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Prevenir la contaminacion atmosférica y sus efectos sobre la salud humana o
ecosistemas requiere el uso de herramientas que permitan la prediccién de episodios
potencialmente peligrosos. Los modelos de calidad del aire se utilizan para conocer o
predecir los niveles de contaminantes en el aire, asi como su depdsito, facilitando la
toma de decisiones en caso de riesgo a la salud humana y/o ecosistemas.

Los mecanismos quimicos son una pieza fundamental de los modelos fotoquimi-
cos. En estos mecanismos, se describen las transformaciones quimicas y procesos de
fotdlisis que experimentan los contaminantes atmosféricos en la troposfera. Dada la
complejidad y variedad de las reacciones quimicas que tienen lugar en la atmésfera, el
uso de estos mecanismos en modelos 3-D de calidad del aire implica la simplificaciéon
de especies mediante su agrupacién en especies genéricas (“lumping”), en base a sus
propiedades fisicas o quimicas (reactividad, grupos funcionales). Ademas, el complejo
panorama quimico atmosférico, en el que intervienen un elevado nimero de reacciones
quimicas, no es explicitamente resuelto por los distintos mecanismos quimicos, sino
que se aplica una reduccién al nimero de reacciones. Estas aproximaciones en los me-
canismos quimicos son necesarias para dotar a los modelos de calidad del aire de una
eficiencia computacional que permita su uso en aplicaciones reales, en ocasiones con
numeros de celdas elevados, dominios anidados, altas resoluciones o periodos largos
de simulacioén. Tanto el criterio de agrupamiento de especies, el nimero de estas y de
sus reacciones, asi como valores de constantes de velocidad de reaccion, diferencian
a los distintos mecanismos entre si. Conocer el grado en que un determinado modelo,
y mas especificamente, un determinado mecanismo quimico, es capaz de representar
la quimica atmosférica requiere disponer de informacién en unas condiciones en que
sélo la quimica afecte a la evolucion temporal de la concentracion de contaminantes.
Los experimentos en camara permiten aislar los efectos causados por los procesos
quimicos. En ellos, cantidades conocidas de ciertos compuestos son introducidos en la
camara en condiciones controladas. Recientes experimentos realizados en las camaras
del EUPHORE (EUropean PHOto-REactor, CEAM, Valencia) (Vivanco et al. 2011) en los
que se introdujeron ciertos compuestos organicos volatiles de origen antropogénico
(mezcla de tolueno, trimetilbenceno, octano y ortoxileno) y biogénico (mezcla de isopre-
no, a-pineno y limoneno), han permitido el registro de abundantes informacion relativa a
la concentracion de gases habitualmente encontrados en atmésferas rurales y urbanas.
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En este trabajo se presentan los resultados de la evaluacién de tres mecanismos
quimicos (SAPRC99, CB05 y MELCHIOR?) frente a datos obtenidos en las camaras del
EUPHORE. Para ellos se adaptaron dos modelos fotoquimicos, el modelo CHIMERE
(con el mecanismo MELCHIOR 2) y el modelo CMAQ (mecanismos quimicos SAPRC99
y CB05) a una versién “EUPHORE”, de forma que la quimica y formacién de aeroso-
les quedase aislada de otros procesos que consideran los modelos, como transporte,
turbulencia, emisiones biogénicas o depdsito. Ademas los modelos fueron adaptados
a las condiciones experimentales de la camara en lo referente a concentraciones
iniciales, valores medidos de temperatura, presién y humedad relativa, activacion o
desactivacion de los procesos de fotdlisis segun los tiempos de apertura de la camara,
y resolucion temporal de 1 minuto.

Los resultados muestran que para algunos compuestos y en determinadas con-
diciones, los tres mecanismos quimicos estiman valores de concentracion similares,
como es el caso del SO2, compuestos organicos introducidos o el O3 (parte superior
de la Figura 1). Sin embargo, en otros casos, para estas mismas especies, se observan
discrepancias entre los tres mecanismos quimicos (véase el caso del ozono, gréafica
inferior de la Figura 1), siendo en ocasiones favorables para un modelo y en otras
para otra. Para otros compuestos, se observa siempre una clara divergencia entre los
valores aportados por los distintos mecanismos quimicos, y grandes diferencias con
respecto a los valores medidos en camara. Este es el caso de compuestos organicos
secundarios como el metilglioxal o el PAN (figuras 3y 4).

Los resultados encontrados indican que en ciertas condiciones para algunos com-
puestos quimicos gaseosos y siempre para otros, tres mecanismos quimicos incluidos
en varios de los modelos actualmente mas utilizados proporcionan estimaciones
diferentes. Este hecho debe ser tenido en cuenta a la hora de utilizar las estimaciones
de concentracion en aire y deposito de los distintos modelos en aplicaciones a la at-
mésfera real.
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Figura 1. Perfiles temporales de ozono medidos en la cdmara (mediante FTIR y monitores) y
con los modelos CBO5, SAPRCS9 y MELCHIOR 2
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Figura 2. Perfiles temporales de NO2 medidos en la cdmara (mediante monitores) y con los

modelos CBO5, SAPRC99 y MELCHIOR 2
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Figura 3. Perfiles temporales de PAN y Metil-Glioxal medidos en la cdmara (mediante FTIR) y
con los modelos CBO5, SAPRCS9 y MELCHIOR 2
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