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RESUMEN

Los inventarios de emisiones de contaminantes atmosféricos constituyen un parametro
de entrada imprescindible para los modelos de calidad del aire. Durante su proceso
de elaboracion, existen incertidumbres que conducen a errores en las simulaciones
numéricas, siendo indiscutible la necesidad de mejorar continuamente la precision de
sus datos o ajustarlos a las condiciones reales que intenta describir. En este trabajo se
aplico el modelo de distribucion espacial, temporal y de especiacion quimica (DiE-
TE) al Inventario Nacional de Emisiones de México de 2013 para obtener una base
de datos desagregada espacial y temporalmente, lista para la modelacion numérica
con el modelo Weather Research and Forecasting with Chemistry (WRF-Chem) en el
Centro de México. Se evaluo el desempefio del modelo en un episodio de contingencia
ambiental por ozono ocurrido del 15 al 21 de mayo de 2017, a partir de la comparacion
con observaciones de estaciones de la Red Automatica de Monitoreo Atmosférico de
la Ciudad de México. Las métricas estadisticas mostraron baja correlacion entre el
modelo y las mediciones para todas las variables analizadas y se decidio actualizar el
inventario a partir de una metodologia no paramétrica de factores de escalamiento. Esto
permitié obtener una mejor correlacion con valores del modelo mas proximos a las
observaciones y que describen acertadamente el comportamiento espacial y temp,oral
de las variables. Los ajustes realizados al inventario se validaron mediante su aplicacion
a otro caso de contingencia ambiental del 14 al 17 de marzo de 2016, apreciandose
mejoras considerables en el desempefio del modelo.

Key words: atmospheric pollution, scale factors; emission inventory, atmospherical numerical modeling,
WRF-Chem.

ABSTRACT

Air pollutant emissions inventories are an essential input parameter for air quality
modeling. During its elaboration process, there are uncertainties that cause errors
in numerical simulations. The need to continually improve data accuracy or adjust
it to the actual conditions being described is indisputable. In this work, the spatial,
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temporal, and chemical speciation distribution model (DiETE) was applied to the 2013
Mexico National Emissions Inventory in order to obtain a spatially and temporarily
disaggregated database, ready for numerical modeling with the Weather Research and
Forecasting Model with Chemistry (WRF-Chem) in Central Mexico. Also, the model
performance was evaluated for ozone in an environmental contingency episode that
took place between May 15 and 21, 2017, based on the comparison with stations ob-
servations from Mexico City’s Red Automatica de Monitoreo Atmosférico (automatic
air quality monitoring network). Statistical metrics showed lower correlation for all
variables analyzed and it was decided to update the inventory through a nonparametric
methodology based on scale factors. This led us to obtain statistical parameters with
larger correlations and model values closer to the observations, which accurately
describe the spatial and temporal behavior of the variables. The adjustments made to
the inventory were validated through its application to another case of environmental
contingency from March 14-17, 2016, with considerable improvements in the perfor-

mance of the model.

INTRODUCCION

La contaminacion del aire es un problema muy
importante que enfrentan los paises del mundo y un
reto prioritario para la sociedad actual. México no
es una excepcion en este sentido. El Inventario Na-
cional de Emisiones para el afio 2013 (INEM-2013)
indica que se emitieron a la atmoésfera 32.8 Gg de
contaminantes a nivel nacional, 59 % provenientes
de fuentes de area, 31 % de fuentes modviles y 10 %
de fuentes fijas (INECC 2018). Existen serias afecta-
ciones en la calidad del aire de las principales zonas
metropolitanas del pais, con especial atencién a la
Zona Metropolitana del Valle de México (ZMVM),
donde los contaminantes criterio ozono (O3) y par-
ticulas suspendidas con didmetro inferior a 10 um
(PMio) son responsables de casi la totalidad de los
episodios de alta contaminacion, durante los cuales se
alcanzan concentraciones muy elevadas que resultan
dafiinas para la salud de la poblacion (SEMARNAT
2015). Por ende, la gestion de la calidad del aire en
México y especificamente en la ZMVM ha adquirido
gran relevancia.

Los modelos de calidad del aire (MCA) son una
poderosa herramienta para estudiar el transporte y la
dinamica de los contaminantes atmosféricos, ya que
simulan los procesos fisicos y quimicos que influyen
en su comportamiento y distribucion. Esto permite
evaluar el estado de la calidad del aire en zonas de
interés y adoptar las medidas de control necesarias
para salvaguardar a la poblacion y reducir su ex-
posicion a altas concentraciones de contaminantes
(Turtds et al. 2013).

Un componente esencial de los MCA son los
inventarios de emisiones (IE) de contaminantes at-
mosféricos, elaborados por autoridades ambientales,

los cuales contienen emisiones de los principales
contaminantes criterio generadas en un area (por lo
general un pais) provenientes de todas las fuentes
(puntuales, area y moviles) y sectores (industria,
transporte, comercio, servicios, hogares, vegetacion,
suelo) (SEMARNAT 2015). Estos IE un desempefian
decisivo en la eficiencia del proceso de simulacion
y la calidad de sus resultados, ya que de ellos se
obtienen bases de datos de emisiones (BDE) que
sirven como condiciones iniciales y de frontera para
los MCA (Huang et al. 2011).

Sin embargo, en el proceso de elaboracion de
los IE se presenta un sinnimero de incertidumbres
(Yumimoto y Uno 2006, Lumbreras et al. 2015)
que no estan cuantificadas o no son reportadas por
sus autores y producen errores en las simulaciones
numéricas (IPCC 2000, Hao et al. 2002, Streets et
al. 2003, Chang y Hanna 2004, Borrego et al. 2008,
Schultz 2008, Raadgever et al. 2011, Miller et al.
2012). Por ello se requiere el desarrollo continuo
de metodologias para actualizar y ajustar sus datos
(Lumbreras et al. 2009, Li et al. 2010). En este sen-
tido, Fujita et al. (1992), CARB (1997) y Funk et
al. (2001) emplearon métodos de arriba hacia abajo
(top-down) basados en mediciones de concentra-
ciones de contaminantes en horarios de la mafiana
junto con factores de emision; Watson et al. (2001)
utilizaron técnicas de equilibrio quimico de masas
y especiacion de compuestos organicos volatiles
(COV) para estimar las contribuciones relativas
de emisiones de diferentes fuentes; Li et al. (2010)
aplicaron un método de optimizacion global basado
en un algoritmo genético (Holland 1975, Goldberg
1989) para actualizar un IE en China para su uso
en el Community Multiscale Air Quality (CMAQ)
Model; y Brown (1993), Mulholland y Seinfeld
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(1995), Chang et al. (1997), Mendoza-Dominguez y
Russel (2001), Mannschreck et al. (2002), Hakami et
al. (2005), Gilliland et al. (2006), Yumimoto y Uno
(2006), Elbern et al. (2007), Napelenok et al. (2008),
Kurokawa et al. (2009), Saide et al. (2009), entre
otros, emplearon diferentes técnicas de modelacion
inversa de la calidad del aire, comparando directa-
mente los resultados de las simulaciones numéricas
con mediciones disponibles de concentraciones de
distintos contaminantes.

En el caso de México, Streit y Guzman (1994,
1996) encontraron que las emisiones de COV y
monoéxido de carbono (CO) eran subestimadas en
la ZMVM, y propusieron que los datos disponibles
se multiplicaran por un factor de 4 para el caso de
COV a fin de obtener resultados aceptables en la
modelacion de Oz con MCA. Arriaga-Colina et al.
(2004) utilizaron mediciones de concentraciones
matutinas de COV, CO y 6xidos de nitrogeno (NOy)
en la ZMVM para obtener las razones COV/NOx
y CO/NOy, y demostraron que las reportadas en el
INEM-1998 subestimaban los valores reales y debian
ser incrementadas por factores de 2 y 3, respectiva-
mente. West et al. (2004) compararon directamente
las salidas del modelo del California Institute of Te-
chnology (CIT) empleando como entrada el INEM-
1998, con mediciones realizadas en la campana
IMADA de 1997 para la ZMVM; concluyeron que
el modelo subestimaba las concentraciones de los
contaminantes analizados y propsieron incrementos a
las emisiones por factores de 3 para COV y de 2 para
CO. Hernandez (2006) utilizd6 modelacion inversa
con el MCA Multiscale Climate Chemistry Model
(MCCM) para ajustar emisiones de hidrocarburos de
la ZMVM en el INEM-1998, considerando la ubi-
cacion geografica de las fuentes. Mendoza y Garcia
(2011) también emplearon modelacion inversa para
escalar el IE de 1995 para la Zona Metropolitana de
Guadalajara, Jalisco, México, mediante factores de
ajuste, comparando las salidas del modelo CIT con
mediciones. Y Trejo (2017) utilizé una metodologia
para escalar las emisiones del INEM-2008 y simular
las concentraciones de O3 en la ZMVM con el mo-
delo Weather Research and Forecasting Model with
Chemistry (WRF-Chem), sin ajustar las emisiones
de COV.

Otra limitacion de los IE radica en que, general-
mente, poseen una resolucion espacial y temporal que
impide su utilizacion directa en MCA, razon por la
cual Garcia-Reynoso et al. (2018) presentan y validan
el modelo de distribucion espacial, temporal y de es-
peciacion quimica (DIETE) aplicado al INEM-2008
para desagregarlo y obtener una BDE lista para su uso

en MCA en México, mientras que el INECC (2017)
aplica una metodologia similar al INEM-2013. En
ambas investigaciones se recomienda utilizar las
BDE obtenidas en MCA para evaluar la calidad de
sus datos en casos de estudio reales.

Teniendo en cuenta lo anterior y en una prime-
ra instancia, en este trabajo se aplica el DiETE al
INEM-2013 para obtener una BDE util para realizar
simulaciones numéricas con WRF-Chem en el Centro
de México, en periodos de tiempo correspondientes
a contingencias ambientales por O3 ocurridas en la
ZMVM. Se evalua el desempefio del modelo a partir
de una comparacion con estaciones de monitoreo
disponibles. Sin embargo, al presentarse una baja
correlacion en las métricas estadisticas calculadas,
se decide actualizar el INEM-2013 a partir de una
metodologia no paramétrica basada en la obtencion
continua de factores de escalamiento, la cual se
describe en la presente investigacion y se aplica al
area de interés, aspecto en el cual radica su novedad.

MATERIALES Y METODOS

Area de estudio

El 4rea de estudio abarca la region denominada
Centro de México, que incluye los territorios perte-
necientes a la Ciudad de México y los estados de Mé-
xico, Morelos, Hidalgo, Tlaxcala y Puebla (Fig. 1).
Dentro de ella reviste especial interés la ZM VM, una
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Fig. 1. Area de estudio.
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de las regiones mas contaminadas del pais, la cual
se ubica en un valle a mas de 2200 m de altura con
factores geograficos y orograficos que dificultan la
dispersion de contaminantes. Estos son emitidos en
un 30 % por sus cinco millones de autos registrados,
cuyas tecnologias tienen, en promedio, mas de 12
anos de antigiiedad; ademas, deben considerarse las
emisiones provenientes del Estado de México, que
son transportadas a la ZMVM por efectos del vien-
to. El centro geografico de esta zona se ubica en la
confluencia del paralelo 19° 30’ N con el meridiano
99°02° O (SEMARNAT 2002).

Modelo WRF-Chem y su configuracion

En este estudio se empled el modelo de mesoes-
cala de nueva generacion Weather Research and
Forecasting with Chemistry (WRF-Chem, version
3.9.1.1). Este modelo tiene la capacidad de simular
las emisiones, transporte, mezcla y transformaciones
quimicas de los gases traza y aerosoles de manera
acoplada con la meteorologia dentro de un unico
sistema de coordenadas horizontales y verticales.
No utiliza interpolaciones espaciotemporales y es
util para realizar estudios de calidad del aire a escala
regional y global (Grell et al. 2005, Fast et al. 2006).

Para las simulaciones numéricas se construy6 un
dominio de modelacién que cubre la region Centro
de México, en el cual se ubico una malla de 88 x 88
celdas con una resolucion horizontal de 3 x 3 km
(Fig. 2), tomandose en cuenta 27 niveles verticales.

Se consideraron dos periodos de tiempo: el pri-
mero, del 15 al 21 de mayo de 2017, se utilizo para
evaluar el desempefio del WRF-Chem con el IE ori-
ginal y posteriormente con el actualizado; el segundo,
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Fig. 2. Dominio de modelacion.

del 14 al 17 de marzo de 2016, se us6 para validar la
utilidad de los factores de escalamiento obtenidos,
teniéndose en cuenta la activacion del Programa para
Contingencias Ambientales Atmosféricas (PCAA)
en 2017 (Cuadro I) y 2016 (Cuadro II). En esta
investigacion se utiliza el tiempo en hora local.

En el primer caso se produjo un episodio de alta
contaminacion por O3 que comenzo el 15 de mayo
de 2017 a las 16:00 horas, cuando el indice Metro-
politano de la Calidad del Aire (IMECA) registr6 en
la estacion Ajusco Medio (AJM) un valor de 151,
clasificado como de muy mala calidad, alcanzandose
un maximo de 186 el 20 de mayo a las 17:00 horas
en AJM. Las concentraciones horarias de O3 (Fig. 3)
llegaron a cifras cercanas a 180 ppb en varias estacio-
nes de la Red Automatica de Monitoreo Atmosférico
(RAMA), muy altas y dafiinas para la salud, supe-
rando considerablemente la Norma Oficial Mexicana
NOM-020-SSA1-2014 (SSA2014) de 95 ppb durante
cada uno de los siete dias que duré la contingencia
ambiental, la méas prolongada desde que se aplica el
PCAA (1992). Este evento estuvo relacionado con la
presencia de un sistema de alta presion sobre la zona
de estudio, el cual propicié condiciones de estabili-
dad atmosférica muy favorables para la formacion y
acumulacion de O3 y adversas para la dispersion de
sus precursores, esto es, fuerte radiacion solar, vientos
débiles, altas temperaturas, escasas lluvias y limitado
transporte de humedad (SEMARNAT 2017).

En el segundo caso el contaminante que desen-
cadend la contingencia ambiental también fue el O3,
al alcanzarse un valor IMECA de 194 en la estacion
Cuajimalpa (CUA) el 14 de marzo de 2016 a las 16:00
horas, el cual llegd a un maximo de 203 una hora des-
pués en ese sitio. Las concentraciones horarias maxi-
mas de O3 alcanzaron los 203 ppb en CUA, mientras
que en otras estaciones de la RAMA se observaron
picos que fluctuaron entre 120 y 160 ppb (Fig. 4),
condiciones que indican una muy mala calidad del aire
en la ZMVM de acuerdo con el indice IMECA. Este
episodio de cuatro dias también estuvo relacionado
con un sistema de alta presion y condiciones de esta-
bilidad atmosférica (CAMe 2016), teniendo ademas
la particularidad de contribuir a una actualizacion del
PCAA, ya que se elimino la fase de precontingencia
ambiental existente hasta entonces (SEDEMA 2016).

Las condiciones meteoroldgicas iniciales y de
frontera empleadas en WRF-Chem se generaron a
partir de los datos obtenidos del Global Forecast
System (GFS) desarrollado por los National Centers
for Environmental Prediction (NCEP), el cual brinda
informacion de diferentes variables con resolucion
espacial de 1° x 1°y temporal de 6 h.



CUADRO I. ACTIVACION DEL PROGRAMA PARA CONTINGENCIAS AMBIENTALES ATMOSFERICAS

(PCAA) EN LA ZMVM EN 2017.
Contaminante Valor Fecha y hora Valor  Fecha y hora de la con- Valor Fecha y hora
IMECA deactivacion IMECA centracion maxima IMECA de desactivacion
PMio 153 6-ene (09:00) 172 6-ene (11:00) 132 7-ene (09:00)
O3 151 15-may (16:00) 186 20-may (17:00) 104 21-may (19:00)
03 162 22-may (15:00) 183 23-may (18:00) 105 24-may (18:00)
PMo 154 14-dic (11:00) 162 14-dic (14:00) 147 15-dic (09:00)

IMECA: Indice Metropolitano de Calidad del Aire.

CUADRO II. ACTIVACION DEL PROGRAMA PARA CONTINGENCIAS AMBIENTALES ATMOSFERICAS
(PCAA) EN LA ZMVM EN 2016.

Contaminante

Valor

Fecha y hora de

IMECA activacion

Valor

Fecha y hora de la
IMECA concentraciéon maxima

Valor
IMECA desactivacion

Fecha y hora de

O3
O3
O3
O3
O3
O3
O3
O3
O3
O3

194 14-mar (16:00) 203 14-mar (17:00) 136
156 05-abr (17:00) 156 05-abr (17:00) 127
161 02-may (15:00) 192 04-may (16:00) 127
157 14-may (17:00) 157 14-may (17:00) 69
178 20-may (15:00) 188 20-may (16:00) 133
151 24-may (15:00) 151 24-may (15:00) 49
165 27-may (15:00) 165 27-may (15:00) 109
155 31-may (16:00) 161 31-may (16:00) 115
152 08-jul (17:00) 152 08-jul (17:00) 88
151 11-ago (16:00) 158 11-ago (17:00) 127

17-mar (16:00)
06-abr (17:00)
05-may (17:00)
15-may (15:00)
21-may (17:00)
24-may (21:00)
28-may (18:00)
01-jun (18:00)
09-jul (15:00)
12-ago (17:00)

IMECA: indice Metropolitano de Calidad del Aire.

180

160

140

g
8 100

-~ -

16/05_16

16/05_06

16/05_11

16/05_01

— -

——CAM
— -PED

-=-HGM  ——izT :
——SFE ~ —®*—SJA ——TLA

20/05_10

20/05_15

20/05_20

21/05_16

21/05_06 %

21/05_11

21/05_01

Fig. 3. Series de tiempo de las concentraciones horarias de O3 observadas en estaciones
seleccionadas de la RAMA (15 al 21 de mayo de 2017). Se sefiala el valor de la
NOM-020-SSA1-2014 (95 ppb).

160 AN
140 - 7
219 = ya LN
8 100 2NN _ - |
£ go W ciien' /- - //f T
S 60 9’%" X 1/ AN /7 Wo~s
40 / h /f —7\ /[ VX‘L
20 [Pt £ "~Q-.U“// ¢ '\Q\ 4,‘/[ A
OAEQ&JJ : <
OANTOOONTOOONOANTOOOANTOOONONTODONT OO NO
C e N T T N T T T T S
[se el sp M er M p M p Mo M s o B op Mo p M s p B o0 Mo s p M o p I o p M50 MNP B s p Mo p I s 0 B s BN s B o0 B0 0 B 5.0 BN 90 s o0 M4 p B 5.0 BN o0 I o0 I 00 I 40 B 9.0 M 90}
[eNeololololololololololololololeoloeloloelNoloelololololelolololololololololNolo)
OO0 009090909000909090999990909090999999 Q009090999
TIETTTTTTTTTTTOOLDLOOLOLOLLOLOOLOOO WL OO OWOWOOOOOOOON~
IIIIIIIIIIITIRRRR2220200000002020002000%
Fechay hora
— CAM -=-— HGM - MER —&—TLA

Fig. 4. Series de tiempo de las concentraciones horarias de O3 observadas en estaciones
seleccionadas de la RAMA (14 al 17 de marzo de 2016). Se sefiala el valor de la
NOM-020-SSA1-2014 (95 ppb).



468 J. A. Rodriguez Zas y J. A. Garcia Reynoso

CUADRO IIL. PARAMETRIZACIONES EMPLEADAS EN LA MODELACION CON WRF-CHEM.

Proceso Referencia

Capa limite planetaria

Capa superficial

Microfisica

Uso de suelos

Radiacion de onda larga
Radiacién de onda corta
Camulos

Mecanismo quimico
Interaccion Aerosoles-radiacion

Yonsei University (YSU, Hong et al. 2006)

MMS Similarity (Zhang y Anthes 1982)

WREF Single-Moment class 5 (WSMS, Hong et al. 2004)

Noah Land-Surface Model (LSM, Chen y Dudhia 2001)

Rapid Radiative Transfer Model (RRTM, Mlawer et al. 1997)

MMS (Dudhia 1989)

Kain-Fritsch (Kain y Fritsch 1993, Kain 2004)

Regional Acid Deposition Model v2 (RADM2, Stockwell et al. 1990)
Activo aer ra feedback (Forkel et al. 2012)

La configuracion del modelo en cuanto a parametri-
zaciones fisicas y quimicas se muestra en el cuadro I11.
Se destaca la utilizacion del mecanismo Regional
Acid Deposition Model version 2, (RADM?2; Stoc-
kwell et al. 1990) para analizar la quimica en fase
gaseosa, en el cual la distribucion de emisiones
por especies quimicas se determina con base en la
reactividad al radical hidroxilo (OH). Considera 21
especies inorganicas y 42 organicas que intervienen
en 29 reacciones quimicas inorganicas (nueve fo-
toquimicas) y 107 organicas (12 fotoquimicas). Se
empled un tiempo de precalentamiento de 24 hy las
salidas del modelo se almacenaron cada hora.

Metodologia para la actualizacion del inventario
de emisiones

En este estudio se utilizé el INEM-2013 pro-
porcionado por la Secretaria de Medio Ambiente y
Recursos Naturales (SEMARNAT), el cual cuenta
con la clasificacion de las emisiones de todas las
fuentes fijas, moviles y de area, en sus diferentes
categorias, para la ZMVM y México en general.
Incluye las emisiones anuales por municipio de los
principales contaminantes que afectan la calidad del
aire o que son precursores de contaminantes secun-
darios: CO, NOy, dioxido de azufre (SOz), amoniaco
(NH3), particulas suspendidas con diametro menor a
10 um (PMjo) y 2.5 pm (PM; 5), y COV, entre otros
(INECC 2017).

Para obtener una BDE ttil en MCA, se aplico al
INEM-2013 la metodologia descrita en el modelo
DIiETE (INECC 2017, Garcia-Reynoso et al. 2018),
en el cual la distribucion espacial de emisiones en
cada celda del dominio de modelacion se realiza
con base en datos de poblacion, cobertura de suelo
y ubicacion de industrias; para fuentes moviles, se
considera la fraccion de la malla correspondiente a las
vialidades y carreteras; para la distribucion temporal
se emplean los codigos fuente Source Classifica-
tion Codes (SCC) de la United States Environment

Protection Agency (US-EPA), que contienen perfiles
temporales mensuales, semanales y diarios por tipo
de fuente.

Posteriormente se realiza la especiacion de COV
para cada tipo de fuente y se distribuyen las emisiones
en cada perfil de compuestos quimicos emitidos por
proceso, lo cual requiere conocer el tipo de proceso,
materias primas y condiciones de operacion. Debi-
do a que la informacién es limitada, se utilizan los
datos SCC de la US-EPA. Finalmente, se hace la
agrupacién segin el mecanismo quimico empleado
(RADM2), que asigna a cada especie quimica una
categoria dependiendo de su reactividad con el ra-
dical OH.

Se obtuvieron archivos diarios en formato
NetCDF (Rew y Davis 1990) con informacién de la
distribucion espacial, temporal y quimica de las emi-
siones de las especies para el mecanismo RADM2,
en el dominio de modelacion definido. Sin embargo,
al realizar simulaciones numéricas con la BDE obte-
nida, los resultados del modelo presentaron una baja
correlacion con las mediciones, como se muestra en
secciones posteriores. Esto podia preverse, teniendo
en cuenta que el IE corresponde a 2013 y la modela-
cion a 2017; ademas, en su elaboracion, se emplean
factores de emision, perfiles temporales y especiacion
de compuestos organicos que no consideran las ca-
racteristicas del area de interés, sino que provienen
de estimaciones de la US-EPA. Asimismo, la incerti-
dumbre en los datos del IE no esta cuantificada ni se
reporta en el mismo, por lo que se requieren acciones
constantes para su actualizacidon acordes con el caso
de estudio que se desee modelar (Hao et al. 2002,
Streets et al. 2003, de Foy et al. 2006, Sowden et al.
2008, Keenan et al. 2009, Li et al. 2010, Ying et al.
2012, Trejo 2017).

Teniendo en cuenta lo anterior, se llevo a cabo
un proceso de actualizacion del IE a partir de una
metodologia descrita en la figura 5, la cual consiste
en emplear el IE original (en este caso INEM-2013)
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Fig. 5. Metodologia de ajuste de emisiones en el INEM-2013 mediante modelacion
con WRF-Chem para la obtencion de concentraciones de O3 similares a las

observadas.

para modelar la calidad del aire y evaluar los resul-
tados de las concentraciones obtenidas respecto a
las observaciones, inicialmente para NOx. Cuando
las métricas estadisticas muestren valores dentro
del rango de aceptable se procede a comparar los
resultados para el caso del O3, con el objetivo de
escalar las emisiones de COV en el IE (y las de NOx,
si fuera necesario) hasta que las métricas indiquen
resultados aceptables.

Se realizaron simulaciones numéricas para los
siguientes casos, considerando informacion: 1) de
todas las fuentes de emision, 2) solo de fuentes fi-
jas, 3) solo de fuentes moviles y 4) solo de fuentes
de area. Luego se form6 una ecuacion en la que el
vector de las concentraciones es igual a la matriz de
datos multiplicada por el vector de los factores de
escalamiento, a partir de la cual se obtiene el vector
de factores de escalamiento. Este primer resultado
se empled para determinar la contribucion de cada
tipo de fuente a la concentracion total de cada con-
taminante en la atmosfera y de esta forma definir
un factor de escalamiento para cada uno de ellos, es
decir, un valor que permita incrementar o disminuir
sus respectivas emisiones en el IE original, con el fin
de reducir el error.

Este primer factor de escalamiento se continua
actualizando mediante la metodologia descrita en
la figura 5 hasta obtener un conjunto definitivo de
valores (Cuadro IV). Se observa, en general, que
para las fuentes de area se propone aumentar 2.6
veces las emisiones de CO y 1.25 veces las de SO,
asi como reducir entre el 80 y el 90 % las emisiones
de NO y NO,. Para las fuentes moviles es necesario
disminuir aproximadamente a la mitad las emisiones
de CO y NOg, asi como en 15 y 90 % las de SO,
y NO, respectivamente. En el caso de las fuentes
puntuales, los factores de escalamiento indican que

CUADRO IV. FACTORES DE ESCALAMIENTO OBTE-
NIDOS POR CONTAMINANTE Y TIPO DE

FUENTE.
Contaminante Area Movil Puntual
NO 0.18 0.10 1.20
NO; 0.10 0.53 0.40
CcO 2.60 0.50 0.50
SO» 1.25 0.85 0.40
COV 2.50 2.50 2.50

COV: contaminantes organicos volatiles.
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es preciso aumentar 1.2 veces las emisiones de NO
y bajar entre 40 y 50 % las de NO,, CO y SO», Para
todos los casos, los COV se deben incrementar por
un factor de 2.5.

La aplicacion de esta metodologia permite obte-
ner una BDE actualizada y util para modelacion de
la calidad del aire en el area de estudio. Se estima
que la calibracién es eficiente, ya que los factores de
escalamiento determinados a partir de las simulacio-
nes realizadas para el caso de estudio de 2017 fueron
utiles para mejorar los resultados en el caso de 2016,
es decir, en diferentes periodos de tiempo y condi-
ciones atmosféricas se obtuvo un desempefio del
modelo considerablemente superior (los resultados de
ambos casos se presentan en secciones posteriores).
Es importante aclarar que el uso de estos factores de
escalamiento para actualizar el INEM-2013 permite
alcanzar resultados mas proximos a los medidos res-
pecto al original, pero a fin de obtener resultados con
mayor correlacion podrian variar de acuerdo con la
temporada del afio a modelar, la calidad de los datos
meteorologicos y las modificaciones que se realicen

E_CO
a) 2017_05_15_03:00:00

a los datos del IE (objetivo de otra investigacion en
curso).

En la figura 6 se muestran, a manera de ejemplo,
las distribuciones espaciales de las emisiones de CO
y NO obtenidas a partir del INEM-2013 actualizado
parael 15 de mayo de 2017 a las 03:00 y a las 18:00
horas, momentos del dia en que se registran, como
promedio, los valores minimos y maximos de estas
variables, debido principalmente al aumento o dismi-
nuciodn del trafico vehicular (Zhang et al. 2009). Las
emisiones mas elevadas de ambos contaminantes se
observan hacia la ZMVM, en el horario de la tarde.

A modo de complemento, se presenta en la figura 7
la serie de tiempo de emisiones de CO y NO entre
el 15 y el 21 de mayo de 2017, para un sitio dentro
del dominio, perteneciente a la ZMVM. Se observan
comportamientos caracteristicos de las emisiones de
ambos contaminantes segun las horas del dia (Zhang
et al. 2009).

Las emisiones biogénicas se obtuvieron del mo-
delo Model of Emissions of Gases and Aerosols from
Nature (MEGAN2; Guenther et al., 1994, 2006).

E_CO
b) 2017_05_15_18:00:00

2
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Fig. 6. Distribucion espacial de las emisiones de (ay b) CO y (c y d) NO obtenidas a partir del INEM-2013 actualizado (15 de mayo

de 2017, 03:00 y 18:00 horas).
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Fig. 7. Series de tiempo de las emisiones de (a) CO y (b) NO obtenidas a partir del INEM-

2013 actualizado (15 al 21 de mayo de 2017) para un sitio de la ZMVM.

Métricas estadisticas

Para evaluar el desempefio del WRF-Chem se
compararon los valores obtenidos en las simulaciones
con mediciones de estaciones de la RAMA disponi-
bles en los periodos de tiempo seleccionados, siempre
que hubieran registrado el 75 % de las observaciones.
De éstas se seleccionaron aquellas que tuvieran el
100 % de los valores en cada caso, para que sirvieran
como muestra de los analisis estadisticos, quedando
las estaciones CAM (Camarones), HGM (Hospital
General de México), IZT (Iztacalco), MER (Merced),
PED (Pedregal), SFE (Santa Fe), SJA (San Juan de
Aragén) y TLA (Tlalnepantla) para el caso de 2017
y CAM, HGM, MER y TLA para 2016. La figura 8
muestra su ubicacion en el area de estudio.

Los resultados se analizaron con el Model Evalua-
tion Tools (MET) version 5.0, empleando la metodo-
logia de verificacion celda-punto (Pielke 1984), en la
cual se emparejan los valores simulados en las celdas
del dominio correspondientes a la ubicacion de las
estaciones con los datos horarios de los contaminan-
tes medidos. Luego se calcularon algunas métricas
estadisticas (Cuadro V) muy utilizadas para evaluar
cuantitativamente el desempefio del modelo y su error
respecto a las observaciones. Lo més favorable seria
que la media de los valores modelados (C,,) se aproxi-
me a la de los valores observados (C,), igual que sus

Fig. 8. Distribucion de las estaciones de la RAMA consideradas
en el drea de estudio.

desviaciones estandar o, (Y oi); que el sesgo medio
(MB), el error medio (ME) y la raiz del error cuadra-
tico medio (RMSE) muestren valores cercanos a 0,
en tanto que el sesgo medio normalizado (NMB) y el
error medio normalizado (NME) sean cercanos a 0 %;
y que el coeficiente de correlacion (p) y el indice de
concordancia (IOA) presenten valores proximos a 1
(Pielke 1984, Willmott 1981, Willmott et al. 1985).
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CUADRO V. DEFINICION DE LAS METRICAS ESTADISTICAS EMPLEADAS PARA EVALUAR
EL DESEMPENO DEL MODELO WRF-CHEM.

Meétricas

Definicion

Media de los valores observados (Cp)

Media de los valores modelados (C,,)

Desviacion estandar de los valores observados (,)

Desviacion estandar de los valores modelados (0.,

Sesgo medio (MB)

Error medio (ME)

Sesgo medio normalizado (NMB, %)

Error medio normalizado (NME, %)

Raiz del error cuadratico medio (RMSE)

Coeficiente de correlacion (p)

Indice de concordancia (TOA)

1 i i
ﬁ Zi\il (Cm - Ca )2

1 . J— . J—
¥ I (LG -5

[FEhear [foic-or

> (Cp—Ch?
>¥ (Ch=Co1+|Cl = C, )2

1-

N: nimero de observaciones, C',: valores modelados y Ch: valores observados.

Las variables meteoroldgicas analizadas en este
trabajo son: temperatura superficial (T>), humedad
relativa (HR) y velocidad del viento (VV); en tanto
que los contaminantes son: NO, NO,, CO, SO, con
especial énfasis en O3, principal causante de epi-
sodios de alta contaminacion en el area de estudio.

RESULTADOS Y DISCUSION

Desempeifio del modelo WRF-Chem empleando
el inventario de emisiones original

A continuacion se presentan los resultados obteni-
dos de la modelacion con WRF-Chem en el periodo

del 15 de mayo de 2017 a las 00:00 horas hasta el 21
de mayo de 2017 alas 18:00 horas, a partir de la BDE
inicial con la cual se contaba para las simulaciones,
obtenida del INEM-2013.

En el cuadro VI aparecen valores de las métricas
estadisticas calculadas para las variables meteoro-
logicas y quimicas consideradas, siendo el valor
mostrado en cada caso el promedio del conjunto
de todas las estaciones disponibles. Se aprecia que
para el caso de To, HR y V'V, los resultados son, en
general, similares a los observados, sobre todo para
T, cuyos valores de IOA y p son superiores a 0.90,
mientras que para HR y VV sobrepasan la aceptable
cifra de 0.60. El modelo tiende a subestimar las ob-
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CUADRO VI METRICAS ESTADISTICAS OBTENIDAS DE LA MODELACION PARA LAS VARIABLES ME-
TEOROLOGICAS' Y CONTAMINANTES ANALIZADOS (15 AL 21 DE MAYO DE 2017) (INEM-
2013 ORIGINAL).

T> HR \AY O3 NO2 NO CO SO»
C, 21.26 47.15 2.23 54.19 27.28 12.21 668.57 3.96
C, 18.71 34.21 2.03 39.03 228.08 271.67 589.42 6.43
Oo 4.65 17.01 1.09 39.49 13.58 26.39 359.19 4.95
Om 4.86 8.56 1.61 9.13 265.45 384.48 801.69 6.78
MB -2.58 -12.96 —-0.08 -15.17 200.81 257.79 -81.76 2.47
ME 2.77 16.34 1.12 27.68 201.12 258.76 525.72 5.19
NMB -1.34 % —18.45 % -081% —534% 726.14% 3422 % —14.12%  345%
NME 1.54 % 32.23 % 13.12 % 10.45%  728.56 % 34.24 % 4785%  3.51%
RMSE 3.23 20.34 1.54 35.89 328.87 456.89 773.51 8.66
p 0.93 0.71 0.60 0.59 0.16 0.19 0.31 0.21
I0A 0.92 0.68 0.64 0.54 0.08 0.09 0.44 0.27

C,: media de los valores observados, C,;: media de los valores modelados, ,: desviacion estandar de los valores observados,
om,: desviacion estandar de los valores modelados, MB: sesgo medio, NMB: sesgo medio normalizado, p: coeficiente de
correlacion, IOA: indice de concordancia, T2: temperatura superficial; HR: humedad relativa; VV: velocidad del viento.

servaciones de los parametros meteoroldgicos, sobre
todo para HR, cuyo MB es de —12.96 y su NMB de
—18.45 %. Tanto RMSE como ME para T,y VV con-
cuerdan con las escalas de las variables. Sin embargo,
para los contaminantes analizados, el desempefio del
modelo es muy deficiente. Con excepcion del Oz (I0OA
=0.54y p=0.54, ambos por debajo de lo aceptable),
en el resto de las variables IOA y p presentan valores
inferiores a 0.45, llegando a cifras minimas respectivas
de 0.08 y 0.16 para NO,. Ademas, los resultados de las
simulaciones muestran una sobre estimacion en la con-
centraciones de NO y NO, lo que es evidente por los
valores elevados de MB, NMB y NME; estos tltimos
(NME) sobrepasan el 700 % para NO>. En el caso del
CO, el modelo subestima las observaciones, dado por
MB =-81.76 y consolidado por NMB =-14.12 %.
Las cifras muy altas de RMSE y ME para NO>, NO

y CO indican igualmente que el error del modelo res-
pecto a las observaciones es considerable. Por su parte,
los valores de los estadisticos para SO2, con RMSE =
8.66, ME =5.19, I0A = 0.27 y p = 0.21, estan fuera
de lo aceptable dada la escala de esta variable.

En las figuras 9, 10 y 11 se muestran, a modo de
ejemplo para el caso de O3, las series temporales de
las concentraciones horarias para todo el conjunto
de estaciones de la RAMA consideradas y sus res-
pectivas simulaciones numéricas (Fig. 9), las series
temporales de las concentraciones horarias maximas
y medias (Fig. 10) y el diagrama de dispersion para
todas las concentraciones horarias (Fig. 11). Se puede
apreciar que el modelo WRF-Chem no tiene un buen
desempefio en la descripcion del comportamiento de
esta variable quimica en el area de estudio; es decir,
aunque simula el ciclo diario de O3, no representa

Fecha y hora
* WRF-Chem e Estaciones

Fig. 9. Series de tiempo de todas las concentraciones horarias de O3 modeladas (INEM-2013
original) y observadas en las estaciones disponibles de la RAMA (15 al 21 de mayo

de 2017).
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Fig. 10. Series de tiempo de las concentraciones maximas y medias horarias de O3 modeladas
(INEM-2013 original) y observadas en las estaciones disponibles de la RAMA (15

al 21 de mayo de 2017).
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Fig. 11. Diagrama de dispersion para las concentraciones
horarias de O3 modeladas (INEM-2013 original) y
observadas en las estaciones disponibles de la RAMA
(15 al 21 de mayo de 2017).

adecuadamente su distribucion temporal en cuanto a
sus valores puntuales y medios, ya que subestimando
considerablemente las observaciones —sobre todo
en sus picos maximos—, mostrando cifras que no
sobrepasan las concentraciones de fondo.

Los resultados anteriores confirman que el INEM-
2013 original no es adecuado para elaborar una BDE
util para la modelacion de la calidad del aire en el
area de estudio. Debe destacarse que la calidad del IE
es determinante para simular las concentraciones de
los contaminantes atmosféricos con mejor precision
respecto a las observaciones y en menor medida
influye también en el comportamiento de las varia-
bles meteoroldgicas, ya que el modelo WRF-Chem
emplea un mecanismo que considera la interaccion
aerosoles-radiacion (Cuadro III) para incluir el
efecto de las emisiones en la meteorologia; es decir,

las emisiones de COV generan aerosoles organicos
secundarios que influyen en la radiacion solar que
llega a la superficie, modificando la temperatura
superficial y con ello otras variables meteoroldgicas
calculadas por el modelo (Forkel et al. 2012).

Desempeiio del modelo WRF-Chem empleando
el inventario de emisiones actualizado

A continuacién se presentan los resultados ob-
tenidos de la modelacion con WRF-Chem para el
mismo periodo (15 al 21 de mayo de 2017), pero
empleando la BDE actualizada que se obtuvo de
aplicar los factores de escalamiento definidos en el
cuadro IV al INEM-2013.

En el cuadro VII se muestran los valores de las
métricas estadisticas calculadas para las variables
meteoroldgicas y contaminantes seleccionados,
apreciandose que las mismas indican una mejora
cuantitativa respecto a la simulacion inicial. En todos
los casos los valores medios modelados son muy
cercanos a los observados, con un rango de diferencia
maxima del 15 % para las variables meteorologicas y
el O3, y algo superiores para el resto de los contami-
nantes, pero siempre aceptables. El modelo contintia
subestimando ligeramente las observaciones en el
caso de T2, VV y O3 y hasta en un 14.62 % para el
caso de HR (cifra que alin se considera buena), y
sobrestima el resto de las variables, sobre todo CO,
que presenta un MB =61.35, en tanto que NO, y NO
tienen NMB y NME superiores a 25 %, MB de 13.24
y 18.06, respectivamente, asi como ME > 25.00,
lo que las convierte en las variables con resultados
mas discretos, pero dentro del intervalo aceptable
con valores menores al 30 %. Los coeficientes [OA
y p son mayores a 0.70 para todas las variables
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CUADRO VIIL. METRICAS ESTADISTICAS OBTENIDAS DE LA MODELACION PARA LAS VARIABLES ME-
TEOROLOGICAS Y CONTAMINANTES ANALIZADOS (15 AL 21 DE MAYO DE 2017) (INEM-2013

ACTUALIZADO)..
T> HR \'AY% O3 NO; NO CcO SO,
C, 21.26 47.15 2.23 54.19 27.28 12.21 668.57 3.96
C, 19.06 41.76 2.14 51.26 38.76 28.79 681.42 5.31
0o 4.65 17.01 1.09 39.49 13.58 26.39 359.19 4.95
Om 4.73 12.09 1.46 26.75 28.13 34.14 417.06 547
MB -2.39 -7.36 -0.06 -3.89 13.24 18.06 61.35 1.89
ME 2.43 10.94 1.04 11.65 27.36 31.67 72.68 3.66
NMB -1.23 % ~14.62 % -0.81 % -0.34 % 25.02 % 27.19 % 13.61 % 2.49 %
NME 1.41 % 21.53 % 11.68 % 6.81 % 29.68 % 26.71 % 29.94 % 2.60 %
RMSE 3.16 15.08 1.27 19.36 31.03 29.52 36.19 5.17
p 0.94 0.74 0.73 0.86 0.75 0.76 0.71 0.65
10A 0.94 0.76 0.70 0.88 0.78 0.74 0.73 0.66

C,: media de los valores observados, C,: media de los valores modelados, o,: desviacion estandar de los valores observa-
dos, om: desviacion estandar de los valores modelados, MB: sesgo medio, NMB: sesgo medio normalizado, p: coeficiente
de correlacion, IOA: indice de concordancia, T2: temperatura superficial; HR: humedad relativa; VV: velocidad del viento.
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meteorologicas, llegando a idénticos con 0.94 en el
caso de T>. Sus valores de RMSE, son muy bajos,
casi insignificantes para T2 y VYV, al igual que SO»
entre los contaminantes; éstos, en general, presentan
valores de IOA y p superiores a 0.65, destacandose
el O3 con coeficientes respectivos que ascienden
a 0.88 y 0.86. En ninguno de los casos la métrica
NME supera el 30 %, por lo que se considera que
el modelo tiene muy buen rendimiento y reduce los
errores respecto a las observaciones.

En la figura 12 se muestran las series de tiempo de
las concentraciones horarias de O3 de todo el conjunto
de estaciones consideradas con sus pares simulados
correspondientes, mientras que en las figuras 13 y 14
aparecen, respectivamente, para las concentraciones
medias y maximas horarias. En ambas se observa

que el modelo describe la distribucién temporal de
la variable en términos de su ciclo diario —amplia-
mente estudiado en investigaciones anteriores (Tie
etal. 2007, Stephens et al. 2008) y tiene la capacidad
de simular tanto los valores medios como los picos
diarios de concentraciones de O3 en correspondencia
con las observaciones, lo cual se confirma tanto en
el diagrama de dispersion de la figura 15 como en
la figura 16. En esta ultima se muestra un resumen
del porcentaje de casos observados y modelados en
cada uno de los diferentes rangos definidos para las
concentraciones horarias de O3,

Para analizar los resultados de manera puntual,
en la figura 17 se muestran las series de tiempo de
las concentraciones de O3 modeladas y observadas
en algunas estaciones seleccionadas de la RAMA,

Concentraciones de O,

Fecha y hora
* WRF-Chem e Estaciones

Fig. 12. Series de tiempo de todas las concentraciones horarias de O3 modeladas (INEM-2013
actualizado) y observadas en las estaciones disponibles de la RAMA (15 al 21 de

mayo de 2017).
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Fig. 15. Diagrama de dispersion para las concentraciones ho-
rarias de O3 modeladas (INEM-2013 actualizado) y
observadas en las estaciones disponibles de la RAMA
(15 al 21 de mayo de 2017).

mientras que en el cuadro VIII se presentan los valo-
res de los estadisticos calculados. Lo mas importante
a sefalar es que estas ocho estaciones muestran cifras
de IOAy p siempre superiores a 0.88 y muy cercanas

concentraciones horarias de Oz modeladas (INEM-2013
actualizado) y observadas en las estaciones disponibles
de la RAMA (15 al 21 de mayo de 2017).

a 1, con valores medios simulados que fluctuan entre
4y 14 % de las observaciones. El modelo siempre
tiende a subestimar las mediciones, sobre todo los
picos maximos de las concentraciones, que en el caso
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Fig. 17. Series de tiempo de las concentraciones horarias de O3 modeladas (INEM-2013 actuali-
zado) y observadas en estaciones seleccionadas de la RAMA (15 al 21 de mayo de 2017).

CUADRO VIII. METRICAS ESTADISTICAS OBTENIDAS DE LA MODELACION DE O; PARA ESTACIONES SE-
LECCIONADAS DE LA RAMA (15 AL 21 DE MAYO DE 2017) (INEM-2013 ACTUALIZADO).

CAM HGM 1ZT MER PED SFE SJA TLA
C, 51.56 58.83 58.12 48.79 66.48 53.67 54.70 48.39
G, 49.52 50.74 52.80 48.14 59.17 53.39 52.42 47.21
Oo 41.95 44.28 46.91 38.40 46.50 34.23 44.97 36.84
Om 28.49 28.76 28.93 24.75 26.67 19.54 27.21 22.14
MB —2.07 -8.15 -5.26 —0.47 —7.49 —0.35 —2.23 —0.81
ME 11.76 13.04 12.63 10.95 13.16 10.88 12.93 11.21
NMB -0.21 % —0.98 % —0.47 % —0.09 % —0.81 % -0.07 % -0.27 % -0.13 %
NME 7.16 % 8.34% 7.89 % 5.74 % 8.92% 5.62 % 8.03 % 541 %
RMSE 21.41 23.83 23.07 18.85 24.07 18.43 23.21 18.93
p 0.89 0.88 0.92 0.90 0.92 0.93 0.91 0.90
I0A 0.91 0.90 0.91 0.92 0.91 0.93 0.90 0.91

media de los valores observados, media de los valores modelados, desviacion estandar de los valores observados, desviacion
estandar de los valores modelados, MB: sesgo medio, NMB: sesgo medio normalizado, : coeficiente de correlacion, IOA: in-
dice de concordancia, CAM: Camarones, HGM: Hospital General de México, IZT: Iztacalco, MER: Merced, PED: Pedregal,
SFE: Santa Fe, SJA: San Juan de Aragén, TLA: Tlalnepantla.
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Fig. 18. Distribucion espacial de las concentraciones de O3 (en ppb) obtenidas a partir del INEM-2013 actualizado (20 de mayo
de 2017). (a) 08:00, (b) 13:00, (¢) 16:00 y (d) 18:00 horas.

del MB varian de —0.35 (SFE) a —8.15 (HGM). El
NMB se encuentra en el rango de 0 a—1 %, en tanto
que el NME siempre es inferior a 9 %. Por su parte,
el RMSE fluctua entre 18.43 (SFE) y 23.83 (HGM).
En general, la estacion SFE muestra los mejores va-
lores de las métricas calculadas mientras que HGM
los menos favorables.

Finalmente, se analiza el desempefo del modelo
WRF-Chem en la simulacion del comportamiento
espacial de los contaminantes. En la figura 18 se
muestra, a modo de ejemplo, la distribucion de las
concentraciones medias de O3 simuladas en el domi-
nio de modelacion a partir del INEM-2013 actuali-
zado, para diferentes horarios del dia 20 de mayo de
2017. Los resultados confirman la variacion temporal
de este contaminante, cuyas concentraciones medias
aumentan a lo largo del dia. Se comprueba que los
picos maximos aparecen en zonas pertenecientes a la
ZMVM o muy proximas a ésta, lo cual evidencia que
es la mas contaminada por O3 en el area de estudio.

Se aprecia claramente que los resultados de las
simulaciones con WRF-Chem a partir del INEM-2013
actualizado son mucho mas cercanos a las observa-
ciones y con métricas estadisticas considerablemente

superiores a las obtenidas para el caso original. La
distribucion temporal de las variables modeladas es
muy similar a la observada en las estaciones dispo-
nibles, incluyendo valores medios y picos maximos
con diferencias muy pequenias. Ademas, el modelo es
razonablemente preciso en la simulacion del comporta-
miento del O3, variable que tiene la mayor importancia
en los episodios de alta contaminacién ambiental en
el centro de México, especificamente en la ZMVM.

Validacion de los factores de escalamiento utiliza-
dos para la actualizacién del inventario

Con el objetivo de validar que los factores de es-
calamiento obtenidos sean adecuados para modificar
el INEM-2013, y que la BDE derivada del mismo se
pueda emplear en MCA en el centro de México en
otros periodos de tiempo, se realiza una simulacion
de control para los dias 14 al 17 de marzo de 2016,
fechas en que se activo el PCAA por Oz enlaZMVM.

En el cuadro IX se muestran las métricas esta-
disticas obtenidas en las simulaciones con el INEM-
2013 actualizado para las variables meteoroldgicas
y los contaminantes analizados, mientras que en la
figura 19 aparece una comparacion entre los valores
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CUADRO IX. METRICAS ESTADISTICAS OBTENIDAS DE LA MODELACION PARA LAS VARIABLES METEOROLOGI-
CAS 'Y CONTAMINANTES ANALIZADOS (14 AL 17 DE MARZO DE 2016) (INEM-2013 ACTUALIZADO).

T2 HR \'A" NO; NO CO SO,
[op 18.83 38.08 1.82 48.53 34.81 21.87 815.83 3.92
C, 17.28 33.56 1.57 46.01 41.76 30.41 845.62 4.89
Oo 5.16 14.92 1.10 41.13 18.72 36.93 414.18 3.87
Om 5.59 11.35 1.36 37.06 23.09 42.72 498.55 4.78
MB -2.54 —6.61 -0.11 -3.97 6.63 11.36 44.36 1.74
ME 2.63 10.26 1.18 10.29 24.02 28.03 77.93 3.38
NMB -1.42% —12.84 % -0.92 % —0.48 % 21.84 % 24.39 % 16.49 % 2.13%
NME 1.77 % 19.73 % 9.82% 24.37 % 20.66 % 33.07 % 221 %
RMSE 3.38 13.73 1.08 16.74 28.94 25.22 39.58 4.52
P 0.92 0.77 0.76 0.83 0.79 0.70 0.70
I0A 0.93 0.78 0.75 0.82 0.78 0.71 0.72

Co: media de los valores observados, C.: media de los valores modelados, o,: desviacion estandar de los valores observados,
om: desviacion estandar de los valores modelados, MB: sesgo medio, NMB: sesgo medio normalizado, p: coeficiente de correlacion,
IOA: indice de concordancia, T2: temperatura superficial; HR: humedad relativa; VV: velocidad del viento.
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Fig. 19. Comparacion de los valores de IOAy p calculados para
las distintas variables analizadas en las modelaciones a

partir del INEM-2013 actualizado y original (14 al 17
de marzo de 2016).

de IOA y p calculados para las distintas variables
analizadas en las modelaciones con el IE original y
actualizado. Los resultados muestran de forma gene-
ral una correlacion alta y los valores de [IOA 'y p son
muy superiores en las simulaciones con INEM-2013
actualizado, principalmente para los contaminantes
atmosféricos. Se destaca en este sentido el O3, cuyos
valores superan 0.90, mientras que en el caso de NO y
NOo, inicialmente se encontraban por debajo de 0.30
y con la actualizacion sobrepasan 0.78. Las variables
meteorologicas muestran ligeras variaciones, pero
siempre positivas, ubicandose las cifras para HR y
VV entre 0.70 y 0.80, mientras que para T, IOA =
0.93 y p =0.92 debido a que el modelo considera la
interaccion entre la radiacion y aerosoles secundarios
generados por reacciones atmosféricas.

Para todas las variables meteorologicas, ademas
de O3 y CO, los valores medios modelados son muy
proximos a los observados, con menos de un 15 % de
variacion, en tanto que para NO y NO; difieren entre
17y 20 %, ascendiendo hasta 30 % en el caso del SO».
El WRF-Chem tiende a subestimar las mediciones de
T2, HR, VV y O3, con valores de MB y NMB nega-
tivos que van desde —0.11 (VV) hasta —6.61 (HR) y
desde —0.48 (O3) hasta—12.84 (HR), respectivamente,
en todos los casos aceptables. Asimismo, sobrestima
las observaciones de NO, NO,, CO y SO», llegando a
44.36 en cuanto al MB para CO, y a21.84 y 24.39 %
para NO; y NO, respectivamente, en el caso del NMB.
De igual forma, se aprecian cifras muy bajas de RMSE
en los casos de VV (1.08), T2(3.38) y SOz (4.52), mas
altas para NO (25.22), NO> (28.94) y CO (39.58),
mientras que NME siempre es inferior al 25 %,
excepto para CO (33.07 %).

Debe sefialarse que, en este caso de estudio de
2016, ademas de evidenciarse la superioridad del
INEM-2013 actualizado respecto al original, se
aprecia que las métricas estadisticas calculadas para
el conjunto de todas las estaciones analizadas son
incluso superiores a las obtenidas para el periodo de
2017, es decir, hay una mayor correspondencia entre
la modelacion y las observaciones.

En la figura 20 se muestra la serie de tiempo de
las concentraciones horarias de O3 de todo el conjunto
de estaciones disponibles con sus pares simulados a
partir del INEM-2013 actualizado. Se confirma que
el WRF-Chem tiene la capacidad de describir el ciclo
diario del O3, sobre todo en los valores medios, lo
cual se puede comprobar en el diagrama de dispersion
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Fig. 20. Series de tiempo de todas las concentraciones horarias de Oz modeladas (INEM-2013
actualizado) y observadas en las estaciones disponibles de la RAMA (14 al 17 de

marzo de 2016).

de la figura 21. Sin embargo, en cuanto a los picos de
concentraciones maximas, el modelo los detecta en
el horario adecuado, pero se aprecian algunas dife-
rencias respecto a los valores observados, los cuales
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Fig. 21. Diagrama de dispersion de las concentraciones horarias
de O3z modeladas (INEM-2013 actualizado) y observa-
das en las estaciones disponibles de la RAMA (14 al 17
de marzo de 2016).

se subestiman, sobre todo para el dia 14 cuando los
maximos sobrepasaron los 175 e incluso los 200 ppb,
mientras que las simulaciones apenas reflejaron cifras
ligeramente superiores a 150 ppb. Esta situacion
puede deberse a la influencia en las concentraciones
de O3 del transporte de contaminantes de regiones
cercanas hacia el area de estudio, pero que no puede
cuantificarse en la modelacion porque esas emisiones
no estan consideradas dentro del dominio de la BDE
que se obtiene del INEM-2013.

Las series de tiempo de las concentraciones hora-
rias de Oz modeladas y observadas en estaciones se-
leccionadas de la RAMA se presentan en la figura 22,
mientras que en el cuadro X aparecen los valores
de las métricas estadisticas calculadas. Las cifras de
IOA y p indican alta correlacion en todos los casos,
siempre superior a 0.89. Los valores medios simula-
dos y observados difieren en un 10 % para CAM y en
alrededor de un 20 % para el resto de las estaciones.
El modelo tiende a subestimar las mediciones, sobre
todo con picos maximos en el MB, el cual fluctia
entre —3.73 (CAM) y —11.79 (HGM), en tanto que
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Fig. 22. Series de tiempo de las concentraciones horarias de O3 modeladas (INEM-2013
actualizado) y observadas en estaciones seleccionadas de la RAMA (14 al 17 de

marzo de 2016).
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CUADRO X. METRICAS ESTADISTICAS OBTENIDAS
DE LA MODELACION DE O3 PARA ESTA-
CIONES SELECCIONADAS DE LA RAMA
(14 AL 17 DE MARZO DE 2017) (INEM-2013

ACTUALIZADO).
CAM HGM MER TLA
Co 43.12 48.21 37.04 43.67
C, 39.35 38.41 29.51 35.82
Oo 46.08 49.54 39.86 44.51
Om 44.89 48.67 38.41 44.32
MB -3.73 -11.79 -8.52 —7.83
ME 11.23 13.28 8.69 8.40
NMB —0.34 % -1.43 % —0.96 % —0.86 %
NME 7.09 % 7.77 % 5.12% 5.01 %
RMSE  20.24 23.16 15.08 13.21
p 0.89 0.90 0.92 0.93
I0A 0.90 0.92 0.92 0.94

Co: media de los valores observados, C: media de los valores
modelados, g,: desviacion estandar de los valores observados,
om: desviacion estandar de los valores modelados, MB: sesgo
medio, NMB: sesgo medio normalizado, p: coeficiente de
correlacion, IOA: indice de concordancia, CAM: Camarones,
HGM: Hospital General de México, MER: Merced, TLA:
Tlalnepantla

(@)

a) 08:00 horas  2016_03_15_08:00:00

el NMB lo hace en el rango de 0 a 1.5 % y el NME
permanece siempre por debajo de 8 %. Los valores
de ME y RMSE son aceptables para la escala de las
variables. Para la estacion HGM, que presenta los re-
sultados mas discretos en los estadisticos mostrados,
el WRF-Chem subestima en mas de 40 ppb el valor
maximo de concentracion de O3 alcanzado el dia 14.

Finalmente, en la figura 23 se muestra la distribu-
cion de las concentraciones medias de O3 simuladas
en el dominio de modelacion a partir del INEM-2013
actualizado, para diferentes horarios del 15 de marzo
de 2016. Se manifiesta la capacidad del WRF-Chem
para modelar el comportamiento espacial de la va-
riable, con maximos observados en zonas ubicadas
dentro de la ZMVM o muy proximas a ésta, y una
descripcion adecuada de su ciclo diario con aumento
de las concentraciones en horas de la tarde.

CONCLUSIONES

En este estudio se aplica el modelo DIiETE al
INEM-2013 para obtener una BDE 1til para la mode-
lacion de la calidad del aire en el centro de México.
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Fig. 23. Distribucion espacial de las concentraciones de O3 (en ppb) obtenidas a partir del INEM-2013 actualizado (15 de marzo
de 2016. (a) 08:00, (b) 13:00, (c) 16:00 y (d) 18:00 horas.



ACTUALIZACION DEL INVENTARIO NACIONAL DE EMSIONES 2013 483

Se realizan simulaciones numéricas con el modelo
WRF-Chem en periodos de tiempo seleccionados,
teniendo en cuenta la activacion del PCAA en la
ZMVM para 2016 y 2017.

Los resultados obtenidos se comparan con ob-
servaciones de estaciones de la RAMA disponibles
para el caso de estudio de 2017 y se muestra que
el INEM-2013 se puede actualizar para describir el
comportamiento de los contaminantes que afectan el
area de interés. Esto se sustenta en el andlisis de las
métricas estadisticas calculadas para cada variable y
las series de tiempo que se obtienen para O3, en sus
concentraciones medias y maximas. Los valores simu-
lados difieren de los considerablemente observados,
sobre todo en los registros extremos, con tendencia a
subestimar las concentraciones de CO y O3 y sobres-
timar NO2, NO y SO, superando el 700 % para NO».

Tomando en cuenta las incertidumbres existentes
durante el proceso de elaboracion de un IE, lo cual
puede conducir a errores en las simulaciones numé-
ricas con MCA, se lleva a cabo un proceso de actua-
lizacion del INEM-2013 a partir de una metodologia
basada en el célculo de factores de escalamiento. De
esta forma se obtiene un conjunto de estos factores
para las emisiones de contaminantes criterio, con el
fin de obtener una BDE actualizada con la cual los
resultados del WRF-Chem muestren concentraciones
de O3 similares a las observadas.

Se evaluan nuevamente las salidas del modelo
y se comprueba que el empleo del INEM-2013
actualizado produce una mejoria considerable en el
desempefio del WRF-Chem, segun los valores de
los estadisticos considerados. Las cifras de IOA y
son siempre superiores a 0.65 para todos los conta-
minantes, llegando a 0.88 y 0.86, respectivamente,
en el caso del O3, el mas importante en el area de
interés. Precisamente el O3 presenta concentraciones
similares a las observadas en cuanto a su distribucion
temporal (ciclo diario caracteristico y valores medios
y extremos consistentes con las mediciones) y en su
comportamiento espacial (maximas concentraciones
en puntos dentro de la ZMVM). Debe senalarse que
el modelo mantiene la tendencia a subestimar las
observaciones de O3, aunque solo ligeramente, con
un MB =-3.89 y NMB de s6lo —0.34 %.

Los factores de escalamiento obtenidos son va-
lidados mediante la evaluacion de los resultados de
las simulaciones numéricas realizadas para el caso de
estudio de 2016, los cuales son nuevamente superio-
res al emplearse el INEM-2013 actualizado, incluso
respecto al primer periodo. Los valores de IOA y
p sobrepasan 0.70 para todos los contaminantes,
mejorando considerablemente los registros iniciales

para NOz y NO. En el caso del O3z, ambas métricas
superan 0.90 y se mantiene el buen desempefio del
WRF-Chem en la simulacion de sus caracteristicas
espacio-temporales, aunque persiste en subestimar las
observaciones ligeramente, con MB =-3.97 y NMB
=-0.48 %, comportamiento que se acrecienta en los
picos méaximos, con diferencias que superan 40 ppb.

También se presentan las métricas estadisticas
para todas las variables y series de tiempo de O3
para un conjunto de estaciones de la RAMA, selec-
cionadas en cada caso de estudio, teniendo como
denominador comun el hecho de que la estacion
HGM presenta los resultados mas discretos.

En cuanto a las variables meteorologicas evalua-
das (T2, HR y VV), el modelo presenta siempre un
excelente rendimiento, ligeramente superior cuando
se emplea el INEM-2013 actualizado.

En general, se demuestra que el INEM-2013
actualizado a partir de una metodologia consistente,
permite obtener una BDE lista para modelacion de la
calidad del aire con WRF-Chem en el centro de M¢-
Xico, con altas correlaciones en los resultados, tanto
en la descripcion del comportamiento de variables
meteoroldgicas como de contaminantes atmosféricos
que afectan el area de interés, principalmente el O3.

Se recomienda utilizar la metodologia propuesta
para identificar los factores de escalamiento de for-
ma estacional y también la obtencion de éstos para
la distribucion espacial dentro del area de estudio,
mediante el empleo de observaciones satelitales.
Finalmente, este proceso puede aplicarse para contri-
buir a la identificacion de la incertidumbre en los IE.
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