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Resumen

En este trabajo se analiza la aplicacion del modelo lagrangiano de dispersion atmosférica CALPUFF. Se evaltan los
acoplamientos aplicados, el tamafio de la regidn y su resolucion, los periodos de simulacion, los niveles en altura, la
complejidad del entorno, la versatilidad de las aplicaciones del modelo, asi como los distintos tipos de especies y fuentes
modeladas.
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Abstract

This paper analyzes the application of Lagrangian atmospheric dispersion model CALPUFF. Applied couplings, region size
and resolution, simulation periods, height levels, complexity of the environment, versatility of applications and different
types of species and sources modeled are evaluated.
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1. Introducciéon

La modelacion de la contaminacion atmosférica es actualmente imprescindible para desarrollar diferentes tareas que tienen
como objetivo garantizar la buena calidad del aire, y asi impedir que alguna alteracién pueda dafiar a las personas o al medio
ambiente (Zannetti, 1990). Aunque, a pesar de su utilidad, los modelos de calidad de aire no son la solucién final al
problema de la contaminacion atmosférica, si permiten suplir las carencias que tienen las medidas de campo en cuanto a
resolucién espacial y temporal, puesto que una red permanente de estaciones automaticas, con la resolucion espacial que
pueden proporcionar algunos modelos, resultaria extremadamente costosa de instalar y mantener de forma permanente en
correcto funcionamiento.

El objetivo de los modelos de calidad del aire es encontrar una relacion entre las sustancias que son emitidas a la
atmdsfera, ya sea por causas naturales o antropogénicas, y las concentraciones de estas sustancias, u otras que se originan a
partir de ellas en la atmosfera.

Si bien existen modelos basados en experimentos de laboratorio que han permitido identificar algunos mecanismos del
transporte de contaminantes atmosféricos, el problema global solo ha sido abordado por los modelos matematicos, con una
mayor o menor dosis de empirismo. Estos estan constituidos por un conjunto de ecuaciones algebraicas y/o diferenciales,
que describen aspectos fisicos y quimicos del problema y requieren una calibracién especifica sobre cada problema
considerado (Zannetti, 1990).

Los modelos de difusion atmosférica tratan, de manera aproximada, resolver las ecuaciones de difusion que gobiernan el
movimiento de los contaminantes en el flujo turbulento atmosférico. Seguin el método de solucion se subdividen en:
modelos de caja, modelos gaussianos y modelos de diferencias finitas que enfocan la solucién a la ecuacion de difusion
atmosférica utilizando diferentes planteamientos fisicos: euleriano y lagrangiano. Recientemente Hernandez-Garcés y
colaboradores (2015a) analizaron la aplicacion de los modelos atmosféricos de dispersion disponibles, desde modelos
simples a complejos y evaluaron la idoneidad de las diferentes configuraciones dentro de diferentes entornos, en cuanto a la
escala, la complejidad del entorno y los parametros de concentracién, tanto para modelos comerciales como no comerciales.

El objetivo del presente trabajo es analizar, a partir de una busqueda bibliogréafica,— la aplicacién del modelo CALPUFF,
como el modelo lagrangiano de dispersion atmosférica mas empleado actualmente. Para ello se evallan los acoplamientos
aplicados, el tamafio de la region de estudio y su resolucion, los periodos de simulacién, los niveles en altura, la
complejidad del entorno, la versatilidad de las aplicaciones del modelo y los distintos tipos de especies y fuentes modeladas.

2. Materiales y métodos
2.1. Generalidades de los modelos de dispersion atmosférica

Existe un gran nimero y variedad de alternativas aplicadas en la representacion del flujo de contaminantes en la
atmosfera (De Castro, 2001), lo que sugiere que no existe un Unico problema, sino una combinacion de fenémenos, y que la
eleccion de una u otra solucién depende fundamentalmente de las escalas de espacio y tiempo exigidas, que condicionan la
consideracién de estos fenémenos.

Una de las soluciones méas extendidas al problema del comportamiento de los contaminantes en la atmdsfera son los
modelos de dispersion atmosférica. Su planteamiento general sigue el esquema de un modelo de procesos o fenémenos, es
decir, consisten en aplicar un modelo matematico a cada fenémeno que experimentan los contaminantes en la atmosfera, y
sumar las contribuciones de todos los modelos de proceso en una ecuacion de balance o conservacion para cada propiedad
considerada.

El balance de contaminante en la atmésfera aplicable de forma general es (Seinfeld, 2012):
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donde el primer término representa la variacién de concentracién del contaminante i en el tiempo; el segundo, la entrada
neta de contaminante asociada al flujo atmosférico (adveccién y turbulencia); el tercero, la variacion de la concentracién de
contaminante debido a la difusion molecular; el cuarto, la velocidad de remocion del contaminante por reaccion quimica; y
el quinto, la aparicion de contaminante en el entorno considerado, proveniente de focos emisores en el propio entorno.

Sin embargo, la resolucion analitica de estas ecuaciones no es posible, puesto que no se conoce la forma de la funcién
uicj ni de la difusion turbulenta asociada. Ademas, hay que tener en cuenta que es necesario resolver las N ecuaciones
diferenciales simultaneamente, para tener en cuenta la influencia de la concentracion de un contaminante c; en la velocidad
de reaccion R; de los otros contaminantes y, por tanto, en su balance. Por ello existen dos aproximaciones generales a la
resolucién de este problema, las ya mencionadas euleriana y lagrangiana. Las dos soluciones son alternativas vélidas al
mismo problema y, ademas, se puede demostrar que aplicando las mismas aproximaciones en las dos vias se obtiene la
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misma solucion analitica: la ecuacion de difusion gaussiana (Seinfeld, 2012). Sin embargo, al margen de estas
aproximaciones, sus resultados y sus posibilidades de aplicacién son muy diferentes.

Los modelos lagrangianos utilizan dos sistemas de coordenadas para el calculo del desplazamiento de los contaminantes:
uno absoluto, referido a las coordenadas del foco emisor, en el que se calcula la traslacion media de los elementos
contaminantes considerados; otro relativo, referido a un punto representativo de la traslacion media del penacho de
contaminantes, para obtener una mejor dispersion debida a la turbulencia.

2.1.1. La solucién lagrangiana

En la aproximacion lagrangiana (Seinfeld, 2012), el estudio se centra en el comportamiento de particulas o elementos
discretos de contaminante representativos de este. Si se considera un elemento de contaminante, sometido a un régimen

turbulento en una posicion X' y en un tiempo t'; su movimiento vendra descrito por su trayectoria )Z()“(',t',t), que esta

definida por su posicion de origen X' y su posicién final )Z()“(',t',t) en el instante t.

Como la concentracion de las diferentes especies en la atmdsfera es una variable aleatoria que no puede ser determinada,
por lo que hay que limitarse a tratar de conocer algunas propiedades estadisticas de ella. Se define a w(x1,X2,Xs,t)
dxidx20xs=y( X ,t)d X como la probabilidad de que un elemento de contaminante se encuentre en un tiempo t dentro de un
elemento de volumen (Xi:+-X1+dXy, X2+ Xo+0X2,Xs+-Xs+dx3). Por lo tanto, y(X,t) es la funcién de densidad de probabilidad,
que por definicion debe verificar (Seinfeld, 2012),

[ ] [w®.t)dx =1 (Ec2)
Por otro lado, la probabilidad de que un elemento de contaminante se encuentre en una posiciéon X en un tiempo t puede
expresarse como el producto de dos densidades de probabilidad: la densidad de probabilidad de transicion de que el

elemento de contaminante estd en X'en un tiempo t', se desplace hasta X en el instante t, expresada como Q()?,t|>?’,t’). Y la

densidad de probabilidad de que un elemento de contaminante se encuentre en X' en el instante t, para todas las posiciones

iniciales X', y(%,t)= [ [ [Q& t%",t (%', t %

Considerando un nimero n de elementos de contaminante, la suma de todas las densidades de probabilidad de todos los
elementos de una misma especie representara el nimero (probable) de elementos encerrados en el volumen considerado, es
decir, la concentracion media:

<o(%,t)>= Zn:% (%,1) (Ec3)

Ademaés, habré que tener en cuenta tanto la distribucion inicial de contaminante como el aporte de los focos emisores,
S( X ,t), de modo que la expresion lagrangiana general para la concentracion media es,
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Segln esta expresion, el conocimiento de la forma de la funcion Q permitiria la determinacién de <c(X,t)>; sin
embargo, esta funcion depende de propiedades de la turbulencia que no son conacidas, por lo que de nuevo sera preciso
asumir algunas aproximaciones para obtener un resultado.

2.2. Modelo CALPUFF

Uno de los modelos lagrangianos mas versatiles y mas aplicado en afios recientes es CALPUFF (Scire et al., 2000a) que es
un modelo no estacionario, multicapas y multiespecies, de dispersion de puffs, que puede simular los efectos, temporales y
espaciales, de las condiciones meteoroldgicas en el transporte, la transformacion y la deposicién de contaminantes en la
atmosfera. EI modelo CALPUFF puede utilizar los campos meteoroldgicos generados por el modelo CALMET (Scire et al.,
2000b) o, en su defecto, las medidas de estaciones meteoroldgicas en formatos convencionales.

El modelo CALPUFF contiene algoritmos que consideran diversos fendmenos: efectos en la cercania de los focos
emisores, como el flujo descendente tras obstaculos, la elevacion del penacho en la zona de transicion meteoroldgica, la
penetracion parcial del penacho sobre la capa de mezcla, las interacciones del terreno a escala submalla, asi como efectos a
largo plazo, como la deposicion de contaminantes (lavado himedo y deposicion seca), transformacion quimica; también, la
cizalladura vertical del viento, las interacciones costeras y las singularidades del transporte sobre masas de agua. CALPUFF
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también puede simular variaciones arbitrarias de las emisiones, y contiene diferentes opciones para el tratamiento de los
procesos fisicos de los contaminantes en la atmosfera, en diferente nivel de detalle en funcién de la aplicacién del modelo y
que se amplian a continuacion.

2.2.1. Flujo descendente tras obstaculos

La dispersion y el efecto de sobreelevacién por densidad de penachos emitidos por chimeneas pequefias se pueden
modificar significativamente por la presencia de edificios u otros obstaculos a la circulacion del aire y CALPUFF la calcula
por dos vias: el modelo de Huber-Snyder (Huber y Snyder, 1976) que se aplica cuando la altura de la fuente es mayor que la
del edificio mas la mitad del factor de disminucion lineal al cambio inducido por obstaculos a los coeficientes de dispersion,
mayor que la altura menor del edificio o mayor que la anchura proyectada; o el modelo de Schulman-Scire (Scire y
Schulman, 1980) que aplica un factor de disminucion lineal al cambio inducido por obstaculos a los coeficientes de
dispersion, tiene en cuenta el efecto del descenso en la elevacion del penacho y se utiliza para chimeneas menores que la
altura del edificio mas la mitad del factor de disminucién lineal.

2.2.2. Penetracién parcial del penacho sobre la capa de mezcla

Los penachos de chimeneas altas pueden interactuar con frecuencia con la capa de inversion en la parte superior de la capa
de mezcla. Una fraccion de la masa del penacho puede penetrar en la inversién y, por lo tanto, no estara disponible para su
mezcla hacia la superficie. CALPUFF estima esta fraccion por el método de Manins (1979).

2.2.3. Interacciones del terreno a escala submalla

El algoritmo de CALPUFF adopta el concepto de division del flujo. Cuando el flujo de aire se aproxima a cualquier
elevacion del terreno, se divide en dos capas: En la capa superior, el flujo tiene la energia suficiente para transportar un
paquete de fluido hacia arriba y sobre la elevacion, superando el gradiente de densidades derivado de una condicién de
estabilidad atmosférica. En la capa inferior, el flujo no supera la elevacion y se vera obligado a viajar alrededor de ella.

Deposicion humeda y deposicion seca

El médulo de deposicién de CALPUFF proporciona dos métodos que reflejan, a diferentes niveles de detalle, el tratamiento
de la deposicion seca. EI primero comprende un tratamiento completo para distintas velocidades de deposicién espacial y
temporal de gases/particulas predichas por un modelo de deposicién basado en resistencias. El segundo, considera
variaciones tipicas de velocidades de deposicién para cada contaminante a lo largo de 24 horas, especificadas por el usuario.
Esta opcion permite aplicar una dependencia temporal "tipica" de deposicion a lo largo del dia, pero no incluye las
dependencias espaciales.

Mientras que para la deposicion hiumeda utiliza el método de Maul (1980) que estima coeficientes de remocion para las
especies solubles.

Transformacion quimica

CALPUFF tiene la posibilidad de modelar reacciones quimicas lineales por tres variantes: el esquema del modelo
MESOPUFF Il (Scire et al., 1984), el de RIVAD/ARMS3 (Morris et al., 1988) y a través de constantes cinéticas introducidas
por el usuario.

Cizalladura vertical del viento

CALPUFF puede modelizar explicitamente efectos de la cizalla del viento sobre diferentes puffs al permitir que cada uno
sea arrastrado de forma independiente por su velocidad local y direccion del viento promedios, y se mezcle verticalmente
hasta el suelo. El viento promedio para cada puff se obtiene a partir de perfiles de velocidad y direccién del viento desde la
parte superior a la parte inferior del puff. Por ejemplo, emisiones provenientes de dos focos coincidentes en la horizontal,
pero con diferentes alturas de liberacidn seran transportados por CALPUFF en direcciones y velocidades diferentes si los
campos de viento indican que existe tal cizalla.
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Interacciones costeras y las singularidades del transporte sobre masas de agua

En CALPUFF, el modelo calcula las caracteristicas de la turbulencia y la dispersion consistentes con las propiedades de los
usos de suelo de cada celda de la malla, clasificada como acuatica o terrestre de acuerdo con los campos meteorolégicos
proporcionados por CALMET. La transicion de la dispersién marina a la continental se produce en la frontera costera
delimitada por los usos de suelo. Una vez que un penacho situado en la capa limite marina entra en la capa de mezcla
terrestre, el crecimiento de cada puff cambia adaptandose a las caracteristicas de cada capa. Posteriormente, se procede con
el transporte normal del puff y el céalculo de la inmision.

2.3. Acoplamiento y configuracion del modelo CALPUFF

Existe multitud de posibilidades de acoplamiento y configuracion del modelo CALPUFF, lo que ha dado lugar a varias
aplicaciones del mismo en el &mbito de la contaminacion atmosférica.

En lo que respecta a su aplicacion en la modelizacién de la calidad del aire como parte del sistema
CALMET/CALPUFF, pueden encontrarse multitud de ejemplos de su aplicacién que usan mediciones meteoroldgicas como
datos de entrada (Villasenor et al., 2003; Protonotariou et al., 2004; Dresser y Huizer, 2011; Fishwick y Scorgie, 2011). Sin
embargo, con la mejora de los modelos de prondstico meteoroldgico también numerosos autores han aplicado CALPUFF
alimentado con dichos modelos: acoplamientos MM5/CALMET/CALPUFF (NDDH, 2003; Lopez et al., 2005; Taseko,
2008; Yim et al., 2010; Cui et al., 2011; Curci et al., 2012; Ghannam y El-Fadel, 2013; Fonseca, 2013) y en trabajos mas
recientes con WRF/CALMET/CALPUFF (Abdul-Wahab y Sappurd, 2011; Prueksakorn et al., 2014; Mardones y Jiménez,
2015). En algunos se experimentan diferentes variantes de acoplamiento o aplicacion, como PSU/NCAR-
MM5/FDDA/CALMET/CALPUFF (Song et al., 2008), BOLAM21/CALMET/CALPUFF (Lonati et al., 2010),
Eta/ CALMET/CALPUFF (Poplawski et al., 2011) y RAMS-CALMET-CALPUFF (Valdenebro et al., 2013).

En particular, el tamafio de la regién a estudiar determina el modelo a elegir. CALPUFF ha sido recomendado para
estudios locales de corto y medio alcance. Ranzato et al. (2012) eligieron un dominio de 5x5 km?, pero otros autores
trabajan en dominios de diferente extension: SENES (2009), 10x10 km?; Cui et al. (2011), 20x20 km?; MaclIntosh et al.
(2010), 26x26 km?; Abdul-Wahab y Sappurd (2011), 32x32 km?; Dresser y Huizer (2011), 37,8x40 km?; Curci et al. (2012),
40x40 km?; Ghannam y El-Fadel (2013), 50x50 km?; Taseko (2008) y Fonseca (2013), 60x60 km? mientras que, Fishwick y
Scorgie (2011) y Rincon de hoyos (2012), 70x70 km?.

Sin embargo, otros autores han aplicado el modelo en sus limites espaciales, como: Lopez et al. (2005), 120x120 km?;
Villasenor et al. (2003), 140x160 km?; Poplawski et al. (2011), 200x200 km? y NDDH (2003) 640x460 km?. Deben
considerarse de igual modo las experiencias en estudios regionales de Collazo (2011), 2780x2157 km? y Zhou et al. (2003),
3360x3360 km?2. Esto demuestra la capacidad de CALPUFF para abordar problemas mas alla de la escala espacial para la
cual fue disefiado, debido a su configuracidn flexible.

La resolucion espacial de la malla aplicada en el modelo es un aspecto clave en la configuracion del mismo, que
depende de la resolucion de las medidas o del modelo de pronéstico elegido, la topografia, las dimensiones del dominio de
simulacién y, por supuesto, las capacidades de calculo disponibles. Existe por tanto una gran variedad de resoluciones
aplicadas: en los ensayos de alta resolucién de Poplawski et al. (2011), SENES (2009) y Ranzato et al. (2012) se escogieron
celdas de 0,1 km; y en los de Dresser y Huizer (2011), Fishwick y Scorgie (2011), Maclntosh et al. (2010) y Cui et al.
(2011), 0,2 km; Curci et al. (2012) y Valdenebro et al. (2013), 0,25 km; Ghannam y El-Fadel (2013), 0,5 km y, Song et al.
(2008), Abdul-Wahab y Sappurd (2011) y Fonseca (2013), 1 km. Ya de resolucion media, Lopez et al. (2005) y
Protonotariou et al. (2004), 2 km; NDDH (2003), 3, 5y 10 km y, Villasenor et al. (2003) y Nufiez (2004), 5 km. Los valores
maés altos que se han publicado corresponden a Levy et al. (2002), 15 km y Zhou et al. (2003), 28 km.

Los periodos de simulacién varian dependiendo del objetivo del estudio y también de la disponibilidad de medidas o
prondsticos meteorolégicos empleados como datos de entrada. Se distinguen los de corta duracién, Song et al. (2008),
Fishwick y Scorgie (2011) y Fonseca (2013), 24 h; Villasenor et al. (2003), 48 h; de media duracion, Ghannam y El-Fadel
(2013), de 7 a 46 d; zZhou et al. (2003) y Valdenebro et al. (2013), 10 d; Abdul-Wahab y Sappurd (2011), 21 d;
Protonotariou et al. (2004), 25 d; Levy et al. (2002), 25 d; Poplawski et al. (2011) y Ranzato et al. (2012), 6 meses; Dresser
y Huizer (2011), 10 meses; y los de larga duracion, que buscan una representatividad anual, como SENES (2009), Fishwick
y Scorgie (2011), Lépez et al. (2005) y Curci et al. (2012), 1 afio y NDDH (2003), 1 y 4 afios.

La mayoria de las experiencias mantienen el nimero de 10 niveles en altura recomendado, (Zhou et al., 2003; SENES,
2009; Cui et al., 2011; Abdul-Wahab y Sappurd, 2011; Fonseca, 2013). Sin embargo, y dependiendo del objetivo del
estudio, algunos lo disminuyen hasta 8 (NDDH, 2003 y Curci et al., 2012) y 9 niveles (Villasenor et al., 2003) al no requerir
un elevado detalle en la estructura vertical, lo que permite alargar las simulaciones; otros lo aumentan hasta 12 niveles
(NDDH, 2003; Poplawski et al., 2011) con el objetivo de asegurar una mejor descripcidn de la capa limite, especialmente en
lo que afecta a la estabilidad atmosférica.
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Debido a que CALPUFF tiene en cuenta los efectos del terreno ha sido ampliamente utilizado en zonas de terreno
complejo (Ghannam y El-Fadel, 2013; Dresser y Huizer, 2011; Valdenebro et al., 2013). Otros autores aprovechan la
capacidad del modelo para estudiar los flujos atmosféricos en zonas costeras (Ghannam y El-Fadel, 2013). Asi, Lonati et al.
(2010) emplea CALPUFF para el estudio de la navegacion de buques carboneros; mientras que Poplawski et al. (2011)
estudia la navegacion de cruceros, ambos en zonas portuarias.

Por supuesto, por su gran extension espacial, los estudios regionales (Zhou et al., 2003; Collazo, 2011) incluyen zonas
de terreno complejo, industriales, costeras y urbanas, lo que afiade complejidad a la configuracién del modelo para alcanzar
la mejor representacion de la calidad del aire sobre zonas tan diversas.

Aplicaciones del modelo CALPUFF

El modelo de dispersion lagrangiano de puffs, CALPUFF, ha sido recomendado por el Grupo Interinstitucional sobre
Modelos de Calidad del Aire (IWAQM) para la caracterizacion del transporte y dispersion de contaminantes (EPA, 1998).
En ese mismo afio, un panel de tres revisores concluyd que el sistema de modelacién CALMET/CALPUFF es
cientificamente solido y representa un importante avance en la modelacion regulatoria de la calidad del aire (Allwine et al.,
1998).

Diversas son las configuraciones implementadas en CALPUFF en varios estudios, en los cuales se evidencian su
versatilidad Fig. 1. Villasenor et al. (2003) estudiaron la dispersion del polvo procedente de Ciudad México; Cohen et al.
(2005), describieron las emisiones provenientes de vehiculos automotores en Portland, Oregén; Taseko (2008) lo emplearon
en una zona minera en Canada; Song et al. (2008) evaluaron un complejo industrial que incluye produccion quimica, textil,
cuero, alimentos, papel y pulpa; Lonati et al. (2010) analizaron las emisiones de buques en un puerto italiano de la costa del
mar Jonico; Maclntosh et al. (2010) lo utilizaron en la industria metalGrgica; Poplawski et al. (2011) investigaron cruceros
en West Virginia; Fishwick y Scorgie (2011) caracterizaron una region minera en Queensland; Ranzato et al. (2012)
examinaron los olores en los alrededores de una planta de tratamiento mientras que Curci et al. (2012) estimaron las
emanaciones de una planta térmica de biomasa, estas dos Gltimas en Italia.

Posteriormente Tartakovsky et al. (2013) estudiaron canteras y minas a cielo abierto. Mientras que Rood, (2014) valido
CALPUFF utilizando para ello un conjunto de datos obtenidos con trazadores en una zona industrial en Denver, Colorado,
Estados Unidos. Mayor et al., (2014) estudiaron la dispersion de yoduro de plata emitido por una red de generadores
instalada en la region oriental de Cuba para provocar el incremento artificial de lluvia. Séwka et al. (2014) estimaron el
impacto del olor de una planta de tratamiento de aguas residuales en Polonia. Pivato et al. (2015) estudiaron aerosoles de
pesticidas en vifiedos italianos mientras Ogneva-Himmelberger et al. (2015) evaluaron concentraciones de amoniaco en
granjas porcinas para evaluar la exposicién del publico al contaminante.
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Fig. 1. Aplicaciones del modelo CALPUFF

No obstante, la mayoria de las experiencias van dirigidas a la industria de los hidrocarburos, donde se destacan las
plantas térmicas y las refinerias, las cuales han recibido especial atencion debido a la existencia en estas de numerosos focos
con altos indices de emision (Ames et al., 2002; Levy et al., 2002; Levy et al., 2003; Zhou et al., 2003; Lopez et al., 2005;
Yau et al., 2010; Abdul-Wahab y Sappurd, 2011; Dresser y Huizer, 2011; Valdenebro et al., 2013, Deb et al., 2014; Fenn et
al., 2015).

Muchas son las especies posibles a modelar con CALPUFF. La literatura recoge experiencias sobre SO, (NDDH, 2003;
Yim et al., 2010; Dresser y Huizer, 2011; Abdul-Wahab y Sappurd, 2011; Souto et al., 2014); material particulado (PM),
(Villasenor et al., 2003; Lucas, 2010; Fishwick y Scorgie, 2011; Tartakovsky et al., 2013; Rodriguez et al., 2014; Mardones
y Jiménez, 2015; Petrov y Lau, 2015); SFs como trazador (Chang et al., 2003; Yau et al., 2010; Cui et al., 2011; Dong et al.,
2013; Rood, 2014); NOx (O’Neill et al., 2001; Gulia et al., 2015); *¥"Cs (Skrynyk, 2014); Nal (Mayor et al., 2014);
compuestos olorosos (Ranzato et al., 2012; Prueksakorn et al., 2014; Séwka et al., 2014); plomo (Lu et al., 2015) y
amoniaco (Ogneva-Himmelberger et al., 2015).

Otros, en dependencia del tipo de foco emisor, estudian diferentes mezclas y combinaciones. Ejemplos son los reportes
de SENES (2009), que modela PM, dibenzodioxinas y dibenzofuranos policlorados (PCDD/PCDF), HCN vy difenilos
policlorados (PCB); Taseko (2008), SOz, SO, NO, NOy, NO2, HNO3, NO3;, CO y compuestos organicos volatiles (COV);
Fonseca (2013), SO, SO4, NOx, HNO3, NOs, CO, PM1o y PM2;5; Lonati et al. (2010) NOx, SOx, PM, CO y COV; Levy et
al. (2002), Levy et al. (2003), Protonotariou et al. (2004), Lopez et al. (2005) y Poplawski et al. (2011), SO, NOx y PM;
Curci et al. (2012), SO, NOx, PM1g, SOs y NOs; Ghannam y El-Fadel (2013), CO, NOy, y PM; Valdenebro et al. (2013),
benceno; Cohen et al. (2005), benceno, 1,3-butadieno y PM de diesel; Rincon de Hoyos (2012), CO, NOy, PM, SO, y COV;
Collazo (2011), SO, y NOy; Song et al. (2008), compuestos sulfurados (H.S, sulfuro de dimetilo, CS,, disulfuro de dimetilo,
y CHs;SH) y Maclintosh et al. (2010), cadmio, plomo, y zinc; Anderson (2010), perfluoromonometilciclohexano; Bertari et
al. (2012), bioaerosoles tratados como material particulado; Deb et al. (2014), PM1o, SOz y NOy; Fenn et al. (2015), NOs" y
S04?%; Yates et al. (2015), 1,3-dicloropropano y tricloronitrometano mientras que Viana et al. (2015), PMo y SO..

La eleccién del tipo de fuente depende del objeto de estudio y determina los mecanismos de dispersion. CALPUFF
permite combinar, en nimero y tipo, diversas fuentes. O’Neill et al. (2001), Villasenor et al. (2003), Taseko (2008), Lonati
et al. (2010), Bertari et al. (2012), Rincon de Hoyos (2012), Ranzato et al. (2012), Tartakovsky et al. (2013), Fenn et al.
(2015), Ogneva-Himmelberger et al. (2015) optaron por fuentes de area. Mientras que otros eligieron fuentes puntuales
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(entre paréntesis la altura de la mayor de las fuentes) Mayor et al. (2014), (1,6 m); Rood (2014), (10 m); Petrov y Lau
(2015), (20 m); Song et al. (2008), (30 m); Curci et al. (2012), (40 m); Dong et al. (2013), (50 m);Abdul-Wahab y Sappurd
(2011), (60 m); Cui et al. (2011), (70 m); Levy et al. (2002), (168 m); Dresser y Huizer (2011), (183 m); Yau et al. (2010),
(187 m); NDDH (2003) y Zhou et al. (2003), (210 m); Collazo (2011), (267 m) y Souto et al. (2014), (356,5 m).

Por otra parte, Degrazia et al. 2015 utilizaron una fuente lineal; Chang et al. (2003) mezclaron fuentes lineales y
puntuales; Protonotariou et al. (2004), Lucas (2010), Fishwick y Scorgie (2011) y Séwka et al. (2014), puntuales y de area;
Cohen et al. (2005), lineales y de &rea; mientras Ghannam y El-Fadel (2013) y Holnicki y Nahorski (2015), emplearon
puntuales, de area y lineales.

En las aplicaciones regionales es obvio que se incluyan areas urbanas, zonas y parques industriales, con distintos tipos
de industrias y diversas fuentes, incluidas las emisiones urbanas; (NDDH, 2003; SENES, 2009; Whitford, 2009;
Protonotariou et al., 2004; Yim et al., 2010; Collazo, 2011; Rinc6n de Hoyos, 2012; Ghannam y El-Fadel, 2013).

Validacion del modelo CALPUFF

Se han publicado diversos ensayos de validacion del modelo CALPUFF (O'Neill et al, 2001; Levy et al, 2003; Protonotariou
et al, 2004; Cohen et al, 2005; Yau et al, 2010; Dresser et al, 2011; Fishwick y Scorgie, 2011; Ghannam y El-Fadel, 2013).
La mayoria de ellos se basan en experimentos con trazadores especificos pasivos y una gran cantidad de medidas de
superficie y en altura durante los experimentos, con el fin de lograr la mejor evaluacion del rendimiento del modelo. Sin
embargo, con las fuentes reales y las medidas limitadas, surgen incertidumbres (tanto en mediciones y modelos de
resultados) y se espera un desempefio peor de los modelos.

Como una aplicacion inversa, Cohen et al. (2005) validan con CALPUFF usando R? en un modelo de regresion
construido con emisiones estimadas. Por su parte, Dresser et al. (2011) intercomparan CALPUFF y AERMOD vy validan sus
resultados. Para validar utilizan cuatro métodos: En el primero calculan la relacion entre las medidas y los valores propuesto
por el modelo. En el segundo calculan la Maxima Inmisién Robusta (RHC, en inglés) y la grafican. El tercer método utiliza
los parametros estadisticos Bias Fraccional (FB) y Medida de Precision Compuesta (CPM). Para la Gltima etapa utilizan el
paquete estadistico de evaluacion de modelos, BOOT (Chang y Hanna, 2005).

Fishwick y Scorgie (2011) validan el modelo de dispersién utilizando los estadisticos indice de ajuste (I0A), RHC, la
raiz del error cuadratico medio (RMSE) y la relacion de la concentracion maxima (Maxg). Mientras, Ghannam y El-Fadel
(2013) validan los resultados del modelo de dispersion utilizando el FB, el bias de la media geométrica (MG), el error
cuadratico medio normalizado (NMSE), la fraccion de las predicciones dentro de un factor de 2 respecto de las
observaciones (FAC2) y regresion lineal.

En Illinois, Levy et al. (2003) evalUan la sensibilidad para varias configuraciones de un modelo CALPUFF, de 9 plantas
térmicas, para evaluar el impacto de material particulado, primario y secundario. Por otro lado, Protonotariou et al. (2004),
validan e intercomparan CALPUFF con UAM y REMSAD, en el area metropolitana de Atenas, Grecia. Para ellos
comparan los gréaficos de inmision y los valores en las estaciones.

A su vez, Yau et al. (2010) comparan y validan los resultados de AUSTAL2000 y CALPUFF comparando los valores de
inmision predichos con medidas, a través de parametros estadisticos (NMSE, coeficiente correlacion lineal (COR), FAC2,
FB y derivacion estandar fraccional (FS)) y gréaficos de cuartiles y de dispersion. Por su parte, Chang (2003) intercompara
CALPUFF y otros dos modelos (HPAC, and VLSTRACK) contrastando los resultados con medidas y empleando los
parametros FB, MG, NMSE, la varianza geométrica (VG) y FAC2.

Recientemente Hernandez-Garcés y colaboradores (2015b) validaron la dispersion local de SO, de una gran chimenea de
una central térmica (con cuatro conductos independientes), considerando dos diferentes configuraciones de chimenea (un
solo foco puntual suma de los cuatro conductos vs. un foco puntual por conducto) asi como dos resultados distintos del
modelo CALMET (usando como datos de entrada: solo los resultados del modelo WRF vs. solo medidas meteorolégicas en
superficie y en altura) mediante los estadigrafos FB, MG,NMSE,VG, FAC2, el Bias Fraccional por infraestimacién (FBFN),
el Bias Fraccional por sobreestimacion (FBFP), el Error medio absoluto (MAE), el Bias Geométrico por infraestimacion
(MGFN), el Bias Geométrico por sobrestimacion (MGFP), El Grado efectivo de infraestimacion (MOEFN) y el efectivo de
sobreestimacion MOEFP.
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Conclusiones

El modelo langrangiano de dispersion atmosférica CALPUFF es uno de los méas utilizados para varias aplicaciones de
interés medioambiental. Los estudios demuestran que se emplea acoplado a varios modelos meteoroldgicos como
CALMET, MM5, WREF, entre otros, asi como alimentado por mediciones meteorolégicas de estaciones.

CALPUFF ha sido empleado en un amplio rango de tamafio de region, desde aplicaciones locales de 5x5 km? hasta
regionales de 3360x3360 km?. Esto indica que la configuracion flexible del modelo le permite abordar problemas mas alla
de la escala espacial para la cual fue disefiado.

Existe una gran variedad de alternativas para configurar CALPUFF. En cuanto a la resolucion se reportan ensayos desde
los de alta resolucion de 0,1 km hasta alcanzar los 28 km en estudios regionales. En cuanto a los periodos de simulacion
evaluados, estos varian desde 24 h hasta 4 afios. Los niveles en altura por su parte se extienden desde 8 hasta 12 niveles.

Debido a que CALPUFF tiene en cuenta los efectos del terreno y los flujos atmosféricos en zonas costeras, ha sido
ampliamente utilizado en dominios de terreno complejo y costeros.

CALPUFF se destaca por su versatilidad. Ha sido empleado para estudiar emisiones provenientes de vehiculos
automotores y buques, de zonas mineras, de complejos industriales quimicos, de la industria metaldrgica, de plantas de
tratamiento de aguas residuales, de pesticidas en la agricultura, de amoniaco en granjas agricolas y en la industria de los
hidrocarburos.

Muchas son las especies modeladas con CALPUFF, entre ellas se destacan el SO,, material particulado, SFs, NOy, ¥'Cs,
Nal, compuestos olorosos, plomo, y amoniaco. Mientras que respecto al tipo de fuente, las experiencias analizadas reportan
el empleo de fuentes puntuales, lineales y de area en las modelaciones.
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