1. Determinar la velocidad de cambio de las especies quimicas presentes, por unidad
de tiempo.
2. Convertir las unidades de concentracion de ppm que nos proporciona el paso en

(1) a las unidades correspondientes de produccion de masa de la especie, por

unidad de volumen y por unidad de tiempo =r,

d[stO] =2k [w0]0)] +k[N0)- k[NOJ O]+ k[ NO, |[5O,] (5.22)
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Produccion de masa es:

{2

Donde:
[No]- 42

3. - Derivando la ecuacidn (5.23) y ordenando términos.

r,,,,=PMZ(WTO]J = PM [NVO}—[NI?}I} =[N0]Pf [NO]V[PM) (5.24)

Reordenando términos.

rvo = PM [&VO]—[N;]I} [NO] M [NO]V(PM] {5.25)

Ahora, sustituimos la ecuacion 5:25 en 5.22 y tenemos la producciéon de masa o

rapidez de produccion de masa (r,) de la especie por unidad de Volumen (¥ ) y por

81



Modelo Quimico. Capitute 5

unidad de tiempo. Realizando el mismo analisis para todas las especies involucradas

en nuestro sistemas de reacciones quimicas.

ro =(-2[N0[O] + 0] -k[NOJo] +k[¥0] 50 2] -[no)i( =) (5.26)
o = (p1[0]0] -4 0] + 0] 0] -k [No 0] =) o) ¥ (e (5.27)
=21 {w0]0] k[0][0][M]+k[NOIO]Hc[SO][O])( Bl oy 22 (5.28)
v =[O, [0 0, M]- & [s0, O M-k, [s0. o) 22} - o] { 222 (5.29)
o = (e [0J0 [ ] [v0 0| -, [s0, o) 2] {01 ] (530)

r, =(k[O]0.] ]k, [0 0, [ M}+ [0, O] M]- &30, ][o][M])[” M, ] [u]v(” M, ) (5.31)

o, ={-k.[50, ]{O][M]—k,[SO,][OL]+k,[SO,][0]—k,[NO,][SO,])(P—A;’i] -[SQ]!'/( i ;“-) (5.32)

ro, = (k.[S0, [O M]+ £, 50, ][0.]- &.[sO.] O} + &,[ MO, ][ SO, ])(——) [so.]v (Pfi ) (5.33)
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Representando las ecuaciones de la produccion de masa de cada una de las especies

para la a-ésima especie se puede escribir
Nr N R'
==, Rk [] (1) &
t=1 B8=0

donde k son las constantes de velocidad, R, es la matriz de los coeficientes

estequiométricos de las reacciones consideradas y R,  es la restriccién de esta

matriz donde se incluyen solamente los coeficientes de los reactivos.
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CAPITULO 6

ANALISIS DE RESULTADOS Y VALIDACION DEL MODELO

QUIMICO MATEMATICO.

6.1 Resultados y Validacion del modelo en base a la informacion disponible

en la bibliografia consultada.

Existen varios conjuntos de datos experimentales relativos a la quimica de los éxidos
de nitrégeno y el ozono para plumas de fuentes puntuales (Burton et al, 1883), de los
cuales, los que probablemente han sido citados con mayor frecuencia son los de Davis
et al. (1974) y los de Hegg et al. (1977). No obstante, la comparacién entre los
calculos teéricos y los datos experimentales, por el momento sélo puede considerarse
en el nivel cualitativo, debido a que en ellos no esta completa la informacién relativa al
estado de la turbulencia del campo de flujo, a las variaciones de temperatura e
intensidad de la luz y a la presencia de hidrocarburos en la atmdsfera, entre otros
aspectos. Claramente, para la validacién inicial de un modelo de pluma reactiva se
requiere contar con datos de experimentos de laboratorio bien controlados, donde las
incertidumbres derivadas de posibles efectos colaterales hayan sido reducidas al

minimo paosible.
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Alguncs de los estudios de laboratorio que existen sobre la evolucidon de plumas
reactivas son el de Shea (1977) donde considera un chorro turbulento de O, en una
atmésfera de NO, el de Builties (1981,1983) que considera una pluma de NO en una
atmésfera en condiciones neutrales, el de Komori y Ueda(1984) para un chorro de NO

en un flujo no turbulento de O,

Para [a comparacion de los resultados que proporciona nuestro modelo se considera
conveniente el uso de los datos experimentales de Builties por que proporciona toda la
informacién necesaria para configurar el escenario de simulacién de nuestro modelo

en la computadora.

La base de datos experimentales proporcionados por el trabajo de Builtjes(1981,1983)
consiste en promedios sobre conjuntos de mediciones puntuales de corto plazo de
concentraciones de NO, NOx y O, para una pluma emitida por una fuente puntual
elevada que se dispersa sin flotacién en un tunel de viento. En el tinel de viento (con
una seccién transversal de 2,65 x 1.2 m? ) se simulé una capa limite atmosférica en
condiciones neutrales sobre un pastizal, a una escala espacial de 1:500. La
correspondiente razén entre las escalas de tiempo de los procesos en el tunel de
viento y en la atmodsfera se estimé como 1:35, aproximadamente segun estudios de

Georgdpulos y Seinfeld en 1986b.

En sus experimentos, Builties considerd una fuente de 0.14m de altura y 0.003m de
didmetro con una emisién de NO puro de 0.0110 m®s a la velocidad de 0.4 m/s,

descargada en una atmoésfera de 0; con una concentracion media de fondo de 0.350
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ppm, simulando una capa limite de 0.8 m de espesor con una velocidad de viento
media de 0.4 m/s y una intensidad turbulenta promedio de 0.1, a la altura de la
chimenea. La temperatura en el sistema tomé valores entre 16 y 20 °C. Los
experimentos se realizaron en la obscuridad y no se registraron concentraciones de
hidrocarburos en el tunel de viento. Las mediciones realizadas correspondieron a los
perfiles de conCentfaéién transversales (horizontales) de NO, NOx y O, a la altura de la

fuente para diferentes distancias (viento abajo) respecto al punto de emision.

Para la simulacion en computadora de este caso experimental, usando nuestro modelo
de pluma reactiva, consideramos el siguiente escenario. A cada celda de una reticula
cuadrada regular con paso espacial de 0.25m se asigné una concentracién de ozono
de 0.350 ppm, una velocidad de viento con una componente uniforme de 0.4 m/s en la
direccién positiva del eje X, y componentes en el eje Y y desviacion estandar de 0.29
m/s. La presion y la temperatura ambientales fueron de 1 atm y 18 C,
respectivamente, uniformes en toda la region de simulacion. En la celda de la reticula
situada en el origen de coordenadas {centrada en una de las tapas de la reticula) se
fijo una concentracion de NO de 0.450 ppm con una velocidad fija de 0.4 m/s en la
direccion positiva del eje X modelando una fuente puntual con una tasa de emisién
estacionaria de 0.01125 m®*'s de NO puro. Se realizaron 10 corridas de! modelo para
un tiempo de simulacién de 25 s con paso de 0.01s, cada una de ellas, registrandose
los datos relativos a las distribuciones espaciales de las concentraciones de NO, NO, y
O,, en intervalos de 1s de simulacidn. Posteriormente, para cada tiempo y celda a
celda en la reticula, se promediaron los resultados de las concentraciones de estas
especies sobre el niumero de simulaciones. En estas simulaciones, el mecanismo de

reaccion quimica estuvo restringido a la reaccion (5.17) entre el NO de la pluma y el O,
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ppm, simulando una capa limite de 0.8 m de espesor con una velocidad de viento
media de 0.4 m/s y una intensidad turbulenta promedio de 0.1, a la altura de la
chimenea. La temperatura en el sistema tomd valores entre 16 y 20 °C. Los
experimentos se realizaron en la obscuridad y no se registraron concentraciones de
hidrocarburos en el tunel de viento. Las mediciones realizadas correspondieron a los
perfiles de conCentfaéién transversales (horizontales) de NO, NOx y O, a la altura de la

fuente para diferentes distancias (viento abajo) respecto al punto de emisién.

Para la simulacion en computadora de este caso experimental, usando nuestro modelo
de pluma reactiva, consideramos el siguiente escenario. A cada celda de una reticula
cuadrada regular con paso espacial de 0.25m se asignd una concentracion de ozono
de 0.350 ppm, una velocidad de viento con una componente uniforme de 0.4 m/s en la
direccion positiva del gje X, y componentes en el eje Y y desviacion estandar de 0.29
m/s. La presion y la temperatura ambientales fueron de 1 atm y 18 C,
respectivamente, uniformes en toda la region de simulacion. En la celda de la reticula
situada en el origen de coordenadas (centrada en una de las tapas de la reticula) se
fijo una concentracion de NO de 0.450 ppm con una velocidad fija de 0.4 m/s en la
direccion positiva del eje X modelando una fuente puntual con una tasa de emision
estacionaria de 0.01125 m*/s de NO puro. Se realizaron 10 corridas del modelo para
un tiempo de simulacién de 25 s con paso de 0.01s, cada una de ellas, registrandose
los datos relativos a las distribuciones espaciales de las concentraciones de NO, NO, y
O,, en intervalos de 1s de simulacion. Posteriormente, para cada tiempo y celda a
celda en la reticula, se promediaron los resultados de las concentraciones de estas
especies sobre el numero de simulaciones. En estas simulaciones, el mecanismo de

reaccién quimica estuvo restringido a la reaccion (5.17) entre el NO de la pluma y el O,
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ambiental, como Unico mecanismo productor de NO,, ya que tal como se menciond

anteriormente, los experimentos del tunel de viento de Builtjes se llevaron a cabo en la

obscuridad.

A continuacion se presentan los resultados de nuestras simulaciones y su comparacion
con los datos experimentales de Builties (1981, 1983). En las graficas de las figuras
siguientes 6.1a, 6.1b; 6.1c, 6.1d; 6.1e,6.1f, 6.2a, 6.2b; 6.2c, 6.2e; 6.2f, 6.2g; 6.3a,

6.3b; 6.4a, 6.4b; y 6.5a, 6.5ab

En las figura 6.1a, 6.1b; 6.1¢c, 6.1d; 6.1e, 6.1f, se muestran, los valores de las
concentraciones maximas de NOx, medidas horizontalmente en la altura de la fuente a
varias distancias, viendo abajo (downwind), contra las distancias adimensionales

y/sigma con respecto a la linea central de la pluma.

En las figuras 6.2a, 6.2b; 6.2¢c, 6.2e; 6.2f y 6.2 muestran las graficas de los valores
de la fracciéon de la concentracién de O, en la pluma respecto él valor de fondo de [a
concentracién ambiental de O,, [O,)/[O;].m, €N funcidn de la distancia medida a lo
largo de la linea central de la pluma a partir de la fuente. En estas figuras puede
observarse una depresion de la concentracion de ozono en el interior de la pluma
cerca de la fuente, esta desaparece gradualmente al considerar puntos cada vez mas
alejados de ella. Esto se debe, a la reaccidn entre el NO de la pluma, debido a que la
concentracidén es muy alta cerca del punto de emision, y el O, ambiental, mediante la

cual se desarrolla la produccién NO, en la pluma.
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En las figuras 6.2a, 6.2b; 6.2c, 6.2e; 6.2f y 6.2g, se presentan la comparacion de los
perfiles transversales de la fraccion [O;//[Os].. Para las distancias de 1,2 y 3 m,
viento abajo, respecto a la fuente. En ellas se graficaron los valores de la fraccion
[O4]/[Os)sms €n funcién de la distancia adimensional (transversal, horizontal) y/sigma vy,
medida ésta respecto a la linea central de la pluma, siendo (sigma y) la desviacion

estandar de la distribucién.

En la figura 6.3a, 6.3b se presentan los resultados que se refieren a calculos y
mediciones, a lo largo de la linea central de la pluma. Estos resultados se presentan en
forma adimensional, como razones de concentraciones, en la que se puede apreciar
directamente la dependencia de las transformaciones quimicas en funcion de la

distancia recorrida por la pluma en la direccion del viento.

La figura 6.4a, 6.4b, se presenta los valores medidos de las concentraciones de NOx a
lo largo de la linea central de la pluma y por Uitimo presentamos la figura 6.5a y 6.5b,
en la cual se muestran las mediciones de la relacion de concentracion de O, en la
pluma respecto al valor de fondo de la concentracion ambiental de O, [O3]/[Cs]ams, €N
funcidon de la distancia medida a lo largo de la linea central de la pluma a partir de la
fuente. En esta grafica se observa una depresion de la concentracion de ozono en el
interior de la pluma cerca de la fuente, ésta desaparece gradualmente al considerar
puntos mas alejados de ella. Esto se debe, a la reaccion entre NO de la pluma, cuya
concentracion es muy alta cerca del punto de emision, y el O, ambiental, mediante |a

cual se desarrolla la produccién de NO, en la pluma.
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CAPITULO 7

CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

71 Conclusiones y Recomendaciones

En este trabajo se presenta un modelo para representar los procesos de dispersion y
reaccion de una pluma en una atmésfera turbulenta. Este modelo fue construido
usando técnicas similares a las de los modelos de gases en redes y autdomatas
celulares para la consideracion de los procesos de transporte y dispersion. En las
pruebas de validacién del modelo que fueron realizadas, comparando sus predicciones
contra resultados experimentales de una pluma reactiva de NO en una atmésfera de
O, obtenidos por Builtjes (1981, 1983), se encontré que nuestro modelo representa de
manera satisfactoria los procesos de dispersion y reaccion de la pluma. No obstante,
se considera que aun queda por explorar e| comportamiento de nuestro modelo en
condiciones en las que los efectos de las correlaciones espaciales derivados del

tamarnio finito de las celdas pueden volverse importantes.

Con respectc a los compuestos de didxidos de azufre se concluye que no es productor

de ozono; sin embargo es un compuesto muy importante en la lluvia acida.
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El desarrollo de este modelo representa el primero y mas importante de los pasos
hacia la obtencion de un modelo sencillo que permita determinar cudl es la
contribucion de las emisiones de 6xidos de nitrégenc y didxidos de azufre de una
central termoeléctrica expuesto a las concentraciones de ozono, diéxido de nitrégeno y
diéxido de azufre en la atmosfera. Aunque de momento el objetivo de este estudio
esta orientado al conocimiento del impacto de las emisiones de una fuente puntual
especifica sobre la calidad del aire, consideramos que a nuestro modelo puede
incorporarsele un mecanismo de los hidrocarburos presentes en una atmoésfera
contaminada, permitiendo, de esta manera, el estudio de la contaminacion atmosférica

en grandes metropolis como la conurbacién del Valle de México.
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