UNIVERSIDAD DE OVIEDO
Departamento de Energia

Tesis Doctoral

Modelo numérico para el estudio de la
dispersion atmostérica de la
contaminacion industrial

presentada por

Victor Manuel Fernandez Pacheco

para la obtencién del grado de

Doctor por la Universidad de Oviedo

en el Programa de Doctorado de Energia y Control de Procesos

Directores:

Eduardo Blanco Marigorta
Eduardo Alvarez Alvarez

Diciembre 2022



FOR-MAT-VOA-010 (Rea.2018)

RESUMEN DEL CONTENIDO DE TESIS DOCTORAL

1.- Titulo de la Tesis

Espafiol/Otro Idioma: Modelo numérico para el | Inglés: Numerical model for the study of
estudio de la dispersién atmosférica de la atmospheric dispersion of industrial pollution.
contaminacion industrial.

2.- Autor

Nombre: Victor Manuel Fernandez Pacheco | DNI/Pasaporte/NIE:

Programa de Doctorado: Energia y Control de Procesos

Organo responsable: Centro Internacional de Postgrado

RESUMEN (en espafiol)

La contaminacion atmosférica es uno de los principales problemas actuales, siendo
responsable de medio millén de muertes cada afio en Europa. En las Ultimas décadas se ha
legislado para limitar sus efectos, pero el control se realiza habitualmente por medio de
estaciones ubicadas en puntos fijos lo que no permite conocer la evolucién espacial de los
contaminantes. Las soluciones existentes para estudiar la contaminacién en entornos abiertos
de grandes dimensiones se basan en el uso de sensores remotos o herramientas de prediccién
gue no cuentan con la suficiente resolucion o no son capaces de incluir la orografia en grandes
extensiones.

Esta investigacion se centra en una zona de la ciudad de Gijén (Asturias), por ser uno de los
lugares en que mas veces se superan los valores limites diarios de PMio fijados por la
normativa. Para ello, se construye un modelo basado en dindmica de fluidos computacional
capaz de simular la dispersiéon de los contaminantes en un entorno de grandes dimensiones
(12x18 km). Para su validacion, se escala el modelo numérico original (1:10 000), incluyendo
una fuente de emision de particulas, y se construye un modelo fisico con esa misma escala
mediante impresion 3D. La maqueta es ensayada en tdnel aerodinamico en las direcciones
principales de viento. Para la realizacion de los ensayos, se disefi¢ y fabricé un sistema de
generacion de particulas, y se construy6 la infraestructura necesaria para realizar la toma de
medidas mediante un medidor dptico de particulas.

Los resultados de la validacién muestran que el modelo numérico cumple con los objetivos
previstos, siendo capaz de predecir el comportamiento de la dispersién de particulas en el aire.
El modelo numérico obtiene resultados en el mismo orden de magnitud que el modelo fisico,
aungue se observa una tendencia a subestimar los valores maximos respecto a los medidos.

En el modelo a gran escala, se simularon distintas condiciones de viento con dos focos de
emision. Los resultados muestran, en los casos de viento con componente oeste, una
contaminacion difusa de origen industrial en la zona oeste de Gijon entre el 40 y el 60%, tal y
como indican los estudios realizados. En estos resultados se pone de manifiesto la influencia
de la orografia en la dispersién de contaminantes en espacios abiertos, observando una fuente
de contaminacion difusa industrial que se dispersa sobre la ciudad de Gij6n. La simulacion
permite delimitar las zonas con mayores niveles de contaminacién o conocer su
comportamiento en altura.

Por tanto, esta investigacion define y valida una metodologia para generar modelos numéricos
gue permiten conocer la evolucién espacial de contaminantes en zonas de grandes
dimensiones. Se abre asi la puerta a su utilizacién en otras lineas de investigacién, como la
evaluacién de medidas correctoras que mejoren la calidad del aire en entornos altamente
contaminados.




RESUMEN (en inglés)

Air pollution is one of the main current problems, being responsible for half a million deaths
each year in Europe. In recent decades, legislation has been passed to limit its effects, but
control is usually carried out by means of stations located at fixed points, which does not allow
us to know the spatial evolution of pollutants. Existing solutions to study pollution in large open
environments are based on the use of remote sensors or prediction tools that do not have
sufficient resolution or are not able to include the orography over large areas.

This research focuses on an area of the city of Gijon (Asturias), as it is one of the places where
the daily limit values of PMio set by the regulations are most frequently exceeded. For this
purpose, a model based on computational fluid dynamics is built, capable of simulating the
dispersion of pollutants in a large environment (12x18 km). For its validation, the original
numerical model (1:10 000) is scaled up, including a source of particle emissions, and a
physical model is built at the same scale using 3D printing. The model is tested in a wind tunnel
in the main wind directions. To perform the tests, a particle generation system was designed
and manufactured, and the necessary infrastructure was built to take measurements using an
optical particle meter.

The validation results show that the numerical model meets the expected objectives, being able
to predict the behavior of particle dispersion in the air. The numerical model obtains results in
the same order of magnitude as the physical model, although there is a tendency to
underestimate the maximum values with respect to the measured ones.

In the large-scale model, different wind conditions were simulated with two emission sources.
The results show, in the cases of wind with a westerly component, a diffuse pollution of
industrial origin in the western area of Gijén between 40 and 60%, as indicated by the studies
carried out. These results show the influence of orography on the dispersion of pollutants in
open spaces, observing a source of diffuse industrial pollution dispersed over the city of Gijon.
The simulation allows to delimit the areas with higher levels of contamination or to know its
behavior in height.

Therefore, this research defines and validates a methodology to generate numerical models
that allow to know the spatial evolution of pollutants in large areas. This result allows to its use
in other lines of research, such as the evaluation of corrective measures to improve air quality in
highly polluted environments.

SR. PRESIDENTE DE LA COMISION ACADEMICA DEL PROGRAMA DE DOCTORADO
EN ENERGIA Y CONTROL DE PROCESOS
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RESUMEN

La contaminacién atmosférica es uno de los principales problemas actuales,
siendo responsable de medio millén de muertes cada afio en Europa. En las dltimas
décadas se ha legislado para limitar sus efectos, pero el control se realiza habitual-
mente por medio de estaciones ubicadas en puntos fijos lo que no permite conocer
la evolucién espacial de los contaminantes. Las soluciones existentes para estudiar
la contaminacién en entornos abiertos de grandes dimensiones se basan en el uso
de sensores remotos o herramientas de prediccion que no cuentan con la suficiente
resolucién o no son capaces de incluir la orografia en grandes extensiones.

Esta investigacién se centra en una zona de la ciudad de Gijon (Asturias), por
ser uno de los lugares en que mds veces se superan los valores limites diarios de
PM fijados por la normativa. Para ello, se construye un modelo basado en dina-
mica de fluidos computacional capaz de simular la dispersién de los contaminantes
en un entorno de grandes dimensiones (12x18 km). Para su validacidn, se escala el
modelo numérico original (1:10 000), incluyendo una fuente de emisién de parti-
culas, y se construye un modelo fisico con esa misma escala mediante impresién
3D. La maqueta es ensayada en tiinel aerodindmico en las direcciones principales
de viento. Para la realizacion de los ensayos, se disefid y fabricé un sistema de ge-
neracién de particulas, y se construyé la infraestructura necesaria para realizar la
toma de medidas mediante un medidor 6ptico de particulas.

Los resultados de la validacién muestran que el modelo numérico cumple con
los objetivos previstos, siendo capaz de predecir el comportamiento de la dispersion
de particulas en el aire. El modelo numérico obtiene resultados en el mismo orden
de magnitud que el modelo fisico, aunque se observa una tendencia a subestimar
los valores maximos respecto a los medidos.

En el modelo a gran escala, se simularon distintas condiciones de viento con dos
focos de emision. Los resultados muestran, en los casos de viento con componente
oeste, una contaminacion difusa de origen industrial en la zona oeste de Gijon entre
el 40 y el 60 %, tal y como indican los estudios realizados. En estos resultados se
pone de manifiesto la influencia de la orografia en la dispersién de contaminantes
en espacios abiertos, observando una fuente de contaminacién difusa industrial que
se dispersa sobre la ciudad de Gijén. La simulacién permite delimitar las zonas con
mayores niveles de contaminacién o conocer su comportamiento en altura.

Por tanto, esta investigacion define y valida una metodologia para generar mo-
delos numéricos que permiten conocer la evolucién espacial de contaminantes en
zonas de grandes dimensiones. Se abre asi la puerta a su utilizacién en otras lineas



de investigacién, como la evaluacién de medidas correctoras que mejoren la calidad
del aire en entornos altamente contaminados.
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ABSTRACT

Air pollution is one of the main current problems, being responsible for half a
million deaths each year in Europe. In recent decades, legislation has been passed
to limit its effects, but control is usually carried out by means of stations located at
fixed points, which does not allow us to know the spatial evolution of pollutants.
Existing solutions to study pollution in large open environments are based on the
use of remote sensors or prediction tools that do not have sufficient resolution or
are not able to include the orography over large areas.

This research focuses on an area of the city of Gijén (Asturias), as it is one of
the places where the daily limit values of PMj set by the regulations are most fre-
quently exceeded. For this purpose, a model based on computational fluid dynamics
is built, capable of simulating the dispersion of pollutants in a large environment
(12x18 km). For its validation, the original numerical model (1:10 000) is scaled
up, including a source of particle emissions, and a physical model is built at the
same scale using 3D printing. The model is tested in a wind tunnel in the main
wind directions. To perform the tests, a particle generation system was designed
and manufactured, and the necessary infrastructure was built to take measurements
using an optical particle meter.

The validation results show that the numerical model meets the expected ob-
jectives, being able to predict the behavior of particle dispersion in the air. The
numerical model obtains results in the same order of magnitude as the physical
model, although there is a tendency to underestimate the maximum values with
respect to the measured ones.

In the large-scale model, different wind conditions were simulated with two
emission sources. The results show, in the cases of wind with a westerly component,
a diffuse pollution of industrial origin in the western area of Gijon between 40 and
60 %, as indicated by the studies carried out. These results show the influence of
orography on the dispersion of pollutants in open spaces, observing a source of
diffuse industrial pollution dispersed over the city of Gijon. The simulation allows
to delimit the areas with higher levels of contamination or to know its behavior in
height.

Therefore, this research defines and validates a methodology to generate nume-
rical models that allow to know the spatial evolution of pollutants in large areas.
This result allows to its use in other lines of research, such as the evaluation of
corrective measures to improve air quality in highly polluted environments.
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1. INTRODUCCION

En este capitulo introductorio se analiza la problematica de la contaminacién
atmosférica y el reto que supone para las sociedades actuales. La existencia de altos
niveles de contaminacién ha derivado en el desarrollo de numerosos estudios y nor-
mativas con el fin de conocer su comportamiento y mitigar sus efectos. Ademas de
analizar el problema, se recopila la normativa existente europea y estatal, se definen
distintos modelos de dispersion de contaminantes, se analizan las herramientas que
tradicionalmente se han empleado para estudiar la contaminacién y algunos casos
de aplicacion a diferentes escalas. Como apartado final, se presentan la motivacién
y los objetivos de esta tesis.

1.1. Problematica de la contaminacion

En la actualidad, la mayor parte de la poblaciéon mundial vive concentrada en
ciudades que, segtin el informe de desarrollo urbano 2020 del Banco Mundial [1],
concentran el 55 % de la poblacidn, con la perspectiva de que para 2050 se duplique,
albergando a 7 de cada 10 personas.

Una de las principales consecuencias del desarrollo urbano e industrial es la
contaminacién del aire, que va en aumento debido al citado incremento de la pobla-
cidn en las ciudades, el alto consumo de combustibles fésiles y al uso generalizado
del automovil. De esta manera, la contaminacion del aire causa muchos problemas
ambientales y de salud. Numerosos estudios demuestran la conexién entre la con-
taminacion del aire y dafios en la salud de los seres humanos, los animales, el agua
o los cultivos [2], [3]. En concreto, se ha estimado que se producen unas 500 000
muertes prematuras al afio en Europa debido a la contaminacion del aire [4].

La contaminacién del aire ambiente crea particulas finas que causan accidentes
cerebrovasculares, cardiopatias, cancer de pulmon, asi como enfermedades respi-
ratorias agudas y crénicas. Las fuentes de contaminacion del aire son multiples y
especificas de cada contexto. Las principales fuentes de contaminacién del aire ex-
terior son el consumo doméstico de energia para cocinar y calentarse, los vehiculos
de combustién, la generaciéon de energia, la incineracién de residuos y desechos
agricolas, y la industria [5], [6], (Figura 1.1).

En este contexto, cobra gran importancia el andlisis de la calidad del aire con
el fin de utilizar estos datos para disefiar acciones que reduzcan la contaminacién
del aire en las zonas urbanas, siendo una de las principales preocupaciones de los
gobiernos e instituciones regionales, nacionales y europeos. Las autoridades estan



Figura 1.1: Distribucién de PM|( por sectores segtin datos de 2013. Fuente: EAA
(7]

desarrollando regulaciones y controles estrictos para reducir las emisiones de conta-
minantes atmosféricos. Segin la Unién Europea, estas medidas deberian garantizar
una atmdsfera limpia, libre de contaminantes antropogénicos para 2030 [8].

Segun la Organizacién Mundial de la Salud (OMS) el aire limpio y libre de
contaminacion es un requisito basico de salud y bienestar humano. En este sentido,
la OMS publica unas Guias de Calidad de Aire (AQG) que orientan sobre la manera
de reducir los efectos de la contaminacién y definen unos limites de calidad de aire
para algunos de los contaminantes principales.

En la ultima guia AQG de septiembre de 2021, la OMS endurece muchos de
los umbrales establecidos para la evaluacion de la calidad del aire, como el diéxido
de nitrégeno (NO,), particulas (PM g y PM,5), di6éxido de azufre (SO,), introdu-
ciendo nuevos pardmetros como el monéxido de carbono (CO), por ser los conta-
minantes sobre los que mds se ha analizado su efecto en la salud [9]. La Tabla 1.1
compara los valores umbral de las guias de 2005 y 2021.

De acuerdo con los tltimos datos recogidos en la actualizacién de 2022 de la
base de datos sobre la calidad del aire de la OMS, el 99 % de la poblacién mundial
respira aire que supera los limites anteriores [10].

A nivel estatal, si observamos la evoluciéon mensual de PM;o (Figura 1.2) se
puede constatar que el tinico momento en el que se registrd una caida clara en todos
los niveles fue durante el afio 2020, fruto del descenso en la actividad industrial y
de transporte que se produjo durante el confinamiento [11]. El pico que aparece en
Las Palmas a principios de 2020 fue debido a un episodio de polvo sahariano que



Tabla 1.1: Umbrales limites recomendados por la OMS en 2005 y 2021. Fuente:

OMS [9]
Contaminate Tiempo AQGs 2005 AQGs 2021
PM Anual 10 5
24 horas 25 15
PM Anual 20 15
24 horas 50 45
o Temporada pico - 60
8 horas 100 100
Anual 40 10
NO 24 horas - 25
SO 24 horas 20 40
CO 24 horas - 4

durante unas semanas situé los niveles en valores superiores a 3 000 pg/m>.

Figura 1.2: Evolucién del promedio de las concentraciones medias mensuales de
PM, en las estaciones de trafico de los municipios con mas de 200 000 habitantes.
Fuente: MITECO [11]

El Ministerio para la Transicién Ecoldgica y Reto Demografico (MITECO) ela-
bora anualmente una memoria que recoge el estado de la calidad de aire en Espafia
y evalia las superaciones que se han dado de los valores recomendados, aplicando
diferentes correcciones. La ultima memoria del afio 2021 [12] sefiala Asturias (con-
cretamente Avilés y Gijén) como uno de los lugares con peores datos, de acuerdo



con el nimero de superaciones de los valores limites diarios de PM, (Figura 1.3).
Lo que pone de manifiesto la necesidad de ampliar los estudios en la regién.

Figura 1.3: Situacion de los valores limites diarios (VLD) de PM/, durante el afio
2021. Fuente: MITECO [12]

1.2. Analisis de la normativa

La contaminacion atmosférica es uno de los problemas medioambientales mas
importantes, especialmente por su influencia tanto en la salud de las personas como
en los ecosistemas. Los estudios de la Organizaciéon Mundial de la Salud inciden en
estos problemas y muestran una clara afeccidn a la salud cuando las personas estdn
expuestas a niveles altos de contaminacién del aire. Las administraciones ptblicas
son conscientes de estos efectos nocivos y legislan con intencién de regular los
valores limites de emision de los diferentes contaminantes atmosféricos, con el
objetivo reducirlos.

La normativa sobre calidad del aire ha ido sufriendo una constante renovacién
y modificacién de sus requisitos, valores limite y umbrales a lo largo del tiempo. A
esta evolucion se ha unido la transposicion de la normativa europea al ordenamiento
juridico espaiol, lo que hace que la recopilacion de normas sea extensa. Asi, las
empresas e instalaciones industriales estardn afectadas por una normativa europea,
estatal y autonémica.



1.2.1. Normativa Europea

Dentro de la Unién Europea, la politica comiin en materia medioambiental se
ha desarrollado mucho en el apartado de contaminacién atmosférica. La Directiva
Marco 96/62/CE, de 27 de septiembre de 1996, sobre evaluacién y gestién de la ca-
lidad del aire ambiental, establecia los criterios para uso y exactitud en las técnicas
de evolucidn, definiendo unos objetivos de calidad que serian alcanzables mediante
una correcta planificacién. La Decision 97/101/CE, de 27 de enero de 1997, esta-
blece el intercambio reciproco de informacién y datos entre las estaciones y redes
de contaminacién atmosférica instaladas por los Estados miembros.

La Decision 97/101/CE fue modificada posteriormente por la Decision 2001/
752/CE y con el desarrollo de cuatro Directivas denominadas hijas:

= Directiva 1999/30/CE, de 22 de abril de 1999, relativa a los valores limite de
diéxido de azufre, diéxido de nitrégeno y 6xidos de nitrégeno, particulas y
plomo en el aire ambiente.

= Directiva 2000/69/CE, de 16 de noviembre de 2000, sobre los valores limite
para el benceno y el monéxido de carbono en el aire ambiente.

= Directiva 2002/3/CE, de 12 de febrero de 2002, relativa al ozono en el aire
ambiente.

s Directiva 2004/107/CE, de 15 de diciembre de 2004, relativa al arsénico, el
cadmio, el mercurio, el niquel y los hidrocarburos aromaticos policiclicos en
el aire ambiente.

Estas Directivas definieron los valores limite y objetivo de los contaminantes
legislados anteriormente, estableciendo margenes de tolerancia que varfan anual-
mente.

El marco regulatorio vuelve a cambiar con la Directiva 2008/50/CE del Parla-
mento Europeo y del Consejo de 21 de mayo de 2009, relativa a la calidad del aire
ambiental y a una atmdsfera mas limpia en Europa. Esta Directiva sustituye a la Di-
rectiva Marco y las tres primeras Directivas Hijas, introduciendo regulaciones para
nuevos contaminantes, como las PM; s (particulas de tamaiio inferior a 2,5 micré-
metros), ademds de nuevos requisitos para la evaluacién y la gestién de la calidad
del aire ambiental.

Finalmente, se tiene la Directiva 2015/1480/CE, de la Comision, de 28 de agos-
to de 2015 por la que se modifican varios anexos de las Directivas 2004/107/CE
y 2008/50/CE del Parlamento Europeo y del Consejo en los que se establecen las
normas relativas a los métodos de referencia, la validacién de datos y la ubicacién



de los puntos de muestreo para la evaluacion de la calidad del aire ambiente. Ade-
mads, la Decision 2011/850/UE, relativa al intercambio reciproco de informacion y
la notificacion sobre la calidad del aire ambiente a la Comisién europea, establece
que los Estados miembros facilitardn la informacién sobre el sistema de evaluacién
que debe aplicarse en el afio civil siguiente respecto a cada contaminante en zonas
y aglomeraciones.

1.2.2. Normativa Estatal

En Espaiia la legislacion sobre calidad del aire empezé con la Ley 38/1972,
de 22 de diciembre, de proteccién del Ambiente Atmosférico, que fue desarrollada
posteriormente por el Decreto 833/1975, de 6 de febrero.

Con la entrada de Espafia en la Unién Europea, se hizo necesario transponer
al ordenamiento juridico espafiol la normativa europea. El primer ejemplo se da
con la Directiva Marco 96/62/CE, de 27 de septiembre de 1996, sobre evaluacién
y gestion de la calidad del aire, que fijaba criterios para uso y exactitud en las
técnicas de evaluacion, asi como la definicién de unos objetivos de calidad que
serian alcanzables mediante una planificacién adecuada.

Las Directivas Europeas 1999/30/CE, 2000/69/CE, 2002/3/CE y 2004/107/CE
(Directivas Hijas) se incorporaron al marco juridico espafiol por medio del Real
Decreto 1073/2002, de 18 de octubre, sobre evaluacion y gestion de la calidad del
aire ambiental en relacion con el di6xido de azufre, di6xido de nitrégeno, 6xidos de
nitrégeno, particulas, plomo, benceno y monéxido de carbono. Ademas, aparece el
Real Decreto 1796/2003, de 26 diciembre, que hace referencia al ozono en el aire
ambiente y el Real Decreto 812/2007, de 22 de junio, sobre evaluacién y gestion
de la calidad del aire ambiental en relacion con el arsénico, el cadmio, el mercurio,
el niquel y los hidrocarburos arométicos policiclicos.

Con la llegada de la nueva Directiva 2008/50/CE, que sustituye a la Directiva
Marco 96/62/CE y a las tres primeras de las llamadas Directivas Hijas, surge la
necesidad de adaptar el marco regulatorio nacional. Por ello, se promulga la Ley
34/2007, de 15 de noviembre de 2007, de calidad del aire y proteccién de la atmds-
fera, que habilita al gobierno a aprobar planes y programas de dmbito estatal para
prevenir y reducir la contaminacién atmosférica y sus efectos. Ademas, establece
las directrices para los municipios con determinadas densidades de poblacidn, para
que establezcan instalaciones y redes de evaluacion de contaminacién atmosférica,
con el fin de disponer de informacién publica sobre los niveles de contaminacién
y calidad del aire en esas zonas. La base de esta ley es la cautela, la accién pre-
ventiva, la correccion en la fuente misma y el principio de quien contamina paga.
La ley busca un enfoque de corresponsabilidad entre las diferentes administracio-



nes publicas y la sociedad, y otro enfoque integrador de los diversos instrumentos,
similar a los vigentes en la Unién Europea, tales como la limitacién de emisiones,
la evaluacién, control e inspeccién. El capitulo II de dicha Ley trata la evaluacion
y gestién de calidad del aire, siguiendo nuevamente el modelo europeo.

Finalmente, aparece el Real Decreto 102/2011, de calidad del aire y protec-
cidén de la atmoésfera, desarrolla la Ley 34/2007 y transpone las directivas europeas
2004/107/CE del Parlamento Europeo y del Consejo, de 15 de diciembre de 2004
y la 2008/50/CE del Parlamento Europeo y del Consejo de 21 de mayo de 2008
relativa a la calidad del aire ambiente y a una atmdsfera mds limpia en Europa. Esta
ultima, es la primera directiva comunitaria que incluye limites para las concentra-
ciones ambientales de las particulas finas (PM; s).

Este real decreto fue modificado por el Real Decreto 678/2014 para modificar
los objetivos de calidad del sulfuro de carbono establecidos en la disposicidn transi-
toria Unica, y por el Real Decreto 39/2017, para transponer a nuestro ordenamiento
juridico la Directiva 2015/1480, que establece normas relativas a los métodos de
referencia, validacién de datos y ubicacién de los puntos de medicién para la eva-
luacién de la calidad del aire ambiente, e incorporar los nuevos requisitos de in-
tercambio de informacion establecidos en la Decision 2011/850/UE. Ademas, este
tltimo real decreto prevé la aprobacién de un Indice Nacional de Calidad del Aire
que permita informar a la ciudadania, de una manera clara y homogénea en todo el
pais, sobre la calidad del aire que se respira en cada momento.

1.2.3. Normativa Autonomica

En el marco regional espafiol, cada comunidad auténoma ha redactado su nor-
mativa especifica. En el caso del Principado de Asturias, la mejora de la calidad
del aire se enfoca en reducir la exposicion a la contaminacién atmosférica, dismi-
nuyendo las emisiones, estableciendo valores 1imite de contaminacién atmosférica
y marcando unos objetivos a corto, medio y largo plazo, para reducir la contami-
nacién y mejorar la calidad del aire. El fin dltimo de estas estrategias es conseguir
unos niveles de calidad del aire que no tengan efectos negativos sobre la salud y
sobre el medio ambiente.

El marco normativo del Principado de Asturias, por el cual se toman las deci-
siones y se desarrollan las directrices necesarias para el control y la vigilancia de la
calidad del aire en la region, se basa tanto en la normativa comunitaria como en la
normativa estatal desarrollada en los apartados anteriores.

Las actuaciones que realiza el Principado de Asturias en materia de calidad del
aire son las siguientes:



= Control y validacién diaria de los datos obtenidos por la red de estaciones de
medida de emisiones contaminantes, gestionadas por el gobierno autonémi-
co, vigilando el cumplimiento de los limites establecidos.

= Vigilancia de los datos recogidos en la red de estaciones de medida, gestio-
nadas por las grandes empresas, que constituyen grandes focos de contami-
nacién atmosférica y desarrollan su actividad en el Principado.

1.3. Contaminantes atmosféricos

Los contaminantes del aire son aquellas particulas sélidas y gases procedentes
de emisiones de automdviles, industria, polvo o polen que implican un riesgo, dafio
o molestia grave para las personas. La exposicién continuada a estos contaminantes
puede llegar a ocasionar cancer u otros efectos graves para la salud, como efectos
reproductivos o defectos de nacimiento, o ambientales y ecolégicos. De acuerdo
con la regulacién estadounidense de la Environmental Protection Agency (EPA)
existe una lista de 188 contaminantes atmosféricos [13]. Sin embargo, dado que
muchos estdn vinculados entre si, la metodologia que se emplea habitualmente para
medir la calidad del aire recoge algunos contaminantes principales.

1.3.1. Clasificacion

De acuerdo con la OMS [14] y la legislacion vigente europea, los principales
contaminantes que han de estar monitorizados de forma continua por la red de vigi-
lancia ambiental son las particulas, el ozono, los 6xidos de nitrégeno, el mondxido
de carbono y los 6xidos de azufre.

= Materia particulada (PM). Término que describe a las particulas s6lidas ex-
tremadamente pequefas y gotitas liquidas suspendidas en el aire. El mate-
rial de estas particulas puede estar hecho de una variedad de componentes,
incluidos nitrataos, sulfatos, productos quimicos orgdnicos, metales, hollin,
particulas de polvo y alérgenos. Se dividen en dos categorias.

e PM,: particulas con un didmetro de 10 micrémetros o inferior.

e PM;s: particulas con un didmetro de 2,5 micrémetros o inferior. Se
debe tener en cuenta que el PM; incluye el PM; s

Las mediciones de calidad de aire incluyen la concentracion media diaria
o anual de particulas PM;( por metro ciibico (m?) de aire. Las mediciones
sistemdticas de la calidad del aire expresan las concentraciones de materia
particulada en microgramos (ug/m?). Si los instrumentos de medicién son



suficientemente sensibles, se incluye también la medicién de concentraciones
de particulas finas (PM;s).

= Ozono (O3). Gas inestable y altamente reactivo que se encuentra en dos dreas
de la atmosfera: en la atmésfera superior y a nivel de suelo, siendo uno de los
principales componentes de la niebla fotoquimica. El ozono se forma mds
facil durante los meses de verano y alcanza concentraciones mds altas por
la tarde o temprano en la noche. Puede recorrer largas distancias y acumular
altas concentraciones lejos de las fuentes de emision.

= Didxido de nitrégeno (NO,). Gas altamente reactivo y es la fuente principal
de los aerosoles de nitrato, que constituyen una parte importante de las PM; s
y del ozono (O3).

= Monoéxido de carbono (CO). Gas téxico inflamable, incoloro e insipido. Su
combinacién con el oxigeno atmosférico genera el diéxido de carbono lo que
da lugar al efecto invernadero.

= Didxido de azufre (SO,). Gas incoloro y no inflamable, de olor penetrante.
Se combina facilmente en la atmésfera con el vapor de agua convirtiéndose
en 4cido sulftrico y es, junto con el nitrico, uno de los causantes de la lluvia
dcida que provoca deforestacion.

= Otros contaminantes. La legislacién espafiola hace referencia a otros conta-
minantes como el plomo (Pb), el benceno (CgHg), el arsénico (As), el cadmio
(Cd), el niquel (Ni) o los 6xidos de nitrégeno (NOx) como el 6xido de nitré-
geno (NO).

1.3.2. Red de vigilancia ambiental

De conformidad con la normativa vigente europea, estatal y autonémica, la eva-
luacién de la calidad del aire se realiza en funcién del nivel de la concentracién de
los contaminantes con respecto a los umbrales que se han fijado.

La ley en el anexo II del Real Decreto 102/2011 permite emplear diferentes
métodos:

= Mediciones fijas. Consisten en la monitorizacién de contaminantes en em-
plazamientos fijos, de forma continua o aleatoria pero con un nimero de
mediciones suficiente para determinar el cumplimiento de los umbrales nor-
mativos.

= Mediciones indicativas. Se trata del mismo tipo de medidas que las anterio-
res, pero con una cobertura temporal minima.



= Modelizacién. Se trata de técnicas que pueden ayudar a evaluar los niveles
de contaminacién y que pueden ser utilizados junto con las mediciones para
evaluar el cumplimiento de los diferentes umbrales.

= Estimacién objetiva. Implica métodos matematicos para calcular concentra-
ciones a partir de valores medidos en otros lugares y/o tiempos, basdndose
en el conocimiento cientifico de la distribucién de concentraciones.

Asi, 1a monitorizacion del aire se basa fundamentalmente en la realizacion de
mediciones en lugares fijos, en aquellas zonas o aglomeraciones donde los niveles
superen los umbrales y se complementaran con otras mediciones o modelizaciones.
En la Figura 1.4 se puede observar la ubicacion de las estaciones de calidad de aire
en la zona urbana de Gijon.

Figura 1.4: Ubicacién de las estaciones de calidad de aire en Gijén. Fuente: Astur
Aire [15]

Las estaciones de vigilancia de la contaminacién del aire pueden clasificarse,
segun el tipo de 4rea en la que se localizan y segtin la tipologia de la principal fuente
de emisién que la influye que determina unos contaminantes predominantes.

Segtn el tipo de drea en la que se localizan:

» Urbanas: en zonas edificadas continuas (Figura 1.5).

= Suburbanas: en zonas con edificios continuos, separados por zonas no urba-
nizadas.

= Rurales: resto de casos.

Segtn la tipologia de la principal fuente de emisién influyente:
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= De trafico: para determinar las emisiones procedentes de los vehiculos de una
calle o carretera proxima.

= Industriales: para determinar la contribucién a la contaminacién de una fuen-
te industrial. La autorizacién ambiental de muchas industrias ademas de fijar
limites de emision conlleva la instalacion de este tipo de sistemas de monito-
rizacion.

= De fondo: en las que no se manifiesta ninguna fuente de emisiéon como pre-
dominante.

Figura 1.5: Estacién de medicién de calidad del aire de la Avenida de Argentina
[16]

1.4. Modelos de dispersion de contaminantes

Los modelos de dispersion son una de las soluciones mds extendidas para co-
nocer el comportamiento de los contaminantes en la atmdsfera. Se definen como
una representaciéon matematica de los fenémenos de transporte y difusion que se
presentan en la atmdsfera [17].

Existen modelos que permiten simular matematicamente los procesos fisicos y
quimicos que gobiernan los fendmenos de transporte, dispersioén y transformacién
de los contaminantes en la atmésfera o una forma de estimar concentraciones de
contaminantes arrastrados por el viento. La veracidad de los resultados dependera
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de la idoneidad del modelo escogido, la disponibilidad de informacién de entrada
fiable y la disponibilidad de informacién meteorolégica.

De forma general, analizando los modelos existentes, el proceso de modeliza-
cion de dispersion de contaminantes se compone de cuatro etapas: introduccién de
los datos de entrada (inputs), calculo de la dispersion, extraccion de los resultados
(concentraciones) y andlisis [17]. Los inputs se pueden agrupar en:

= Modelo geométrico: modelo de digital del terreno (MDT), mapa topografico
pudiendo incluir la geometria urbana.

= Condiciones meteoroldgicas: velocidad, direccion, temperatura y tipo de at-
mosfera.

= Fuente emisora: localizacion, altura didmetro de la chimenea, tipo de emisién
(gas, particulas), velocidad de salida y temperatura de salida.

Los modelos de dispersién son una herramienta tinica que permiten [18]:

= Establecer la legislacion de control de emisiones, determinando los umbrales
permisibles en los que se cumplirdn los estdndares de calidad de aire.

= Evaluar las técnicas y estrategias de control de emisiones propuestas, es decir,
las medidas correctoras.

» Seleccionar ubicaciones de futuras fuentes de contaminantes, con el fin de
minimizar sus impactos ambientales

= Planificar el control de los episodios de contaminacién del aire, definiendo
las estrategias de intervencion inmediata (sistemas de alerta y estrategias de
reduccion de emisiones a corto plazo y en tiempo real) para evitar episodios
severos de contaminacién del aire en una determinada regién

= Evaluar la responsabilidad por los niveles existentes de contaminacién del
aire, analizando la conexién fuente-receptor.

1.4.1. Clasificacion

Los modelos que definen el comportamiento de la dispersion de contaminantes
pueden clasificarse segin diferentes factores.

12



Segiin su naturaleza

De acuerdo con Zannetti [18] los modelos pueden ser:

= Modelos fisicos. Representacion a escala de laboratorio o pequefia escala
de la realidad tratando de obtener representaciones globales o parciales de
algunos fenémenos como la caracterizacién del penacho. Este es el caso de
los experimentos en tinel de viento.

= Modelos matematicos. Conjunto de ecuaciones que describen los aspectos
fisicos y quimicos del problema. Existe un gran nimero de modelos con
diferentes limitaciones que normalmente requieren una calibracién especifica
sobre cada problema. Atendiendo a su planteamiento, se dividen en:

e Modelos numéricos o deterministicos. Son modelos basados en siste-
mas conceptuales y principios fisicoquimicos. Se construyen a partir de
una formulacién que describe el comportamiento de los procesos que se
pretenden simular. Por ejemplo, una relacion entre la causa emisiones)
y su consecuencia (concentraciones en la atmésfera y el suelo).

e Modelos empiricos o estadisticos. Son modelos basados en relaciones
estadisticas entre los datos de emisién, meteorologia y concentracién
de contaminantes. Utilizan datos histdricos para establecer la inmisién
probablemente alcanzable con unas condiciones de emisién y meteoro-
logia.

Segiin el enfoque
Por otro lado, segiin la manera de enfocar el problema se tienen modelos [19]:

= Orientado al foco emisor. Tratan de definir la distribucién de una sustancia
que se emite a la atmdsfera basandose en la representacion matemadtica de
los diferentes fendmenos de transporte y transformacién que puede experi-
mentar dicha sustancia. Se caracterizan por calcular la contribucién de una
determinada fuente a un receptor como el producto de la tasa de emisién
multiplicada por un coeficiente de dispersion.

= Orientado al receptor. Son aquellos que tratan de reconstruir la contribucién
de cada foco emisor a cada foco receptor considerado. Los modelos de re-
ceptores empiezan con las concentraciones observadas en el receptor y tratan
de distribuir las concentraciones observadas en un punto de muestreo entre
diversos tipos de fuentes. Esta operacion se realiza en base a la composicion
quimica conocida de los materiales de la fuente y del receptor. Los modelos
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de receptores estan basados en ecuaciones de balance de masas y son intrin-
secamente estadisticas, no incluyen una relacién deterministica entre emisio-
nes y concentraciones. También se han desarrollado metodologias mixtas de
modelizacién dispersién-receptor.

Segiin su alcance espacial

Los fenémenos de dispersion de la contaminacién del aire estdn influenciados
decisivamente por los procesos atmosféricos, los cuales se clasifican cominmente
con respecto a su escala espacial. Orlanski recomienda seguir las siguientes escalas
[20]:

= Macroescala (longitudes caracteristicas superiores a 1 000 km). El flujo at-
mosférico estd asociado con fenémenos sindpticos. La distribucién geogra-
fica de presiones se debe a la falta de homogeneidad del balance de energia
superficial. Dichos fenémenos se deben principalmente a falta de homoge-
neidad a gran escala del balance de energia superficial. Los fenémenos de
dispersion global y la mayorfa de los de escala regional a continental es-
tan relacionados con procesos atmosféricos a macroescala, para los cuales la
aproximacion hidrostética puede considerarse vélida.

= Microescala (longitudes caracteristicas inferiores a 1 km). El flujo de aire
es muy complejo a esta escala, ya que depende de las caracteristicas deta-
lladas de la superficie (forma de los edificios, orientacién con respecto a la
direccién del viento, etc.). Aunque los efectos térmicos pueden contribuir a
la generacion de estos flujos, estdn determinados principalmente por efectos
hidrodindmicos que deben describirse en un modelo de simulacién apropia-
do. En vista de la naturaleza compleja de tales efectos, los fenémenos de
dispersion a escala local (que en gran medida estdn asociados con procesos
atmosféricos a microescala) se describen principalmente con modelos robus-
tos y simples en el caso de aplicaciones practicas, como modelos de cafiones
de calles (street canyons).

= Mesoescala (longitudes caracteristicas entre 1 y 1 000 km). La configuracién
del flujo depende tanto de los efectos hidrodindmicos como de las heteroge-
neidades del balance de energia (uso suelo, agua), también como una conse-
cuencia de la orientacién del terreno y la pendiente. Desde el punto de vista
de la contaminacion del aire, los efectos térmicos son los mas interesantes,
ya que son de particular importancia en momentos de fuerzas sinépticas dé-
biles, es decir, malas condiciones de ventilacién. Como requisito minimo,
estos modelos deben ser capaces de simular los fendmenos de circulacion
local (las brisas marinas y terrestres). Estos procesos atmosféricos afectan a
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los fendmenos de dispersion de escala local a regional, para los cuales los
estudios urbanos son los ejemplos mds importantes. La descripcion de ta-
les fendmenos requiere, incluso para aplicaciones practicas, la utilizacién de
herramientas de modelado bastante complejas.

Segiin su resolucion temporal

De acuerdo con la resolucién temporal, se tienen modelos [19]:

= Climatolégicos. Emplean patrones meteoroldgicos histéricos para obtener
medias de inmisién estacionales o anuales.

= Medio plazo. Pueden variar desde unos dias a unas semanas. Pueden com-
binar datos histéricos con predicciones meteoroldgicas con el fin de obtener
una descripcién aproximada de la atmdsfera en ese periodo.

= Episédicos. Se emplean para el estudio de la dispersiéon en condiciones ané-
malas de unas horas a unos dias. Es necesario realizar una descripcién com-
pleta del episodio meteoroldgico para obtener valores de inmisién.

= En tiempo real. Aplica un modelo de tipo episddico alimentado con predic-
ciones meteoroldgicas a corto plazo o datos en tiempo real. Se debe adaptar la
complejidad del modelo para reducir su tiempo de respuesta. Generalmente
son modelos locales.

1.4.2. Modelos numéricos

Estos modelos buscan resolver las ecuaciones de difusién que gobiernan el mo-
vimiento de los contaminantes en el flujo turbulento atmosférico. Segtn el método
de resolucion existen diferentes modelos.

Modelos gaussianos

El modelo de pluma gaussiana es el mas comun. Se basa en suponer una tinica
fuente puntual en unas condiciones de viento e intensidad turbulentas estacionarias,
la ecuacion de transporte atmosférica se puede resolver de forma analitica mediante
un campo de concentracién normalmente distribuido.

Los modelos gaussianos, o modelos tipo pluma, proporcionan buenos resulta-
dos en escalas de entre 1 y 10 km, convirtiéndose en un estandar de la modelizacién.
Casi todos los modelos recomendados por la Agencia de Protecciéon Ambiental de
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los Estados Unidos (EPA) son gaussianos. Los modelos gaussianos se han modifi-
cado para incorporar casos de dispersion especiales. Estos modelos requieren de las
condiciones de entrada meteoroldgicas procedentes de una estacion meteoroldgica.
Los resultados no dependen del tiempo, se considera que las condiciones meteo-
roldgicas permanecen constantes durante la dispersion desde la fuente al receptor
(Figura 1.6).

La principal ventaja de los modelos gaussianos consiste en su bajo tiempo de
procesamiento y la reducida necesidad de informacién de entrada. Por el contra-
rio, sus limitaciones se dan al no tener en cuenta los efectos de causalidad (solo
transporte en linea recta), disminuir su precision a velocidades reducidas, tienden a
sobreestimar los valores maximos y estdn limitados a una distancia mdxima desde
la fuente emisora.

Figura 1.6: Esquema de una pluma gaussiana. Fuente: Lagzi et al, 2013 [21]

Modelos eulerianos

El transporte de contaminantes atmosféricos inertes puede simularse conve-
nientemente con la ayuda de modelos que resuelve numéricamente la ecuacién de
difusién atmosférica, es decir, la ecuacion para la conservacion de la masa del con-
taminante (método euleriano). Dichos modelos suelen estar integrados en modelos
meteoroldgicos de prondstico. Los modelos Eulerianos avanzados incluyen sub-
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modelos refinados para la descripcién de la turbulencia, por ejemplo, modelos de
cierre de segundo orden y modelos de simulacién de grandes remolinos tipo Large
Eddies Simulation (LES).

Los modelos eulerianos se basan en la solucién matematica a la ecuacién de
transporte atmosférica con unas condiciones de contorno e iniciales adecuadas. Se
trata de un conjunto de ecuaciones diferenciales parciales de segundo orden con
variables independientes de espacio y tiempo. Al no poderse resolver de forma
analitica, se recurre a los métodos numéricos. En ellos se discretiza espacialmente
el problema y se aplican las ecuaciones en un mallado numérico tridimensional
que abarque todo el dominio atmosférico. Existen dos técnicas de discretizacién
comun: el método de diferencias finitas (FDM) y el método de volimenes finitos
(FVM).

En la técnica FDM, las derivadas de primer (conveccion) y segundo (difusion
turbulenta) orden se estiman basdndose en las series de expansién de Taylor. Por
contra, en el método FVM, las integrales de volumen para los términos de convec-
cion y difusién son transformadas a integrales de superficie aplicando el teorema
de la divergencia.

El inconveniente de estos modelos es el tiempo de célculo, por lo que se recurre
a adaptar el mallado y a realizar una paralelizacién del calculo en supercomputado-
res.

Modelos lagrangianos

Los modelos lagrangianos se basan en la idea de que las particulas contami-
nantes en la atmdsfera se mueven a lo largo de trayectorias determinadas por el
campo de viento, flotabilidad y los efectos de turbulencia. Los modelos lagrangia-
nos incluyen todos los modelos en los que las plumas se dividen en elementos como
segmentos, bocanadas o particulas. Se basan en la utilizacién de un cierto nimero
de particulas ficticias para simular la dindmica de un parametro fisico [21].

= Modelos de trayectoria. Los modelos de trayectoria estdn basados en una si-
mulacién estocastica de un gran nimero de particulas que se mueven a la
deriva, las cuales representan una fraccién de la masa de contaminantes li-
berada (Figura 1.7). Resuelven la turbulencia y utilizan las ecuaciones de
la trayectoria. Cuando se dispone de la distribucion final de particulas, se
puede dar el campo de concentracién con un modelo simple de conteo de ca-
jas o se pueden realizar andlisis de conglomerados para determinar las dreas
mds afectadas. Frecuentemente se utilizan en modo inversor para encontrar
la fuente de la contaminacién recibida.
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Figura 1.7: Dispersion de particulas con el modelo HYSPIT. Fuente: Lagzi et al,
2013 [21]

= Modelos tipo puff. Consisten en una interseccion entre los modelos gaussia-
nos y lagrangianos. Conservan la hipétesis de que el patrén de concentra-
cion se puede describir con una distribucién gaussiana. Sin embargo, la linea
central de una pluma no es una direccion recta a favor del viento, sino una
trayectoria lagrangiana (Figura 1.8). Estos modelos dividen la masa de con-
taminantes emitida en unidades pequefas (puffs) y calculan las trayectorias
de todos los puffs de forma lagrangiana, pero manteniendo una distribucién
gaussiana en el interior de cada puff. El campo de concentracién final se da
como una superposicién de todas las distribuciones de concentracién de los
puffs.
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Figura 1.8: Representacién esquematica de la comparativa entre un modelo de plu-
ma gaussiana y un modelo tipo puff. Fuente: Lagzi et al, 2013 [21]

Modelos CFD

Los modelos de Computational Fluid Dynamics (CFD) se ha convertido en efi-
cientes modelos para las simulaciones de dispersién atmosférica desde microescala
hasta macroescala. Son capaces de emplear modelos eulerianos y lagrangianos y
estdn estrechamente relacionados con los modelos numéricos de prondstico meteo-
rolégico que les proporcionardn datos del viento y otras variables meteorolégicas
que serdn datos de entrada para realizar los célculos de dispersién. La resolucién de
malla de los modelos meteorolégicos va de 1 a 10 km, sin embargo, los problemas
de dispersién de contaminantes también se producen a escala mas pequeiia. Este
es el caso de la contaminacién urbana donde los puntos de origen y recepcion se
encuentran en pocos metros y estan rodeados de una compleja geometria, por lo
que no se pueden usar los modelos existentes [21].

En los problemas de dispersion de microescala (rangos inferiores a 1 km), la in-
teraccion del flujo atmosférico con los obstaculos de la superficie produce cambios
significativos en el perfil de velocidad del flujo, por lo que la distribucién espacial
de la contaminacién puede diferir por completo respecto a la que se produce en un
terreno liso. Como consecuencia de las complejas configuraciones de los edificios
en la zona urbana, los valores de concentracién pueden cambiar hasta en un orden
de magnitud debido a la perturbacién del flujo atmosférico. Los modelos numéricos
de prediccién meteoroldgica no tienen una resolucion suficiente para resolver este
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patrén, por lo tanto, se debe implementar una simulacién CFD para simular la dis-
tribucién de los contaminantes entre los edificios de una zona urbana o industrial.

Gracias al desarrollo de ordenadores cada vez mds potentes, las técnicas de
Computational Fluid Dynamics (CFD) son una herramienta adecuada para la si-
mulacién numérica de flujos. Proporcionan una herramienta para resolver varias
ecuaciones diferenciales parciales (PDEs) que permite al usuario definir las ecua-
ciones de gobierno que mejor se adaptan a sus necesidades del caso. El concepto
de una simulacién CFD es muy similar al de los modelos eulerianos. Los com-
plejos vientos de la microescala y el campo de turbulencia se obtienen mediante
la solucién a las ecuaciones de Navier-Stokes sobre un mallado. La configuracién
apropiada del mallado, condiciones de contorno y modelos de turbulencia de una
simulacién atmosférica CFD implica una gran complejidad y tiene un alto coste
computacional. Entre muchos el software utilizado para simulaciones atmosféricas
destaca ANSYS Fluent y su alternativa de c6digo libre, Open Foam.

Modelos quimicos

Algunos modelos de dispersion de contaminantes incluyen la opcién de realizar
el célculo de las transformaciones quimicas. Los médulos varian segtn el software
desde los que incluyen una reaccion simple de primer orden hasta los que describen
reacciones fotoquimicas complejas [22].

En los modelos fotoquimicos eulerianos se impone una malla para cubrir la to-
talidad del dominio computacional, y todas las reacciones quimicas son simuladas
en cada celda en cada instante de tiempo. En los modelos fotoquimicos lagrangia-
nos una tnica celda es advectada de acuerdo con el viento predominante de forma
que permite la inyeccion de la emisién encontrada a lo largo de la trayectoria de la
celda.

Modelos de deposito

El fendmeno de depdsito de contaminantes aéreos es una fuente importante de
pérdida de gases y particulas de aerosol desde la atmdsfera. Al mismo tiempo, los
procesos de depdsito de distintos contaminantes pueden causar efectos dafiinos en
el entorno. El depdsito de contaminantes afecta a su concentracion en la atmésfera,
asi como al estado del entorno o de la salud. Por lo tanto, este fendmeno cons-
tituye un factor importante en diferentes tipos de modelos de transporte quimico
atmosférica y de intercambio en superficie.
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1.4.3. Modelos estadisticos

Otra posibilidad para estudiar la dispersién de contaminantes a macroescala es
la aproximacién geoestadistica. El andlisis se realiza valiéndose de imagenes de
satélites de fuentes libres como son Landsat-5 TM y Landsat-8 OLI de la US-EPA
(United States Environmental Protection Agency) o Sentinel-2 de la ESA (Euro-
pean Space Agency). Estos datos se combinan con la informacién de las estaciones
de calidad de aire para obtener un modelo que permita obtener un mapa de conta-
minacién espacialmente continuo.

Esta parte de metodologia geoestadistica no tiene limitacion espacial dado que
Unicamente se necesita disponer de imdgenes por satélite de la zona de estudio. Se
trata de una metodologia que se podria implementar en cualquier parte del mundo.
La limitacién geografica estd vinculada Unicamente a disponer de datos de esta-
ciones de calidad de aire cercanas. Estas estaciones se suelen emplazar en zonas
urbanas e industriales y capturan datos en contintio en esa ubicacion fija. A través
de los datos horarios de PM | provenientes de estas estaciones se puede realizar el
ajuste del modelo matematico.

La estimacion de la distribucién del PM utilizando sensores remotos requiere
dos tipos de datos, las imdgenes provenientes de satélites y los datos horarios de
concentracion de PMj en el terreno. Estos datos una vez procesados y tratados se
combinardn empleando software estadistico y se representan sobre un mapa GIS
obteniendo una capa de PM estimado georeferenciado.

1.5. Herramientas de dispersion de contaminantes

Las herramientas para el estudio de la contaminacién atmosférica se pueden
agrupar en dos: el software para modelizar las emisiones y el software para mode-
lizar la dispersioén de contaminantes. Dentro del primer grupo estdn todos aquellas
herramientas que se emplean para estimar las emisiones de contaminantes, resultan
fundamentales para disponer de datos de entrada en los modelos de dispersién de
contaminantes, especialmente dada la dificultad para contar con datos experimen-
tales a gran escala. Destacan herramientas como COPERT [23], HERMES [24] o
SMOKE [25]. En el anexo 6.2 se puede encontrar una lista de las herramientas mas
relevantes para la dispersion de contaminantes y una breve descripcién de cada una
de ellas. Por otro lado, dentro del grupo de herramientas de dispersion de conta-
minantes que se desarrollaran en esta seccion, destacan los cddigos recomendados
por la EPA, (AERMOD y CALPUFF), la herramienta nacional CALIOPE y el soft-
ware de Dindmica de Fluidos Computacional (CFD). Sin embargo, existe también
una amplia lista (ver anexo 6.1) de otras herramientas que permiten le estudio de la
dispersién de contaminantes atmosférico que se han utilizado en los tltimos afios.
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1.5.1. AERMOD

AERMOD es uno de los modelos mds destacados para el andlisis de la disper-
sién de contaminantes. Se trata de un software aprobado por la EPA para estudiar
los escenarios mds exigentes o complejos. AERMOD en 1995, revisado en 1998 y
propuesto formalmente por la EPA como del modelo ISCST3 en el afio 2000 [26].

AERMOD es un modelo de pluma gaussiano de estado estacionario que incor-
pora dentro de su parametrizacién el importante desarrollo habido en los dltimos
afios en el estudio de los procesos turbulento que tienen lugar en la capa limite pla-
netaria. Incluye el tratamiento de fuentes en superficie y en altura, terrenos simples
y complejos, asi como el fenémeno del ’"downwash’. El modelo AERMOD, como
todo modelo gaussiano, no debe de emplearse para la simulacién no mas alld de
unos pocos km. El software AERMOD se compone de diferentes médulos [26]:

= AERMET. Un preprocesador de datos meteoroldgicos que, a partir de datos
de superficie, sondeos aéreos o torres de instrumentacidn, calcula los paré-
metros atmosféricos necesarios para el modelo de dispersion. AERMET esta
basado en la estructura de turbulencia de la capa limite planetaria e incluye
conceptos de escala, incluido el tratamiento necesario para fuentes superfi-
ciales o elevadas, asi como terrenos simples y complejos.

= AERMAP preprocesador de terreno cuyo principal objetivo es proporcionar
una relacion entre las caracteristicas del terreno y el comportamiento de las
plumas de contaminacién en el aire, lo que permite ademds simular el flujo
de aire sobre colinas.

Ademads de estos médulos principales, AERMOD también puede emplear los
siguientes c6digos:

= AERSCREEN. Un modelo de cribado basado en el modelo de dispersion de
aire AERMOD.

= AERSURFACE. Un preprocesador de caracteristicas superficiales.

= BPIPPRIM. Un programa de dimensionamiento multiple de edificios que
incorpora los procedimientos para incluir el algoritmo PRIME (Plume Rise
Model Enhancements) que permite modelar los efectos en las zonas cercanas
a los edificios.

= LEADPOST. Permite calcular los valores de disefio a partir de la salida men-
sual de AERMOD. Se trata de una herramienta de postprocesamiento. Cal-
cula y genera la concentracién promedio acumulada en 3 meses para todas
las fuentes en cada receptor.

22



Aunque AERMOD es un software de codigo abierto, existe un software comer-
cial, que toma como base el cédigo libre, denominado AERMOD View [27] cuya
ventaja es contar con una interface grafica que facilita enormemente el trabajo (Fi-
gura 1.9). La mayoria de los trabajos existentes emplean esta alternativa comercial
que ademds facilita, a través de su interface, la descarga de datos meteorolégicos y
los modelos del terreno necesarios para su uso.

Figura 1.9: Ejemplo del potencial de AERMOD View para mostrar dispersién de
contaminantes. Fuente: Addlink [27]

AERMOD View dispone de los siguientes modelos:

= AERMOD. Modelo regulatorio de la EPA para la dispersion de aire basado
en la teoria de la capa limite planetaria. Incorpora algoritmos de edificios
PRIME, pardmetros de depdsito avanzados, efectos del terreno local y cdlcu-
los avanzados de turbulencia meteoroldgica.

= ISCST3 (Industrial Source Complex Model). Modelo gaussiano de estado
estable empleado para evaluar las concentraciones de contaminantes de una
amplia variedad de fuentes asociadas con u complejo industrial. Representa
depésito de particulas, efecto de edificios, fuentes de tipo puntual, lineal,
cielo abierto bengala, volumétricas para terrenos planos y complejos.

= ISC-PRIME. Incorpora dos caracteristicas importantes: el coeficiente de dis-
persion de la pluma mejorado debido a la estela turbulenta del edificio y el
aumento de la pluma reducido causado por una combinacién de lineas de
corriente descendentes a sotavento del edificio y el aumento de arrastre a su
paso.

1.5.2. CALPUFF

CALPUFF es un modelo de dispersién gaussiana de tipo puff multicapa, multi-
especies y de estado estacionario que es capaz de simular los efectos de condiciones
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meteoroldgicas variables en el tiempo y en el espacio sobre el transporte de con-
taminantes [28]. Su formulacién basada en puff permite al modelo tener en cuenta
una gran variedad de efectos tales como la variacién espacial de las condiciones
meteoroldgicas, efectos de causalidad, deposicion seca y dispersién sobre una va-
riedad de superficies de terreno espacialmente variables, dispersion por viento de
baja velocidad, transformacién de contaminantes. Incluye el uso de coeficientes de
dispersién basados en turbulencia derivados de la teoria de la similitud o de obser-
vaciones.

Fue desarrollado por Sigma Research Corporation (SRC) y adoptado por la US-
EPA (Environmental Proteccion Agency) como el sistema preferido para evaluar
el transporte de contaminantes y su impacto en condiciones meteorolégicas com-
plejas. Se ha convertido en un modelo de referencia para su uso en aplicaciones
regulatorias que implican transporte de contaminantes de largo alcance (mayores
de 50 km). También se puede emplear caso a caso en situaciones que implican flujo
complejo y condiciones no estacionarias desde impactos en primera linea hasta 50
km. El cédigo se encuentra disponible gratuitamente y es el modelo de tipo puff
mads usado. El software se compone de los siguientes médulos:

= CALMET: es un modelo meteoroldgico de diagndstico que reconstruye los
datos de viento y temperatura en 3D a partir de mediciones meteorologi-
cas, orograffa y datos de uso de la tierra. Ademads, determina variables 2D
necesarias para las simulaciones de dispersion como la altura de mezcla, la
velocidad de friccidn o la velocidad convectiva. Requiere datos de superficie
con resolucién horaria (velocidad del viento, direccion del viento, temperatu-
ra, cobertura de nubes, altura del techo, presion superficial, humedad relativa
y tasa de precipitaciones. Para la entrada de datos del aire superior necesita
dos mediciones diarias de cada nivel vertical con datos de la velocidad del
viento, direccion, temperatura, presién y altura.

= CALPUFF: realiza el modelo de dispersién de calidad de aire. La parte prin-
cipal del programa capaz de simular la dispersién de puntos continuos, boyas
o fuentes de contaminacién, asi como zonas de mayor dimensién. El modelo
incluye algoritmos para el manejo de los efectos de las corrientes descen-
dentes por los edificios cercanos al camino de las plumas de contaminacion.
Para definir la capa limite precisa de estimaciones de pardmetros de esa zona
como la velocidad de friccién y la profundidad de la capa de mezcla.

= CALPOST: paquete de post-procesamiento de informacién a partir de los
resultados anteriores, disponiendo de interface grafica. Ademads, todo el soft-
ware es compatible con las salidas de otros modelos como NCAR, MMS5,
NCEP y RAMS.
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La informacién meteorolégica necesaria para llevar a cabo una ejecucién com-
pleta de CALPUFF la proporciona CALMET, su preprocesador meteorolégico. No
obstante, es posible superar algunas de las limitaciones del modelo de tipo pluma
sin llevar a cabo una ejecucion completa de CALPUFF, ya que también admite la
introduccién de datos meteoroldgicos procedentes de un emplazamiento inico en
el mismo formato que los datos de los modelos AUSPLUME o ISCST3.

CALPUEFF realiza sus cdlculos tomando los datos meteorolégicos de la capa
superior de la atmdsfera. Este software considera las irregularidades del terreno e
incluye la posibilidad de modelar contaminantes primarios y secundarios. Adema4s,
dispone de otros modelos fotoquimicos que incluyen las reacciones quimicas y
fotoquimicas. Entre estos modelos se encuentran CMAQ (Community Multiscale
Air Quality), CAMx (Comprehensive Air quality Model), UAM-V (Urban Airshed
Model) todos de difusién eulerianos.

CALPUFF destaca por emplear datos geofisicos como elevaciones de terreno,
suelo, reflexiéon y meteorologia. Dispone de un post-procesador que permite crear
contornos de isoconcentracion en 3D, representar campos de viento y volutas emiti-
das. El software permite modelar condiciones meteoroldgicas no estacionarias, cal-
cular la depdsito de contaminantes, emplear multiples sustancias quimicas, simular
incendios forestales, realizar evaluaciones de visibilidad y emplear un algoritmo de
viento en calma para situaciones de viento cercanas a cero.

CALPUFF View [29] es la alternativa comercial para la solucién de problemas
basados en el c6digo CALPUFF. La principal diferencia que encuentra el usuario
es que se trata de un software con interface gréfica (Figura 1.10), que facilita enor-
memente la labor. La amplia mayoria de los trabajos y estudios que se encuentran
en el estado del arte emplean como herramienta de trabajo CALPUFF View que
ademds incorpora la posibilidad de descargar datos meteorolégicos y del terreno
necesarios para realizar la simulacidn.

1.5.3. CALIOPE

CALIOPE (CALidad del aire Operacional Para Espafa) [30], [31] es una he-
rramienta desarrollada por el Departamento de Ciencias de la Tierra del Barcelona
Supercomputing Center — Centro Nacional de Supercomputacién (BSC-CNS) que
proporciona un prondstico de la calidad del aire para Europa a partir de una com-
binacién de modelos que son ejecutados en el superordenador MareNostrum.

El sistema CALIOPE ofrece un pronéstico horario de la calidad del aire con
un horizonte de 48 horas y una resolucién espacial variable en funcién del ambito
geogréfico, siendo de 12x12 km en Europa, 4x4 km en la Peninsula Ibérica y de alta
resolucion en Andalucia (1x1 km), Islas Canarias (2x2 km), Catalufia (1x1 km) y
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Figura 1.10: Entorno grafico de CALPUFF View. Fuente: Addlink [29]

Madrid (1x1 km).

La herramienta recibe observaciones desde la Red Europea de Observacion e
Informacién sobre Medio Ambiente (EIONET) perteneciente a la European Envi-
ronment Agency (EEA). De esta fuente obtiene datos de concentracion de contami-
nantes (O3, NO,, SO,, PM 9, PM; 5) que se filtran y validan para introducirlos en el
sistema. A partir de aqui, el funcionamiento de CALIOPE se basa principalmente
en la combinacién de cuatro modelos (Figura 1.11):

= HERMES v2: modelo de inventario de emisiones de contaminantes desarro-
Ilado por la Universidad Politécnica de Cataluia y el BSC-CNS que permite
obtener datos de un amplio nimero de contaminantes y emplearlos posterior-
mente en un modelo de dispersion. Tiene una resolucién espacial de 1x1 km
y una resolucién temporal méxima de 1 hora.

= WRF-ARW v3.5.1: modelo meteoroldgico (Weather Research and Forecas-
ting), que permite realizar predicciones atmosféricas. Este modelo hace po-
sible producir simulaciones con datos reales o ideales y es utilizado en mas
de 150 paises. WRF ofrece dos motores de cdlculo WRF-ARW (Advanced
Research WRF) y WRF-NMM (Nonhydrostatic Mesoscale Model). El sis-
tema CALIOPE integra el primero, que ha sido desarrollado por Mesoscale
and Microscale Metereology Division del NCAR (National Center for At-
mospheric Research), un instituto no gubernamental estadounidense.

= CMAQ v5.0.2: modelo de transporte fotoquimico (Community Multi-scale
Air Quality) desarrollado por la US-EPA (Environmental Proteccién Agency).

26



Permite evaluar la dispersién de contaminantes atmosféricos, simulando su
emision, conveccion, difusidn, depdsito y las reacciones quimicas que se pro-
ducen en la atmosfera.

= BSC-DREAM 8b v2: modelo de transporte de polvo sahariano desarrollado
por el Departamento de Ciencias de la Tierra del BSC-CNS para simular o
predecir el ciclo atmosférico del polvo mineral.

Figura 1.11: Diagrama de flujo de funcionamiento de los modelos de CALIOPE.
Fuente: CALIOPE [30]

A partir de los resultados de las simulaciones, el pronéstico de CALIOPE se
estructura en tres bloques principales [30]:

= Meteoroldgico: el sistema realiza un prondstico meteorolégico incluyendo
variables como la temperatura, precipitacion, humedad, presion, nubosidad,
direccion y velocidad de viento.

= Emisiones: permite obtener valores para los 6xidos de nitrégeno (NO, y NO),
compuestos organicos volatiles (COVs), monéxido de carbono (CO), didxido
de azufre (SO,) y material particulado (PST).

= Calidad de aire: prediccién para los valores que habitualmente se miden en
las estaciones de calidad de aires, es decir, O3, NO,, CO, SO,, PM,o, PM; 5
y benceno.

La herramienta estd disponible en su sitio web y en un aplicacion para méviles
(Figura 1.12) donde se muestran mapas horarios por dominio, prondstico meteoro-
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16gico, prondstico de la calidad del aire, andlisis por estacién de medida de calidad
de aire, evaluacién del prondstico en tiempo real, tablas de valores mdximos de
la calidad del aire previstos para las préximas 24 y 48 horas, imdgenes satélites e
informacién meteorolégica.

Figura 1.12: Ejemplo de prondstico de emisiones de particulas para Asturias. Fuen-
te: CALIOPE [30]

1.5.4. Dinamica de Fluidos Computacional

Los programas de modelizacién mediante Dindmica de Fluidos Computacional
(CFD) permiten estudiar el comportamiento del flujo de fluidos asi como la trans-
ferencia de calor en geometrias complejas en 2D y 3D. Su utilizacién habitual esta
dentro del d&mbito de la aeromodelizacion, pero se pueden emplear para el estu-
dio de los procesos de combustién en un horno, el disefio de salas hiperbdricas, el
disefio de plantas de tratamiento de aguas residuales y otros sistemas multifasicos.

Los software CFD se basan en la resolucion de las ecuaciones de Navier-Stokes
a través del método de volimenes finitos (MVF). De esta forma son capaces de
resolver los problemas de fluidos discretizando el problema mediante la realizacién
de un mallado del modelo, en el que obtiene una solucién para el centro de cada
uno de los volimenes de control

En el contexto de la calidad de aire, este software permite simular la circulacién
atmosférica y la dispersion de los contaminantes a diferentes escalas, con especial
relevancia en los estudios de microescala al ser capaces de obtener resultados mas
detallados que el resto de las herramientas existentes. As{, los limites de extension
de la zona de estudio vienen dados por la capacidad de cédlculo disponible, puesto
que la resolucién computacional del modelo es un proceso que consume mucho
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tiempo. Debido a esto, su aplicacién principal es en distritos urbanos, calles, pla-
zas, zonas industriales e interior de edificios que se pretendan analizar con mayor
detalle.

Los estudio se basan en la modelizacién de una masa de aire en la que se dis-
persan contaminantes bajo unas condiciones climdticas determinadas (temperatura,
presion, velocidad y direccion del viento). El proceso se puede realizar empleando
modelos eulerianos o lagrangianos cuya diferencia reside en el sistema de referen-
cia empleado. Los modelos eulerianos utilizan un sistema de referencia fijo para el
movimiento de todo el fluido, este método es el utilizado para el estudio de disper-
sion de gases (NOyx, NO,, CO, O3, etc.). Para evaluar la dispersién de particulas
(PM,o y PM; 5) se suelen adaptan mejor los modelos lagrangianos donde el sistema
de referencia es moévil y acompaiia a las particulas en su trayectoria.

Entre las herramientas de dindmica de fluidos existentes en el mercado destacan
los comerciales Ansys Fluent [32] y Ansys CFX [33] o la alternativa de cédigo libre
OpemFOAM [34].

1.6. Estado del arte

Existe amplia literatura respecto a modelos de dispersién de contaminantes. As{
se tienen, estudios vinculados a la geoestadistica que aprovechan imédgenes sateli-
tales, estudios con modelos numéricos como los c6digos AERMOD y CALPUFF
o el CFD y estudios con modelos fisicos a gran escala o a escala de laboratorio,
realizados con el objetivo de validar los modelos numéricos.

1.6.1. Modelos estadisticos

Existe un amplio estado del arte que vincula la estadistica con la dispersion de
contaminantes. Desde 2003 existian trabajos que empleaban métodos de Montecar-
lo para estimar la dispersion atmosférica [35]. También se encuentran trabajos que
emplean redes neuronales y algoritmos genéticos y tras un entrenamiento previo,
son capaces de predecir la contaminacién con un 10 % de error absoluto [36].

Otra linea mds vinculada a la geoestadistica se basa en emplear imdgenes de
satélite junto con mediciones en estaciones en tierra para obtener imigenes espa-
cialmente continuas de alta resolucién. Actualmente los satélites capaces de medir
concentraciones de gases o particulas tienen una resolucion de kilémetros. Estos
trabajos consiguen aumentar la resolucién espacial. Empleando el satélite MODIS
[37] y 15 estaciones terrestres se pueden conseguir imagenes con una resolucién
espacial de 500 metros, incluso realizando correcciones de altura o humedad en la
capa limite para mejorar los resultados. Este satélite funciona bien incluso en re-
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giones alpinas y terrenos complejos [38]. Trabajos como el de Roy et al, 2017 [39]
estiman las concentraciones de PM;y empleando Landsat 7 en Vadodara (India)
alcanzado una resolucién espacial de 30 metros.

En esta dltima linea, la Universidad de Oviedo realizé una investigacion en
2018 [40] empleando datos obtenidos de Landsat-5 TM y Landast-8 OLI de entre
los afos 2001 y 2017 para la zona correspondiente al Principado de Asturias. La
resolucion espacial obtenida es de 30 metros, pudiendo combinar ambos satélites.
En campo, se emplearon las estaciones de calidad de aire existentes en Asturias. La
diferencia con otros trabajos es que el ajuste se realizé empleando la radiancia del
camino (path radiance) o diferencia entre los valores de TOA (techo de la atmdsfe-
ra) y SR (superficie terrestre corregida). El Path Radiance (Figura 1.13) es un ruido
debido a la retrodispersion de particulas y moléculas en la atmésfera, por tanto, estd
causado por la presencia de aerosoles y material particulado. En la mayoria de las
aplicaciones de imdgenes satélite este ruido es eliminado. En este caso, se calculan
los valores de Path Radiance de cada banda espectral y se combinan con las con-
centraciones horarias de PM ¢ medidas en tierra. El ajuste se realizé mediante el
modelo estadistico Random Forest que emplea un enfoque no paramétrico de clasi-
ficacién y regresién ampliamente utilizado que consiste en construir un conjunto de
arboles de decision. El empaquetado permite estimar las muestras no incluidas en
el subconjunto de entrenamiento, creando diferentes subconjuntos y ajustando un
arbol para cada uno. El muestreo aleatorio conduce a una mayor estabilidad y mejor
precision en comparacién con un enfoque de arbol de decisién tnico. La estima-
cién final en regresion para cada muestra se obtiene como una media ponderada de
las estimaciones de un gran niimero de drboles individuales. Ademads, el nimero de
datos de entrada y la multicolinealidad de los datos son relativamente insensibles
en un enfoque no paramétrico. Los resultados fueron significativos (Figura 1.14).
Se utilizaron dos estadisticos de bondad de ajuste para evaluar el rendimiento del
modelo: el valor relativo del error cuadratico medio (rRMSE) fue del 25,29 % y el
Pseudo R? fue del 0,94. Finalmente, se aplicé el modelo ajustado para obtener un
mapa espacialmente continuo de PM utilizando el software R.

La ventaja de esta metodologia es que se puede utilizar en cualquier ubicacion,
permitiendo emplear datos de otros satélites o aumentar los datos terrestres con
mediciones puntuales. En el caso de disponer de una serie histérica amplia, la vali-
dacién del modelo puede hacerse empleando parte de la base de datos como valores
de entrenamiento y otra parte como valores de validacién, es decir, utilizando una
validacién cruzada. El principal inconveniente viene de la limitada disponibilidad
de imagenes ya que no se podrdn obtener imdgenes de cualquier hora del dia para
la zona de estudio.
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Figura 1.13: Esquema que representa TOA, SR y Path Radiance. Fuente: Nazeer
(2015) [41]

Figura 1.14: Mapa de isoconcentracion de PMjq en la ciudad de Gijon (Asturias)
obtenido aplicando el modelo geoestadistico sobre una serie histérica de Landsat y
de medidas de estaciones de calidad de aire (circulos).
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1.6.2. Modelos numéricos

En el marco de los modelos numéricos existen numerosos estudios. La mayo-
ria de los estudios realizados con extensiones grandes de terreno (macroescala) se
basan en el empleo de las herramientas AERMOD y CALPUFF recomendadas por
la EPA.

AERMOD se ha utilizado para estudiar las variaciones espaciales de SO,, NO,
y PMj en Pasir Gudag (Malasia) [42], empleando WRF como modelo meteorolo-
gico en una extensién de 17x5 km con una malla de 100 metros. Los resultados de
la dispersion se ven alterados porque WRF no es capaz de predecir correctamente
la direccién del viento en el dominio simulado. Otro estudio que emplea AERMOD
para predecir particulas finas (PM; 5) es el de Michanowicz et al, 2016 [43]. La ex-
tensién es atin més grande, alcanzando los 500 km? en Pittsburgh (Estados Unidos)
y considera la variacién meteoroldgica a corto plazo y el uso del suelo. La valida-
cidn se realiza en 37 puntos donde se recogen perfiles de concentracion y elevacién
tanto en invierno como en verano, con dos campaiias de muestre de una semana.
Los resultados muestran que los modelos hibridos ayudan a mejorar las estimacio-
nes en zontas interurbanas, regiones industriales o gradientes bruscos de elevacion,
aun asi, el modelo subestima los valores, especialmente en zonas industriales.

Con el fin de mejorar los tiempos de AERMOD se desarroll6 el modelo Ra-
pidAir [44], escrito sobre Python que pretende ser un modelo operacional costo-
efectivo a escala ciudad. Se desarroll6 para estimar la concentracién a alta resolu-
cion espacial sobre grandes dreas geograficas, con tiempos de ejecucion rapidos. Se
estudia sobre un caso de Londres donde se consigue predecir el 66 % de la varia-
cién espacial de las concentraciones anuales. Esta solucién permite tener en cuenta
los street canyons y efectos de viento, sombra o visibilidad.

Otro estudio [45] busca estimar la fuerza de emision de una fuente industrial de
CO; en Francia. Para ello compara un método consistente en un balance de masa
con simulaciones del modelo de dispersion CALPUFF con tres inicializaciones
meteoroldgicas diferentes, salidas del modelo WRF inicializado por la reandlisis de
ECMWEFE, inicializacién con reanélisis de CFSR y observaciones in situ. El modelo
de emisiones no solo aporta una ratio de emision sino también la estructura de la
pluma 3D dependiente en el tiempo, asi como su destino final en la atmésfera. Esto
permite estimar la fuente en cualquier momento y lugar, no solo en la localizacién
del punto de muestreo. El inconveniente es la gran sensibilidad de la modelizacién
a los datos meteoroldgicos que afectan en gran medida a la trayectoria de la pluma.

Empleando nuevamente CALPUFF también se estudian casos particulares. Se
evalua la capacidad para similar depésitos secos y hiimedos en zonas de hasta 1 000
km en un caso especifico de radiontclidos de 137Cs liberados en 1986 durante el
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accidente nuclear de Chernobyl [46]. El modelo meteorolégico se tienen 211 esta-
ciones en superficie, 194 pluviémetros y 14 aéreas. Los resultados muestran que es
capaz de reproducir a gran escala el patrén de depdsito del 137Cs, aunque no captu-
ra bien la estructura fina debida a las precipitaciones. Subestima significativamente
y tiene una fuerte dependencia del patrén de contaminacion a la parametrizacién
de la fuente de emision. También se utiliza CALPUFF para estimar el impacto de
la temporada de monzones en la dispersiéon de CO, CO, y NOx que emiten los
vehiculos en Salalah (Oman) [47]. Se evaldan los resultados durante la temporada
del monzén y se comparan con las concentraciones de las temporadas no monzéni-
cas. Los resultados muestran que los niveles de CO, CO, y NOx durante temporada
de monzén son mayores, lo que se debe a los vientos y al aumento del nimero de
vehiculos.

Por tanto, estas herramientas recomendadas por la EPA ofrecen una buena pre-
diccién de la dispersion de contaminantes a gran escala, con baja resolucion y unos
tiempos de computacién razonables. Varios trabajos comparan los resultados entre
ellos. En Tartakovsky et al, 2016 [48] se comparan los resultados de AERMOD y
CALPUFF con los datos en campo de PM de unas canteras de piedra en regiones
montafiosas de Israel. Los resultados muestran que las predicciones d¢ AERMOD
estuvieron mds de acuerdo con las medidas que CALPUFF, aunque el depdsito
seco se estimd mejor con AERMOD. Parte del problema viene porque el viento es-
timado por el modelo WRF para esa zona es menos preciso que las observaciones
meteoroldgicas, lo que incide en la dependencia que tienen los modelos de dis-
persion de los datos meteoroldgicos. Ademds de en regiones montafiosas, ambas
herramientas también se comparan en regiones planas, para analizar las diferen-
cias de los algoritmos de depésito seco en una regién de Tel Aviv (Israel) [49].
Los resultados muestran que las diferencias entre las fracciones depositadas y las
calculas son pequeiias y que las diferencias entre ambas herramientas dependen de
las velocidades y de la estabilidad atmosférica del caso seleccionado. También se
estudian en detalle las diferencias existentes en la dispersion lateral de la pluma
entre AERMOD y CALPUFF, comparando el tiempo promedio de dispersion late-
ral y las estimaciones de concentracién méaxima [50]. Los resultados de AERMOD
se correlacionan mejor con los datos medidos, sin embargo, sus estimaciones es-
tan sesgadas y el error sistemdtico aumenta cuando disminuye el tiempo promedio.
Tiende a sobreestimar la dispersion lateral mds lejos de la fuente y a subestimar a
distancias inferiores a 200 metros.

En otro estudio [51], se combinan AERMOD y CFD para optimizar los resul-
tados. El modelo implica simular la dispersién de CO; en el entorno de una central
térmica. El modelo gaussiano de AERMOD permite identificar los perores escena-
rios de contaminacién, es decir, aquellas horas con niveles mas elevados con sus
correspondientes pardmetros meteoroldgicos. Una vez obtenidos, se simulan los
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casos en un modelo CFD para obtener mejores predicciones, pudiendo evaluar mo-
dificaciones en la salida de los gases como el empleo de un recuperador de calor
para disminuir la temperatura.

Dentro de los modelos CFD, Ansys Fluent se ha empleado para estudiar la
dispersién de PM( en geometrias de 1,2x0,5x0,5 m correspondientes a un dominio
de 34 millones de celdas que tratan de representar un modelo de tinel de viento
[52]. En la experimentacion se empled un emisor de particulas y un medidor entre
1 y 10 micras, entre los que se interpuso un obstaculo (Figura 1.15). Los resultados
muestran que con obstdculos se observa incremento de la concentracién de PMg a
cualquier velocidad, debido a la recirculacién alrededor de los obstaculos. Con el
aumento de la velocidad, la concentracién disminuye (la estela se expande con la
velocidad).

Figura 1.15: Lineas de flujo de velocidad de las particulas con una salida del emisor
de 4 m/s. Fuente: Brusca et al, 2016 [52]

También con ANSYS Fluent y empleando un modelo de una calle de 180x18x18
m a escala 1:150 otro trabajo [53] compara los modelos RANS k-epsilon con LES,
empleando mediciones de tinel de viento para la validacién. Los resultados mues-
tran un mejor desempefio de k-epsilon excepto en el centro del street canyon ya
que LES permite capturar mejor la distribucion de concentracién al conocer las
fluctuaciones inestables y resolver la mezcla transitoria dentro street canyon, pero
el problema es el coste computacional asociado.

Los modelos CFD también se han empleado para evaluar los efectos aerodiné-
micos de los arboles a escala local, estudiando la influencia de las infraestructuras
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en zonas verdes en la dispersién y eliminacién de contaminantes provenientes de
carreteras en modelos de 180x18x36 m [54], 160x40x30 m [55] y 18x26x180 m
[56]. Los tres estudios representan una misma linea basada en la construccién de
una maqueta a escala del street canyon que se ensayard en ttinel de viento y su
modelizacién en CFD para evaluar la influencia de diferentes tipos de vegetacién.

Mediante OpenFOAM [57], se investigo la capacidad de eliminar contaminan-
tes de una calle y su relacién con la transpirabilidad y la velocidad de intercambio
de flujo de aire analizando la velocidad de intercambio de contaminantes [58]. Los
resultados indican que la tasa de eliminacién de contaminantes estd dominada por
la difusién de contaminantes turbulentos. La velocidad de intercambio no se puede
usar como medida representativa para eliminar contaminantes la capacidad efectiva
de eliminar contaminantes puede variar en funcién de la velocidad de intercambio.
En el centro y las paredes de sotavento, vari6 en el doble ya que la velocidad se vio
dominada por el flujo turbulento.

Mediante CFD el CIEMAT realiz6 una estimacion de la representatividad es-
pacial del NO, de los sitios de monitoreo de contaminacién atmosférica en dos
distritos urbanos de Madrid [59]. Las ubicaciones fueron las Escuelas Aguirre con
una extension de 700x800 m (3 millones celdas de 1 a 3 metros) y altura 540 me-
tros, incluyendo parte del retiro y la Plaza Castilla con una extension de 1 000x1
000 m (2 millones de celdas de 1 a 3 metros) y altura 570 metros (Figura 1.16). La
geometria incluye edificios y una malla irregular con celdas de 1 a 3 metros y altura
mads de 500 metros. Los resultados indican que una estacién es mas representativa
que otra debido a diferencias en la estructura urbana que afectan a la ventilacion.

Los modelos CFD también se han comparado contra otros modelos. En el estu-
dio [60] se comparan los resultados de un modelo estadistico (ALOHA 5.4.3) y un
modelo CFD (ANSYS Fluent 13.0) para el estudio de la dispersion de sustancias
téxicas en la atmdsfera derivadas de accidentes. Los resultados de las dos simula-
ciones demostraron diferir de forma radical, proporcionando el modelo CFD una
mejor calidad de resultados para abordar los accidentes. El motivo es una conside-
rable simplificacién tanto de las entradas como de los resultados que puede llevar
a conclusiones erréneas en los resultados de condiciones complejas. El modelo
ALOHA sobreestima en general el cdlculo de los resultados de dispersién y arroja
formas y tamafios de pluma erréneas. No tiene en cuenta la influencia de la turbu-
lencia mecénica generada por el terreno circundante o edificios y las simulaciones
se realizan en 2D, por lo que muestra limitaciones a bajas velocidades de flujo en
las proximidades de las fuentes de contaminantes.

De esta forma, esta clase de modelos son una herramienta excelente para una
estimacion aproximada inicial de las consecuencias de un accidente para un terreno
simple y llano, asi como para condiciones de entrada simplificadas. Pero no resul-
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Figura 1.16: Representacién espacial del NO, estimado en la zona de las Escuelas
Aguirre de Madrid. Fuente: Santiago et al, 2015 [59]

tan adecuados para andlisis riguroso en geometrias complejas como areas urbanas.
En cambio, el cédigo CFD ANSYS Fluent si permite definir la mezcla de gases
y observar los componentes mezclados de forma separada. También contiene mo-
delos de turbulencia que permiten estudiar los efectos de la turbulencia mecanica
procedente de los edificios circundantes en el movimiento y difusién de la pluma
de gas. El modelo CFD fue incluso capaz de capturar situaciones en las que el flujo
alrededor de obstaculos causa concentraciones peligrosas que se localizan lejanas
a la fuente.

Este otro trabajo [61] también evalda la dispersién de contaminantes en en-
torno urbano empleando un modelo CFD, un modelo Gaussiano y el modelo semi-
empirico ASHRAE comparando los resultados con los datos obtenidos en un ttinel
de viento. Los casos de estudio abordados son tres: dispersién de pluma de con-
taminacion desde una chimenea aislada, emision de momento reducido desde una
chimenea situada en el tejado de un edificio ctbico y, por dltimo, una emisién de
elevado momento desde la chimenea de un edificio bajo y rectangular. Las simula-
ciones numéricas con CFD ofrecen algunas ventajas en comparacion a otros méto-
dos. En primer lugar, se dice que es menos costoso que la realizacion de tineles de
viento y campafias de mediciones. Por otro lado, los resultados se ofrecen en cada
uno de los puntos del espacio simultineamente. Sin embargo, el CFD requiere un
gran cuidado en su configuracion para que los resultados puedan ser fiables.
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En Asturias, en el marco de los planes de mejora de la calidad del aire que rea-
lizan las comunidades auténomas se encuentran estudios de modelizacion de dis-
persion de particulas [62]. Asi, se han encontrado estudios en las zonas portuarias
de Gijon y Avilés, asi como en entornos industriales o altamente poblados de la re-
gion. En Avilés, se llevé a cabo con un modelo meteorolégico hibrido, combinando
el modelo de prondstioco meteorodgico WRF (Weather Research and Forecasting)
[63] uno de los mds extendidos en el estudio de contaminacién a gran escala ya
que es capaz de suministrar variables meteoroldgicas en 3D, lo cual es clave para el
estudio de dispersion de contaminantes. Estos resultados se interpolan aprovechan-
do los valores registrados en las estaciones meteorolgicas mediante el modelo de
diagndstico CALMET. Posteriormente, el modelado de dispersién de contaminan-
tes se realiz6 con CALPUFF (Figura 1.17). Siguiendo las mismas pautas, se realizé
un estudio sobre la ciudad de Gijon (Figura 1.18).

Figura 1.17: Mapa de isoconcentracion para el percentil 90 de PM;y. Fuente: Plan
de Mejora De La Calidad Del Aire En La Zona ES0302 [62]

El estudio realizado en el Puerto de Avilés estaba destinado a conseguir mejoras
que redujeran las emisiones de particulas PM;o debido a la erosion del viento. Para
ello se simul6 en 3D el almacenamiento de graneles del Puerto de Avilés, teniendo
en cuenta edificios, pantallas existentes y todo aquello que pudiera influir en la tra-
yectoria de las particulas. El andlisis fluido-dindmico del Puerto se realiz6 mediante
la técnica de volimenes finitos a través del programa ANSYS-CFX (Figura 1.19).
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Figura 1.18: Dispersién de PMj en el entorno de Arcelor-Mital. Fuente: Plan de
Mejora De La Calidad Del Aire En La Zona ES0302 [62]

Figura 1.19: Detalles de las lineas de corriente sobre las pilas de carbon en el Puerto
de Avilés. Fuente: Plan de Mejora De La Calidad Del Aire En La Zona ES0302 [62]

38



Los modelos numéricos existentes en la literatura destacan por el empleo de
las herramientas CALPUFF y AERMOD que permiten simular grandes escalas,
sin embargo, lo hacen con bajos niveles de resolucién espacial. Para conseguir si-
mulaciones con gran nivel de detalle de tal manera que se pueda observar el com-
portamiento de las masas de aire con contaminantes a microescala se recurre a las
técnicas basadas en CFD. Los trabajos existentes se centran en trabajar a pequefias
escalas, del orden de metros, en calles 0 manzanas que se discretizan en detalle.
Ademas, serd necesario la validacion mediante un modelo fisico a escala real o de
laboratorio que contraste los resultados de las simulaciones.

1.6.3. Modelos fisicos

Dado que la mayoria de los modelos numéricos requieren de una calibracion,
en los tltimos afios se han desarrollado diferentes estudios experimentales con el
fin de efectuar comparaciones y validar estos modelos. Esto es especialmente Titil
en modelos CFD que son capaces de analizar el movimiento y depdsito de las
particulas en terrenos complejos, sin embargo, requieren su verificacién mediante
experimentos adecuados. A grandes rasgos, en la literatura se puede distinguir dos
categorias: a escala real y a escala de laboratorio.

Gran escala (superior a 10 km)

Dentro de los experimentos a gran escala, destaca el de Britter et al (2002) [64]
que analiz6 la dispersion de contaminantes en la ciudad de Birmingham (Reino
Unido). Para el ensayo se liberaron trazadores inertes, no téxicos y que no se depo-
sitan, concretamente perfluorometilciclohexano (PMCH) y perfluorometilciclopen-
tano (PMCDP). Se colocaron muestreadores a 3,5 km y se repiti6 el experimento
dos veces mds colocando los instrumentos de medicién a 1 km de la fuente. Una
vez tomadas las muestras, se analizaron en el laboratorio y se compararon con las
predicciones de un modelo de estado estacionario simple y un modelo dependiente
de tiempo. Los resultados obtuvieron valores coherentes y con concordancia entre
las mediciones y las predicciones numéricas, lo que ayudé a respaldar las técnicas
y procedimientos experimentales empleados.

Otro caso a gran escala en Reino Unido se realiz6 en la zona centro de Lon-
dres [65]. El objetivo era simular posibles situaciones accidentales y para ello, se
realizaron experimentos donde se analizé la dispersién de un gas no téxico alre-
dedor del primer kilémetro. Se tomaron medidas en diferentes receptores (Figura
1.20) con el fin de determinar su trazado, concentracién y turbulencia a través de
la compleja geometria que generan los edificios, estudiando diferentes situaciones
meteoroldgicas. El experimento se completé con una modelizacion numérica y une
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experimento de tinel de viento observando el flujo en una interseccion para dife-
rentes direcciones de viento.

Figura 1.20: Mapa que muestra los receptores (ro0jo) y los lugares de emision (azul)
que varfan segtn las condiciones meteorolégicas. Fuente: Wood et al, 2009 [65]

Finalmente, otro estudio llevado a cabo en el sur de los Alpes [66] en la cuenca
que rodea a la ciudad de Bolzano, buscé caracterizar el impacto a nivel de suelo de
los contaminantes emitidos por una incineradora. Se trata de un experimento reali-
zado en una geometria compleja, como es la unién de tres valles y bajo diferentes
condiciones meteoroldgicas, incluido el adverso invierno. Se realizé la liberacién
controlada de un gas trazador (hexafluoruro de azufre) a través de la chimenea del
incinerador y se monitorizaron las condiciones meteorolégicas por medio de ins-
trumentos terrestres de alta resolucion. Se recogieron muestras de aire ambiental en
distintos puntos a lo largo de la cuenca que se analizaron con ayuda de un espectré-
metro de masas. El objetivo final era servir de base experimental para determinar
el modelo numérico mas adecuado para predecir el clima y la dispersién de conta-
minantes en entorno montafioso.
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Escala intermedia (entre 100 m y 10 km)

En un punto intermedio entre la gran escala y la escala de laboratorio se en-
cuentra el experimento de Liu et al, 2018 [67] mediante una simulacién numérica y
un modelo fisico para investigar los efectos de entornos de construccién complejos
a las fugas de gas. La parte experimental implicé simular las fugas y difusion de gas
natural para determinar los impactos de los vientos de la zona, llevdndose a cabo
pruebas al aire libre y con edificios separados a una distancia determinada (Figu-
ra 1.21). La medicién se realizé colocando sensores de concentracién de metano,
captando y verificando los cambios de concentracién debidos a las variaciones del
viento.

Figura 1.21: Modelo experimental a escala. Fuente: Liu et al, 2018 [67]

Con este experimento se demostré que el modelo CFD propuesto podia utili-
zarse para simular y predecir la difusién de gas natural en casos de fuga accidental.
Ademads, permitio identificar las zonas mas criticas, en las que mas se acumula gas,
que serdn las mds importantes en una actuacion de emergencia.

Escala laboratorio (inferior a 100 metros)

Entre los primeros ejemplos que se encuentran a escala de laboratorio estd el de
Ahmad et al, 2005 [68] donde se analizan en tinel de viento la influencia de los steet
canyons con edificios cuadrados en el flujo de contaminantes, concluyendo que la
dispersién y el flujo dependian de la geometria dispuesta, siendo determinante la
ventilacion de la calle. Cui et al, 2017 [69] también utilizé modelos experimentales
de edificios de pequefias dimensiones para validar sus simulaciones con CFD. Para
ello realiz6 dos ensayos con dos disposiciones diferentes, en forma de street canyon
y en forma de gran manzana, reforzando la importancia de la disposicién de los
bloques de edificios en la distribucién de los contaminantes.

Ademais de la disposicién de los edificios, la vegetacién aparece como otro de
los elementos determinantes en la concentracion final de contaminantes a escala
urbana. Para su simulacién en tinel de viento, Buccolieri et al, 2011 [54] introduce
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el uso de elementos sintéticos de diferentes densidades para simular diferentes tipos
de vegetacion en un street canyon. Para los edificios emplea dos elementos ctibicos
longitudinales. Los resultados muestran como la vegetacién disminuye el viento y,
por tanto, la dispersién de contaminantes.

Gromke et al, 2011 [70] introduce una nueva forma de modelar la vegetacion
en street canyons y genera un modelo que permite simular diferentes tipos de ve-
getacion a través de unas jaulas metdlicas que rellena de un material sintético de
diferente densidad y porosidad (Figura 1.22). Asi se pueden obtener medidas de
concentraciéon de contaminantes y ver como aumentaba la concentracién con la
mayor densidad de vegetacion. Lo cual va en contra de otro grupo de estudios vin-
culados a los street canyons que tendian a pensar que la vegetacion era un elemento
bueno para reducir la concentracién de contaminacién [56], [71]-[73]. Combinan-
do un modelo CFD con validacién experimental aparece el trabajo de Huang et al,
2019 [74] que estudio los diferentes patrones de vegetacion y altura en la dispersion
de contaminantes dentro de los street canyons. Este trabajo, junto a los trabajos de
Gromke, 2011 [70] revela la influencia de la vegetacion en la difusién de la conta-
minacion.

Figura 1.22: Street canyons a tamafio real, en el tunel de viento y materiales em-
pleados para crearlo. Fuente: Gromke, 2011 [70]
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Otro estudio de Yang et al, 2021 [75] también combino modelos numéricos con
experimental para analizar de forma conjunta el impacto de los efectos del viento y
la temperatura en la dispersién de contaminantes en zonas urbanas. Se emplearon
steet canyons en 2D y 3D y experimentos que obtuvieron resultados muy similares
al modelo numérico. Como detalle, se observé que el calentamiento de las paredes
de las calles producia un voértice que implicaba un mayor ascenso de flujo y una
mejora en la ventilacién de la calle.

Existen también trabajos experimentales a escala que simulan barrios de mayor
tamafio. Un ejemplo es Garbero et al, 2010 [76] que, mediante un conjunto de obs-
taculo cuadrados, denso y regularmente situados, llego a simular diferentes barrios.
Sobre ellos, se realizaron medidas de concentracién de contaminantes para dife-
rentes orientaciones, observando la importancia de estudios que caractericen los
distritos y las geometrias urbanas. En otro trabajo [77], se utiliz6 un modelo digital
del terreno (MDT) para introducir una maqueta a escala de la ciudad de Liberec
(Reptblica Checa). En ella se ubicé un punto de emisién y se emplearon diferentes
sensores de concentracion para realizar el andlisis. En esa linea, Yassin et al, 2005
[78] ya habia replicado el distrito comercial de Hamamatsu-cho (Tokio, Japon) me-
diante una maqueta de la zona que introdujo en tinel de viento (Figura 1.23). Sobre
ella coloco 83 puntos de medida para obtener velocidad y concentraciones de con-
taminante, mientras se experimentaban diferentes condiciones meteoroldgicas. El
estudio se complementd con un experimento de campo en la misma zona de la
ciudad para validar la correlacién entre los datos obtenidos en tinel de viento y
la realidad, obteniendo resultados satisfactorios. Incluso se han dado trabajos [79]
donde se probaron diferentes escalas desde tamafio barrio hasta interiores con el
objetivo de determinar en tinel de viento la distribucién de un contaminante. En
la linea del anterior, el trabajo también incluia medidas de campo de temperaturas,
flujo de viento y concentracién de contaminantes.

Finalmente, fuera de la escala urbana, sobresale el reciente trabajo de Xin et al,
2021 [80]. Aunque sigue la misma linea de combinar modelos numéricos CFD con
ensayos en tiinel de viento para validar la dispersion de contaminantes, destaca por
la dificultad del estudio en una regién montafiosa (Figura 1.24). El experimento se
realiz6 considerando como direccién de viento los cuatro puntos cardinales (norte,
sur, este y oeste).

Los estudios basados en modelos fisicos permite obtener los datos experimen-
tales necesarios para realizar la validacién de modelos numéricos complejos como
los realizados con herramientas CFD. Al margen de los modelos a gran escala, exis-
ten numerosos casos de estudio basados en maquetas de pequefio tamafio (cientos
de metros) que tratan de replicarse con simulaciones. Sin embargo, en la actualidad
los avances en impresion 3D hacen posible aumentar el tamafio y resolucién de
estas maquetas pudiendo representarse en detalle grandes extensiones de terreno.
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Figura 1.23: Street canyon a tamaiio real, en el tinel de viento y materiales emplea-
dos para crearlo. Fuente: Gromke, 2011 [70]

Figura 1.24: Street canyon a tamaiio real, en el tiinel de viento y materiales emplea-
dos para crearlo. Fuente: Gromke, 2011 [70]
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1.7. Motivacion y objetivos de la tesis

La contaminacién ambiental es uno de los principales problemas en la sociedad
actual y, segin indica la Organizacién Mundial de la Salud en 2022, el 99 % de
las personas del mundo estd expuesta a aire contaminado [10]. En concreto, se
ha estimado que se producen unas 500 000 muertes prematuras al afio en Europa
debido a la contaminacion del aire [4].

Desde la firma del Protocolo de Kioto en 1997, se ha intentado atajar este pro-
blema, estando presente el control de la calidad de aire en el programa Horizonte
2030 de la UE y es la base del acuerdo de Paris de 2016.

Este control se realiza habitualmente por medio de estaciones de medida ubica-
das en puntos fijos. Sin embargo, esta solucién no permite conocer valores entre es-
taciones, ni estudiar como se comportan los diferentes contaminantes (PM;y, CO»,
NOxd...) ante diferentes escenarios (geometrias y condiciones meteoroldgicas). La
técnica de dindmica de fluidos computacional (CFD) ofrece una oportunidad in-
teresante e innovadora para estudiar la dispersiéon de contaminantes en pequefia
escala al permitir variar cada componente (condiciones atmosféricas, contaminan-
tes, geometrias, etc.). La combinacién con ensayos de laboratorio en tiinel de viento
permitird ofrecer una visiéon completa de la dispersién de contaminantes, ayudando
a entender mejor el problema.

La dltima memoria anual del Ministerio de Transicién Ecoldgica [12] sefiala
Asturias (concretamente Avilés y Gijon) como uno de los lugares con peores datos,
de acuerdo con el nimero de superaciones de los valores limites diarios de PMj,
lo que pone de manifiesto la necesidad de ampliar los estudios en la regién.

En esta investigacion se selecciona una region de Gijon (Espafia) y se construye
un modelo numérico CFD que considera la orografia del terreno realizando un
dominio computacional en 3D capaz de simular la dispersién de contaminantes
a gran escala (12x18 km). Para su validacion se escala el modelo CFD original
(1:10 000), se repiten las simulaciones y se construye un modelo fisico con esa
misma escala mediante impresion 3D. Esta maqueta es ensayada en las direcciones
principales del viento en un tinel aerodindmico.

La innovacion que presenta esta investigacién viene dada por la construccién
de modelos 3D a gran escala en CFD capaces de reproducir las condiciones me-
teoroldgicas y trabajar en zonas industriales de grandes dimensiones, asi como la
validacién reduciendo la escala, mediante modelo fisico y numérico.

El objetivo principal de esta investigacion es disefiar y validar un modelo numé-
rico CFD en 3D para el andlisis en macroescala de la dispersién de contaminantes
industriales. Por tanto, serd necesario la construccién de un modelo numérico y un
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modelo fisico que se ensayard en el tinel de viento.

Los objetivos secundarios que se pretenden alcanzar en esta investigacion son:
1. Construir un modelo geométrico 3D a macroescala con dimensiones reales
que incluya la orografia de la zona industrial.

2. Estudiar los pardmetros numéricos y los modelos matemadticos necesarios
para simular el proceso de dispersion de contaminantes a gran escala em-
pleando como datos de entrada las condiciones meteoroldgicas.

3. Escalar el modelo CFD y realizar las simulaciones con el modelo CFD a
escala que permitan contrastar con los datos experimentales.

4. Construir un modelo fisico a escala y realizar ensayos en tinel aerodindmico
para obtener datos que permitan la validacién del modelo CFD.
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2. DISENO DEL MODELO NUMERICO

En este capitulo se aborda la creaciéon de un modelo numérico basado en téc-
nicas de Dindmica de Fluidos Computacional (CFD). Su construccién pasa por la
definicién del dominio sobre un drea de estudio, la generacion de un modelo geomé-
trico, su mallado, la aplicacién de diferentes modelos tedricos y el establecimiento
de las condiciones de contorno.

2.1. Introduccion

Los modelos numéricos basados en Dindmica de Fluidos Computacional (CFD)
se emplean en la bibliografia para estudiar el comportamiento de fluidos. Estos
modelos ofrecen la posibilidad de realizar simulaciones en dos y tres dimensiones
basandose en la resolucion de las ecuaciones de Navier-Stokes a través del método
de volimenes finitos.

El estado del arte recoge el empleo de distintos modelos CFD para el estudio
del comportamiento de contaminantes en modelos de extension limitada, del orden
de cientos de metros, como los cafiones urbanos (street canyons). También se han
encontrado trabajos a escala reducida que son validados posteriormente en el tinel
de viento. Por tanto, los limites de extensién de la zona de estudio vienen dados
por la capacidad de cdlculo disponible, de esta manera se debera encontrar un com-
promiso entre el tamafio de las celdas y la extension para lograr una simulacién
exitosa.

En el estudio de contaminantes, se realiza la modelizacidon de una masa de aire
con una velocidad, direccién y temperaturas determinadas sobre la que se disper-
san contaminantes. El proceso puede utilizar diferentes modelos eulerianos (mul-
tiespecies o multifase) o lagrangianos para conocer la trayectoria de las particulas
individuales.

En este trabajo se construye un modelo CFD a gran escala, posteriormente se
escalard (1:10 000) y se realizara su validacién mediante una maqueta en el tinel
de viento.

2.2. Definicion del area de estudio

Para realizar el estudio se ha seleccionado una zona de 18 000x12 000 m? que
cubre las principales 4reas industriales de Gijon, la zona urbana y las montafias
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colindates (Figura 2.1). La zona oeste de Gijon destaca por su fuerte presencia
industrial, lo que le lleva a ser una de las mds contaminadas de la region. El drea de
Gijon estd recogido como uno de los lugares con mayor nimero de superaciones
de los valores limite diarios de PM|( segin la dltima memoria del Ministerio de
Transicién Ecoldgica [12]. Se trata de una zona con caracteristicas singulares al
estar cerca del mar y contar a su vez con zonas montafiosas.

Figura 2.1: Area de estudio localizada en Gijén (Asturias). Fuente: IGN y Google
Earth Pro

El dominio de simulacién incluye la costa del mar Cantébrico por el norte, la
Campa Torres y el Monte Areo (al oeste) y el Monte Deva (al sureste). En cuanto
a zonas industriales, destaca la zona siderurgica de Verifia, la central térmica de
Abofio, el Puerto del Musel, asi como una cementera, una cantera y numerosos
poligonos industriales. La cota varia desde el nivel del mar hasta un maximo de
426 m en la zona montafiosa (Figura 2.2).

2.3. Modelo geométrico

En primer lugar, se crea un modelo geométrico del drea de estudio. La super-
ficie de la zona de estudio mide 12 000 x 18 000 m? y se ha obtenido a partir de
los datos del IGN (Instituto Geogréfico Nacional) Se trata de un modelo libre que
se ha obtenido a través de vuelos LIDAR del Plan Nacional de Ortofotografia Aé-
rea (PNOA) y ha sido procesada para obtener una resolucién espacial de 5 metros
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Figura 2.2: Zonas de interés y altimetria de la zona de estudio.

(MDTO05). Estos archivos se obtienen en formato ASC para una regién de Espaia.
El siguiente paso es recortar el MDT para adecuarlo a las coordenadas del terreno
requeridas (Tabla 2.1):

Tabla 2.1: Coordenadas del terreno simulado en formato UTM

HUSO 30N
Norte 4.830.000
Sur 4.818.000
Este 293.000
QOeste  275.000

Antes de mallar la zona de estudio, se realiza un preprocesado que lo simplifi-
ca y se transforma en un archivo con formato STereoLithography (STL) que sera
importado por el software de mallado. La estructura de la zona de estudio estard
formada por esta orografia y una superficie superior plana ubicado a 3 000 m de
altitud que correspondera con el techo de la atmdsfera simulada.

El modelo completo representa un tinel de viento virtual con tres zonas (Figura
7a): (1) la zona de estudio en el centro, (2) una zona de interface unida a ella, (3) un
dominio exterior. La forma circular de la zona de interface permite que ambas zonas
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giren con respecto al dominio exterior y creen el dngulo necesario para simular
diferentes direcciones de viento sin modificaciones geométricas.

La velocidad del viento se incluye como un perfil uniforme en un lado del
dominio, se desarrolla a medida que pasa por el dominio exterior y la zona de
interface hasta que se desarrolla por completo cuando llega a la zona de estudio.

Una funcién adicional de la zona de interface es adaptar la elevacién de la base
del plano del dominio exterior para que se ajuste a la superficie del terreno de la
zona de estudio con el uso de una ligera pendiente, de manera que todos los puntos
del exterior del dominio tengan cota 0 (Figura 2.3).

Figura 2.3: (a) Modelo geométrico completo y zonas malladas. (b) Seccién trans-
versal en zona litoral. (c) Seccidn transversal en zona montafiosa.

2.4. Modelo numérico

2.4.1. Mallado
Una vez desarrollada la geometria, se realiza el mallado del volumen del mo-

delo completo. En la zona de estudio, se utilizan celdas tetraédricas con un tamafio
de 60 m para los primeros 500 metros, con el fin de captar las irregularidades del
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terreno. Desde los 500 metros hasta el techo (3 000 m) se emplean prismas de base
triangular cuyo espaciado va creciendo hasta los 250 m. En la zona de interface
y en la caja exterior, se emplean primas de base triangular alcanzando los 1 000
metros de espaciado horizontal y 250 m en vertical. En total, se obtiene un mallado
de 2 855 455 celdas.

Ademds, un andlisis de la calidad del mallado arrojé resultados positivos con
valores de equitize skew por debajo del 0.4 para el 100 % este pardmetro muestra
la forma de las celdas con valores entre 0 y 1; los valores cercanos a O indican
celdas mds regulares, que tienen muchas mds probabilidades de lograr resultados
satisfactorios.

2.4.2. Ecuaciones de flujo

Los modelos CFD se utilizan para conocer en detalle el movimiento de los
fluidos. Para ello, resuelven las ecuaciones matematicas que expresan las leyes por
las que se rigen y mediante técnicas numéricas pueden conocer su distribucion en
el demonio estudiado. Asi, ademds del movimiento y la presion, pueden conocerse
variaciones de las propiedades del fluido, la fuerza que ejercen sobre los sélidos
adyacente o lo intercambios de energia.

Considerando que el aire en el cual se moverdn las particulas y gases contami-
nantes, es un fluido incompresible, se tiene la siguiente ecuaciéon de continuidad
(Ecuacion 2.1):

div(¥) =0 2.1)

Siendo V = (u, v, w)

Las ecuaciones que definen en cualquier punto del espacio la velocidad y pre-
sién de un fluido fueron descubiertas hace casi dos siglos por el ingeniero francés
Claude Navier y el matematico irlandés George Stokes. Estas ecuaciones se derivan
directamente de las leyes del movimiento de Newton, y son ecuaciones diferencia-
les en derivadas parciales. Las ecuaciones son las mismas para cualquier situacién
de flujo de fluidos. La particularizacion a los casos concretos viene definida por las
condiciones de contorno y los valores iniciales. Asi, para el caso de flujo incom-
presible, las ecuaciones de Navier Stokes son las siguientes:
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0 opP
pa—u + pdiv (Vu) + — —div(ugrad(u)) — Syx=0

P
P +pdzv W) + 6_y —div(ugrad (v)) — Suy =0 (2.2)

o oP
pa—v: + pdiv (¥w) — pg + F div(ugrad (w)) — Sy, =0
<

Donde p es la densidad del fluido, P su presion, u la viscosidad, g es la gra-
vedad, div es el operador divergencia, grdd es el operador gradiente y S vy, S my,
Sy es el denominado término fuente que incluye las contribuciones debidas a las
fuerzas masicas (gravitatorias, centrifugas, de Coriolis y electromagnéticas).

La turbulencia se define como un fenémeno de inestabilidad intrinseca del flujo
que provoca que éste pase a comportarse de forma aparentemente cadtica. De una
manera descriptiva podria hablarse de la formacién de torbellinos, mds o menos
aleatorios alrededor de la direccién principal del movimiento, que surgen cuando
la velocidad del fluido supera un umbral especifico. Por debajo de este umbral las
fuerzas viscosas predominan sobre las inerciales amortiguando el comportamiento
cadtico del flujo.

Dado que las fluctuaciones turbulentas son esencialmente irregulares, no se
pueden analizar de un modo determinista, siendo mds util hacerlo mediante sus
propiedades estadisticas. En general, se caracteriza el flujo turbulento mediante los
valores medios de sus propiedades (ﬁ v, W, T’) y sus fluctuaciones (u’,v’,w’,P’).

II
|

<|

2.3)

%I

‘u
v
w = +W
P=P+P

Se considera la turbulencia como la incorporacién de todas las fluctuaciones
con frecuencias mds altas que la variacion del valor medio de la velocidad (u, v, w),
pudiendo considerarse como la desviacién del valor instantdneo respecto al valor
medio. La media temporal (ﬁ) de una funcion turbulenta () se define como:

_ 1 At
h=— hd 2.4
= fo r (2.4)

Donde el intervalo de tiempo Ar tiene que ser representativo, por lo que ha
de ser mayor que la escala de tiempo de las variaciones mds lentas de la funcién
turbulenta, que se dan en los remolinos grandes. Esta agitacion turbulenta produce
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unas tensiones adicionales (tensiones de Reynolds) que dan lugar a las ecuaciones
de Reynolds-Average Navier-Stokes (RANS) [81]:

_ — P (pﬁ) o) o (odw
P pu'v ou'w
p% +pdiv(ﬁﬁ)+g—x—divmgrﬁd(ﬁ))+ Fra (6y ) + ( P ) -Sux=0
_ —— 2 ——
v oP alpwv) 0 (PV ) a(pv'w
o2 4 pdiv(#7) + & — div (ugrdd () + () + + ) Sy =0
ot ay ox ady 0z ’
_ —— —— w2 ) |
oW P a(pw'u’ a(pw'Vv' 9 (PW/ )
pﬂ+pdiv(\7W)—pg+(f—div(pgrﬁd(W))+ ( )+ ( )+ -Su;=0
or 0z ox ady 0z

2.5)

El sistema resultante posee mas incognitas que ecuaciones, lo cual plantea el
problema de cierre. Las tensiones de Reynolds (términos entre corchetes en la ecua-
cion 2.5) deben relacionarse con las condiciones y geometria del flujo.

2.4.3. Modelo de turbulencia

Un modelo turbulento es un procedimiento numérico que permite cerrar el siste-
ma de ecuaciones RANS para que se pueda resolver. Debido a que las fluctuaciones
de velocidad pueden ser de pequefia escala y alta frecuencia, la simulacién directa
es casi imposible ya que requiere un gran esfuerzo computacional. Las ecuaciones
RANS se pueden promediar en el tiempo, en conjunto o utilizar cualquier otra téc-
nica para eliminar las fluctuaciones de pequefa escala. El resultado es un conjunto
de ecuaciones que se pueden resolver de manera mds asequible.

El modelo k — € [82] es el mas utilizado y comprobado de todos los modelos
turbulentos para la resolucién de problemas a gran escala con un bajo coste compu-
tacional. Funciona bien en una amplia variedad de capas delgadas y en flujos con
recirculacion, sin necesidad de ajustar las constantes del modelo caso por caso, as{
como en flujos confinados donde los esfuerzos cortantes de Reynolds son los més
importantes Se trata de un modelo de dos ecuaciones, la primera ecuacion describe
el transporte de energia cinética turbulenta (k) y la segunda representa la velocidad
de disipacién de la turbulencia (e).

2.4.4. Modelo multifase
Para modelizar el transporte del contaminante dentro de la masa de aire se em-

plea un modelo multifase del que existen diferentes modelos (modelo de fase dis-
creta, modelo euleriano, modelo de mezcla, modelo de volumen fluido) debido a la
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gran diversidad de fluidos y regimenes existentes. Cada modelo se ha desarrollado
para adecuarse a una situacion concreta, siendo el empleado en este caso el modelo
euleriano.

El modelo multifase euleriano es el mas sofisticado y de caracter mds general.
Se puede emplear para modelar multiples fases que pueden estar en estado liquido,
gaseoso o solido. El modelo emplea un enfoque euleriano para todas las fases, por
lo que se centra en la resolucién de volimenes de control. El modelo resuelve las
ecuaciones de continuidad, cantidad de movimiento y energia para cada fase, pero
el campo de presiones es Unico para todas ellas.

Se define la fraccién de volumen para cada fase g-€sima, denotada como «,
como el espacio ocupado por cada fase (en tanto por uno), cumpliéndose:

N
V, = faq-dv Dag=1 (2.6)
v p

Asf, para cada fase se define una ecuacién de continuidad y las tres ecuaciones
de cantidad de movimiento:

+ V- (agpg¥y) = 0 2.7)

ou . _. O« P . L
APy + P div(Vu) + % —div (aqqumd (u)) +

o 2 0 g o T

. (a/c;iqu ) N (aqg;u v ) N (aquu w ) CSu—0

aqpq% + P div(V V) + OaP _ div (aq/,tqgr&’d (\7)) +

0 (aqPqW) 0 (qupqﬁ) 0 (aqqu)

N1 T T e | Sw=0

aqpqa(,)_? + @gpgdiv (VW) — agpg + da, P —div (aqﬂqgrc_z’d (W)) +
+ 3(%qu) . a(aqpqw) . 6(%qu) S0 (2.8)
ox dy 9z
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2.5. Condiciones de contorno

Se han considerado diferentes condiciones de contorno para simular en un mis-
mo modelo diferentes procesos que afectan a la evolucién de las variables meteo-
rolégicas.

En cuanto al dominio exterior, se consideran un conjunto de condiciones a fin
de construir el medio que permita incluir la variabilidad meteoroldgica (Figura 2.4)

Una primera superficie se establece como una entrada de velocidad, con el ob-
jetivo de introducir un perfil uniforme de velocidad del viento, su humedad y tem-
peratura. La superficie opuesta se establece como una salida de presion. Las otras
dos caras laterales se establecen como pared con rugosidad o simetria y lo mismo
para el techo. El suelo se define como una pared rugosa. Una condicion de interfaz
permitird que el cilindro, donde se incluye el drea de estudio, gire con respecto al
dominio, ofreciendo la posibilidad de seleccionar un dngulo preciso para la entrada
de viento.

Figura 2.4: Condiciones de contorno.
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Ademais, se aplica un conjunto de condiciones de contorno para la zona de
estudio a las cuatro superficies que la limitan. La superior, denominada techo de
la atmésfera, se define como una pared sin rozamiento. El limite de intermedio
se define como una interfaz, la superficie terrestre es una pared con rozamiento.
Finalmente, las superficies laterales del area de estudio son todas interfaces.

Respecto a los focos emisores, se han definido dos superficies correspondientes
a la zona industrial de Abofio y a la de Verifia, donde se han ubicado dos salidas
de velocidad en las que se define una velocidad de salida muy baja (del orden de
0,05 m/s) y una concentracién de particulas PM o como fraccién de volumen. Estas
zonas se pueden ver en la Figura 2.5.

Figura 2.5: Ubicacién de los focos emisores.
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3. VALIDACION

En este apartado se describen los pasos para realizar la validacién del modelo
creado. Partiendo del modelo numérico CFD descrito en el capitulo anterior, se rea-
liza un escalado y se construye una parte del mismo en una maqueta con impresion
3D. Ese modelo fisico, con un emisor de particulas y la instrumentacién de medida
se coloca en el tinel de viento donde es ensayado en las cuatro direcciones prin-
cipales. Finalmente, se comparan los resultados de ambos modelos con el objetivo
de validar el modelo a escala y poder aplicarlo a gran escala.

3.1. Modelo numérico a escala reducida

3.1.1. Geometria

El modelo numérico CFD a escala reducida se construye con la finalidad de
tener simulaciones en la misma escala que las pruebas de laboratorio. Este modelo
toma como base la zona a escala real construido para Gijon que tiene una extensién
de 18 000x12 000 m? y considera una escala de reduccién de 1:10 000 en todos los
ejes. La chimenea o fuente de contaminacién cambia respecto a los valores reales.
En el modelo de laboratorio se utilizé un tnico foco emisor con una altura de 70
mm sobre la cota 0 de la maqueta y un didmetro de 20 mm, siendo la boca de salida
de 10 mm. Ese foco emisor estd ubicado en la zona de Abofio del modelo a gran
escala (Figura 3.1).

Figura 3.1: Vista general del modelo geométrico a escala reducida.
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Debido a las limitaciones del tinel de viento, la maqueta de ensayos en labora-
torio sélo tendrd 600x600 mm?. Por tanto, para la simulacién en CFD se prescinde
de la zona de interface y del dominio exterior, dejando Unicamente la zona de estu-
dio.

3.1.2. Modelo numérico

Respecto al modelo numérico, se realiza un mallado similar al empleado en la
simulacién a gran escala. En la capa inferior, desde el terreno hasta la cota 50 mm,
se emplean tetraedros de 6 mm de arista. Sobre esta, se emplean prismas de base
triangular de 25 mm de altura hasta la cota 300 mm. De este modo se obtiene un
mallado de 4.281.784 celdas. En la Figura 3.2 se aprecia un detalle del mallado en
contacto con el terreno.

Figura 3.2: Detalle del mallado en la zona de la chimenea.

El andlisis de calidad de la malla arrojé resultados muy satisfactorios, indicando
un valor de equitize skew por debajo de 0,4 para el 100 % de las celdas de la malla.
Este pardmetro muestra la forma de las celdas entre 0 y 1; los valores cercanos a
0 indican celdas mds regulares, que tienen muchas mds probabilidades de lograr
resultados satisfactorios. Se realizaron pruebas con un mayor niimero de celdas (10
millones) sin variaciones apreciables en los resultados.

3.1.3. Datos de entrada
Los datos de entrada del modelo son la velocidad (m/s) del viento que se se-

leccioné en el tinel de viento y la caracterizacioén de la fuente de contaminantes
elegida. Respecto a esta dltima, se determiné la concentracién y velocidad (m/s)
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de la salida de la chimenea. Asi, segin los datos de laboratorio, para realizar estas
simulaciones se considerd una velocidad de entrada de viento de 0,4 m/s perpendi-
cular a la maqueta y uniformemente distribuido. Para la chimenea se considera una
concentracion en volumen de salida del 1 % de agua liquida (fase secundaria del
modelo multifase, siendo la primaria aire) con una velocidad de salida de 0,05 m/s
y un tamafio medio de particula de 5 micras.

3.1.4. Método de simulacion

Los célculos numéricos se realizaron con el software Ansys Fluent 21.1. Se
emplea el algoritmo SIMPLE (Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equa-
tions) para resolver el acoplamiento entre los campos de presion y velocidad. Se
llevé a cabo un esquema de discretizacion espacial y temporal de segundo orden,
se emple6 PRESTO! como esquema para presién y como modelo de turbulencia se
utilizé el modelo k-Epsilon-RNG.

Para lograr representar las condiciones reales, es necesario realizar dos simu-
laciones. Primero, una simulacion inicial en estado estacionario que permite desa-
rrollar el viento y calentar el modelo. Para esta simulacién Gnicamente se coloca
la condicién de entrada de velocidad correspondiente a la velocidad del tinel de
viento y la condicién de presion atmosférica en su extremo opuesto. Una vez haya
convergido esta solucion, se realiza una simulacién en régimen transitorio donde
se considerard el efecto de la fuente. Esta segunda parte es la que implica el ma-
yor esfuerzo computacional, ya que incluye el modelo multifase de tipo euleriano
con sus dos fases: (1) aire para la componente principal y (2) agua liquida con una
concentracion de salida del 1 % en volumen para la chimenea.

3.2. Modelo fisico a escala reducida

La validacion del modelo se basa en la realizacion de una serie de pruebas
en el tunel de viento. Para ello se emple6 una maqueta a escala reducida que fue
confeccionada mediante impresiéon 3D y un emisor de particulas fabricado para
el ensayo. Las medidas se realizaron para las cuatro direcciones predominantes
empleando un medidor de particulas.

3.2.1. Descripcion del tiinel de viento
Las pruebas se realizaron en un tinel de viento con capacidad para simular la

capa limite atmosférica y alcanzar velocidades de hasta 180 km/h situado en la Es-
cuela Politécnica de Mieres (EPM, Universidad de Oviedo). Este tinel ha sido di-
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seflado para ofrecer gran versatilidad en el estudio de los problemas aerodindmicos
(Figura 3.3). Ha sido concebido en circuito cerrado, con cdmara de ensayo cerrada
y con longitud suficiente para desarrollar una capa limite de manera controlada.
Las dimensiones de este tinel permiten el ensayo de estructuras como puentes, pa-
neles solares, turbinas, bicicletas, etc. con una gran calidad en la cdmara de prueba
(distribucién uniforme de velocidad y presion para los caudales deseados y muy po-
ca turbulencia). Adicionalmente, dispone de unas zonas de retorno y descarga que
son empleadas como cdmaras de pruebas secundarias, de mayor tamafio y menor
velocidad de viento.

Figura 3.3: Vista general y dimensiones (en m) del tiinel aerodindmico.

Las dimensiones principales del tinel son 31,52 m de largo, 10,84 m de ancho
y una altura variable entre los 2,54 m en la seccién estdndar y los 3,48 m en la
cdmara de remanso. Los 4 ventiladores, de 1 250 mm de didmetro y 12 palas, es-
tan instalados en paralelo, disponen de una potencia de 4x45 kW y proporcionan
potencia suficiente para alcanzar velocidades superiores a 45 m/s en la cdmara de
ensayos.

Dadas las condiciones necesarias en este experimento, velocidades muy bajas y
uniformes, las pruebas se realizaron en una de las cAmaras secundarias que corres-
ponde a la seccién A de la Figura 3.3. Concretamente en la cdmara de impulsién
con una seccioén cuadrada de 2,44 m de alto y 2,40 m de ancho. En esta zona el
flujo es menos turbulento debido al efecto provocado por la aspiracién de los ven-
tiladores y a los dos difusores instalados (Figura 3.4).
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Figura 3.4: Vista de la camara secundaria. (a) Aspiracién de las ventiladores. (b)
Deflectores.

3.2.2. Construccion de la maqueta

El primer paso es la definicién de la escala y dimensiones de la maqueta . En
este caso, se emplea la misma escala que en el modelo CFD a escala reducida (1:10
000) y se reduce la extensién a la zona de mayor interés, correspondiente a la zona
oeste de Gijon por ser la mas afectada por las fuentes emisoras de particulas. Los
limites de la maqueta se recogen junto a los del modelo CFD en la Figura 3.5.

Figura 3.5: Limites de la maqueta y del modelo CFD.
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El siguiente paso es obtener la cartografia de la zona para el modelo fisico que
estd generado a partir Modelo Digital del Terreno (MDT) empleado para construir
el modelo CFD.

A partir de la superficie, se construye un volumen que permita su reproduccién
fisica como un volumen mediante la impresién 3D, adecudndose a las dimensiones
méaximas que permite la impresora. Con el fin de obtener un formato modular y
escalable, se opta por una solucién basada en cuadrados de 300x300 mm?, por lo
que al software de la impresora 3D se llevaran 4 archivos en formato STL.

Mediante el software de impresion 3D Ultimaker Cura se establecen los paré-
metros de impresion deseados (velocidad de impresion, temperaturas, etc.), obte-
niendo el archivo GCODE final que se cargard el la impresora.

En este caso se emplea una impresora 3D de la marca CREALITY modelo CR-
6 MAX (Figura 3.6). Uno de los modelos con mayor volumen disponible, siendo
capaz de imprimir a un maximo de 400x400x400 mm 3 El equipo destaca por su
calibracién automdtica, que permite asegurar la nivelacién de la cama y por su
pantalla tactil de 4.3”.

Figura 3.6: (a) Impresora 3D. (b) Detalle de uno de los fragmentos impresos.

La Tabla 3.1 recoge las especificaciones técnicas detalladas del modelo.
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Tabla 3.1: Especificaciones técnicas de Creality CR-6 MAX

CREALITY CR-6 MAX

Tecnologia de impresion Fabricacién por Fusion del Filamento
Velocidad de impresion 80-110 mmy/s

Material del filamento ABS/PLA/PETG/TPU
Temperatura maxima impresion Hasta 260°
Dimensiones maximas 400x400x400 mm
Dimensiones equipo 725x640x691 mm

Peso 9,5 kg

Consumo eléctrico 500 W (méx)

3.2.3. Fabricacion del emisor de particulas
Se construye un emisor de particulas con el objetivo de obtener un dispositi-

vo de pequefio caudal que se pueda controlar en las reducidas dimensiones de la
maqueta y permita observar la afeccion de la orografia (Figura 3.7).

Figura 3.7: Emisor de particulas con sus componentes en funcionamiento.

Para ello se utilizan los siguientes componentes:

= Recipiente estanco de metacrilato. Se deberdn practicar dos orificios en el
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recipiente. El primero, por debajo de la cota de agua, permitird introducir
aire en el volumen cerrado. El segundo, a media altura, permitird conectar el
tubo que canalizara el vapor desde el emisor de particulas hasta la chimenea
del modelo.

= Dos nebulizadores por ultrasonidos. Un nebulizador es un dispositivo que
pulveriza un liquido en finas particulas, en este caso, agua liquida. Se intro-
ducirdn en el interior del recipiente y estardn ubicados por debajo de la cota
del agua (Figura 3.8a).

= Compresor de aire. Se emplea un dispositivo de 1a marca SUNSUN serie CT
con una potencia de 3W que permite introducir un caudal constante de 120
litros/hora a través de un tubo de 5 mm de diametro conectado a él. De esta
manera el caudal de salida del emisor de particulas serd el mismo que entra
por el compresor (Figura 3.8b)..

Figura 3.8: (a) Nebulizadores por ultrasonidos. (b) Compresor de aire.

3.2.4. Instrumentacion de medida

Durante el experimento se deberdan tomar medidas que permitan conocer la con-
centracion de particulas en la maqueta (Figura 3.9). Para ello, se empleard un me-
didor de particulas portétil de la marca TSI modelo 3330 (Figura 3.10a). El equipo
permite medir concentracién de particulas y su distribucién de tamafio cada segun-
do (frecuencia de muestreo de 1 Hz). Se trata de un medidor éptico de particulas
(OPS) que utiliza una dptica de tltima generacién con recoleccién de luz de 120°
que mejora la resolucién y garantiza alta precision en las medidas. Mediante un
conteo de particulas individual es capaz de detectar particulas de 0,3 a 10 micras
en 16 canales de tamafo ajustable por el usuario. Dispone de una pantalla tactil a
color donde se muestra en tiempo real la concentracién de las particulas, permite
ajustar su densidad y dispone de hasta 20 horas de autonomia.
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Figura 3.9: Montaje del conjunto formado por el medidor de particulas, el tubo de
medida, la bomba de vacio y sus conexiones.

La Tabla 3.2 muestra las caracteristicas del equipo:

Tabla 3.2: Especificaciones técnicas del medidor TSI 3330

TSI 3330 OPS
Tamaiio particula 0,3-10 micras
Rango de concentracién  0-3000 particulas/cm?
Capacidad de registro 30.000 muestras
Dimensiones 47x37x65 cm
Peso 3kg

El medidor de particulas se emplea junto a un tubo de medida similar a un
pitot. Se trata de un tubo metélico perforado disefiado para poder medir con mayor
precision las particulas existentes en el flujo. El caudal de aire entra por un extremo
y por el otro tiene dos salidas a las que se conectan el medidor de particulas y una
bomba de vacio (Figura 3.10b). En este caso se empleo una bomba mini Leybold
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Heraeus modelo Small Compact S 1.5.

El tubo de medida se dispuso en un soporte auxiliar construido en madera que
permite ubicar un carril mévil de aluminio. De esta manera, se puede desplazar
el medidor en el eje horizontal y vertical. El tubo medidor estd conectado por un
extremo a la bomba de vacio y por el otro al compresor de aire.

Figura 3.10: (a) Equipo de medicién TSI 3330 OPS. (b) Bomba de vacio.

3.2.5. Metodologia de ensayos de la maqueta

Colocada la maqueta, el emisor y la instrumentacién de medida, se establece
un procedimiento de medida para la toma de datos en cada una de las direcciones.
El objetivo es conocer como el viento y la orografia influyen en la dispersion del
contaminante, de manera que se pueda validar 1a metodologia CFD propuesta ante-
riormente. Las mediciones consisten en la creacién de una malla virtual de medidas
espaciadas cada 1 cm que permitan obtener los valores de concentracion de parti-
culas. Para ello, se toman muestras cada centimetro a lo ancho de la maqueta (eje
horizontal) y a lo alto (eje vertical) generando ese plano de medida (Figura 3.13).

1. Se coloca la instrumentacién y el modelo en la posicion correspondiente a la
direccion de viento que se va a medir.

2. Se coloca el tubo de medida a la cota O sobre la superficie del modelo y
en el punto de origen del eje horizontal. Para mantener la coherencia en las
medidas, previamente se ha colocado un origen de coordenadas y graduado
el eje con marcas cada 1 cm.

3. Con el tinel encendido y el equipo emisor de particulas trabajando, se inicia
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el medidor de particulas y se espera a que registre el nimero y distribucién
de tamafo de las particulas.

4. Finalizada la medicién correspondiente a la posicion O vertical, O horizontal,
se mueve el tubo de medicién 1 cm en la horizontal, manteniendo la altu-
ra y se vuelve a repetir la medicion. Se itera hasta completar la dimensién
horizontal del modelo.

5. Al terminar la altura O cm, se guardan los resultados y se repiten los pasos 2
a 4 pero a 1 cm de la vertical, posteriormente se toman registros para 2, 3 y
4 cm.

6. Completada la direccién se viento, se rota el modelo para variar la direccién
de viento incidente.

Figura 3.11: Estructura esquematica de la disposicién durante los ensayos.

Antes de realizar los ensayos, se caracteriz6 el emisor de particulas. Para medir
la concentracion de salida del foco emisor se empled la misma metodologia que
para medir las particulas en el fondo de la maqueta. Se colocé el foco emisor a 100
mm del tubo de medida y se tomaron medidas en el plano transversal con ayuda
del medidor de particulas hasta conocer la totalidad de las particulas que pasaban
a través de el. Se conoce el caudal de salida (120 L/h) al ser la correspondiente
a la bomba de aire, la velocidad de salida (0,05 m/s), la seccion del foco emisor
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(de 10 mm de didmetro interior) y la seccién del plano de medida elegida en es-
ta prueba que serd de 110x110 mm?. Con todos estos datos, se puede conocer la
concentracién de salida del medidor, obteniendo 0,01 m> de agua/ m? aire (que se
podra incluir como concentracién en tanto por uno en volumen en las simulaciones
CFD). De igual manera, se analiz6 la distribucién de las particulas, obteniendo un
tamafio medio de 5 micras (Figura 3.12).

Figura 3.12: Distribucién de tamaiios de particulas del foco emisor.

Siguiendo esta metodologia, se realizaron cuatro ensayos correspondientes con
las direcciones norte, sur, este y oeste. En la Figura 3.13 se puede observar la dis-
posicion de los equipos en la cdmara de ensayos, la estructura metélica sobre la
que se coloc6 el tubo de medida y la estructura de madera sobre la que se colocé la
madera. El conjunto se ubicé en una parte de la cdmara de ensayos donde el viento
es uniforme, alejado de la puerta de acceso y de las paredes del tdnel.

3.3. Pruebas y analisis de resultados
Las pruebas realizadas en el tinel de viento tuvieron una duracién de una sema-
na, ensayandose cada dia una direccion de viento diferente (norte, sur, este y oeste).

Se eligieron las direcciones principales de viento al considerarlo la opcién mds sim-
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Figura 3.13: Montaje realizado en el tinel de viento.

ple y cémoda para la colocacién de la maqueta durante todos los ensayos. Ademas,
en el estado del arte se puede observar que elegir las componentes principales es
una prictica habitual al ensayar maquetas de este tipo.

La Figura 3.14 muestra un perfil de la maqueta con el emisor de particulas
encendido y el tinel de viento apagado.

En cuanto a la velocidad del viento, aunque la maqueta esta escalada, no es
posible escalar la velocidad en el mismo orden de magnitud, ya que es imposible
ensayar velocidades de viento tan proximas a 0. Por ello, se estableci6 la velocidad
de viento minima disponible en el tinel, siendo constante para todos los ensayos.
Esta velocidad se obtiene al colocar los variadores de frecuencia a 1 Hz, lo que
equivale a un viento de 0,4 m/s. La caracterizacion del tinel durante su construc-
cién incluyé la tabulacién de velocidades para cada frecuencia y en cada una de las
cdmaras de ensayo disponibles, sin embargo, durante este experimento se compro-
b6 la velocidad manualmente con ayuda de un anemdémetro portétil en el entorno
de la maqueta (Figura 3.15). De esta manera se pudo verificar que la velocidad era
la esperada y que su distribucién era uniforme a lo largo de la entrada a la maqueta.

La velocidad de salida de la chimenea se ajust6 variando el caudal de salida de
la bomba de aire colocada en el emisor de particulas. De esta manera, se tiene que
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Figura 3.14: Perfil de la maqueta con el emisor de particulas encendido.

Figura 3.15: Anemdmetro portétil empleado para medir la velocidad en el tinel de
viento.

la velocidad de salida de las particulas en el foco emisor es de 0,05 m/s.

En la Figura 3.16 se puede observar cémo el flujo de particulas que sale del
emisor atraviesa las montafias. En la Figura 3.17 se observa el camino que encuen-
tra el viento al alcanzar la maqueta de ensayo. Al fondo se encuentra el equipo de
medida donde se obtendrd la distribucién de particulas y tamafos con la que se
calculan las concentraciones.

En cuanto a las simulaciones CFD a escala reducida, se realizaron cuatro (norte,
sur, este y oeste) correspondientes con las direcciones ensayadas en el tinel. En la
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Figura 3.16: Detalle de las particulas saliendo del foco emisor sobre la orografia.

Figura 3.17: Vista frontal de la maqueta con el emisor de particulas encendido.

parte transitoria se simularon 500 intervalos de temporales de 1 s con suficientes
iteraciones para alcanzar valores inferiores a 10 para los residuos normalizados
de cada ecuacién gobernante. El tiempo de cdlculo de cada simulacién fue de 100
horas en un equipo con procesador EPYC 7351P de 16 nicleos a una velocidad de
2,4 GHz corriendo Ansys Fluent 21.1. Se empleardn los mismos datos de entrada
que se han descrito para el ensayo en el tinel de viento (Tabla 3.3).

71



Tabla 3.3: Datos de entrada en la simulacion CFD a escala reducida

Datos de entrada CFD
Velocidad de viento 0,4 m/s
Velocidad salida foco emisor 0,05 m/s
Concentracion salida foco emisor 0,001 [adim]
Tamaiio de particula 5 micras
Direcciones Norte, sur, este y oeste

El ensayo correspondiente al norte va a estar muy condicionado por la Campa
Torres y el Monte Areo, que actuardn como barrera natural. Se espera un bajo nivel
de particulas en la zona de la ciudad ya que se encuentra muy alejada del foco
emisor y protegida por la Campa Torres. Sin embargo, la zona de los poligonos
industriales deberia de tener valores mas altos.

En la Figura 3.18 se observan las zonas comentadas, la Figura 3.19 muestra una
vista de perfil y la Figura 3.20 muestra una vista desde el tubo de medida.

Figura 3.18: Vista superior de la zona ensayada con un viento proveniente del norte.

En el ensayo del sur, el viento circula por un canal que forman el Monte Areo y
la Campa Torres. Esto hace que se obtengan valores altos en las medidas realizadas
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Figura 3.19: Vista de perfil para un viento proveniente del norte.

Figura 3.20: Vista desde el tubo de medida para un viento proveniente del norte.

en esa zona, mientras que en el resto del plano de medida se obtendrdn valores
préximos a cero. Con esta direccidon de viento, las particulas se dispersan hacia el
mar y no van hacia la ciudad. En la Figura 3.21 se observan las zonas comentadas
y el valle que sirve de canal de entrada natural para el viento.

Figura 3.21: Vista superior de la zona ensayada con un viento proveniente del sur.

La Figura 3.22 muestra una vista de perfil para el viento del sur y la Figura 3.23
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muestra una vista desde el tubo de medida.

Figura 3.22: Vista de perfil para un viento proveniente del sur.

Figura 3.23: Vista desde el tubo de medida para un viento proveniente del sur.

En el ensayo correspondiente al viento del este se obtendran resultados en el
plano de medida similares del debido a su disposicién geométrica (Figura 3.24).

Figura 3.24: Vista superior de la zona ensayada con un viento proveniente del este.

Con el viento del este, la Campa Torres actia de barrera natural, bloqueando
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el paso del viento y generando turbulencias a ambos lados. La particularidad de
este caso estd en que el conjunto montafioso ofrece tres valles (zonas marcadas en
azul) que tienen una cota real entre 60 y 145 m y ofrecen tres salidas diferentes a la
contaminacion que sale del foco de emision.

En este caso se puede ver perfectamente la influencia de la orografia, que marca
el camino de la dispersion de las particulas, actuando como barrera o generando
caminos naturales de salida a través de los valles. La Figura 3.25 muestra una vista
de perfil y la Figura 3.26 muestra una vista desde el tubo de medida.

Figura 3.25: Vista de perfil para un viento proveniente del este.

Figura 3.26: Vista desde el tubo de medida para un viento proveniente del este.

Finalmente, en la disposicion con viento del oeste, se observa la influencia de la
Campa Torres como obstaculo que evita que los contaminantes lleguen a la ciudad.
En el plano de medida, los valores mds altos se encontrardn mas al norte, en la zona
correspondiente al Puerto del Musel y el mar Cantdbrico. Sin embargo, debido al
canal de salida que se forma en Verifia, parte del flujo de salida también puede
alcanzar la zona oeste de la ciudad. Este caso es la disposiciéon mas desfavorable,
pues arrastra los contaminantes del foco, superando la Campa Torres, directamente
hacia la ciudad, por lo que es un caso interesante para estudiar a gran escala. La
Figura 3.27 muestra una vista general de la zona comentada, la Figura 3.28 muestra
el perfil y la Figura 3.29 muestra el punto de vista desde el tubo de medida.

La validacion se realizé con los datos obtenidos en el plano final de la maque-
ta (zona opuesta a la entrada del viento). Para cada direccién de viento se tienen
tres resultados: los datos experimentales obtenidos en el ensayo, los datos de la
simulacién CFD del modelo reducido y la imagen en planta del ensayo.

Se han realizado cuatro ensayos en los cuales se han tomado 275 medidas de 60
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Figura 3.27: Vista superior de la zona ensayada con un viento proveniente del oeste.

Figura 3.28: Vista de perfil para un viento proveniente del oeste.

Figura 3.29: Vista desde el tubo de medida para un viento proveniente del oeste.

s cada una donde se ha medido el niimero de particulas que pasan por cada cm?. El
plano tiene una longitud de 55 cm (se dejé un borde de 3 cm sin medir por ambos
lados), con una altura mixima de 4 cm sobre la cota 0 de la maqueta. En los resul-
tados se representa el valor relativo de concentracién de particulas en cada punto
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(en tanto por uno). Este valor se obtiene considerando particulas de un tamafio me-
dio de 5 micras. La representacion se realiza con un algoritmo de contornos. Los
valores de la simulacién CFD que se muestran en los resultados se obtienen de la
misma manera, considerando la concentracion relativa o cociente entre la concen-
tracién de cada punto y la de salida (en tanto por uno). La ventaja de estas medidas
es que permiten realizar una comparacion directa entre la salida del foco emisor y
las coordenadas por las que se registran particulas, conociendo qué porcentaje llega
a cada punto. Las imdgenes en planta de la maqueta de ensayos han sido tratadas
a partir de una grabacién de video de 10 segundos. Se han extraido los fotogra-
mas del video y se han superpuesto, aplicando una mascara y un contraste de color
azul para poder ver con mejor claridad la traza de las particulas. La visualizacién
de particulas de agua de este tamafio en imagen estdtica no permitiria apreciar con
claridad la traza de los contaminantes.

En la Figura 3.30 se tienen los resultados con viento incidente del norte.

Figura 3.30: Viento norte: (a) imagen, (b) experimental (c) simulacién.

Se observa que la dispersion estd muy condicionada por el canal que se forma
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entre la Campa Torres y Verifia. Esto hace que la mayoria de las particulas que lle-
gan al plano de medicion se concentren en torno a la posicion de 15 cm y a muy baja
cota. En la simulacién se obtiene una dispersién similar, con valores muy préximos
a 0 entre 30 y 60 cm puesto que el foco emisor se encuentra muy alejado y prote-
gido por la montafia. La simulacién subestima los valores aunque se mantienen en
los mismos 6rdenes de magnitud (1073). A la vista de la imagen, superficialmente
parece que las mayores concentraciones se darfan en la zona industrial, cerca del
poligono de Somonte, mayoritariamente 1lana, donde aumentaria la concentracién
de particulas desde este foco.

En Gijon, el viento del sur (Figura 3.31) es un viento favorable para la disper-
sién de contaminantes, ya que los lleva hacia el mar.

Figura 3.31: Viento sur: (a) imagen, (b) experimental (c) simulacion.

En este caso se observa cémo el viento atraviesa el valle y sale rdpidamente
del dominio. Los resultados experimentales muestran valores muy concentrados en
torno a la posicién horizontal de 40 cm en horizontal. Los datos de la simulacién
mantienen ese mismo centro, pero considera valores mds dispersos en cotas bajas.
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Al otro lado de la Campa Torres la contaminacién no tiene efecto ninguno para la
ciudad. Se observa nuevamente como el CFD tiende a subestimar los valores ma-
ximos, con valores hasta cuatro veces mds altos. Sin embargo, mantienen ordenes
de magnitud de 107, lo cual resulta satisfactorio en unos ensayos de larga duracién
donde es dificil mantener todas las variables constantes.

El viento del este (Figura 3.32) es también un viento favorable para Gijon al
evitar la llegada de particulas a la ciudad como ya pasaba con el viento del sur.

Figura 3.32: Viento este: (a) imagen, (b) experimental (c) simulacién.

Las medidas son nuevamente altas, pero las particulas abandonardn rdpidamen-
te el dominio siguiendo diversas trayectorias que crea la montafia. El pico se da
en torno a los 15 cm con valores practicamente iguales entre el experimental y el
numérico. Estos valores se dan en alturas bajas, aunque parece que en el experi-
mental los valores descendieron de forma menos abrupta con la altura que en el
caso numérico.

Finalmente, en el caso del oeste (Figura 3.33), el mds desfavorable para la ciu-
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dad de Gijén, se obtienen maximos en torno a 40 cm en el ensayo experimental
y 50 cm en la simulacién, donde el maximo aparece ligeramente desplazado. El
resto del modelo continda con medidas practicamente nulas, pero la posibilidad de
superar la Campa Torres hace que las particulas vayan directamente hacia el centro
de la ciudad. Los valores maximos vuelven a estar subestimados en la simulacién
CFD, sin embargo el orden de magnitud se mantiene correcto. La imagen muestra
como tras superar la montafia se produce una acumulacién de particulas que se van
dispersando posteriormente.

Figura 3.33: Viento oeste: (a) imagen, (b) experimental (c) simulacién.

Los resultados que ofrecen las simulaciones CFD a tamafio reducido son simi-
lares a los obtenidos en condiciones de laboratorio. El modelo muestra capacidad
para predecir el comportamiento de la dispersion de particulas con diferentes con-
diciones de viento considerando la influencia de la orografia en la maqueta. Los
valores se han mantenido en el mismo orden de magnitud, con una tendencia del
CFD a subestimar los maximos en comparacion con los datos experimentales.
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4. EJEMPLO DE APLICACION DEL MODELO NUMERICO

Una vez validado el modelo numérico a través de los ensayos realizados en el
tinel de viento, se realizaron las simulaciones a tamafio real con el modelo descrito
en el Capitulo 2. El objetivo es conocer la influencia de la orografia, la direccién
y velocidad de viento en la dispersién de contaminantes en espacios abiertos a
gran escala en 3D. De esta manera serd posible delimitar zonas afectadas por la
contaminacion.

4.1. Datos de entrada

En lineas generales, segun el Plan Aire Gijon Oeste [83] los focos contaminan-
tes en la periferia de la ciudad de Gijén que afectan a sus niveles de contaminacién
son la contaminacién difusa debido a las instalaciones industriales de Abofio en el
oeste, la zona industrial de Verifia y los poligonos industriales en el suroeste y el
trafico de la autopista A8 en el sur.

Se descargan los datos de viento cada minuto de la estacién meteorolégica si-
tuada en el Puerto de Gijon (5,70 © O; 43,56° N) [84]. Estos datos se cruzan con los
datos de las estaciones de calidad de aire [15] para obtener la distribuciéon media de
PM, para cada estacion en funcion del dngulo de viento, construyendo el diagrama
de la Figura 4.1.

Figura 4.1: PM |y medio anual por estacién para cada direccién del viento.
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Se puede observar en el diagrama de particulas PM o cémo los mayores valores
que se alcanzan en la ciudad de Gijén corresponden a la estacion situada en la Av.
de Argentina (barrio de la Calzada), siendo uno de los barrios mas contaminados
de la ciudad. En concreto, los valores mas altos se dan cuando los vientos tienen
componente suroeste debido al efecto conjunto de ambos focos anteriormente in-
dicados. También se observan valores superiores a la media en el sur, pero estos
pueden ser debidos a la contaminacién del trifico rodado que bordea la ciudad y
a los poligonos industriales ubicados a las afueras. Los vientos del sur llevan las
particulas hacia el centro y aumentan la concentracién en todas las estaciones.

Se obtiene también la rosa de los vientos de la ciudad de Gijon para un periodo
de 10 afios (2012-2022) a partir de la estacién meteroldgica del Puerto (Figura 4.2)

Figura 4.2: Rosa de los vientos para el Puerto de Gijon para velocidad media en el
periodo 2012-2022. Fuente: Puertos del Estado [84]

Se simularon todas las direcciones de viento, utilizando un valor de 3 m/s, li-
geramente superior a la media y para las superficies correspondientes a los focos
emisores se considerara una concentracién en volumen de salida de 107 de PM;,
(fase secundaria del modelo multifase con densidad 2000 kg/m?, siendo la fase pri-
maria aire) con una velocidad de salida de 0,05 m/s y un tamafio medio de particula
de 10 micras. Con estos datos, en los casos de viento con componente oeste, la con-
taminacién de origen industrial en la estacién situada en la Avenida de Argentina
serd intermedia entre los valores asignados a esos focos industriales por los estudios
que hablan de entre el 40 % en el Plan Gijon Oeste [83] y el 60 % en otros trabajos
[85] que tuvieron gran impacto en los medios de comunicacién [86]. Por tanto, se
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busca que los valores que llegan a las estaciones estén dentro del mismo orden de
magnitud, pero con valores inferiores a los medidos, ya que todavia existirdn otros
focos industriales, trafico, contaminacién difusa, etc. que contribuyan a aumentar
la emision de particulas.

En este capitulo se muestran los resultados de los dos vientos predominantes
(este y sur-suroeste) y del oeste, por ser la direccién en la cual la contaminacién
se ve mds afectada por la contaminacién difusa de origen industrial. El resto de
simulaciones y sus resultados se pueden encontrar en el Anexo 6.3.

4.2. Condiciones de simulacion

Los célculos numéricos se realizaron con el software Ansys Fluent 21.1. Se
emplea el algoritmo SIMPLE (Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equa-
tions) para resolver el acoplamiento entre los campos de presién y velocidad. Se
llevé a cabo un esquema de discretizacion espacial y temporal de segundo orden,
se emple6 PRESTO! como esquema para presién y como modelo de turbulencia se
utilizé el modelo k-Epsilon-RNG.

Para lograr representar las condiciones reales, es necesario realizar dos simu-
laciones. Una simulacién inicial en estado estacionario que permite desarrollar el
viento y calentar el modelo. Para esta simulacion inicamente se coloca la condicién
de entrada de velocidad correspondiente a la velocidad del viento y la condicion de
presion atmosférica en su extremo. Una vez haya convergido esta solucion, se rea-
liza una simulacién en régimen transitorio donde se considerard el efecto de la
fuente. Esta segunda parte es la que implica el mayor esfuerzo computacional, ya
que ademds incluye el modelo multifase de tipo euleriano con sus dos fases: (1)
aire para la componente principal y (2) de PM;q de particulas 1077 para los focos
emisores.

Se realizaron 12 simulaciones para cada velocidad de viento, una para cada
dngulo de viento (en intervalos de 30°) y para dos velocidades (3 m/s y 6 m/s).
Para la parte transitoria se simularon 200 intervalos temporales de 60 s cada uno
con suficientes iteraciones para alcanzar valores inferiores a 10~ para los residuos
normalizados de cada ecuacién gobernante. En total son 24 simulaciones con un
tiempo de cdlculo de aproximadamente 20 horas en un equipo con procesador AMD
EPYC 7351P de 16 nticleos a 2,4 GHz corriendo Ansys Fluent 21.1.
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4.3. Resultados y discusion

En este capitulo se muestran los resultados de los dos vientos predominantes:
este (90°) y sur-suroeste (210°) y del oeste (270°). En el caso con viento del oeste
(Figura 4.3) se puede ver cémo el viento lleva la contaminacién directamente hacia
la ciudad, con valores de hasta 30 ,ug/m3 de PM;q en la zona centro, siendo adn
mayores en la zona oeste. La Campa Torres actia como barrera inicial para el foco
de Abofio, pero las particulas siguen superdndola con la incidencia de viento del
oeste. En el caso del foco de Verifia, las particulas son arrastradas hacia la ciudad
de forma clara, alcanzado valores muy altos en torno a la estacién de Santa Bérbara.

Figura 4.3: Concentraciones obtenidas con un viento incidente del este (270°) a una
velocidad de 3 m/s.

En la Figura 4.4 se observa la comparacién entre los resultados de la simula-
cion y los valores medios anuales medidos. En ella se representan los valores del
CFD, que estdn por debajo en la mayoria de los casos, de acuerdo con lo previs-
to inicialmente. En el caso de la Av. de Argentina, los resultados de CFD estdn en
torno al 50 % de los medidos en las estaciones, siendo el viento del oeste el que trae
directamente la contaminacién de los focos industriales simulados. Asi, se tienen
valores con porcentajes de contaminacion industrial similares a los recogidos por
los estudios comentados.

La superacién en la estacion de Santa Barbara se debe a que, para esa zona,
la influencia del viento del oeste es critica, acercando las particulas del foco de

84



Verifia directamente hacia la poblacién. Mientras al oeste existen la Campa Torres
y el Monte Areo, que ayudan a mitigar el efecto de la contaminacién, al este la
orografia es practicamente plana, lo que causa que en episodios de viento del oeste
no exista ninguna barrera natural que evite la llegada de las particulas.

Figura 4.4: Comparativa entre valores de las estaciones y valores del CFD para un
viento de 3 m/s del oeste

En la Figura 4.5 se tienen los perfiles de concentracién de PMjo en ug/m?® en
altura para la simulacién de viento del oeste (270°). El primer valor corresponde
con la cota mds baja, lo que equivale a las medidas de la estacion de calidad de aire
ubicada sobre el terreno. Con el resto de valores, se puede ver como las particulas
se dispersan en los primeros 500 m de atmésfera simulada.

Los planos transversales, o en la direccién de incidencia del viento, permiten
observar claramente la influencia de la orografia. En la simulacién, al tratarse de
condiciones forzadas, se han ubicado dos focos de contaminacién de grandes di-
mensiones (del orden de 100 hectdreas en Abofio y 300 hectdreas en Arcelor) de
los que salen particulas a muy baja velocidad al nivel del terreno. Por ello, la oro-
grafia tiene una gran importancia, ya que es capaz de dirigir la contaminacién hacia
diferentes nucleos.

En la Figura 4.6a se muestra el plano que pasa por la Campa Torres y su efecto
como barrera para la dispersién de contaminantes. En Figura 4.6b se observa la
llegada a la ciudad de la contaminacién de Verifia pasando por la estacién de calidad
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Figura 4.5: Perfiles de concentracién en altura para las estaciones de calidad del
aire ubicadas en Gijén con un viento incidente del este (270°) a una velocidad de 3
m/s.

de aire de Av. de Argentina (barrio de la Calzada) cuya ubicacién se muestra en
rojo.

Figura 4.6: Planos en la direccién de viento incidente: (a) A la altura de Abofio
incluyendo la Campa Torres. (b) Pasando por la estacion de calidad de aire de la
Avenida de Argentina (rojo)
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Ambos cortes son de la simulacién con viento del oeste (270°), donde 1a inci-
dencia de un viento directo desde la fuente con el suelo casi plano, hace que las
particulas se dispersen a lo largo de la ciudad, razén por la que en este caso se
cuenta con registros de PM g en todas las estaciones de calidad de aire.

Observando la rosa de los vientos, uno de las direcciones predominantes en
Gijon, sobretodo en otofio e invierno, es el viento del sur-sudeste (210°). Con esa
disposicién y la geometria de los focos, las plumas de contaminacién quedan prac-
ticamente alineadas. La zona oeste de Gijon seria la mas afectada, pues recibe todas
las particulas del drea industrial de Verifia (Figura 4.7). En este caso se obtendrian
valores superiores a 50 ug/m® dentro de la ciudad, lo cual atendiendo a las reco-
mendaciones de la OMS, son valores muy altos para tratarse de valores medios.

Figura 4.7: Concentraciones obtenidas con un viento incidente del sur-suroeste
(210°) a una velocidad de 3 m/s.

Otro de los vientos predominantes a lo largo del afio es el viento del este (90°).
Su simulacién permite comprobar que se trata de un viento positivo para la ciudad,
ya que la mayoria de la industria se encuentra ubicada en la zona oeste, por lo que
aleja la contaminacién de la zona mds densamente poblada. En la Figura 4.8 se
observa cémo, a pesar de la cercania a los focos, el Monte Areo sirve de barrera
natural y evita que la contaminacién llegue a algunas zonas del oeste del dominio.
Los valores en la ciudad son nulos, ya que no se tienen otros focos que podria haber
en esas zonas (fundamentalmente debido al trafico) y podrian verse influidos por
este viento.
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Figura 4.8: Concentraciones obtenidas con un viento incidente del este (90°) a una
velocidad de 3 m/s.

Se demuestra que la influencia de las zonas industriales de Abofio y Verifia es
importante cuando el viento sopla del oeste, pero reduce significativamente su apor-
tacion a los valores de las estaciones de la ciudad con los vientos predominantes
del sur-suroeste y del este. En este caso, la contaminacién de particulas (de mayor
magnitud, exterior a Gijon) es debida a otros focos de contaminacién no simulados
como los poligonos industriales de la zona suroeste y al trafico rodado.
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5. CONCLUSIONES

La contaminacién ambiental es uno de los principales problemas actuales, es-
tando cada dia cientos de personas expuestas a aire contaminado. En esta investiga-
cidn se construye un modelo numérico CFD que considera la orografia del terreno
realizando un dominio computacional en 3D capaz de simular la dispersién de con-
taminantes a gran escala.

Para su validacion se escala el modelo numérico original (1:10 000) que incluye
una fuente de emision de particulas y se construye un modelo fisico con esa misma
escala mediante impresién 3D. Para la realizacién de los ensayos, se disefi6 y fabri-
c6 un sistema de generacidn de particulas y se construy6 infraestructura necesaria
para realizar la toma de medidas mediante un medidor dptico de particulas. La ma-
queta es ensayada en tinel aerodindmico en las direcciones principales de viento.
Los resultados son satisfactorios, el modelo numérico muestra una gran capacidad
para predecir el comportamiento de la dispersion de las particulas en el aire. Los
valores obtenidos estdn en el mismo orden de magnitud y, en todo caso, el modelo
numérico subestima los valores respecto a los medidos.

Los resultados de la fase de validacién permiten emplear el modelo a gran es-
cala de la ciudad de Gijon. Se simularon todas las direcciones de viento, utilizando
dos valores de velocidad de viento y una concentracién que permita que, en los
casos de los vientos con componente oeste, la contaminacién de origen industrial
en la estacidn situada en la Avenida de Argentina sea intermedia entre los valores
asignados a esos focos por los diferentes estudios (entre el 40 y el 60 %). En es-
tas simulaciones, se observa la alta contaminacién que se registra en la zona oeste,
fruto de la cercania de los focos industriales analizados. Los resultados estan en
el mismo orden de magnitud que los observados en los datos de las estaciones.
Se considera satisfactorio y una prueba del potencial del modelo desarrollado para
conocer la influencia de la orografia en el comportamiento de las particulas de la
contaminacién industrial a gran escala en 3D.

Estos resultados dan pie a futuros trabajos para estudiar otras fuentes de origen
industrial, asi como el estudio de diferentes escenarios (cambio climético, pan-
demias, etc.) que modifiquen las fuentes de emisién o el andlisis y seleccién de
medidas correctoras para mejorar la calidad de aire de la poblacién en ambientes
industriales.
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6. ANEXOS

6.1. Software de modelizacion de emisiones.

El primer apartado de software lo conforman aquellos programas encamina-
dos a modelizar las emisiones. Entre ellos se encuentra el software recomendado
por la US-EPA (Environmental Proteccion Agency) [87], por la Agencia Europea
de Medioambiente [5] o el CIEMAT (Centro de Investigaciones Energéticas, Me-
dioambientales y Tecnoldgicas) [88].

BEIS

El software BEIS (Biogenic Emission Inventory System) [89] fue desarrolla-
do conjuntamente por un nutrido grupo de cientificos mundiales que recopilaron
factores de emision de numerosas coberturas vegetales.

BEIS se nutre de datos de usos de suelo y cobertura vegetal para calcular sus
emisiones combinando diferentes factores de emision que tiene en su base de datos
para distintos tipos de vegetacién. También requiere de las condiciones ambientales
como son la temperatura y la radiacién-nubosidad. Con todo ello, este software
elabora un fichero de emisiones de COV (Contaminantes Orgédnicos Voldtiles) y NO
con distribucién espacial y temporal sobre el drea y periodo de estudio considerado
inicialmente.

CAMO

CAMO (Cellular Automata Model) es un modelo empleado para la simulacién
del trafico de vehiculos que ha sido desarrollado por la Universidad Politécnica de
Madrid. El ambito de aplicacion de este software se centra en entornos urbanos
donde es capaz de generar emisiones con gran detalle que posteriormente pueden
ser utilizados en sistemas tipo CFD [90].

El programa CAMO se basa en los modelos autématas celulares, un tipo de
modelo matemético empleado para estudiar un sistema dindmico que evoluciona
en pasos discretos. Permite modelar sistemas definidos como una coleccién masiva
de objetos simples que interactiian localmente unos con otros, algo que sucede en el
caso de la mayoria de los sistemas naturales, como es el caso de los contaminantes
atmosféricos.
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COPERT

COPERT [91] es un programa para el cdlculo de emisiones contaminantes cen-
trado en el sector del transporte por carretera. Su desarrollo inicial fue financiado
por la Agencia Europea de Medio Ambiente dentro del programa del European
Topic Centre on Air and Climate Change.

COPERT permite estimar las emisiones de todos los contaminantes regulados
(CO, NOx, COV y PM) emitidos por las diferentes categorias de vehiculos (co-
ches, vehiculos pesados, ciclomotores, etc.), también incluye las emisiones de CO,
en base al consumo de combustible (Figura 6.1). Ademds, dispone de la posibi-
lidad de calcular las emisiones de otros contaminantes como son los CHy, NO,,
NH3, SO,, metales pesados, HAP (Hidrocarburos Aromaéticos Policiclicos) y COP
(Contaminantes Orgénicos Persistentes). Finalmente, dispone de un médulo que
permite estimar las emisiones de vehiculos fuera de carretera.

COPERT fue desarrollado inicialmente para las emisiones nacionales anuales,
pero puede aplicarse a resoluciones espaciales de hasta 1x1 km2 y temporales de
hasta 1 hora. Actualmente, estd disponible de forma gratuita para su uso de investi-
gacién y académico.

Figura 6.1: Médulo a gran escala COPERT Street Level. Fuente: EMISIA [23]
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EMIHUE2003

EMIHUE2003 es un modelo de emisiones desarrollado por la fundacién CEAM
[92] para estudiar las emisiones de origen biogénico y antropogénico. Este software
dispone de una resolucién temporal de 1 hora y una resolucién espacial de aproxi-
mada mente 1 km.

EMIHU?2003 estéd disefiado para servir como input de algunos modelos foto-
quimicos de ultima generacién y ha sido empleado para estimar las emisiones de
contaminantes en los entornos de Huelva y Sevilla.

EMME/2

EMME;/2 [93] es un modelo desarrollado para ser empleado en el trafico por ca-
rretera que ademds permite estimar las emisiones asociadas al trafico. Mediante este
software se puede simular la composicion del trafico en distintos periodos horarios
y conocer lo que sucedera en periodos vacacionales, dias laborables o festivos.

El modelo EMME/2 funciona a partir de datos de entrada de la red viaria, distri-
bucién de vehiculos, aforos, matrices de desplazamientos de la poblacion y factores
de emision para cada tipo de contaminante. Con ello puede calcular las emisiones
de contaminantes debidos al trafico sobre una reticula regular seleccionada previa-
mente.

EPS2/EPS3

Las herramientas EPS (Emission Processing System) [94] en sus versiones 2 y
3 fueron desarrolladas para generar inventarios de emisiones de cara a emplearlos
en los modelos de la US-EPA (Environmental Proteccion Agency).

Este modelo permite normalizar las emisiones asociadas a un territorio e inte-
grar las emisiones de diferentes fuentes. Posteriormente, se pueden distribuir las
emisiones sobre una reticula regular en funcién de los algoritmos disponibles cu-
ya seleccion dependera de la zona de estudio, es decir, de la presencia de grandes
infraestructuras del transporte, la distribucién poblacional o los usos del suelo.

Como resultado de la aplicacién del modelo, se obtienen las emisiones de cada
contaminante en un territorio y espacio temporal determinado que pude ser emplea-
do por otros modelos fotoquimicos. La diferencia entre ambas versiones radica en
el nimero de contaminantes con los que es capaz de trabajar.
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HERMES

HERMES es un modelo de emisién de contaminantes desarrollado por la Uni-
versidad Politécnica de Catalufia y el BSC-CNS (Barcelona Supercomputing Cen-
ter — Centro Nacional de Supercomputacién). Este software es capaz de obtener
emisiones de un amplio niimero de contaminantes [24].

La resolucién espacial del modelo es de 1 km?2 y a nivel temporal tiene una re-
solucién méaxima de 1 hora lo cual es realmente importante para el posterior empleo
de modelos de dispersién. Con este software existen estudios elaborados en todo la
Peninsula Ibérica y Baleares formando parte de la base del sistema de prediccion
de la calidad del aire en Espafia (CALIOPE).

LANDGEM

LANDGEM (Landfill Gas Emissions Model) [95] es un software de estimacién
de emisiones atmosféricas debidas a los RSU (Residuos Sélidos Urbanos) y esta
dentro de los programas recomendados por la US-EPA (Environmental Proteccion
Agency).

Este programa se basa en una ecuacién de decaimiento de primer orden que
se puede aplicar a las emisiones contaminantes en funcién de la variable tiempo
para dos contaminantes especificos: el CHy y el CO,. El modelo requiere de datos
sobre la cantidad de residuos, el factor generador de metano, la concentracion de
compuesto orgdnicos o los afios que lleva la zona emitiendo contaminantes.

MACTRA Y MICTRA

MACTRA y MICTRA son dos modelos de estimacién de emisiones de trafi-
co rodado que han sido desarrollados por el CIEMAT Centro de Investigaciones,
Energéticas, Medioambientales y Tecnoldgicas. Estos modelos se basan en aproxi-
maciones del tipo top-down (MACTRA) y bottom-up (MICTRA) [96].

Los modelos top-down y bottom-up son estrategias de procesamiento de infor-
macioén empleados en el software. El modelo top-down (de arriba abajo) se basa
en formular un sistema sin especificar sus detalles y redefinir cada parte especifi-
céndola hasta que el nivel de informacién sea suficiente como para validar todo el
modelo. El modelo bottom-up (de abajo a arriba) busca lo contrario, disefiar par-
tes individuales en detalle para integrarlas formando un conjunto completamente
definido. MACTRA y MICTRA han sido empleados en estudios de emisién de
contaminantes en el drea de Madrid.
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MECH

MECH (Mechanical Resuspension) es un programa recomendado por la US-
EPA (Environmental Proteccion Agency) que permite calcular las emisiones de
polvo en gramos por segundo en carreteras pavimentadas, no pavimentadas, en
el manejo de materiales, operaciones de construccién y demolicién. El software
MECH se puede utilizar empleando pardmetros conocidos como las caracteristicas
de las carreteras, vehiculos, el material tratado o las condiciones de demolicion o
construccion.

MEGAN

MEGAN (Global Model of Emissions of Gases and Aerosols from Nature) [97]
es un sistema de modelizacion para estimar la emision neta de gases y aerosoles de
los ecosistemas terrestres a la atmdsfera. Permite obtener emisiones para alimentar
el modelo regional de calidad del aire del CMAQ.

Las variables de entrada de MEGAN son la cobertura vegetal, el clima y la
composicion quimica de la atmosfera. Su resolucién espacial des de 1 km y puede
emplearse para modelos tanto regionales como globales. Su ejecucion requiere de
conocimientos practicos de Fortran.

MOBILEG6

MOBILES6 [98] es un software para modelizar las emisiones producidas por
el trafico rodado que forma parte de los modelos oficiales de la US-EPA (Environ-
mental Proteccion Agency). Estd desarrollado en lenguaje de programacién Fortran
y ha ido evolucionando en sus diferentes versiones.

En su versién actual, MOBILESG es una herramienta flexible que se puede adap-
tar a una gran variedad de condiciones geograficas y caracteristicas de la flota de
vehiculos (gasolina, diésel y hasta gas natural). De esta manera, permite estimar las
emisiones de automdviles, camiones o motocicletas para diversos periodos de tiem-
po, por lo que ha sido empleado para elaborar inventarios estatales de emisiones en
Estados Unidos o México.

OPANA
El modelo OPANA (Operacional Atmospheric numerical pollution model for

urban and regional Areas) [99] fue desarrollado por la Universidad Politécnica de
Madrid. Es un sistema basado en el modelo MEMO al que se le incluye un modelo
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quimico (CHEMA) con el sistema SMVGEAR.

OPAMA emplea el modelo meteorolégico no-hidrostético tridimensional (ME-
MO) integrando el médulo quimico como parte de la meteorologia. Incluye un
sistema de visualizacién, el modelo EMIMA/EMIMO para la produccién de emi-
siones y en su tUltima version también incorpora los modelos MM5-CMAQ), por lo
que estd dentro de las recomendaciones de la Agencia Europea del Medio Ambien-
te.

Se han realizado estudios con este software para la prediccién diaria en tiempo-
real en entornos urbanos y regionales, produciendo estimaciones de las concentra-
ciones de contaminantes atmosféricos para las préximas 48-72 horas.

SMOKE

SMOKE (Space Matrix Operator Emissions) [25], [100]es un software desarro-
Ilado por CMAS para procesar las emisiones puntuales de contaminantes basado en
matrices dispersas y estd dentro de las recomendaciones de la US-EPA (Environ-
mental Proteccion Agency).

Este software permite crear emisiones horarias de un gran nimero de conta-
minantes, tanto particulas como compuestos téxicos. Se puede emplear en focos
puntuales, en dreas o en zonas méviles como carreteras. Sus resultados pueden ser-
vir de entrada para una extensa variedad de modelos de calidad del aire entre los
que se encuentran CMAQ, REMSAD, CAMX y UAM. Ademds, tiene incorporado
el modelo de emisiones en carretera de MOBILEG

WATERY9

WATERS9 [101] es un modelo analitico para estimar las emisiones al aire de
los componentes especificos de las aguas residuales. Es el resultado de mejorar las
caracteristicas previamente obtenidas por los programas informaticos WATERS,
Chem9 y Chemdat8.

Este modelo emplea como datos de entrada la composicién quimica de las aguas
residuales, las concentraciones de los compuestos en el agua y las etapas en el
proceso de tratamiento. Tiene ademds la capacidad de estimar valores de las pro-
piedades de los compuestos que faltan y las emisiones atmosféricas totales de los
residuos sumando las estimaciones individuales.
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6.2. Otro software de dispersion de contaminantes.

AUSPLUME/ISCST3

AUSPLUME es un software derivado del anterior modelo ISCT2 que ha sido
considerado un estdndar para la modelizacién de pluma de tipo gaussiana en paises
como Nueva Zelanda [102]. Se considera como un modelo particularmente util
como modelo de cribado que permite determinar si es necesario aplicar modelos
mads avanzados en el caso de estudio. En general, es til para aplicaciones pequeas,
de estado estacionario y de dominio préximo.

AUSPLUME utiliza una interfaz de usuario grafica a través de la cual el usuario
puede editar y ejecutar facilmente el modelo. Las dltimas versiones de este modelo
presentaron una serie de mejoras tales como la adiciéon del componente PRIME.
Sin embargo, AUSPLUME (algo que también pasa con ISCST3 a menor nivel)
ha sido utilizado en algunas aplicaciones sin considerar si realmente se trata del
modelo mds apropiado, ya que no es el mejor software para resolver problemas
de gran escala, rangos temporales superiores, terrenos complejos y aplicaciones
de tipo no estacionales. En los tltimos afios, AUSPLUME experimenté una gran
reforma en su cédigo. No obstante, a pesar de dichas mejoras, las versiones mas
recientes serdn adn limitadas en su aplicacion debido a las hipétesis que emplean,
fundamentalmente de estado estacionario [103].

A pesar de estas limitaciones, AUSPLUME y ISCT3 siguen disfrutando de un
estatus regulatorio en Australia y Estado Unidos, respectivamente. Dichos mode-
los estdn principalmente disefiados para calcular impactos en regiones de terreno
1lano, mientras que otros modelos mds avanzados como AERMOD y CTDMPLUS
han sido disefiados para casos de terrenos complejos. Independientemente de que
hayan sido disefiados para terrenos complejos o para terrenos planos, los modelos
Gaussianos resultan mas adecuados para aplicaciones de dominio préximo donde
la hipdtesis de una meteorologia de estado estacionario es mucho mas razonable.

CALGRID

CALGRID [104] es un modelo de transporte fotoquimico que se suele emplear
en escalas urbanas. Su principal caracteristica es contar con un esquema de advec-
cion horizontal que no permite concentraciones negativas y produce una difusién
numérica reducida. CALGRID incluye un esquema fotoquimico moderno basado
en SAPRC [105]. Por otro parte, incluye un modelo completo basado en resisten-
cia para el célculo de las tasas de deposicidon seca como una funcién de parametros
geofisicos, condiciones meteorolégicas y caracteristicas de los contaminantes.

96



CALGRID ofrece diferentes configuraciones, diferentes estructuras verticales
de la capa, gran variedad de opciones para definir la complejidad y el detalle de-
seados como un inventario de emisiones y las condiciones iniciales y de contorno.
También ofrece multiples opciones en cuanto a configuracién de salida.

CALINE4

CALINE es un modelo para estimar la contaminacién atmosférica debida a ca-
rreteras, autopistas, cruces, puentes en un terreno complejo. Fue desarrollado por
el Departamento de Transportes de California y se basa en la ecuacion de distribu-
cioén gaussiana para caracterizar la dispersién de contaminantes sobre la calzada.
Su ultima edicién es CALINE4 [106].

El objetivo de este modelo consiste en evaluar los impactos de la calidad del aire
cerca de las infraestructuras de transporte, conocida la intensidad de la fuente, me-
teorologia y geometria del lugar. CALINE4 es capaz de predecir concentraciones
en receptores localizados hasta a 500 metros de la carretera. Ademds de predecir la
concentracion de contaminantes relativamente inertes, tales como el monoxido de
carbono, este modelo es capaz de predecir diéxidos de nitrégeno y concentraciones
de particulas suspendidas. También presenta opciones especiales para modelizar la
calidad del aire cerca de intersecciones, cafiones de calle y zonas de aparcamiento.

CALINE ha perdido protagonismo desde 2005 al ser reemplazado por AER-
MOD como modelo preferido para modelizacién refinada en aplicaciones que im-
pliquen fuentes de contaminacién méviles [107].

Sin embargo, ain se pueden encontrar entre el software recomendado por la
EPA los modelos CAL3QHC y CAL3QHCR basados en CALINE3. El primero
consiste en un modelo de CO que permite realizar cdlculos de puntos calientes y que
incluye un modelo de trafico para el cdlculo de retrasos y congestiones que ocurren
en intersecciones sefializadas. CAL3QHCR es una versiéon mas refinada basada
en CAL3QHC que permite de la introduccién de datos meteoroldgicos locales.
Cabe destacar que estos programas, basados en algoritmos de dispersién gaussiana,
pueden no producir resultados vélidos para velocidades de viento inferiores a 1 m/s.

CMAQ

CMAQ (Community Multi-scale Air Quality) [108] es un sofisticado modelo
para la evaluacién de la dispersién de contaminantes atmosféricos, desarrollado
por la EPA, para abordar los problemas regionales en materia de calidad del aire.
El sistema CMAQ permite abordar niveles de distintos contaminantes a través de
la troposfera (Figura 6.2). CMAQ permite simular la emision, adveccién, difusion,
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deposicidn y las reacciones quimicas que se producen en la atmésfera inferior. Para
la evaluacién de la contaminacién tiene en cuenta datos meteoroldgicos y su mayor
fortaleza es la evaluacién de las estrategias regionales de control de emisiones para
reducir los niveles regionales de contaminacién atmosférica [109].

Para poder considerar condiciones meteoroldgicas tales como cambios en tem-
peraturas, viento, formacién de nubes y tasas de precipitacion, CMAQ utiliza sali-
das procedentes de los modelos numéricos meteorolégicos de escala regional, co-
mo WRF. Ademids, CMAQ emplea el modelo SMOKE para estimar la longitud y
localizacién de las fuentes de contaminacién [108]. Finalmente, CMAQ permite
analizar diferentes tipos de escenarios de contaminacién ambiental a través de los
distintos médulos que componen el sistema:

= WRF-CMAQ Coupled Model. El software se suele emplear para probar el
efecto de las regulaciones sobre las emisiones. La interaccién entre la me-
teorologia y la calidad del aire se puede explorar mediante el sistema bidi-
reccional WRF-CMAQ, el cual acopla el modelo meteorolégico WRF con el
modelo de calidad del aire CMAQ.

= CMAQ-DDM. Se trata de un modelo que permite el desacoplamiento directo
(DDM) para cuantificar la sensibilidad de las predicciones de polucién at-
mosférica a los pardmetros de entrada del modelo como las emisiones o las
tasas de reaccion.

= CMAO-ISAM. Este médulo permite explorar las fuentes de emisiones indivi-
duales o grupos de fuentes que mds contribuyen a la polucién atmosférica en
un lugar, a través de la integracién del método de aporte de fuentes (ISAM).

Figura 6.2: Modelo de concentraciéon de PM; 5 en superficie con CMAQ. Fuente:
BioEarth [109]
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CTDMPLUS

CTDMPLUS (Complex Terrain Dispersion Model) [110] es un modelo de dis-
persion de contaminantes de tipo pluma gaussiana y estado estacionario. Estd de-
sarrollado por la EPA especificamente para focos puntuales en grandes areas de
terreno complejo y es aplicable a todo tipo de condiciones de estabilidad atmosfé-
rica. Ademads, dispone de un preprocesador meteoroldgico y de un preprocesador
de campo.

El modelo simula la distorsién de flujo y la pluma seleccionada por el usuario.
Fue desarrollado usando los datos de tres grandes estudios de campo de plumas
de contaminacién. Tiene algoritmos especificos para simular la capa limite y la
dispersion vertical teniendo en cuenta dispersiones laterales y fendmenos convec-
tivos. El modelo requiere de una descripcién completamente tridimensional de las
caracteristicas individuales del terreno.

DISPERSION21

DISPERSIONZ21 [111] es la dltima versién de un modelo de dispersién basado
en el modelo danés OML [112]. Se puede emplear para fuentes puntuales, inclu-
yendo efectos de elevacion de pluma, penetracion, edificios, etc. El modelo emplea
un modelo de dispersidn de contaminantes especifico para calles (street canyons) y
un esquema quimico para 6xidos de nitrégeno. El software permite registrar fuen-
tes flexibles procedentes del trafico. En cuanto a la meteorologia, se puede generar
a partir de datos rutinarios procedentes de estaciones meteoroldgicas o informacion
de modelos meteorolégicos. Incluye una interface de usuario que permite realizar
célculos como la exposicion de la poblacién a los contaminantes y visualizar resul-
tados.

FLEXPART

FLEXPART [113] es un modelo de dispersion de tipo lagrangiano desarrollado
en el Norwegian Institute for Air Research (NILU) [114]. El modelo describe el
movimiento de cada particula en 3 dimensiones y muestra trayectoria total. El ob-
jetivo original de este software fue el cdlculo de la dispersion de contaminantes del
aire de fuentes puntuales de largo alcance y de mesoescala. Actualmente se emplea
como una herramienta de modelizacién y el andlisis del transporte atmosférico, te-
niendo aplicaciones en estudios de contaminacién de aire y, mas concretamente,
en casos donde el transporte atmosférico desempefia un papel importante, como el
intercambio entre la troposfera y la estratosfera o el ciclo global del agua.
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HYPACT

HYPACT (HYbrid Particle And Concentration Transport Model) [115] es un
paquete hibrido de transporte de particulas y concentracion que combina un modelo
lagrangiano y un modelo de concentracién euleriano. Representa una metodologia
vanguardista para predecir la dispersién de contaminantes en 3D a mesoescala en
funcién del tiempo, viento y turbulencia.

HYPACT fue desarrollado por la Universidad de Colorado y ASTeR. Permite
evaluar el impacto de una o multiples fuentes de emision en regimenes climaticos
locales complejos, incluyendo flujos de montafia y valles, asi como tener en cuenta
la brisa marina y las dreas urbanas. El modelo lagrangiano le permite trabajar con
una subrejilla a la escala de la emisién de contaminantes mientras que el mode-
lo euleriano ofrece mejores posibilidades para adecuar la malla computacional y
emplear campos de velocidad y turbulencia simulados en RAMS.

En cuanto a las fuentes, su configuracion resulta flexible al ofrecer la posibili-
dad de especificar cualquier nimero de fuentes localizadas en cualquier lugar del
dominio, pudiendo ser de tipo puntual, lineal, superficial o volumétrica. Las emi-
siones procedentes de dichas fuentes pueden ser instantdneas, intermitentes o con-
tinuas. Los contaminantes se pueden tratar como gases o aerosoles con una vida
media relativa y velocidad definidas. Ademas, el modelo también incluye parame-
trizaciones de elevacion de pluma y un esquema de deposicidn seca.

HYSPLIT

El modelo HYSPLIT [116] es uno de los modelos de transporte atmosférico y
dispersién de contaminantes mds extendidos en la comunidad cientifica. Consiste
en un complejo sistema de célculo de trayectorias simples, asi como simulacién
de procesos de transporte complejos, dispersion, transformaciones quimicas y de-
posicién de particulas. El método de cdlculo es hibrido entre una aproximacién
lagrangiana y una euleriana. Asi, para los célculos de adveccién y difusién emplea
un marco de referencia mévil. Sin embargo, para las concentraciones de contami-
nantes en el aire, emplea una red tridimensional fija.

El modelo ha evolucionado durante tres décadas y ha pasado de estimar ha
pasado de estimar trayectorias individuales simplificadas basadas en observacio-
nes radiosénicas a constituir un sistema que tiene en cuenta la interaccién entre
miiltiples contaminantes a escala local o global. El célculo de la dispersion de con-
taminantes lo puede hacer de dos formas: tipo “puff” o bien de tipo particula. En el
modelo puff, las nubes discretas de contaminantes se expanden hasta que exceden
el tamafo de la celda meteoroldgica (vertical u horizontalmente) y posteriormen-
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te se subdividen en un nimero mayor de nubes, cada una con su contribucién a
la masa de contaminante. En el modelo de particula, un nimero fijo de particulas
son advectadas sobre el dominio del modelo por el flujo promedio del viento y se
expanden mediante un componente turbulento. La configuracién por defecto del
modelo asume una distribucién de particulas tridimensional. Una aplicacién habi-
tual consiste en el andlisis retrospectivo de trayectorias para determinar el origen
de las masas de aire y establecer relaciones fuentes-receptor.

MARS

MARS [117] es un modelo fotoquimico euleriano que se puede usar en conjun-
to con cualquier mecanismo de reaccién quimica. El modelo MARS ha sido am-
pliamente utilizado durante las dltimas décadas para estudios de calidad del aire,
junto con el modelo MEMO, principalmente para aglomeraciones urbanas. MARS
destaca por su flexibilidad al permitir al usuario decidir el nivel el nivel de comple-
jidad con respecto al algoritmo numérico utilizado, la discretizacién vertical y el
mecanismo quimico embebido, adaptandose facilmente a cualquier aplicacién.

Para problemas que requieran gran precision, MARS emplea un método adap-
tativo propio, permite la descripcion acoplada de los efectos combinados del trans-
porte vertical difusivo y la transformaciéon quimica de los contaminantes. De esta
manera evita el error asociado a separar la difusién vertical y a la quimica. La difu-
sién turbulenta se define mediante la ayuda de un modelo de turbulencia de una sola
ecuacidn con parametrizaciones algebraicas apropiadas para la longitud de mezcla.
En cuanto a la orografia, MARS permite el uso de coordenadas influenciadas por
el terreno. La conservacion del flujo se asegura por medio de la adopcién de una
malla escalonada.

MEMO

MEMO [118] es uno de los modelos de calidad de aire para escala urbana mas
ensayados en Europa. Se trata de un modelo de mesoescala no hidrostético que re-
suelve las ecuaciones de conservacion de la masa, el momento y multiples variables
escalares en coordenadas influenciadas por el terreno.

La ecuacion discreta de presion se resuelve con un médulo de resolucion direc-
to eliptico en conjunto con un método de gradiente conjugado generalizado. Los
términos advectivos se tratan en MEMO con un esquema de discretizacién que s6-
lo introduce una pequefia cantidad de difusién numérica. La difusién turbulenta se
describe con un modelo de turbulencia de una sola ecuacién, mientras que la trans-
ferencia radiactiva en la atmésfera se calcula con un esquema eficiente basado en el
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método de emisividad para radiacién de longitud de onda larga y un método multi-
capa implicito para radiacién de onda corta. En los contornos laterales del modelo,
se implementan condiciones de radiacién generalizada. Ademas, la dltima version
de MEMO permite la realizacién de simulaciones de mallas anidadas.

MOCAGE

MOCAGE [119] es un modelo quimico y de transporte multiescala disefiado
para la investigacién y la modelizacién ambiental. MOCAGE permite cubrir un
amplio rango de topicos variando desde la prediccidon de tiempo quimica, segui-
miento y deduccién de emisiones puntuales accidentales, evaluacién de la polucion,
asimilacién de medidas de composicion atmosférica tomadas mediante percepcion
remota, hasta estudios del impacto de emisiones antropogénicas de contaminantes
sobre el cambio climatico [120].

MOCAGE se ejecuta diariamente desde 2005. Tiene en cuenta simultdneamen-
te la troposfera y la estratosfera a escala planetaria y sobre otros subdominios de
escala limitada y mayor resolucion horizontal. El modelo proporciona sus propias
condiciones de contorno quimicas dependientes de la meteorologia. Ademads, tiene
una capa limite que va hasta los 40 metros.

OoCD

El OCD (Offshore and Coastal Dispersion Model) [121] es un modelo de dis-
persion desarrollado por el Servicio de Gestion de Minerales para la US-EPA (En-
vironmental Proteccion Agency) para emisiones costeras y de mar adentro.

Se trata de un modelo gaussiano rectilineo desarrollado especificamente para
emisiones costeras y de mar adentro debidas a fuentes puntuales, lineales o de 4rea.
Incorpora los efectos que sufre el penacho de contaminacién al cruzar la costa. Pa-
ra la simulacién, precisa de los datos meteorolégicos con una frecuencia horaria
tanto de la zona costera como de mar adentro, incluyendo datos de viento, veloci-
dad, altura de mezcla, temperatura del aire, humedad relativa o temperatura de la
superficie del agua.

OSPM

OSPM (Operation Street Pollution Model) [122] es un modelo de simulacién
de dispersién atmosférica de contaminantes a nivel de calle. Fue desarrollado por
el Instituto Nacional de Investigacion del Medio Ambiente de Dinamarca y en los
ultimos 20 afios, ha sido utilizado por muchos paises para el estudio de la contami-

102



nacién del trafico, mediciones de campo, estudiar las estrategias de reduccién de la
contaminacién y como referencia de comparacion con otros modelos.

Para la modelizacién de concentraciones de contaminacion por trafico combina
un modelo de pluma, para la contribucidn directa, y un modelo de cajas, para la re-
circulacién de los contaminantes en la calle. Tiene en cuenta la interaccién quimica
entre el NO, el NO; y el O3, el tiempo de residencia de los contaminantes, las tur-
bulencias que crea la circulacién de trafico y las componentes del viento, asi como
los intercambios de aire entre las diferentes capas del aire disponible en una calle.
Las entradas y los resultados que se obtienen estdn preparados para dar medidas
horarias de concentracion.

RAMS

RAMS [123] o Sistema de Modelizacion Atmosférica Regional es un softwa-
re de simulacién y prondstico de fenémenos meteorolégicos desarrollado por la
Universidad del Estado de Colorado. RAMS se compone de:

= Un modelo atmosférico que realiza las simulaciones.

= Un paquete de andlisis isentrépico que prepara los datos iniciales para el
modelo atmosférico a partir de datos meteorolégicos observados.

= Un paquete de postprocesamiento para visualizacién y andlisis del modelo
que constituye una interfaz entre la salida del modelo atmosférico y una gran
variedad de utilidades de visualizacién software.

RAMS constituye una mezcla entre un modelo no hidrostitico y un modelo
de mesoescala hidrostitico que permite la anidacién de mallas, maltiples esque-
mas de parametrizacién turbulenta, miltiples opciones para las condiciones de con-
torno, varios niveles de complejidad y admite archivos de andlisis procedentes de
ECMWF y NMC para la inicializacion.

RIMPUFF

RIMPUPFF [124] es un modelo lagrangiano de nubes gaussianas (puffs) desarro-
1lado por el laboratorio nacional para una energia sostenible de la DTU (Danmarks
Tekniske Universitet). Se trata de un modelo de respuesta rdpida a emergencias con
productos quimicos, nucleares, bioldgicos o radioldgicos liberados a la atmdsfera.

Este modelo construye férmulas parametrizadas para deposicién seca y hime-
da, incluso dosis de radiacién gamma. Su radio de aplicacioén cubre distancias de

103



hasta 1000 kilémetros del punto de liberacién. Asi, RIMPUFF calcula la dispersién
atmosférica instantanea teniendo en cuenta la variabilidad del viento local, los ni-
veles de turbulencia y la lluvia. Permite obtener resultado del viaje de las particulas
desde unos pocos segundos hasta un dia.

STACKS

STACKS [125] es un modelo de dispersién de contaminantes pensado para las
emisiones de contaminantes de chimeneas en terrenos llanos. Ha sido desarrollado
en Holanda por KEMA. Se trata de un avanzado modelo gaussiano con parametros
escalables que pueden implementarse para diversos tipos de medicion.

Este modelo puede tener en cuenta las turbulencias, la altura, la dispersién ver-
tical de la pluma, la capa limite o el perfil vertical de temperatura. Tiene una reso-
lucién temporal de entre una hora y un afio, pudiendo simular horizontes de entre
50 metros y 30 kilémetros con una altura de 2000 metros.

Entre los datos de entrada que necesita el modelo estdn las condiciones meteo-
rolégicas, topogréficas, informacién de las emisiones y condiciones de contorno.
Admite también fuentes flotantes y concentraciones de fondo. Con este software se
obtienen las concentraciones a nivel del suelo, percentiles y deposiciones tanto en
seco como en himedo.

TAMP

TAPM [126] es un modelo de dispersiéon de contaminantes desarrollado para
ser usado en lugares donde la informacién meteoroldgica es escasa o inexistente.
TAPM permite ejecuciones rapidas y simulaciones de largo rango temporal sin una
demanda excesiva de recursos.

El modelo consta de varios médulos de dispersion que incluyen un modelo de
tipo particulas/puff para la dispersion desde fuente puntuales, lineales y volumé-
tricas y un modelo tridimensional de cuadricula para estudios de contaminacién
urbana.

Los modelos de dispersion permiten simular los efectos de elevacion de pluma
y de estela generada por edificios, asi como la deposicién himeda y seca. También
incluye un médulo quimico para aplicaciones urbanas. Otro rasgo destacado del
modelo TAPM es que el archivo de informacién meteoroldgica para la ejecucion
del modelo se crea de forma automdtica utilizando informacion meteorolégica y
datos topograficos proporcionados para el modelo.
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6.3. Simulaciones CFD a gran escala.

Figura 6.3: Simulacion con viento Norte (0°) de 3 m/s.

Figura 6.4: Simulacion con viento Norte-Noreste (30°) de 3 m/s.
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Figura 6.5: Simulacién con viento Este-Noreste (60°) de 3 m/s.

Figura 6.6: Simulacién con viento Este (90°) de 3 m/s.
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Figura 6.7: Simulacién con viento Este-Sureste (120°) de 3 m/s.

Figura 6.8: Simulacién con viento Sur-Sureste (150°) de 3 m/s.
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Figura 6.9: Simulacién con viento Sur (180°) de 3 m/s.

Figura 6.10: Simulacién con viento Sur-Suroeste (210°) de 3 m/s.
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Figura 6.11: Simulacién con viento Oeste-Suroeste (240°) de 3 m/s.

Figura 6.12: Simulacién con viento Oeste (270°) de 3 m/s.
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Figura 6.13: Simulacién con viento Oeste-Noroeste (300°) de 3 m/s.

Figura 6.14: Simulacién con viento Norte-Noroeste (330°) de 3 m/s.
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Figura 6.15: Simulacién con viento Norte (0°) de 6 m/s.

Figura 6.16: Simulacién con viento Norte-Noreste (30°) de 6 m/s.

111



Figura 6.17: Simulacién con viento Este-Noreste (60°) de 6 m/s.

Figura 6.18: Simulacién con viento Este (90°) de 6 m/s.
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Figura 6.19: Simulacién con viento Este-Sureste (120°) de 6 m/s.

Figura 6.20: Simulacién con viento Sur-Sureste (150°) de 6 m/s.
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Figura 6.21: Simulacién con viento Sur (180°) de 6 m/s.

Figura 6.22: Simulacién con viento Sur-Suroeste (210°) de 6 m/s.

114



Figura 6.23: Simulacién con viento Oeste-Suroeste (240°) de 6 m/s.

Figura 6.24: Simulacién con viento Oeste (270°) de 6 m/s.
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Figura 6.25: Simulacién con viento Oeste-Noroeste (300°) de 6 m/s.

Figura 6.26: Simulacién con viento Norte-Noroeste (330°) de 6 m/s.
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