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RESUMEN

La difusion es el flujo neto causado por el desplazamiento de los
contaminantes gaseosos en la atmésfera, provocando la dilucion y reduccion de los
gradientes de concentracion.

Los modelos de calidad de aire consideran los procesos fisicos y quimicos
que rigen a los contaminantes cuando se dispersan y reaccionan en la atmoésfera. La
simulacién es un método de resolucion de ecuaciones que representan un fendmeno
que, posteriormente, se relaciona con la situacion real.

El método gaussiano emplea la ecuacion de distribucion normal gaussiana
para determinar la variacion de las concentraciones de contaminantes en la pluma,
mediante calculos relativamente simples que requieren los coeficientes de dispersion
horizontal (oy) y vertical (o).

La simulacion para determinar concentraciones de contaminantes como el
diéxido de azufre (SO2) y mondxido de carbono (CO), fue realizada con el programa
MATLAB para ciertas condiciones de velocidad de viento (v), altura de chimenea (h)
y clase de estabilidad en areas rurales.

Se realizaron, ademas, simulaciones empleando el modelo de calidad de
aire de EPA: SCREEN3 MODEL * VERSION DATED 96043 * para comparar los
valores de las concentraciones de SO,y CO, calculadas con MATLAB.

ATMOSPHERIC POLLUTANTS DISPERSION SIMULATION
ABSTRACT

Diffusion is the net flow caused by the displacement of the gaseous
pollutants in the atmosphere, diluting and reducing their concentration gradients.

The air quality models consider the physical and chemical processes that
govern when contaminants disperse and react in the atmosphere. Simulation is a
method of solving equations which represent a phenomenon that, subsequently,
relates to the actual situation.

The Gaussian’s method employs the Gaussian’s normal distribution
equation to determine the variation of the concentrations of pollutants in the plume,
by relatively simple calculations requiring horizontal dispersion coefficients (oy) and
vertical (0z).

The simulation to determine concentrations of pollutants such as sulfur
dioxide (SO2) and carbon monoxide (CO) was performed with the MATLAB program
for certain conditions of wind speed (v), stack height (/) and stability class in rural
areas.

It also conducted simulations using the model EPA air quality: * VERSION
DATED MODEL SCREEN3 96,043 * to compare the values of SO, and CO
concentrations, calculated with MATLAB.
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INTRODUCCION

Las sustancias quimicas contaminantes presentes en la atmdsfera producen
un efecto nocivo en seres vivientes y en el ambiente (1). La presencia de ciertos
contaminantes atmosféricos en el aire como material particulado (PM), compuestos
volatiles, diéxido y monédxido de carbono (CO,, CO), didxido de azufre (SO3), 6xido
nitroso (N2O) y gases producidos por procesos industriales, son regulados y
monitoreados a fin de asegurar la calidad del mismo. Los modelos de dispersion de
contaminantes resuelven las ecuaciones de difusion en forma aproximada y obtienen
resultados muy rapidamente (2, 3). El modelo gaussiano considera un penacho de
contaminantes emitido por una chimenea cuya concentracion tiene una distribucion
caracteristica perpendicular al movimiento convectivo principal. La ecuacién de
difusién gaussiana relaciona los niveles de inmision en un punto con la cantidad de
contaminantes vertidos a la atmosfera desde el foco emisor teniendo en cuenta las
condiciones de emision de los gases y las caracteristicas climaticas y topograficas
del medio receptor. Se considera que el viento, la humedad, la temperatura y las
precipitaciones tienen importancia en el aumento o disminucién de la contaminacién
(4). El viento generalmente favorece la dispersion de los contaminantes y la
humedad actua negativamente en este proceso, al aumentar la concentracion de
humos y polvo (5). La estabilidad de la atmésfera depende de la diferencia de
temperaturas entre una masa de aire considerada con la del aire que la rodea. Se
presentan diferentes estabilidades (A, B, C, D, E, F) denominadas clases de
estabilidad de Pasquill (6,7) que tienen en cuenta condiciones meteoroldgicas. La
simulaciéon de concentracidon de contaminantes permite estimar la calidad de aire
ambiental en una zona industrial, cuyos habitantes podrian estar expuestos a
concentraciones que constituyen peligro para la salud humana. El presente trabajo
considera la concentracion de CO y SOz y la norma de calidad de aire para estos
contaminantes establecidos en la Ley 5965 de la Provincia de Buenos Aires es de 35
ppm de CO para 1 hora de exposicion y 0,50 ppm de SO, promedio de 3 hs (decreto
reglamentario 3395/96).

Los modelos de calidad de aire son utilizados ampliamente por organismos
oficiales y son revisados periodicamente por la Agencia de Proteccion Ambiental de
Estados Unidos (EPA). Existen numerosos métodos que utilizan algoritmos y bases
de datos meteoroldgicas para determinar emisiones de contaminantes
MARCO TEORICO

Los gases emitidos por las chimeneas se mezclan con el aire ambiental y a
medida que la pluma viaja se dispersa. El modelo de dispersion gaussiano calcula
los niveles de inmision en un punto del espacio de coordenadas (x,y,2) donde el
origen del sistema de coordenadas se fija en la base de la chimenea. La ecuacion
general del modelo de Gauss para determinar la concentracion de un contaminante

en un punto espacial es:
ZTJ ] 1({z-h :l [ 1(z+h 2—|l
Nexp | - = l+ep |- = |

O-y z z

Donde,
X, Y, z : coordenadas espaciales en metros (m)
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C (x, Yy, z) : concentracion de contaminante en un punto (x,y,2) ( g. m'3)
Q: caudal de emision (g.s™)

o,.,0,: desviaciones estandar en la direccion horizontal (eje ), y direccion vertical

(eje 2) en (m)
u. velocidad media de viento (m.s” ) en el sentido del eje x
Hh: altura efectiva de emision (m)

Dentro de los supuestos adoptados para resolver esta ecuacion se pueden
mencionar: los contaminantes se emiten desde una fuente puntual, la velocidad del
viento considerada es un promedio horario, el contaminante no se pierde por
desintegracion, reaccidon quimica o precipitacion, el terreno es llano, el estado es
estacionario, la densidad del contaminante es similar a la del aire. Lejos de la linea
central, la pluma esta representada por los coeficientes de dispersion, oy, (horizontal)
y oz (vertical). Los valores de coeficientes de dispersion o, o> se calculan, de
acuerdo a Martin, con las siguientes ecuaciones:

b d
o,=ax o,=¢cx +f

Donde: b=0,894, x se expresa en kildbmetros y o), o> en metros. Las constantes, a,
¢, d y f, se encuentran tabuladas para zonas rurales y urbanas (8).

Un método de estimacion o por la Agencia de Proteccion Ambiental de
Estados Unidos (EPA) es el modelo SCREEN3 Model de la Version 9604, que
permite evaluar las concentraciones de contaminantes si se conocen datos de
entrada. Es un método de andlisis rapido que estima si es necesario el empleo de
otro modelo de calidad de aire. Con este modelo SCREENS3 e idénticos valores para
Q, u, h, z que los empleados con MATLAB se realizaron las simulaciones para las
diferentes estabilidades de Pasquill, otros datos de entrada fueron: 400 K (salida de
gases) y 298 K (temperatura ambiente).

MATERIALES Y METODOS

Se simulan, mediante MATLAB 7.0, valores de concentracion (pg.m'3)
utilizando el modelo de Gauss para diferentes clases de estabilidades de Pasquill.
Los parametros de dispersion se calculan en funcion de la distancia y la estabilidad
atmosférica segun la ecuacion de Martin (8) para areas rurales. La simulacién con
MATLAB para las estabilidades A, B, C, D, E y F, se realiza para distancias que
varian de 100 m a 4000 m del foco emisor, en las siguientes condiciones: caudal de
emision, @= 80 g.s'; altura de emision de la chimenea, #=30m y altura de monitoreo,
z=2m. Las veIomdades de viento v«= 2,4y 7 m.s'1 son seleccionadas segun la
clase de estabilidad. A partir de las matrices y graficas de concentraciones obtenidas
de la simulacion se estudia la correspondencia entre el valor maximo de
concentracion con la velocidad del viento para algunas estabilidades.

Las concentraciones de CO y SO, se calculan a partir de los valores
obtenldos dela S|muIaC|on con MATLAB empleando la siguiente ecuacion: C
(g.m™) = (C (ppm).M.10°)/ k

Donde, M resulta la masa molar en g. mol” y k es una constante igual a
24,5 para 1 atm y 25°C El valor de M para CO es 28 g. mol™ y para SO; se
considera 64 g.mol”
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Se analizan las relacion entre las concentraciones maximas de los
contaminantes CO y SO, para diferentes clases de estabilidades y distintas
velocidades de viento. Asi también se analizan los valores de concentraciones para
las distancias de 1300 y 2900 m de distancia del foco emisor, consideradas como
puntos probables de poblaciones expuestas a los contaminantes (9).

Las concentraciones de contaminantes CO y SO, simuladas con MATLAB
se comparan con los valores obtenidos para igual condicion de viento con el modelo
SCREEN3 Model de EPA.

RESULTADOS Y DISCUSION

Se analizan las matrices de concentraciones, de orden 40x40, y graficas
obtenidas para diferentes estabilidades en area rural y a velocidades de viento 2, 4 y
7 m.s”, para distancias comprendidas entre 100 m < x < 4000 m (Figuras 1 a 10). Se
consideran para el analisis los valores de concentracion simulados a lo largo de la
linea central de la pluma y en el sentido del viento, que forman las matrices para
cada estabilidad.

Las clases de estabilidad A, E, F, C y D, a velocidad de viento «=2 m.s'1, se
presentan en Figuras 1 a 5, respectivamente y la estabilidad B en la Figura 6. Las
Figuras 7, 8 y 9 corresponden a las estabilidades B, E y D respectivamente, a
velocidad de viento de 4 m.s™. La Figura 10 muestra el perfil de concentraciones
para atmosfera estable D y velocidad de viento de 7 m.s”. Del andlisis de las
matrices de concentraciones, obtenidas con MATLAB, se obtienen los valores
maximos de concentracion y la distancia correspondiente (ver Tabla 1). Las
concentraciones simuladas a distancias de 1300 y 2900 m se encuentran en las
Tablas 2 y 3 respectivamente. La simulacién realizada con SCREEN3 Model, de
acuerdo a los parametros considerados en la seccidon anterior, se observa en la
Figura 11.

Para la estabilidad A y velocidad de viento 2 m.s'1, Figura 1, se observa un
maximo de concentraciébn en distancias préximas al origen de coordenadas,
correspondiente al foco emisor. El maximo de 883 ug.m'3 obtenido de la matriz para
esta estabilidad se presenta a 300 m (Tabla 1).
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Figura 1.Concentracion simulada (ug.m-3) para estabilidad A, area rural, u= 2 m.s-1
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Para la estabilidad E a u= 2 m.s-1, Figura 2, el maximo de concentracion,
1535 pg.m-3, ocurre a una distancia de 1700 m del foco emisor (Tabla 1), acuerdo al
analisis de valores simulados para esta estabilidad.

Para la estabilidad F a igual velocidad u=2 m.s-1, un comportamiento similar
al observado para la estabilidad E se aprecia en la Figura 3, con un corrimiento del
maximo de concentracion hacia mayores distancias del foco emisor. El valor maximo
de concentracion de la estabilidad F es 1514 pg.m-3 a 3200 m de distancia del
origen de coordenadas (Tabla 1).

Estabilidad E
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Figura 2. Concentracion simulada (ug.m-3) para estabilidad E, area rural, u= 2 m.s-1
Estabilidad F
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Figura 3. Concentracion simulada (ug.m-3) para estabilidad F, area rural, u= 2 m.s-1
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Concentracion
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Figura 4. Concentracion (ug.m-3) simulada para estabilidad C, area rural, u= 2 m.s-1

Concentraclon

Figura 5. Concentracion simulada (ug.m-3) para estabilidad D, area rural, u= 2 m.s-1
Para la estabilidad B, con velocidades de viento 2 y 4 m.s” (Fig. 6y 7), se
determinan las concentraciones maximas en base a las matrices correspondientes y
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resultan los valores de 1055 y 528 ug.m'3, respectivamente; ambos valores se
presentan a una distancia de 500 m, que no depende de la velocidad del viento. Se
observa, en las Figuras 6 y 7, un comportamiento similar para la estabilidad B a
velocidades de viento 2 y 4 m.s” respectivamente. Los valores maximos de
concentraciones simulados disminuyen aproximadamente a la mitad, conforme
aumenta la velocidad del viento.

Los valores maximos de concentraciones de contaminantes, Tabla 1, se
presentan a distancias cada vez mayores del foco emisor desde estabilidad A a F.
Del analisis de la Tabla 1 se encuentra que los valores maximos de CO no presentan
peligro para la salud humana y estdn dentro de los limites permitidos por la
reglamentacion vigente. Las concentraciones de SO resultan dentro del limite
permitido para 3 horas de exposicidon para las estabilidades A, B y C, mientras que
para D, E y F exceden los valores recomendables para la salud.

Tabla 1. Concentraciones maximas simuladas con MATLAB, area rural, velocidad de
viento =2 m.s™ y clases de estabilidades A, B, C, D, E y F, para los contaminantes
COy SOa.

Estabilidad de Conc. Max./ Conc. Max. Conc.Max. x(m)
Pasquill ug.m'3 CO/ ppm SO, / ppm

A 883 0,77 0,34 300

B 1055 0,92 0,40 500

C 1123 0,98 0,43 700

D 1396 1,22 0,53 1100

E 1535 1,34 0,59 1700

F 1514 1,32 0,58 3200

>
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Canzantraslan

Figura 6. Concentraciones (ug.m'e‘) simuladas para estabilidad B, rural, =2m.s”
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Figura 7. Concentraciones simuladas para estabilidad B, rural, v~ 4m.s”

En la Figura 8 se presenta la clase de estabilidad E y velocidad de viento 4
m.s”, se observa la forma de la grafica similar con la Figura 2, correspondiente a
menor velocidad de viento. El valor maximo de concentracion de 765 ug.m'3,
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determinado con la matriz correspondiente, aparece a 1700 m de distancia; si se
compara con el valor maximo correspondiente a «= 2 m. s’ , se deduce que la
concentracion disminuye considerablemente conforme aumenta la velocidad del
viento, mientras que la distancia al foco emisor no cambia.

Estabilidad E

Clug.m3)

2000 - oo 0
000 3000
¥(m) x(m)

Figura 8. Concentracion simulada (ug.m's) para estabilidad E, &rea rural, =

4m.s

, El valor maX|mo de concentracion, de la matriz para estabilidad Dy = 4
m.s~, es 698 pug. m> a 1100 m de distancia del foco emisor. Las graficas de la
estabilidad a velocidades de viento 4y 7 m.s " muestran un comportamiento similar,
Figura 9 y 10. La distancia a la que se presenta el maximo de concentracion no
cambia considerablemente con el aumento de la velocidad de viento, segun las
matrices de concentracion. El valor maximo de concentracién a velocidad de viento 7
m.s™ no supera los 400 pg. m™ como se observa en la Figura 10.
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Figura 9. Concentraciones simuladas para estabilidad D, rural, v= 4 m.s™
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Figura 10. Concentraciones simuladas para estabilidad D, rural, v=7 m.s’

El comportamiento observado en las Figuras 9 y 10 para las
concentraciones de contaminantes es similar y se mantienen altas en un rango
cercano al valor maximo y decaen lentamente, aun a grandes distancias del foco
emisor.

Del analisis de las Figuras 1, 4 y 6 correspondientes a las estabilidades A, B
y C se observa que el maximo de concentracion ocurre a distancias cercanas al foco
emisor y los valores de concentracion decaen rapidamente a medida que se aleja del
mismo.

Los valores de concentracion, simulados con SCREEN3 para todas las
estabilidades a 2 m.s™' de acuerdo a las condiciones ya mencionadas, se observan
en la Figura 11. El software calcula las concentraciones de contaminantes y los
valores de coeficientes de dispersion o, oz A partir del analisis comparativo de oy,
oz con los obtenidos con MATLAB, demostraron buen acuerdo. Los valores maximos
de concentracion se determinan de la tabla de salida del programa.
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Figura 11. Concentraciones simuladas con SCREEN3

Del andlisis de los valores simulados con MATLAB y SCREENS3, para
estabilidades E y F, Figuras 2, 3 y 11, no se observa concordancia para los valores
maximos de concentracion.

La Figura 11 muestra la forma de la grafica para las clases E y F es similar,
presentando valores maximos aproximados con los obtenidos con MATLAB,
alrededor de 800 y 1100 m de distancia del foco, respectivamente. Los valores
maximos de concentraciones no estan en buen acuerdo con los simulados con
MATLAB, Tabla 1.

Del analisis de los valores simulados con SCREEN3 se obtiene los valores
concentraciones para 1300 y 2900 m de la chimenea, distancias consideradas en
base a la existencia posible de poblaciones. Los valores se comparan con los
obtenidos con MATLAB a idénticas distancias de la fuente (Tablas 2 y 3). En Tabla 2
se observan los valores de concentracion de CO simulados a 1300 y 2900 m del foco
emisor y velocidad de viento 2 m.s'1, para todas las estabilidades. Sdlo la estabilidad
A, con concentraciones de 169 y 187 pg.m’3 presentan concordancia con ambos
software de calculo.

—
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Tabla 2. Concentraciones de CO simulados con MATLAB y SCREEN3 a 1300y 2900
m del foco emisor

Estabilidad 1300m 1300m 2900m 2900m
de Pasquil MATLAB SCREENS3 MATLAB SCREEN
CO (ppm) CO (ppm) CO (ppm) CO (ppm)
A 0,15 0,16 0,03 0,08
B 0,32 0,66 0,08 0,33
C 0,64 3,18 0,20 1,54
D 1,19 4,63 0,60 2,20
E 1,21 2,23 1,03 1,03
F 0,26 2,76 1,30 1,62

La simulacion con MATLAB y SCREENS para las estabilidades A, B, C, D,
Ey Fa 1300y 2900 m, presentan valores de concentracién de CO permitidos para la
salud humana por la legislacién vigente, excepto para estabilidad D a 1300m
calculado con SCREEN3. Ambos métodos presentan mayor concordancia para
estabilidades E y F a 2900 m, mientras que a 1300 m resulta buen acuerdo para la
estabilidad A.

Los valores de concentraciones de CO a 1300 m, se incrementan con
MATLAB para las estabilidades A, B, C, D y E y a 2900 m para todas las
estabilidades. Los valores simulados con SCREENS3 en las estabilidades C y D, a
1300 y 2900 m crecen hasta cinco veces el valor de la estabilidad precedente. A
1300 m los valores simulados con MATLAB aumentan hasta la estabilidad E y
disminuye en la F, en cambio los valores calculados con SCREEN3 disminuyen tanto
para E como F.

A 2900 m los valores de CO obtenidos con MATLAB aumentan desde A
hasta F mientras que las concentraciones de CO simuladas con SCREEN3
disminuyen en estabilidades E y F.

Los valores de concentraciones de SO, a 1300 my 2900 m del foco
emisor, area rural y velocidad de viento 2 m.s'1, se presentan en Tabla 3. Se analiza
el acuerdo entre los valores de concentracion de SO, simulados con ambos métodos
para las estabilidades de Pasquill a distancias de 1300 my 2900 m del foco emisor.

Tabla 3. Concentraciones de SO, simuladas con MATLAB y SCREEN3 a 1300 y
2900 m del foco emisor

Estabilidad 1300m 1300m 2900m 2900m

de Pasquill MATLAB SCREEN MATLAB SCREEN
SOz (ppb) SOz (ppm) SOz (ppm) SOz (ppm)

A 0,06 0,07 0,01 0,04
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B 0,14 0,29 0,03 0,14
C 0,28 1,39 0,09 0,67
D 0,52 2,03 0,26 0,96
E 0,53 0,98 0,45 0,45
F 0,11 1,20 0,57 0,71

Del anadlisis de la Tabla 3 se observa que a 1300 m del foco emisor, las
concentraciones de SO; simuladas con MATLAB son aconsejables para la salud
humana para las estabilidades A, B y C; mientras que a 2900 m del foco estan
permitidos los valores simulados para la estabilidad A, B, C, D y E. Para las
simulaciones con SCREENS3, las concentraciones correspondientes a estabilidades
A y B tanto no son perjudiciales para 1300 y 2900 m, para esta ultima distancia
también corresponde la estabilidad E.

A 1300 m y 2900 m, los valores de concentraciones de SO, simulados con
ambos métodos dan valores de concentracion similares para A y para la estabilidad
D a 2900 m.

Con MATLAB presentan un incremento para todas estabilidades,
aproximadamente constante, excepto la estabilidad F a 1300 m y 2900 m; mientras
que con SCREENS3 el incremento en la concentracion alcanza valores que se
quintuplican de estabilidad B a C tanto a 1300 como 2900 m.

A 2900 m del foco emisor, los valores de SO, obtenidos con MATLAB
aumentan desde A hasta F mientras que las concentraciones simuladas con
SCREENS3 disminuyen en estabilidades E y F.

Para la distancia de 1300 m correspondiente a estabilidad A y para
estabilidad E a 2900 m del foco, se presenta concordancia entre los valores de
concentraciones obtenidas con ambos métodos de simulacion para SO..

CONCLUSIONES

Los valores maximos de concentraciones simulados con MATLAB (Tabla 1)
con los valores: Q= 80 g.s'1; altura de emision de la chimenea, A~=30m y altura de
monitoreo, z = 2 m, correspondientes a areas rurales y velocidad de viento 2 m.s'1,
se presentan a distancias cada vez mayores del emisor desde estabilidad A a F. Las
estabilidades E y F presentan los mayores valores maximos.

La influencia del viento en la dispersion de los contaminantes se evidencia
en la estabilidad B, D y E, por una disminucién en el valor maximo de concentracion
de contaminantes y un despreciable efecto en la distancia que se presenta. En todos
los casos analizados se considera la concentracion de los contaminantes en la linea
central de la pluma y en el sentido del viento.

Los valores maximos simulados con MATLAB en las condiciones
mencionadas son inferiores al valor limite para CO para la proteccién de la salud
humana, igual a 35 ppm" y no presentan riesgo. Las concentraciones de SO
obtenidas con MATLAB estan dentro del limite permitido para 3 horas de exposicion
(0,5 ppm) para las estabilidades A, B y C, mientras que para D, E y F exceden los
valores recomendables para la salud.

Arch. Biog., Quim. y Farm. — Tucuman Tomo XXIl N°2 2013

150



ARTICULOS ORIGINALES Afio 2013

El perfil que presentan las concentraciones en las estabilidades A, By C es
similar, aumentando y disminuyendo abruptamente cerca del foco emisor. En las
estabilidades D, E y F, las concentraciones maximas de contaminante se mantienen
cerca del valor maximo en un amplio rango y luego decaen lentamente, aun a
grandes distancias del foco emisor. Estas ultimas condiciones de estabilidad
corresponden a una zona donde los contaminantes se mantienen sin dispersarse y la
poblacién se encuentra expuesta, esos sitios se ubican a considerable distancia del
foco emisor.

La simulacién con MATLAB y SCREENS para las estabilidades A, B, C, D,
Ey Fa 1300y 2900 m, presentan valores de concentracién de CO permitidos para la
salud humana por la legislaciéon vigente, excepto para estabilidad D a 1300 m,
calculado con SCREEN3. Ambos métodos presentan mayor concordancia para
estabilidades E y F a 2900 m, mientras que a 1300 m resulta buen acuerdo para la
estabilidad A.

A 2900 m del foco emisor, los valores de SO, obtenidos con MATLAB
aumentan desde A hasta F mientras que las concentraciones simuladas con
SCREENS3 disminuyen en estabilidades E y F.

La simulacion del transporte de contaminantes tiene un impacto positivo si
se aplica en caso de accidentes o emisiones extraordinarias, donde puede aislarse a
la poblacién considerando estas distancias y la direccion del viento. Ademas, se
puede observar la correspondencia de las concentraciones de contaminantes con la
velocidad de viento y en base a los registros meteorolégicos (rosa de vientos) puede
predecirse los sitios que se encuentran en riesgo de contaminacion.

La simulaciéon de la contaminacion del aire deberia ser aplicada ante la
ausencia de monitoreo.
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