Tema 2: Modelos de concentracion y dispersion
de contaminantes atmosféricos

Tipos principales de modelos de concentracion
Estabilidad y turbulencia atmosférica
Modelos de celda fija estacionaria

Modelos de dispersion: modelo gaussiano

Modelos de celda mdltiple




Tipos principales de modelos de
concentracion de contaminantes

» Son protocolos matemadticos que proporcionan estimaciones
de concentracion de contaminante en funcion de una serie de
pardmetros meteoroldgicos, quimicos, topograficos y de
cantidad y velocidad de emision.

PARAMETROS DE - Cantidad de contaminante emitida por unidad de
ENTRADA: tiempo. Posicidny altura de emision.

* Velocidad y direccion de los vientos dominantes.
Estabilidad atmosférica. Altura de mezclado.

» Comportamiento quimico del contaminante:
posibles reacciones, vida media.




Tipos principales

MODELOS DE CELDA
FIJA

(vertidos homogéneos)

MODELOS
GAUSSIANOS DE
DISPERSION

(vertidos puntuales)

MODELOS
COMBINADOS

(celda mdltiple, etc..)




Confinamiento de contaminantes por inversion térmica

»La existencia de una zona de inversidn equivale a la existencia de una
“barrera” que impide la dispersidon de los contaminantes por encima de una

determinada altura.

»Mientras haya inversion, esta barrera constituye la altura de mezclado
efectiva en cada periodo del dia.

Aire caliente

Aire frio

contaminante




Estabilidad y turbulencia atmosférica: fundamentos

Gradientes de temperatura

Esquema simple:

El aire caliente es menos denso y tiende a ascender.

Un ascenso de aire caliente produce una expansion del gas,
porque la presion disminuye con la altura.

dP=-pgdz

La expansidn del gas se hace a costa de su energia interna: el
aire se enfria:

“entalpia” perdida: dH = nC,dT
/

Calor especifico molar a presién constante




Gradiente adiabatico:
Ascenso de una masa de aire seco en ausencia de transferencias de calor
con el aire circundante: expansion adiabdtica (sin intercambio de calor, dS=0)

ds=0

Termodindmica: dH = TdS + VAP = n deT

dP=-pgdz

Gradiente de temperatura | dT ~gM
adiabdtico del aire seco: dz - C_

P

Ejercicio. Comprobar que el gradiente adiabdtico del aire seco
es de unos -10 grados/km.

Datos: M (Masa molecular promedio del aire) = 29 g/mol,

C, (calor especifico a presién constante del aire) = 7/2 R




Estabilidad atmosférica

> La existencia o no de corrientes verticales (atmdsfera estable o
inestable) se deduce de la comparacidn entre el gradiente adiabdtico
(variacion de temperatura de una masa ascendente de aire) y el
gradiente real de temperatura (aire circundante)

r

T

ATMOSFERA ESTABLE

El aire ascendente estd a menos
temperatura que el circundante:
vuelve a bajar

A
adiabdtico
real

S
r

T

ATMOSFERA INESTABLE

El aire ascendente estd a mds
temperatura que el circundante:
sigue subiendo




Clases de atmdsfera segln su estabilidad

Gradiente en altitud de temperaturas:

Z D estable F Isoterma

" inestable =

C

Inversion
(maxima estabilidad)




Inversiones térmicas

Representan la situacion de mdxima estabilidad, en la que el gradiente real de
temperaturas es positivo (la temperatura aumenta con la altura)

A

Z

adiabdtico
real

5
r

T

(" .Inversién por irradiacion: durante la noche el aire cercano al
suelo es mds frio.

* Inversion de subsidencia: zona de altas presiones (descenso de
aire con dispersion lateral en la parte central de los anticiclones)

» Inversion marina: cuando llega a la costa aire frio en contacto
con el agua

\. * Inversion topogrdfica: el aire frio "rellena” los valles




Evolucidn del gradiente de temperatura a la largo del dia

altfura maxima de mezclado
hasta 1000 m (invierno) o 2000 m (verano) en promedio

Noche: inversion térmica
(atmoésfera estable, sin mezclado)

Manana: se disuelve la inversion desde
las capas mds bajas)

Tarde: atmdsfera inestable.

Sobrecalentamiento de las capas bajas
Limite de estabilidad y ascencion de columnas de aire caliente.
(200-500 m) Mezclado completo del aire hasta cierta

altura (altura maxima de mezclado)
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Efecto de "Fumigacion” al disolverse la inversidn
de femperatura a lo largo del dia

El calentamiento solar
del suelo causa

la dispersion

de la inversion,

El mezclado hacia abajo en
la dispersion de la inversion

causa una fumigacidén. \

Alas 8 Am., el aire
23 inestable desde el
suelo hasta agui.




Modelos de celda fija estacionaria: Se utilizan para obtener estimaciones
de concentracion de contaminante para emisiones difusas, diseminadas a
lo largo de una determinada superficie, como es el caso de una ciudad

altura maxima de mezclado

Entradadedire i Concentracidn de contaminantes

contaminado (o limpio). : en el aire urbano, ¢
Concentracion de fondo:

Viento
dominante

de contaminantes, b l Emisiones difusas, Q




Fundamento bdsico

Todos los modelos de concentracion estdn basados en balances de
materia en el interior de un determinado volumen de aire:

entrada

creacion/destruccion

Velocidad de _  Velocidad de Velocidad . Velocidad Velocidad de
acumulacion ~ entrada " de Salida de creacién =~ destruccidn

N Variacion (derivada) de concentracion de

contaminante con respecto al tiempo




concentracion
de fondo b

Velocidad
del viento u

concentracion C

ciudad




Hipétesis esenciales del modelo de celda fija (1):

1- La ciudad es un rectdngulo con dimensiones /' y |, con uno de sus lados
paralelo a la direccion del viento. Normalmente L se refiere a las dimensiones
de la ciudad en la direccidn del viento

2- La turbulencia atmosférica produce el mezclado completo y total de los
contaminantes hasta la altura de mezclado ' y no hay mezclado por encima de
esa altura. El resultado es que se puede asumir que existe una concentracion
homogénea -, que es igual en todo el volumen de aire sobre la ciudad.

A

viento: u

g
QS SS
Ciudad
L




Hipétesis esenciales del modelo de celda fija (2):

3- El viento sopla en la direccién x con velocidad 1. Esta velocidad es
constante e independiente del tiempo, lugar o elevacién por encima del
suelo.

4- La concentracion de contaminantes que entra en la ciudad (x=0) desde
el exterior con el viento es constante e igual a © (concentracion de fondo)

5- El indice de emisiones de contaminantes por unidad de drea es « (por

ejemplo, en g s'! m-2). Este indice es constante y no varia con el viento.

6.- Ningln contaminante entra o sale por los lados perpendiculares a la
direccidn del viento, ni por el lado superior (altura de mezclado).




Celda fija estacionaria

Indice de emisiones: Q =q W L
N t 11
masa TOTAL por masa por unidad de
unidad de tiempo tiempo y unidad de Qg §§
CED) superficie (g s m2) Ciudad

L

Suponemos que se ha alcanzado equilibrio estacionario (la concentracidn
no varia con el tiempo):

Suponemos que el contaminante es estable (no se destruye ni crea en

la atmosfera, la Unica fuente son las emisiones)

Velocidad de Velocidad de Velocidad Velocidad Velocidad de

4 4 - - . + o / - o /
acumuiacion entrada de Salida de creacion destruccion

!

Cantidad que entra = cantidad que sale




Celda fija estacionaria (2)

El balance de materia se reduce a:

ubWH+qWL-ucWH=0

~

Y
entray se emite sale

L
c=b+ ]
uH

Importante: la concentracion es tanto mds alta cuanto mds larga sea
la ciudad en la direccién del viento, y ademads, ésta es independiente
de la anchura.




Promedio sobre diversas condiciones meteoroldgicas

Frecuencia en la que

—
_ se produce cada
C=X C, X fi condicién
|

meteoroldgica

/

Conc. promedio

Suma para todas las condiciones
meteoroldgicas

Otras mejoras importantes:

1) Inclusion de procesos quimicos y fotoquimicos que transforman
(destruyen/crean) los contaminantes

2) Consideracion de situaciones no estacionarias (evolucion temporal
de la concentracion de contaminantes)




Contaminante no estable (se destruye con una velocidad k;)

El balance de materia se expresa entonces como:

ubWH+qWL - ucWH - kycWHL=20

Y Y ,
entray se emite sale Destruccion
(cinética de primer orden)

qlL
Co=b+ C =
° uH ‘ 1+ kylL/u

Co




Modelos de dispersion: Modelo gaussiano

> Son los que se utilizan para estimar la concentracion de
contaminante producida por una fuente puntual, por ejemplo, la
chimenea de una fdbrica, o el escape de un depdsito

Objetivo: ¢cudl es la concentracidn a cierta distancia de la fuente?




Evolucidon de un escape puntual e instantdneo de un gas

3D

Viento, velocidad u
>

1) Si el gas esta mas cliente que el aire, se eleva
hasta termalizarse

2) La nube se mueve con el viento, con su misma
direccidn y velocidad

3) Las turbulencias del aire hacen que la nube
se expanda continuamente en las tres
direcciones espaciales x,y,z (expansién 3D)




Evolucidn de un escape puntual y continuado por una chimenea

La combinacion de la "fuerza” de emision, la velocidad del viento y la
turbulencia atmosférica da lugar a la formacion de una estructura
caracteristica, que se denomina "penacho” ("plume” en inglés)

Direccidn del viento
Humo

termalizado
(misma T que

Momento inicial el aire)

+
Flotacidn
(emision caliente)




Ascencion vertical de la columna de humo (altura efectiva de emision)

- velocidad vertical inicial

| - aire emitido caliente

aire contaminado

Formula de Holland:

v, D
u

(Ts-Tq)
T

)

Ah = {k;+k, PD } (en metros)
v, = velocidad de salida del gas en m/s

D = didmetro de la chimenea en m

u = velocidad del viento en m/s

P = presidn en milibares

T, = temperatura de la chimenea en K

T, = temperatura atmosférica en K

k=15, k,= 2.68 x 10-3




Penachos de una chimenea segln estabilidad atmosférica

Atmdsfera estable

Atmosferas inestables




Efectos aerodindmicos de edificios y colinas

> Cuando la fuente
se encuentra sobre
un edificio, ésta
debe tener una
altura suficiente
con respecto al
tejado del edificio
para  evitar la
dispersion del humo
hacia el suelo.

El criterio recomendado
indica que, como minimo,
la altura de la chimenea
ha de ser al menos una
vez y media la del edificio




Modelo gaussiano de propagacion en atmésfera estable: P Z

los contaminantes se propagan con el viento y se dispersan
por turbulencias en las otras dos direcciones

(izquierda/derecha y arriba/abajo)
Viento |
dominante o 6
Humo
termalizado

C

El contaminante
se diluye con
la dispersidn

Concentrdcién decreciente
con la distancia

>
>

X




Saturacién de la dispersion vertical por la altura de mezclado

Altura de mezclado

1D

dispersion
bidimensional

(v.2) dispersion

A Blidimensional
C .
0 R 880 lateral (y)

Nivel del suelo




Dispersion turbulenta: teoria de la difusidn

Masa depositada (t = 0)—

Difusion en una dimension (Ley de Fick):

. dc
Flyjo=—K = - masa
X  AreaXx tiempo

K : constante de
l dispersion turbulenta

La ley de Fick implica una difusion
Gaussiana de la concentracion

c(t)=

- M ‘(JJ(

2(mt)2K 12 &




Ecuacidn de difusién en una dir{u:nsién
M = 200g. Kx= 20 m seg

e
3]
g
2
3

I
0
x / metros




¢Por qué se llama modelo gaussiano?

El modelo de dispersion se expresa en términos de un
coeficiente de dispersidon turbulenta:

1/2 W velocidad del viento
/ ) x: distancia en
sentido del viento

o =(2Kt)"* = (2K - x

€= (272_)1/2 .

(dispersidon en una dimensidn:
concentracion en masa/longitud)




0.0012=  E| coeficiente de

- dispersion se mide en .

| _metros e indica cudnto
se ha dispersado la

- masa inicial cuando la

0.0008— hube del escape o el

penacho de la

| chimenea alcanzan una

0,0006 — distancia dada desde

la fuente de emision

(0,001

d=2Km
(@ =42 metros ) &

d =5Km

0.0004 — (6 =67 metros ) —

0,0002 —

100 0 100
x/metros



Modelo gaussiano de dispersion en TRES DIMENSIONES:
vertidos puntuales e instantdneos 3D

Viento, velocidad u

C= M [
(2z)"0.0,0,

(Xo. 0, h) centro de la nube
M: masa total del escape (x,y,z) punto de impacto ambiental




Ejemplo: desastre de Bhopal (India)

3 de Diciembre de 1984

Vertido: 45 toneladas de
Isocianato de metilo en
un segundo a una altura

de 50 metros

Condiciones

AFFECTED Wil . - viento del noroeste de

AREA
fuerzal m/s

- noche: K =K =0.45 m?s,
K,=0.20 m?s-!

(o =(2k1)")

¢Concentracion de
iIsocianato?




Ejemplo: desastre de Bhopal (2)

Concentracion de isocianato en la estacion de tren (a 1 kilémetro
en la direccidn noroeste-sureste) en funcién del tiempo:

0.00000¢
0.00000¢
0.00000]
0.00000¢
0.00000%5
0.00000+
0.00000:(
0.00000:s

0.00000¢ /}

(
\

T ~— N

o
+—
)
<
.9
O
AS
Q
O
<
O
O
o)
o
+
<
\V
)
<
o
()

0.0000d" 500 800 1100 1400 1700 2000

Tiempo en segundos




Modelo gaussiano de dispersion en DOS DIMENSIONES:
vertidos puntuales continuados (chimeneas)

los contaminantes se propagan con el viento y se dispersan por turbulencias
en las otras dos direcciones (izquierda/derecha y arriba/abajo)

—

s Z

Vien

1

(=
2Tuo, G,

\4

Nivel del suelo Q: indice de emision (masa/tiempo)




Modelo gaussiano de dispersion en DOS DIMENSIONES:

vertidos de chimeneas con baja altura de mezclado
(mezclado total en altura, sélo expansion lateral)

Altura de mezclado

dispersion
unidimensional
sdlo lateral (y)

Nivel del suelo




Los coeficientes de dispersion dependen de la meteorologia:
clases de atmésfera seqgun su estabilidad

>La clase de atmésfera viene determinada por la cantidad de insolacidn,
la humedad, las inversiones nocturnas y al viento (un fuerte viento
produce estabilidad vertical)

Clases de atmdsfera segun su estabilidad (Turner)

dia
Viento de superficie Radiacidn solar
(alOm)/ms!  Fuerte moderada débil hubes > 4/8 nubes < 3/8

Noche, o nublado

0-2 A A-B
2-3 A-B B
3-5 B B-C
5-6 ¢ C-D
>6 D




Valores tipicos de los coeficientes de N
dispersion lateral (direccion y): Condiciones

10000

10

3

atmosféricas

O

Y

/

7

0.1

1 10 1{0]0)

X / Km (distancia de la fuente de emision)




Valores tipicos de los coeficientes de
dispersion en altura (direccion z):

5000

O,

| 10 100
X / Km (distancia de la fuente de emision)




Valores tipicos de los coeficientes de dispersion
en funcion de la distancia a la fuente

Formulas para los coeficientes de dispersion para suelos urbanos

Estabilidad

0.32 x (1 +0.0004 x)1/2

0.24 x (1 +0.0001 x)-12

0.22 x (1 +0.0004 x)1/2

0.20 x

0.16 x ( 1 +0.0004 x)1/2

0.14 x ( 1 + 0.0003 x)1/2

0.11 x (1 +0.0004 x)172

0.08 x (1 +0.0015 x) 1”2

Generalmente:

G, (urbano) > G, (rural)

O, (urbano) > G, (rural)




Resumen de modelos gaussianos

Modelos Utiles para distancias de hasta 20 Km.

> En tres dimensiones: vertidos puntuales e instantdneos

P. Ej. : escapes, emisiones discontinuas, etc...

> En dos dimensiones: vertidos puntuales y continuados en el tiempo

P. Ej. : chimeneas en industrias, escapes continuados, eftc...

» En una dimension: vertidos puntuales y continuados en el
tiempo, con mezclado total en una direccidn

P. Ej. : chimeneas en industrias con baja altura de mezclado




Resumen de modelos gaussianos




= Uso del modelo gaussiano para efectos a largo plazo

Cuando se necesita una estimacion a largo plazo, se realiza
un promedio sobre todas las condiciones atmosféricas,
fuentes y direcciones del viento:

c(x,y,z Z Z ZFrecuenma xc.(x,y,2)

viento estabilidad fuentes
atmosférica




Casos particulares del modelo gaussiano en 2D:

Contaminacion a ras del suelo (z = 0):

— Este caso interesa por
Q ser donde se encuentra la

C= poblacion
TTu Gy O,

A ras de suelo y en el eje del viento (z=0,y = O):

Este caso interesa por
ser donde se acumula la
mayor contaminacion




Modelo gaussiano en 2D a ras de suelo y en el eje del viento (z =0, y = O):

(Escala
logaritmica)

10-3




Escala
l(ogartﬁ-mica) — Efecto de una baja altura de mezclado

Concentracion
conforme al
modelo en una
dimension

10-3

Altura de
mezclado

S
H=100
_ Lineas

gl > obtenidas

H=1000 | paray=0

H=2000
y

1{0]0)




Correccion del modelo gaussiano por reflexion del suelo

Contaminante absorbido por el suelo

Contaminante reflejado por el suelo
Ej: CO, COVs




Incorporacion de cinética de reaccion en el modelo gaussiano

En muchas ocasiones el
contaminante emitido no es
estable en aire y sufre una
reaccion quimica que lo hace
transformarse en otra
sustancia.

PROCEDIMIENTO

Se calcula la concentracion con el modelo gaussiano en una posicién dada.

Se establece cudnto tiempo tardard la molécula en llegar hasta dicha
posicion desde la fuente (velocidad del viento)

Se multiplica la concentracién por un factor de desintegracion que tiene
en cuenta como decae la cantidad de contaminante con el tiempo




Cinética de primer orden:
dC/dt=-kC — C/Cyj=eX

Tiempo de vida media: t;,, = In2/k

Factor de destruccion/desintegracion (f):
cC=C

*
gausiano f

f = exp(-In2 t/1,,,), donde t = x / u




Modelos de celda mdltiple

AN ANANAVAVANAN

NN N NN NN

» Son los que se utilizan en la practica
para estimar concentraciones de
contaminante en regiones definidas
(ciudades, por ejemplo)

> Dividen el volumen total de aire en
pequeias celdas en las que se almacena,
de manera numérica, las concentraciones
de varios contaminantes

> El modelo tiene en cuenta la
estabilidad de los contaminantes (vidas
medias, constantes cinéticas) asi como
los flujos de materia que pasan de una
celda a sus vecinas




Protocolo de calculo

Condiciones atmosféricas,
(vientos, humedad)

Insolacion
(intensidad de
luz, nubes)

% Emisiones

l

Concentraciones iniciales (1=0)

|

3- Cdlculo de la dispersion

l

4- Cinética quimica

l

5- Nuevas concentraciones

¢/

(modelos gaussianos)

(constantes cinéticas)




Obtencidén de modelos de dispersion

U.S. Environmental Protection Agency (EPA)

http://www.epa.gov/ttn/scram




