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RESUMEN DE LA MEMORIA

PARA OPTAR AL TITULO DE

INGENIERO CIVIL MATEMATICO

Y OBTENER EL GRADO DE MAGISTER EN METEOROLOGIA Y CLIMATOLOGIA
POR: FELIX MARCIAL CARRASCO GALLEGUILLOS

FECHA:

PROF. GUIA: LAURA GALLARDO KLENNER

PROF. CO-GUIA : AXEL OSSES

MEJORAS EN LA SENAL SATELITAL DE DIOXIDO DE AZUFRE DE
MEGAFUENTES EN CHILE CENTRAL

A lo largo de Chile existen diversas fuentes de diéxido de azufre (SO2) de origen antrépico
(fundiciones de cobre, termoeléctricas, etc.) como de origen natural (volcanes, proceso biogéni-
cos, etc.). En Chile, se estima que durante el afio 2005 las fundiciones de Caletones, Ventanas y
Chagres emitieron 77GgS en conjunto, cantidad similar a las emisiones totales de paises desarro-
llados. Dados los impactos sobre la salud humana, los ecosistemas y el clima asociados al SO9 y
compuestos oxidados de azufre, se requiere contar con mediciones confiables de SOo de manera
de tener un control sobre la abundancia, distribucién y emisiones.

El ozono (O3) y el SOz tienen lineas espectrales de absorcién similar en el ultravioleta (UV),
siendo el O3 mucho més abundante que el SO2. Este ultimo, se comenzé a estimar como una
correccién a la estimacion de carga atmosférica de O3z en la década de 1980, donde la carga
atmosférica de un compuesto corresponde a la integral en la vertical de la concentracion del
compuesto, medido en moleculas/cm2 o Unidades Dobson (1 DU=2.69x10'6 moleculas/cm2).
Subsecuentemente, la técnica de filtrado se ha mejorado pudiendose hoy registrar la carga de
SO2 con un error de fondo de 0.2 DU. Operacionalmente, se supone un perfil basado en me-
diciones hechas en EE.UU. En este estudio se analiza la validez de suponer el mismo perfil en
la zona centro de Chile, caracterizada por una compleja circulacién debido a su topografia, lo
que le otorga una variedad de forma y distribucién a los perfiles. La metodologia plantea usar
combinadamente un modelo de transporte de baja resolucién horizontal (~ 10km), para calcular
los perfiles de SOz en la zona de estudio y un modelo de transferencia radiativa, para estimar
los efectos de la dispersién y absorcién del SOs en la atmésfera. El modelo de transferencia ra-
diativa, permite simular la medicién satelital, considerando el perfil modelado. De esta manera
es posible estimar la sensibilidad de la estimacién de carga de SO, con respecto a los perfiles
a lo largo de Chile Central. Las estimaciones de SOs se corrigen al cambiar el perfil de SOq y
ademads se implementa un filtro estadistico que elimina aquellos datos fuera de los percentiles 1 y
99 de la poblacién y que ademas elimina la variabilidad mensual, a través de un filtro de Fourier,
considerando que el tiempo de residencia del SO» es del orden de dias. El resultado principal es
la correccién de las estimaciones de SO» en la zona central de Chile, con una sensibilidad entre
un 40 %-80 %.
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Capitulo 1

Introduccion

Hoy en dia, los sensores dispuestos en satélites permiten observar la composicién quimi-
ca de la tropdsfera (Martin, 2008). Esta informacién incluye datos de aerosoles, nubes y
trazas atmosféricas, entre otros. Sin embargo estos datos deben ser cuidadosamente vali-
dados utilizando otras mediciones asi como los algoritmos de recuperacién de informacién
(Fishman et al., 2008). Por otro lado, existe la informacién proporcionada por los modelos
numéricos, que también debe ser evaluada y contrastada con observaciones, pues los mo-
delos adolecen de errores y simplificaciones. Es por ello que se hace necesario contar con
técnicas que permitan obtener, bajo un criterio de optimalidad, la mejor estimacién del
estado de un sistema dinamico, usando ambas fuentes de informacion. En este sentido, la
asimilacién de datos es una herramienta que permite combinar de modo éptimo modelos
y mediciones (e.g. Eckhardt et al., 2008). El presente trabajo se enmarca en este contexto.

Las trazas a considerar en este trabajo son el didéxido de azufre (SO,) y el sulfato,
que considera compuestos tanto en fase gaseosa (aerosoles de sulfato), como en en fa-
se liquida (acido sulfirico), y que en su conjunto, se conocen como azufre oxidado. El
SO, es una traza atmosférica de interés en Chile dado que en el pais existen diversas
fuentes, tales como volcanes, fundiciones de cobre y termoeléctricas entre otras. Se estima
que sélo las fundiciones de cobre Caletones, Ventanas y Chagres emitieron en conjunto
77GgS de azufre el ano 2005 (Castillo, 2011). Esto se compara con la emision total de
paises desarrollados como Suecia (52GgS), Portugal (306GgS) y Holanda (72GgS) para
el mismo ano (Vestreng et al., 2007). Es sabido que este compuesto es danino para la
salud, ya que produce problemas respiratorios agudos y a la vista (de la Salud, 2012).
También hay que considerar que el azufre oxidado impacta o promueve la formacion de
nicleos de condensacion de nubes, pudiendo producir cambios en las tasas de precipita-
cién y la cantidad de radiacién recibida en la superficie terrestre (e.g. Londahl et al., 2010).

La percepcion remota consiste en la inversion de mediciones radiométricas realizadas
a distancia. Usualmente las mediciones estan acotadas a ciertas longitudes de onda, de-
pendiendo del instrumento y de lo que se quiere estimar mediante la percepciéon remota
(Liou, 2002). Para el caso de estimacion de trazas atmosféricas se utiliza la atenuacién
de la intensidad de radiacién que atraviesa un medio, en este caso la atmdsfera (Martin,
2008). Esta atenuacién esta dada por la ley de Beer-Bouguer:

Ip :IBOG_TS (11)
1



CapriTuLO 1. Introduccién

donde Ip corresponde a la intensidad retro-dispersada observada por el instrumento sa-
telital, Ip, corresponde a la intensidad retro-dispersada que se observaria en la ausencia
de un compuesto que absorba y 75 es el espesor 6ptico para la columna inclinada. Para
el caso del SO, se utiliza la longitud de onda correspondiente a la zona ultravioleta (UV)
del espectro, aunque también es posible utilizar la zona infrarroja (IR).

El diéxido de azufre es observado desde varios espectrometros a bordo de satélites uti-
lizando la percepcién remota (Martin, 2008). Los instrumentos: GOME (Burrows et al.,
1998), SCHIAMACHY (Richter et al., 2006), OMI (Krotkov et al., 2006) e IASI/MetOp
(Clerbaux et al., 2009), tienen productos que estiman la carga de SO, en la atmésfera.
La mayoria de estos instrumentos utiliza la zona ultravioleta (UV) para la deteccién de
SO, a diferencia de TASI/MetOp que utiliza la banda infrarroja (IR) para la estimacién.
Todos estos instrumentos tienen sensibilidad para monitorear plumas volcanicas cuando
hay erupcion y sélo el instrumento OMI (Ozone Monitoring Instrument), (Levelt et al.,
2006) cuenta con un producto de carga troposférica de SO, (Krotkov et al., 2006). Actual-
mente existen trabajos que analizan datos de OMI para caracterizar algunas fuentes como
el seguimiento de la pluma volcénica de Chaitén (Carn, 2008), o estimar la emisién de
fundiciones de cobre (Carn et al., 2007) e incluso algunas ciudades contaminadas como el
noreste de China (Krotkov et al., 2008). Sin embargo cada uno de estas caracterizaciones
necesité de revision de la senal de los datos, ya que la senal es sensible a cambios en el
perfil de SO,, el albedo, la nubosidad, etc., recordando que los algoritmos con los cuales
se estima la carga suponen valores conocidos sobre estas variables (Krotkov et al., 2006).

Un pardmetro clave es el llamado Factor de Masa Atmosférico (AMF) el cual convierte
las columnas inclinadas medidas en columnas verticales. La definicion del AMF es:
QS 7—8
AMF 0. " (1.2)
donde 2, y €2, corresponden a la columna inclinada y vertical respectivamente y 7, y
T, corresponden al espesor Optico inclinado y vertical respectivamente. E1 AMF depende
entre otras cosas del perfil de SOg, la columna total de ozono (O3), el albedo, el dngulo
cenital solar (SZA), el angulo de visién del satélite (VZA), la nubosidad, el albedo y la
dispersién. Una forma de incluir estas variables para calcular el AMF es utilizando la
férmula propuesta en Palmer et al. (2001) y que se encuentra explicado con més detalle
en el capitulo 5. La formulacién en este caso esta hecha en coordenadas ¢ para la altura,
que corresponde a considerar un escalamiento de la presién por la presién superficial
(o0 =p/po) o la presion al tope de la atmdsfera (o = p/piop):

AMF—/Olw(U)S(U)dU (1.3)

donde la funcién w representa la sensibilidad de la intensidad con respecto al SO,, y la
funcion S representa un perfil normalizado de diéxido de azufre.

Actualmente los datos OMI de carga de SOy que se obtienen utilizan un AMF de
valor constante para cada punto de medicién, este valor se calcul6 utilizando un perfil
vertical de SOs medido al Este de EE.UU., un perfil de ozono de latitudes medias, un

2



CapriTuLO 1. Introduccién

angulo cenital solar igual a 30°, albedo superficial igual a 5% y considerando que no
hay nubosidad ni aerosoles (Krotkov et al., 2006). Existen dos estudios importantes en
los cuales se estima la sensibilidad del AMF con respecto a las variables mencionadas:
Krotkov et al. (2008) que consideré los datos de una campana de mediciones de perfil
con instrumentos sobre aviones en el noreste de China (EAST-AIRE) (Dickerson et al.,
2007) encontrando una sobreestimacion en los valores corregidos con respecto a los valores
medidos con los aviones; el trabajo de Lee et al. (2009) en el cual se utilizé6 un modelo
a escala global con una resolucién de 2° x 2,5° (Geos-Chem) (Bey et al., 2001) para la
representacion de las variables como el perfil de SO, y el perfil de aerosoles, concluyendo
que las mediciones corregidas estaban mejor correlacionadas con las mediciones de carga
de SOy en EE.UU. Si bien existen trabajos similares con estimaciones de carga de otros
satélites e.g. Khokar et al. (2005) en esta tesis sélo utilizaremos las estimaciones de OMI
debido a su resolucién (13x24 km), periodicidad (cobertura global diaria) y su significativa
reduccién del ruido de fondo de estas mediciones (Krotkov et al., 2006; Levelt et al., 2006).

La dispersion regional de azufre oxidado en Chile ha sido estudiada en diversas ocasio-
nes: distribucion regional de azufre oxidado en Chile central usando modelos de dispersion
(Olivares et al., 2002), influencia de las bajas costeras en la dispersién de SO5 en Chile cen-
tral (Gallardo et al., 2002), impacto de fuentes antrépicas en la cubierta de estratoctimulos
en la zona norte de Chile (Huneeus et al., 2006) y modelacién de azufre oxidado e im-
plementacién de una metodologia inversa para fuentes puntuales en la zona central de
Chile, para el ano 2005 (Castillo, 2011). Esto permite utilizar este sistema de modelacion
para reproducir la distribucién vertical de SO5 en la zona central, de manera de estimar
la variabilidad del AMF y corregir la carga estimada con OMI. Es necesario indicar que
al utilizar un modelo de escala regional es posible reducir la resolucién horizontal, be-
neficiando las fuentes menores que se encuentran en la regién y que no son posible de
distinguir en un modelo global como Geos-Chem (Bey et al., 2001)).

La contribucién de este trabajo estd en revisar el algoritmo de recuperacion de SO y
estimar la sensibilidad de la estimacion de carga de OMI con respecto al perfil de azufre
oxidado en la zona centro de Chile. Para ello se implementé un método para corregir las
estimaciones satelitales utilizando combinadamente un modelo de dispersion atmosféri-
ca, Atmospheric Transport and Chemistry Model (MATCH) (Robertson et al., 1999) y
un modelo de transferencia radiativa, Llnearized Discrete Ordinate Radiative Transfer
(LIDORT) (Spurr et al., 2000). Especificamente se adaptara la metodologia propuesta a
escala global por Lee et al. (2009). Se considerara como regién de interés la zona minera
de Chile Central, esta zona se elige principalmente debido a la presencia de Caletones,
fuente que es posible observar con los datos satelitales de OMI (Castillo, 2011). Para los
escenarios de emisiones en el centro de Chile, se utilizara el inventario hecho por el DIC-
TUC (DICTUC, 2012), utilizado para estudios de modelacién en la misma zona (Castillo,
2011). Para la fundicién Caletones se cuenta con las mediciones de SO hechas para su
plan de descontaminacién desde el ano 1998.
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El primer capitulo de esta tesis describe los objetivos y la metodologia. La descripcion
de la estimacion de carga de SOs se desarrolla en el segundo capitulo. El tercer capitulo
se describe la configuraciéon de la modelacién de diéxido de azufre y la validacién de
los campos de concentracion del compuesto. El cuarto capitulo describe los procesos de
transferencia radiativa considerados en el trabajo, incluyendo la parametrizacién del AMF
utilizado. El quinto capitulo muestra los resultados obtenidos. Finalmente se presentan
las conclusiones y se discute el trabajo futuro.



Capitulo 2

Objetivos y Metodologia

2.1. Objetivos

Los objetivos en esta tesis son:
Objetivo general

Dado que la estimacién de SO, de OMI supone un perfil vertical de didxido de azufre
medido en EE.UU., el objetivo general de la tesis esta en, estudiar la sensibilidad de la
estimacién satelital de carga de diéxido de azufre a la distribucion vertical de SO, a través
de la simulacion de los procesos de dispersiéon de azufre oxidado y de la transferencia ra-
diativa en la zona central de Chile.

Objetivos especificos

» Estimar el factor de masa atmosférico (AMF) para todo punto de medicién en la
zona de estudio, utilizando un modelo de transferencia radiativa (LIDORT) (Spurr
et al., 2000) y un modelo de dispersién de contaminantes a escala regional (MATCH)
(Robertson et al., 1999).

= Cuantificar la sensibilidad del AMF con respecto a cambios en el perfil de SO,.

= Determinar la sensibilidad de la estimacion de carga con respecto a cambios en el
perfil de SO, para la zona central de Chile.

2.2. Metodologia

La metodologia estd basada en el trabajo a escala global realizado en Lee et al. (2009).
En dicho trabajo se calcula el AMF utilizando perfiles calculados con un modelo de trans-
porte a escala global GEOS-Chem (Lee et al., 2009) y ademds se utiliza un modelo de
transferencia radiativa para calcular la sensibilidad de la intensidad de radiacion con res-
pecto a la cantidad de SO, en altura. El primer paso consiste en la descarga de los datos
de SO; del Instrumento de Monitoreo de Ozono (OMI) (Krotkov et al., 2006) a bordo
del satélite AURA (http://aura.gsfe.nasa.gov/index.html). Los datos de OMI tienen 4
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2.2. Metodologia CAPITULO 2. Objetivos y Metodologia

productos, pero solo uno esta disenado para estimar la cantidad de SO5 a baja altura de-
nominado SO2PBL. Los datos se pueden descargar del sitio web del Goddard Earth Scien-
ces Data and Information Services (GES-DISC) (http://disc.sci.gsfe.nasa.gov/Aura/data-
holdings/OMI/omso2_v003.shtml). Para la realizacién de este trabajo se descargaron los
datos desde el 31 de Diciembre del 2005 hasta el 1 de Abril del 2006 y se considerd el
dominio desde 32°S hasta 36°S en latitud y 100°O hasta 69°O en longitud. El dominio se
escoge de manera que abarque una gran zona del Océano Pacifico, pues las mediciones en
este sector se utilizan para calcular el ruido de fondo que tienen las estimaciones de SOq
(Krotkov et al., 2006), usualmente conocido como senal del Pacifico. La descripcién mas
completa del algoritmo de estimacién se encuentra en la seccién 3.2.

La modelacién de los campos de SO, se hace utilizando un modelo offline, de mane-
ra que primero se generan los campos meteorologicos que luego alimentan el modelo de
transporte. Los campos meteoroldgicos se calcularon utilizando el modelo High Resolu-
tion Limited Area Model (HIRLAM) (Undén et al., 2002) con una resolucién horizontal
de 0.1°x 0.1° (~ 10km x 10km) y 60 niveles en coordenadas hibridas para la altura.
El dominio utilizado es desde 40.9°S hasta 15°S y 82.7°0O hasta 63°0. Los campos de
HIRLAM alimentan el modelo Atmospheric Transport and Chemistry Model (MATCH)
(Robertson et al., 1999) con la misma resolucién horizontal del modelo meteoroldgico pero
considerando solo 37 niveles verticales de los 60 de HIRLAM. El dominio utilizado para
el modelo de transporte es menor y abarca desde 38°S hasta 30°S y 74°O hasta 68°0. El
detalle de las emisiones y la configuracién de los modelos se encuentra en el Capitulo 4.

Una vez calculados los campos de azufre en el periodo de estudio se realizé una valida-
cion de los datos modelados utilizando estaciones en de medicién en la zona central. Si bien
el objetivo principal del trabajo no esté concentrado en una validacion rigurosa de los re-
sultados obtenidos, es necesario saber si hay un funcionamiento correcto del modelo, para
ellos se comparan los valores de variables meteorolégicas (e.g. Temperatura) y SOo del mo-
delo con los valores medidos en estaciones superficiales y radiosondeos. Para la validacién
meteorolégica se utilizan los perfiles medidos por radiosondas en la estacion Santo Do-
mingo que lanzan diariamente a las 12 UTC (8 A.M. en hora local) y se pueden descargar
desde el sitio web de la Universidad de Wyoming (http://weather.uwyo.edu/upperair/).
También se consideraron las mediciones de SO5 en las estaciones de superficie, ubicadas
en la Region del Libertador. Los datos de las estaciones se pueden descargar desde el
sitio web del Sistema de Informacién Nacional de Calidad de Aire (SINCA, pédgina web:
http://sinca.mma.gob.cl ). En el caso de la validacién meteorolégica se utiliza una com-
paracién visual de los perfiles modelados y medidos. Para el caso de las mediciones de
SO, se obtienen graficos de dispersién y se calculan regresiones entre los datos horarios y
ademas se calculan ciclos diarios en las estaciones y se comparan con los ciclos diarios del
modelo. Es importante mencionar que actualmente en la zona central de Chile no existen
mediciones de perfiles de SO,, lo que no permite una evaluacién en altura de los datos
modelados.

Luego de calcular los perfiles, se calcula el Factor de Masa Atmosférico (AMF') utilizan-
do el modelo de transferencia radiativa, LInearized Discrete Ordinate Radiative Transfer
(LIDORT) (Spurr et al., 2000). E1 AMF se calcula utilizando la formulacién propuesta
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por Palmer et al. (2001):
1
AMF:/ w(o)S(o)do (2.1)
0

donde la funcién w(o), denominada funcién de peso, se calcula utilizando el modelo de
transferencia radiativa. Para ello se utiliza un cédigo escrito en Fortran 77 y que fue crea-
do en el trabajo de Palmer et al. (2001). Para este trabajo se adapté el cédigo para que
pudiera leer perfiles calculados con MATCH ya que originalmente estaba disenado para
leer perfiles del modelo global GEOS-Chem. Este cédigo utiliza los siguientes parame-
tros de entrada: albedo, perfil de SO, perfil de O3, angulo cenital solar (SZA), angulo
de vision del satélite (VZA), nubosidad y perfil de aerosoles. Dado que el enfoque del
trabajo esta en verificar la sensibilidad que existe de las mediciones con respecto al perfil
de SO,, la funcion de peso se calcula conservado los valores medidos por el satélite para
las variables SZA y VZA. El albedo que se utiliza corresponde al valor original con el cual
se calcula el AMF operacional, es decir albedo=5%. Para el ozono, se utiliza un perfil
medido en EE.UU. pero modulado utilizando la misma cantidad total que se utiliza en
el AMF operacional: 325 Unidades Dobson. En este trabajo no se consideraron aerosoles,
al igual que en el calculo del valor original del AMF. Es importante recalcar que el AMF
se calcula en donde haya mediciones OMI. Para verificar la variabilidad del AMF en la
central de Chile se calcula el promedio considerando sélo los valores donde la carga es-
timada con MATCH supera el valor de 0.01. La eleccién de este niimero corresponde a
un umbral para valores significativos de la columna total de SO, . Los detalles tanto de
la formulaciéon del AMF y del modelo de transferencia radiativa utilizado (LIDORT) se
encuentran en el Capitulo 5.

Para calcular la correccién de la estimacién satelital de carga de SOq (€2, (corregido)),
se utiliza la estimacién de AMF calculada con el modelo LIDORT (AMF .5 1egido) €0 con-
junto con la estimacién operacional (€2, (operacional)), a través de la formulacién sugerida
en Krotkov et al. (2008):

0,36

Q,(corregido) :WQU(Opemcional) (2.2)
corregido

Para resumir los pasos a completar en la metodologia hasta la correccion de la senal
satelital, la figura 2.1 muestra un esquema de las formulaciones utilizadas y de los datos
de entrada utilizados en el modelo de transferencia radiativa.
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Figura 2.1: Esquema de la metodologia para calcular el AMF utilizando combinadamente un modelo

de transferencia radiativa y un modelo de transporte de contaminantes

Luego, los datos son filtrados estadisticamente. Primero se eliminan los datos fuera de
rango eliminando aquellos valores bajo el percentil 1 y sobre el percentil 99. Luego de esto
se procede a eliminar el ruido de fondo, siguiendo el trabajo de Carn et al. (2007). Primero
se escoge una zona del Océano Pacifico, que en este caso corresponde a -36°S hasta -33°S
en latitud y -95°0 hasta -90°0O en longitud. Con esta zona se estima un valor promedio
para cada tiempo, que luego es sustraido a la sefial completa en toda la region. La segunda
parte de este filtro corresponde a un analisis espectral de la serie de tiempo, el objetivo
es eliminar frecuencias que a priori corresponden a ruido. Lo primero que calculamos es
la funcién potencia. Dada una serie de tiempo (X¢)¢>0, y denominando su transformada
de Fourier por T}, la funcién potencia, P(X};), corresponde a:

P(Xy) =T3(Xy) - cong{Ty(Xe)} (2.3)

donde conj(-) corresponde al conjugado de dicho valor. Con esta funcién cuyo dominio se
encuentra en el espacio de frecuencias, a priori consideramos que las frecuencias normali-
zadas mayores a 0.7, correspondiente a la variabilidad de treinta dias de la serie. En este
caso la eliminacion de dichas frecuencias es aceptable dado que el tiempo de residencia del
SO, en la capa limite es del orden de dias. Después de eliminar las frecuencias, se calcula
la transformada de Fourier inversa y con ello se reconstruye la serie. Se analiza el impacto
de la inclusién del filtro de Fourier. Una vez que han sido calculados los datos corregidos
y posteriormente corregidos, se analizan los resultados realizando el mismo procedimiento
pero en orden inverso. De esta manera se busca entender si existen diferencias en el orden
de aplicacién tanto de la correcciéon como del filtrado y verificar si el procedimiento es
robusto. La comparacion de la estimacién original con respecto a la estimacion corregida
por los perfiles de SO, a través del AMF y el filtro estadistico, se hacen calculando el
promedio y la desviacion estdndar en la zona central de Chile.
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Capitulo 3

Percepcion remota de SO9

3.1. Antecedentes

En este trabajo se utilizaran las estimaciones de la columna vertical del instrumento
OMI, pero antes se revisaran las estimaciones realizadas por otros instrumentos actual-
mente, para poder explorar y comparar las ventajas y desventajas de los distintos pro-
ductos satelitales. Las estimaciones de este compuesto utilizando informacién satelital, se
remontan al ano 1982, con la erupcion del volcan el Chichén en México, que produjo una
perturbacion sobre las zonas aledanas al volcan en las mediciones de ozono del instru-
mento Total Ozone Mapping Spectrometer (TOMS) (Krueger et al., 2008, 1995). Esto se
produce debido a que ambos compuestos comparten lineas de absorcién en la zona UV
del espectro, tal como se muestra en la figura 3.1a. Ademas el algoritmo de obtencién de
ozono para TOMS, no consideraba otro agente de absorciéon en las longitudes de onda
UV (Krueger et al., 2008). Este hecho marca el desarrollo del primer algoritmo para la
obtencién de diéxido de azufre utilizando el instrumento TOMS (Krueger et al., 1995).
Con este algoritmo se pudo monitorear las erupciones volcanicas posteriores a la erupcién
del Chichén e incluso posibilité la generacién de una serie temporal con la cantidad de
SO, ingresada a la atmdsfera por erupciones volcanicas (Carn et al., 2003). Mas adelante,
aparecieron nuevos instrumentos de medicion de retro-dispersion en la banda UV, con
mejoras instrumentales en términos de cobertura global y resolucién. Las mediciones son
entregadas en carga de SO, (€),) en unidades Dobson, que corresponde a la cantidad de
moléculas que hay en una columna de diéxido de azufre al comprimirla en condiciones nor-
males de presién y temperatura, equivalentemente 2,69 x 10'® moleculas/cm?. La férmula
de la carga es posible describirla en términos de un perfil vertical de SO, denominado
Cs0,(z) en unidades de moléculas por centimetro cibico. Con estos datos la carga para
un punto de medicién en unidades Dobson (DU) corresponde a:

1 Ztop

Qy=—
2,69 x 1016 J,

Cso,(2)dz (3.1)
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Figura 3.1: El panel (a) muestra el coeficiente de absorcién de SOz y O3 en la zona UV, ademds se
muestra el valor de la razén entre ellos (p = SO3/03). Las flechas en la parte superior del grafico muestran
las lineas en las cuales OMI mide (Yang et al., 2007). El panel (b) muestra el coeficiente de absorcién
de SO, para nimero de onda infrarrojas. Los maximos que se observan son utilizados para el calculo de
carga con TASI (Clarisse et al., 2008). Figura obtenida del National Institute of Standards and Technology
(NIST).

La tabla 3.1 muestra un resumen de las caracteristicas de los instrumentos que ac-
tualmente monitorean diéxido de azufre en las bandas UV e IR (ver figuras 3.1a y 3.1b).
Cabe destacar que la puesta en marcha del instrumento OMI fue para continuar con la
misién de monitoreo de ozono de TOMS, que se inicia el ano 2004. Este resumen permite
apreciar las diferencias entre cada uno de los instrumentos que proveen datos de didxido
de azufre en la atmésfera actualmente. Notamos que la mayoria de estos instrumentos
tienen una resolucion espectral parecida, las diferencias surgen en el tamatno del pixel,
cobertura global y mas importante, en el ruido que estos datos contienen. Dependiendo
el caso de estudio estas diferencias cobran importancia, por ejemplo, si se quiere me-
dir la cantidad de azufre oxidado que ingresa a la atmodsfera por una erupcién volcanica
estos cuatro instrumentos pueden ser utilizados (ver tabla 3.1). Los siguientes trabajos
corresponden a estudios de erupciones volcanicas utilizando la informacién de los cuatro
aparatos: la erupcién del volcan Kasatochi medida con OMI (Krotkov et al., 2010); las
erupciones desde 1996-2002 medidas con GOME-2 (Khokar et al., 2005); sistema de alerta
de emisiones volcénicas para aviones creado por el SACS (Support to Aviation Control
Service), utilizando la informacién disponible en SCTAMACHY;; la erupcién en Jebel at
Tair con TASI (Clarisse et al., 2008). Mas complejo es el caso de monitorear las emisiones
antrépicas, como por ejemplo fundiciones de cobre o volcanes en estado de desgasifica-
cion, debido a la baja cantidad emitida y el corto tiempo de residencia, en comparacién
con una erupcién (Carn et al., 2007; Krotkov et al., 2006). En este escenario, OMI tiene
mejores caracteristicas que los otros dos instrumentos, considerando que el ruido de las
mediciones es de un orden de magnitud menor (Carn et al., 2007) en comparacién con
los demas instrumentos. Ademds al tener cobertura global diaria permite un monitoreo
constante de las fuentes, en las que incluso se podria estimar la variabilidad diaria de la
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fuente (Carn et al., 2007). Se sabe que IASI también tiene capacidad para medir en capa
limite, pero en este caso al ser mediciones en IR, estan altamente influenciadas por el
perfil de vapor de agua, lo que agrega una dificultad adicional (Clarisse et al., 2008). Por
ahora los datos de IASI son utilizados principalmente para altas cantidades de SOy (> 2
DU) y enfocado principalmente en erupciones volcénicas (Clarisse et al., 2008), por lo que
se descarta su uso en el presente trabajo.

Tabla 3.1: Resumen de caracteristicas de instrumentos satelitales que actualmente miden SO, . La
informacién proviene de las paginas de cada instrumento (SCIAMACHY y GOME), Levelt2006 para
OMI y Clerbaux2009 para IASI/MetOp. N.R.: No Reporta.

Mediciones UV

Instrumento Satélite Pixel Anos Cob. Long. de onda Res. espec- Ruido
Global tral

unidades km nm nm DU

GOME ERs-2 40 x 320 1995- 3 dias [240, 790]  0.2-04 5
2004

SCIAMACHY ENVISAT 30 X 60 2004- 6 dias  [220, 2400] 0.25- 0.4 5
actual

OoMI EOS-AURA 13 x 24 2004- 1 dia [270, 500]  0.42-0.45- 0.2
actual 0.63

Mediciones Infrarojo

Instrumento Satélite Pixel Anos Cob. Long. de onda Res. espec- Ruido
Global tral
Ruido
unidades km em ™1 em™! DU
IASI Metop 12 x 12 2008- 2x dia  [645, 2760]  0.3-0.5 N. R.
actual

Todos los instrumentos aqui mencionados miden la radiacién retro-dispersada prove-
niente de la tierra, utilizando geometria de tipo nadir tal como se muestra en la figura 3.2a
1. Al medir en longitudes de onda UV, se sabe que los principales compuestos que absor-
ben son el Ozono y el diéxido de azufre (figura 3.1a) por lo que los algoritmos comparan la
radianza terrestre versus la irradianza solar medida, es decir comparan los espectros obte-
nidos desde la tierra y desde el sol, tal como se muestra en la figura 3.2b. Posteriormente
se busca la cantidad de O3z y SO, que mejor ajuste esta diferencia. Por ejemplo el pro-
ducto de SOy de GOME utiliza el denominado algoritmo Differential Optical Absorption
Spectroscopy (DOAS) que ajusta el espectro medido de la tierra en base a la cantidad de
SO,, O3 y otros procesos radiativos como el hecho de que la profundidad de las lineas de
Fraunhofer, son menores cuando se considera la radiacién solar dispersada comparada con

IEn adelante sélo utilizaremos la descripcién de las mediciones considerando la zona UV para facilitar
la redaccion.

11



3.2. Instrumento de Monitoreo de Ozono CAPITULO 3. Percepcién remota de SO,

la observada en radiacion directa, fenémeno conocido como el efecto anillo (Eisinger and
Burrows, 1998). Se destaca que la cantidad ajustada y estimada corresponde a aquella
por la cual el rayo de luz solar (lineas a y b en rojo, figura 3.2a) llega al satélite y no a
la columna vertical (linea azul, figura 3.2a), por ello resulta necesario la definicién de un
factor que transforme estas columnas inclinadas en estimaciones de columnas verticales,
dicho factor se denomina Factor de Masa Atmosférico (AMF, en inglés). Este factor es
fuertemente dependiente del perfil de diéxido de azufre y el albedo superficial entre otras
cosas.

Medicion OMI sobre De Bilt, Holanda 2 de Abril 2005
10"
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. 0. |0 d
s 10° 10°
Superficie tervestre 300 350 400 450 500
Auperlice tamestre, Longitud de onda [nm]
(a) Geometria Nadir (b) Mediciones OMI

Figura 3.2: El panel de la izquierda muestra un esquema simplificado de la geometria de tipo nadir
utilizada para la medicién. Los angulos 8, y 6, corresponden al cenit solar y de vision satelital respecti-
vamente. El panel de la derecha muestra la radianza terrestre y la irradianza solar medida por OMI sobre
Holanda para el 2 de abril del 2005. Adaptado de Levelt et al. (2006).

3.2. Instrumento de Monitoreo de Ozono

El Instrumento de Monitoreo de Ozono (OMI) es un espectrémetro hiperespectral que
se encuentra a bordo del satélite AURA de la NASA. Este instrumento fue desarrolla-
do por la Agencia Holandesa para programas aerospaciales (NIVR) en conjunto con el
Instituto de Meteorologia Finlandés (FMI). La funcién principal de este aparato es el
monitoreo del ozono (O3) global, continuando la misién del instrumento TOMS desde el
2006. En principio, las mediciones de radiacion obtenidas por este satélite corresponden
a mediciones en la zona UV-visible en el intervalo [270, 500] nm. Las longitudes de onda
que se utilizan para la obtencion de la columna vertical de OMI provienen de la zona
UV-2, dada por el intervalo [310, 365] nm (Levelt et al., 2006).

Tal como se mencioné en la seccién anterior OMI es un instrumento que utiliza la
visiéon tipo nadir para la toma de mediciones de intensidad. La geometria de este tipo de
mediciones, se muestra en la figura 3.2a. El principio basico de este tipo de mediciones con-
siste en medir primero la irradianza solar y compararla con la intensidad retro-dispersada
en la atmosfera terrestre (Liou, 2002, ver figura 3.3). Como estamos midiendo en el rango
UV, el principal compuesto que absorbe corresponde al ozono y que ademas es abundante
comparado con la cantidad de SOs, lo que supone un desafio mayor en la obtencién de
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esta estimacion (Krotkov et al., 2006).

Para la obtencién de las mediciones de SO, se utilizan dos algoritmos que dan lugar
a cuatro productos con informacién de la carga de azufre en la atmosfera, que dependen
de la altura a la cual se concentra el compuesto. Para las mediciones a baja altura como
en la capa limite se utiliza el Algoritmo de Diferencias de Bandas Residuales (BRDA,
en inglés) (Krotkov et al., 2006), el nombre técnico de este producto es OMSO2-PBL,
que permite rastrear fuentes antropogénicas. Los otros productos de azufre oxidado son
utilizados para obtener datos sobre la desgasificacion y erupcion de volcanes. En esta cate-
goria se encuentra informacién para la tropésfera baja (OMSO2-TRL), tropdsfera media
(OMSO2-TRM) y para la tropésfera alta y estratésfera (OMSO2-STL), que utilizan el
algoritmo de Ajuste Lineal (LF, en inglés) (Yang et al., 2007). En este trabajo, nuestro
interés estd en la senal de una fuente antrépica para la zona centro de Chile por lo que
debemos tomar en cuenta los datos tipo PBL (Planetary Boundary Layer, en inglés), tal
como se recomienda en la descripcién de este producto.

Compartimiento + agregado

<= 2
a |3x24km para pixeles en tierra o >
para pt - —_— ”////I
. Ancho @ <7 Longitud de onda
580 pixeles ~780 pixeles

Direccién de vuelo
> 7 kmiseg
Angulo de vision
-

(2 seg. de vuelo)

Figura 3.3: Esquema de la geometria de las mediciones satelitales de OMI, se aprecia el tamafio del
pixel y el largo méximo de medicién (2600 km), la velocidad de movimiento y el dngulo de extensién
(57°). Adaptado de Levelt et al. (2006).
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Ambos algoritmos se inician con un paso de
linealizacion, en el cual sélo se estima inicial-

mente la cantidad de ozono y la reflectividad Long. de onda BRD

(sin considerar presencia de SOg) utilizando el Par j Ashort — \long

método con el que TOMS procesaba antigua- P, 310.8 _ 31]1'9

mente los datos, en el cual se utilizan dos lon- P, 311.9 - 313.2

gitudes de onda (317.5 y 331.2 nm). Posterior P, 313.2 -314.4

a este paso se calculan residuos para 10 lon- Py 317.6 - 331.3

gitudes de onda, como la diferencia entre los

valores medidos y calculados en forma de N- Tabla 3.2: Pares de longitudes de on-
valores (N = —100 - logio(I/F'), donde I es la da utilizados en el algoritmo BRD para
radianza terrestre y F' es la irradianza solar). estimar la cantidad de SOs. Adaptado
En este caso cada N-valor considera los efectos de Krotkov et al., 2006.

de dispersién multiple, reflectividad, absorcion
de ozono y azufre oxidado entre otros.

En presencia de SO, estos residuos tienen una estructura espectral que tiene corre-
laciéon con la seccién de corte de absorciéon del compuesto, lo que se puede apreciar en
la figura 3.4a (Krotkov et al., 2006). Esta figura contiene los valores diferenciados de pi-
xeles sobre una nube de SO; y sobre un pixel limpio (puntos negros), la linea continua
corresponde a la seccién de corte de absorcion del SO, escalada para poder compararlos,
mostrando esta correlacion en las series. Se sabe también que estos residuos contienen
contribuciones de otras fuentes que ain no son identificadas (Documentacién OMI), por
lo que para reducir esta interferencia, se calcula una mediana de los residuos para un
grupo de escenas sin SO y sin nubosidad (fraccién nubosa menor a un 15 %), que cubren
una latitud de £15° a lo largo de la posicion de la érbita, que posteriormente es sustraida
para cada banda espectral y cada posicién longitudinal (Yang et al., 2007). Los residuos
con los valores de estas medianas sustraidos, se denominan residuos corregidos.

El algoritmo BRDA utiliza los residuos corregidos en tres pares de longitudes de on-
da (Py, Ps y P3 que se muestran en la tabla 3.2). Estos cuatro valores se muestran con
una linea punteada vertical en la figura 3.4a y que corresponden a aquellos con la mayor
diferencia en la seccién de corte, de manera tal de poder maximizar la sensibilidad a las
emisiones antrépicas en la capa limite. Es también importante destacar que la absorcion
en esta region estd dominada por el ozono; si bien ambos absorben en las mismas lon-
gitudes de onda, la diferencia esta en la cantidad de estos compuestos presentes en la
atmosfera. Esto es posible verlo en la figura 3.4b, donde los valores son bajos, por lo que
las estimaciones de diéxido de azufre estan condicionadas por la cantidad de ozono.
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Figura 3.4: El panel (a) nos muestra la diferencia de N-valores medidos por OMI de pixeles de una
pluma volednica de SO y pixeles limpios (puntos negros), superpuestos a la seccién de corte de SO5 (linea
continua). Las lineas verticales muestran los 4 valores de longitud de onda utilizados para la estimacién
de carga de SO;. Krotkov et al., 2006. Mientras que el panel (b) muestra los promedios de residuos de
los pares 1, 2 y 3 utilizados por OMI para la estimaciéon de carga de SO , en la zona +20 en latitud y
para cada posicién de medicién del satélite, durante el 28 de marzo del 2005. Krotkov et al., 2006.

Finalmente para obtener las mediciones de SO», es necesario recordar que la intensidad
de radiacién retro-dispersada observada por el satélite se encuentra inclinada con respecto
a lo que se quiere obtener, ver figura 3.2a, por lo que cada par residual utilizado (ver tabla
3.2), es primero convertido a una columna inclinada de SO, utilizando como referencia
la seccién de corte de absorcién a temperatura constante (275 K) obtenida en Bogumil
et al. (2003). Finalmente se utiliza el AMF para convertir estas mediciones, que estéan en
un angulo, en estimaciones de columna vertical de SOs.
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Capitulo 4

Simulacién de la dispersién de azufre
oxidado

4.1. Modelacion

Para tener una representacién local de la distribucién vertical de SO, se utiliza un
modelo regional de transporte. De acuerdo a Jacob (1999), la concentracién de las es-
pecies quimicas en la atmosfera esta controlada por cuatro procesos: emisiones, quimica,
transporte y deposicién. Estos procesos se traducen en la llamada ecuacién de continui-
dad (ecuacién 4.1) (Gallardo, 2006, cap. 4), que representa el balance entre las variaciones
temporales de la concentracion de un compuesto (denominada c) y los procesos enunciados
anteriormente:

0
8—§+C'VU+17'VC+V'<U/C,>+L = F (4.1)

Donde:
= ¢: concentracion del compuesto
= v: Velocidad del viento
= [: Sumideros
= [: Fuentes

El término v - Ve representa la adveccién de la masa por efecto del viento prome-
dio, mientras que el termino V- < v'¢’ > representa la divergencia del flujo turbulento y
donde < > representa promedio y (v/, ") representan las variaciones de las respectivas
cantidades con respecto al promedio, finalmente el término ¢ - V¥ representa la difusién
pero se desprecia generalmente pues se considera que el viento es un fluido incompresible
(V7 = 0). Ademas si se quiere obtener solucién, se deben agregar las condiciones de borde
y las condiciones iniciales. Por ello resulta importante tener una representacion del viento
en este caso, pues representa el transporte del compuesto. Para ello se utiliza un modelo
meteorolégico cuyos campos alimentan el modelo de transporte de contaminantes. Para
este trabajo se utiliz6 el High Resolution Limited Area Model (HIRLAM) (Undén et al.,
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2002) para la meteorologia y el Atmospheric Transport and Chemistry Model (MATCH)
(Robertson et al., 1999) para la modelacién de campos de concentracién de SOs.

HIRLAM (Undén et al., 2002) es un modelo hidrostatico. HIRLAM es utilizado como
una herramienta para reducir la escala de los procesos meteorolégicos de manera dindmica
obteniendo mayor resolucién tanto temporal como espacial, de variables meteorolégicas
importantes para la dispersion como los vientos. En este trabajo consideramos una confi-
guracion similar a la que ha sido utilizada en el trabajo de Huneeus et al. (2006) conside-
rando condiciones de borde cada 6 horas del ECMWEF (European Centre for Medium-range
Weather Forecast, en inglés) y una resolucién horizontal de 0.1°x 0.1° (~ 10km x 10km)
y 60 niveles en coordenadas hibridas para la altura. El dominio utilizado corresponde a
40.9°S hasta 15°S que se escoge de esta manera para que no influyan las condiciones de
borde en el interior del dominio. El modelo se corre desde el 20 de Diciembre del 2005 hasta
el 1 de Abril del 2006, de manera de tener 10 dias previos utilizados como tiempo de ajuste.

Los campos meteorologicos de HIRLAM son utilizados como parametros de entrada
para MATCH (Robertson et al., 1999). MATCH es un modelo de transporte de tipo Eu-
leriano, y al igual que HIRLAM fue configurado siguiendo el trabajo de Huneeus et al.
(2006). Las emisiones utilizadas estan descritas en la seccién 4.2 y recordamos que sélo se
consideran fuentes puntuales. El dominio utilizado corresponde a 38°S hasta 30°S y 74°O
hasta 68°0O usando la misma resoluciéon horizontal de HIRLAM y considerando sélo 37 de
los 60 niveles verticales (~ 500hPa) de manera de tener datos de toda la tropésfera.

La quimica utilizada en la modelacién corresponde a una versién simplificada en la
que sélo se consideran dos reservorios de azufre, el SO, (azufre oxidado) y el sulfato, que
considera compuestos tanto en fase gaseosa (aerosoles de sulfato), como en en fase liquida
(acido sulfirico). Este esquema considera el proceso de oxidacién de SOy a sulfato en
donde la tasa de reaccién varia dependiendo de la hora y la latitud (Tarrason and Iversen,
1998). Esta dindmica incluye también la deposicién seca para ambos compuestos y sélo
deposicion himeda para el sulfato. La figura 4.1 muestra un esquema genérico incluyendo
los procesos que ocurren de la quimica utilizada en esta modelacion.

K(tJat):Tasa de reaccién

............................. >
) De_POSiCién seca Deposicion seca
Emisiones :;leur;ao(?lcnri‘rzax):OJIO.S cm/s Emisiones -Tierra (min/max): 0.1/0.1 cm/s
(98%) gua: b (2%) -Agua: 0.05 cm/s

Deposicion himeda:

Deposicion hiumeda:
0.69E-4 h/(mm s)

2.78.E-4 h/(mm s)

Figura 4.1: Esquema de la quimica utilizada para la modelacién del azufre oxidado. También se muestran
los porcentajes de emisién de cada compuesto y los valores de las velocidades de deposicién seca (sobre

tierra y agua) en cm/s y deposicién himeda en h/(mm - s).
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4.2. Emisiones CAPITULO 4. Simulacién de la dispersién de azufre oxidado

4.2. Emisiones

Dentro de la modelaciéon un punto importante son las emisiones, pues controlan la
cantidad que ingresa a la atmosfera del compuesto en estudio. Para el caso del azufre y en
particular de la zona centro de Chile, se considera el inventario revisado y mejorado en el
trabajo de Castillo (2011). Ademads para el esquema de quimica utilizado, se considera que
un 98 % de las emisiones se hacen en forma de SO; y el 2% restante en forma de sulfato.
A lo largo de la zona central de Chile existen fuentes naturales (volcanes y Dimetil Sulfu-
ro (DMS)) y antrépicas (fundiciones, termoeléctricas), sin embargo, para efectos de este
trabajo se utilizan sélo las fuentes puntuales de azufre, tomando en cuenta que ademas las
emisiones de tipo urbanas y areales es posible despreciarlas (Castillo, 2011). El inventa-
rio considera fundiciones de cobre, termoeléctricas y fabricas de cemento y ceramica. Las
fuentes méas grandes son las fundiciones de cobre Caletones, Ventanas y Chagres seguido
de las termoeléctricas Laguna verde y Ventanas. La tabla 4.1 muestra un resumen con las
emisiones utilizadas en este estudio.

Tabla 4.1: Emisiones en Chile Central para la simulacién de SO,

Emisiones, GgS/yr

Fuentes SO, S SO27_S
Fundiciones
Caletones (34.08S, 70.45W, 1500 m.a.s.l.) 83.4 4.17
Ventana (32.73S, 71.48W, 10 m.a.s.1.) 16.6 0.8
Chagres (32.67S, 70.88W, 400 m.a.s.1.) 3.8 0.2
Termoeléctricas
Laguna Verde (33.10S, 71.68W, 10 m.a.s.l.) 0.2 0.009
Ventana (32.73S, 71.48W, 10 m.a.s.1.) 5.3 0.3
Otras Fuentes
Otros (Fabricas de ceramica y cemento) 8.6 0.4

4.3. Validacion

4.3.1. Validacién Meteorolégica

La validacion meteoroldgica se realiza utilizando los datos de radiosondas obtenidos
del sitio web de la Universidad de Wyoming (http://weather.uvwyo.edu/upperair/). Estos
radiosondeos son lanzados a las 12 UTC (8:00 AM en tiempo local) desde Agosto de 1999
hasta el dia de hoy. Sin embargo para el periodo de estudio entre Enero y Marzo del 2006
no existen sondeos entre el 1 y 25 de Febrero, por lo que en este caso, aquellos datos no
son graficados.

La validacion en el caso del modelo meteorolégico, tal como se establecié en la me-
todologia, compara los resultados de perfiles de variables meteorolégicas medidas con los
perfiles calculados con HIRLAM. Las figuras 4.2, 4.3, 4.4 y 4.5 muestran los perfiles obte-
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nidos con HIRLAM a la izquierda versus el medido en Santo Domingo por la DMC para
las variables temperatura, viento zonal, viento meridional y humedad especifica respecti-
vamente. Los graficos estan enfocados en los 4 primeros kilémetros ya que las estimaciones
satelitales consideran esa altura como referencia.

Perfil de temperatura Hirlam 12 UTC Perfil de temperatura Sto. Domingo 12 UTC °c
%
20
\ 15
LF NE || -
E / f E 10
¢ / a ¢
g | I | g
3 | 3
< i < 5
‘ 0
|
| 5
) | } | ‘
0 —— — - y 0 l 1 s I I I = 4
0101 0107 0143 0149 0125 0227 0305 0311 0317 0328 0329 0101 0107 0143 0149 0125 0227 0305 0311 0317 0323 03/29 0
Fechas Fechas

Figura 4.2: Temperatura en HIRLAM (Derecha) versus la temperatura medida en Santo Domingo. La

linea negra demarca el contorno con valor cero.

Perfil de componente U Hirlam 12 UTC Perfil de componente U Sto. Domingo 12 UTC ms

Altura (Km)
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Fechas Fechas

Figura 4.3: Componente zonal del viento en HIRLAM (Derecha) versus la componente zonal del viento

medida en Santo Domingo. La linea negra demarca el contorno con valor cero.
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Perfil de componente V Hirlam 12 UTC Perfil de componente V Sto. Domingo 12 UTC ms
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Altura (Km)
Altura (Km)

Figura 4.4: Componente meridional del viento en HIRLAM (Derecha) versus la componente meridional

del viento medida en Santo Domingo. La linea negra demarca el contorno con valor cero.

Perfil de humedad especifica Hirlam 12 UTC Perfil de humedad especifica Sto. Domingo 12 UTC KoKg

Altura (Km)
Altura (Km)

0 - 0
0101 0107 0143 0149 0125 0227 0305 0341 0347 0323 0329 0101 0107 0143 0149 01/25 0227 0305 0311 037 0323 0329
Fechas Fechas

Figura 4.5: Humedad especifica en HIRLAM (Derecha) versus la Humedad especifica medida en Santo

Domingo.

La validacién utilizando los perfiles medidos en Santo Domingo muestran que la tem-
peratura calculada por HIRLAM (High Resolution Limited Area Model) logra captar la
escala sindptica de los procesos (figura 4.2). Sin embargo es posible apreciar ciertas dife-
rencias en las zonas més altas. De la misma forma es posible apreciar en la figura 4.3 y
4.4 que la representacion del viento se asemeja a los valores medidos, sobre todo consi-
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derando las zonas sobre 1 km, ademéds se aprecia una componente meridional mas fuerte
en el modelo que la medida en Santo Domingo. Esto es posible explicarlo considerando
la resolucién de HIRLAM (~10km) y que el lugar de medicién es una zona cercana a la
costa, por lo que el pixel con el cual se compara tiene una componente maritima, don-
de predomina el viento meridional lo que explica las diferencias en la zona baja para la
componente meridional. La representacion de la humedad especifica también capta la esca-
la sinéptica y no se logra apreciar mayores diferencias entre el valor modelado y el medido.

4.3.2. Validacién de concentracién de SO,

Se validaron los datos de las concentraciones de SO, medidos en superficie para ve-
rificar el funcionamiento del modelo de transporte MATCH. se utilizan las mediciones
de las estaciones ubicadas en la regién del Libertador General Bernardo O’Higgins que
tienen observaciones para el periodo de estudio. Dichas estaciones son: Casa de Peuco,
Cauquenes, Cipreses, Codegua, Coya Club, Coya Poblacién, Rancagua y San Francisco
de Mostazal. La distribucién espacial de las estaciones es posible apreciarla en la figura
4.6. Los datos pueden ser descargados del sitio del Sistema de Informaciéon Nacional de
Calidad de Aire (SINCA, pagina web: http://sinca.mma.gob.cl ). La tabla 4.2 muestra
un resumen de las estaciones utilizadas para la validacion del modelo de transporte. La
columna “Disponibles” contabiliza los valores horarios que hay desde el 1 de Enero hasta
el 31 de Marzo del 2006 (2160 datos) excluyendo los valores 0 encontrados en la serie de
tiempo y el valor 0.3817, que se repite sistematicamente en las series.

Tabla 4.2: Estaciones de medicién de SO, en la regiéon del Libertador General Bernardo
O’Higgins.

Nombre Lon  Lat Disponibles (%) Administrador
Codegua -70.66 -34.03 100 Colbun S. A.
Cauquenes -70.55 -34.24 48.1 Codelco
Cipreses -70.46 -34.26 414 Codelco

Coya Club -70.54 -34.2  46.6 Codelco

Coya Poblacion  -70.53 -34.2  56.6 Codelco

Casas de Peuco -70.64 -33.95 99.9 Colbtn S. A.
San Francisco  -70.7 -33.98 100 Colbun S. A.
Rancagua -70.71 -34.16  94.77 MMA (*)

(*) Ministerio del Medio Ambiente, Chile
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Estaciones de Monitoreo SO2 en la VI region

Latitud

-1 115 -1 -7.5 -70
Longitud

Figura 4.6: Localizacién de las estaciones de medicién de SO, ubicadas en la regién del Libertador
General Bernardo O’Higgins utilizadas para la evaluacién de MATCH. El cédigo para las estaciones es:
CaP: Casa de Peuco; SFA: San Francisco de Mostazal; Co: Codegua; Ra: Rancagua; CC: Coya Club; CP:
Coya Poblacién; Ca: Cauquenes; Ci: Cipreses

Se analizé la estructura de los ciclos diarios de las concentraciones de SO, obtenidos
con el modelo y con las mediciones en las estaciones que no presentan datos anémalos,
es decir sélo se calculan para las estaciones Codegua, Casa de Peuco, San Francisco y
Rancagua. El caso de Rancagua muestra una subestimacion del modelo, principalmente
por que no estamos considerando las emisiones de la ciudad. Para las otras estaciones se
ve que hay diferentes horas en las cuales se alcanza el maximo.

Ciclo diario estacion Codegua

Ciclo diario estacion Casa de Peuco
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Figura 4.7: Ciclos diarios de las concentraciones de SO, obtenida con el modelo (linea roja) y con las
mediciones (linea negra) para el periodo de estudio. El panel 4.7a muestra el resultado en la estacién
Codegua y el panel 4.7b en la estaciéon Casa de Peuco.
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Ciclo diario estacion San Francisco de Mostazal Ciclo diario estacion Rancagua
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Figura 4.8: Ciclos diarios de las concentraciones de SO, obtenida con el modelo (linea roja) y con las
mediciones (linea negra) para el periodo de estudio. El panel 4.8a muestra el resultado en la estacién San

Francisco y el panel 4.8b en la estaciéon Rancagua.

La discrepancia que existe entre los datos de concentraciones de SO, al revisar los
ciclos diarios y los datos horarios se debe a que las observaciones y la modelacién han sido
realizadas con distintos propédsitos. En el caso de las observaciones la ubicacién de estas
se ha hecho en base a la ubicacion de las fundiciones que se han colocado en la zona cen-
tro, siendo la excepcién la estaciéon Rancagua, que es administrada por el gobierno con el
propdsito de monitorear la calidad del aire de la ciudad de Rancagua. De esta manera las
estaciones estan colocadas en zonas donde la topografia es compleja y captan fenémenos
de circulacion locales que la resolucion del modelo no puede captar. La figura 4.9 muestra
la localizacion de las estaciones Coya Club y Coya poblacién, que estdn muy cercanas
y que aun asi captan distintos fenémenos de circulacién (Castillo, 2011; Gallardo et al.,
2000). La figura 4.10 muestra la ubicacién de las estaciones pero utilizando la topografia
del modelo, donde se puede visualizar que a una escala horizontal de 10km, es posible
apreciar sélo los cambios en altura que hay en la zona cordillerana y que por lo tanto
los efectos captados localmente por las estaciones, no seran captados por el modelo en el
respectivo pixel.
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Figura 4.9: Localizacién de las estaciones Coya Club y Coya Poblacién. Se aprecia también la fundicién

Caletones sobre el cerro. En este caso es posible ver que fundicién abajo se encuentran ambas estaciones.
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Figura 4.10: Topografia de MATCH en la sexta regién. Se puede ver también la localizacién de las
estaciones y de Caletones. También es posible apreciar que por la cercania de algunas estaciones, el
modelo capta la misma senal para ambas lugares. El cédigo para las estaciones es: CaP: Casa de Peuco;
SFA: San Francisco de Mostazal; Co: Codegua; Ra: Rancagua; CC: Coya Club; CP: Coya Poblacién; Ca:

Cauquenes; Ci: Cipreses
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Los resultados presentados no son satisfactorios a la hora de evaluar los calculos del
modelo. Es por ello que es importante saber que circulaciones de mesoescala esta repro-
duciendo correctamente el modelo. Se sabe que durante el verano las circulaciones de
mesoescala afectan las concentraciones de SOs. El periodo de verano se caracteriza por
cielos despejados y una fuerte insolacion superficial, que estan vinculados a la alta del
Pacifico. De acuerdo a Gallardo et al. (2000) es posible apreciar esta circulacién en los
datos de la estacion ubicada en coya donde el ciclo diario de las concentraciones de SOs,
presenta un maximo durante la manana, que refleja el efecto de los vientos que van desde
la cordillera, donde esta ubicada la fundicién Caletones, hacia el interior de Chile, que
es el lugar donde estd la estacion. Durante el dia la situacién es la opuesta, y la pluma
es advectada hacia las montanas. La figura 4.11 muestra el promedio de concentraciones
de SO, para las 6, 12, 18 y 24 de hora local, las flechas indican el promedio del viento
en el primer nivel del modelo para las mismas horas. En este caso es posible ver que
entre la costa y la cordillera de los Andes, los vientos tienden a ir desde la cordillera ha-
cia el interior y en las horas ya més avanzadas este efecto se invierte, tal como se esperaba.

Si bien los datos de Coya club se descartan debido a su bajo porcentaje de datos
validos, se presenta de igual forma el resultado del ciclo diario de concentracién. La figura
4.12 muestra la comparacién del ciclo diario de concentraciones de SO, de la estacién Coya
Club (linea negra) y el modelo (linea roja). En la figura es posible apreciar que tanto el
modelo como los datos presentan un méaximo en la manana, reflejando el tipo de circulacién
en torno a la montana que existe en la zona. Si bien los ordenes de magnitud son similares,
existen al menos tres variables que podrian afectar el resultado observado. El primer punto
esta con la calidad de los datos, que ha sido reportada como deficiente en el trabajo de
Castillo (2011). Aunque en este caso es importante sefialar que también podrian haber
problemas con los datos modelados, ya que las emisiones consideradas son constantes y
generalmente no lo son (Castillo, 2011) y segundo la resolucién utilizada en la modelacién,
no permite captar los efectos locales de transporte que captan las estaciones de medicién
de SO, en la region del Libertador General Bernardo O’Higgins. Finalmente se detaca que
la modelacién realizada es 1til para el cdlculo del AMF y verificar la sensibilidad de la
senal de SOy, puesto que el efecto de la cordillera no es posible verlo en un modelo de escala
global como lo es GEOS-Chem (Bey et al., 2001) de acuerdo al trabajo realizado por Lee
et al. (2009). Ademéds dado que no existen mediciones de perfiles de SO; en la zona Central
de Chile, se impide verificar los resultados de los perfiles utilizados en la metodologia. Sin
embargo los perfiles de azufre oxidado calculados con un modelo, resultan ser una primera
aproximacion en la estimacién de la sensibilidad de la estimacién de SOs.
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4.3. Validacion
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Figura 4.11: Promedios de concentraciones de SO3 y el viento en el primer nivel de MATCH a las 6,
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Ciclo diario estacion Coya Club
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Figura 4.12: Ciclos diarios de las concentraciones de SOz obtenida con el modelo (linea roja) y con las
mediciones (linea negra) para el periodo de estudio en la estacién Coya Club.
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Capitulo 5

Transferencia Radiativa

La transferencia radiativa es el fenémeno fisico por el cual la radiacién electromagnéti-
ca transfiere energia al entorno por el cual atraviesa. Para ello existen tres mecanismos:
la absorcion, la emision y la dispersion. Estas interacciones se traducen en la llamada
ecuacion de transferencia radiativa que incluye la parametrizacion de estas tres interac-
ciones. Dicha ecuacion es compleja debido a que depende tanto de la longitud de onda
que se estudia como de las propiedades del medio que estd atravesando (Liou, 2002).
Los dos fenémenos fisicos que vale la pena mencionar en la percepcién remota de espe-
cies quimicas son el proceso de absorcion y dispersion, que describen el comportamiento
cuando un rayo de luz se ve afectada por una particula (moléculas, aerosoles, etc.). La
absorcién corresponde al proceso mediante el cual un fotén (energia) penetra al sistema
de la particula (absorcién), para luego ser emitido como energia cambiando la longitud
de onda (emisién). El proceso de dispersién corresponde a la reflexién de los fotones, y
que dependiendo del tamano de la particula y la longitud de onda considerada, puede ser
en una o varias direcciones. Dependiendo de la cantidad de particulas que interactian se
habla de dispersion singular en el caso de una, y de dispersién multiple con varias. Am-
bos fenémenos atentian el rayo de luz, este proceso se denomina extincion, por lo tanto
la extincién corresponde al resultado conjunto de la absorcién y la dispersién (Liou, 2002).

La dispersion, la absorciéon y la emision influyen en las estimaciones realizadas en per-
cepcién remota. Tal como se vio en el capitulo 3, el AMF juega un rol importante pues
depende de la los procesos de transferencia radiativa que ocurren en la atmosfera. Sin
embargo el AMF definido como la razoén entre la columna inclinada y la columna vertical,
resulta complicado asignar un valor cuantitativo a los fenomenos de transferencia radiati-
va. Es por ello que resulta necesaria una parametrizacion que incluya una cuantificacion
de la absorcién, dispersién y emisién del SO, e incorporar valores medidos y/o modelados
de estas cantidades en el calculo del AMF (Palmer et al., 2001).

5.1. Parametrizacion del AMF

Para calcular el AMF en este trabajo se utiliza la formulaciéon hecha en Palmer et al.
(2001). La gran ventaja que presenta esta féormula es que es posible realizar un célculo
que incluye las variables relevantes de una forma clara y de facil interpretacién.
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Antes de comenzar con esta seccion recordemos que la ley de Beer-Bouguer para la
extincion es la base de las mediciones de carga de los compuestos quimicos que absorben, a
determinadas longitudes de onda, la luz que proviene del sol. Esta ley nos dice que (Liou,
2002):

IB I[BoeiTs (51)

donde I corresponde a la intensidad retro-dispersada observada por el instrumento sate-
lital, Ip, corresponde a la intensidad retro-dispersada que se observaria en la ausencia de
un compuesto que absorba (notar que hemos omitido la notacién sub A para simplificar),
y Ts es el espesor éptico para la columna inclinada.

Comenzamos con la definicion del AMF, que corresponde a la razon entre la columna
inclinada y la columna vertical, que también puede ser escrita en términos del espesor
optico:

Q T,
AMF =2 =2 (5.2)
Q, 7
donde €2, y €, corresponden a la columna inclinada y vertical respectivamente. 7, y 7,
corresponden al espesor 6ptico inclinado y vertical respectivamente. De esta definicién es
posible realizar el siguiente desarrollo (Palmer et al., 2001):
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La igualdad (5.3) proviene de la Ley de Beer-Bouguer, al despejar una de las inten-
sidades. Notando que Al = Ig — Ip,, la aproximacién (5.4) proviene de considerar que
la absorcion es pequena comparada con la intensidad medida (Al/Ip < 1). La igualdad
(5.5) proviene de escribir una diferencia en términos de una integral, tomando como va-
riable de integracién el espesor 6ptico. El paso (5.6) corresponde a utilizar la definicién de
espesor 6ptico, donde «a(z) corresponde a la seccién de corte de absorcién y n(z) corres-
ponde a la concentracién en unidades de moléculas por metro ciibico. En (5.7), se utiliza

que 7, = ,a, donde
1 [e.e]
Qe :—/ a(z)n(z)dz (5.8)
Q Jo
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corresponde a la seccién de corte efectiva para la absorcién y que representa un promedio
utilizando como peso la cantidad del compuesto que existe en la vertical. De esta forma
se definen:

1 az)0dinlg
- AMF; a. Or

S(:) ="~ (5.10)

(5.9)

donde AMF corresponde al Factor de Masa Atmosférico Geométrico, que corresponde al
valor del AMF cuando no hay dispersién. De esta forma el AMFg=sec(0s) + sec(6,), con
O, v 6, corresponden al dngulo cenital solar y al de visién del satélite respectivamente.
La definicién de este valor del factor de masa en funcion de los dngulos, se ilustra con el
siguiente esquema:

Tope atmésfera

[ z a HS ()1_:

Superficie terrestre

Figura 5.1: Esquema del factor de masa atmosférico en ausencia de dispersién (AMF¢)

Como bien sabemos de la misma definicién de AMF, notando que la columna inclinada
Q, = a+ b, se tiene:

Q. a+b
AMF =— =
Q, Q,
_a n b
Q. O

=sec(0s) + sec(6,)

la ultima igualdad, proviene de la definicién de la funcion secante. De esta expresion se
desprende que el valor del AMF5 < 2, donde el valor médximo se alcanza cuando el sol
y el satélite estan en la misma linea de visién. Esto 1ltimo, nos indica, que por el sélo
hecho de tener un angulo de visién, ya existe sesgo en la estimacion del factor de masa
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atmosférico.

Observando la expresion (5.9), vemos que w(z) representa la variacién de la cantidad de
radiaciéon en el tope de la atmédsfera debido a cambios en la cantidad de SO, usualmente
denominada funcién de peso y S(z) representa un perfil normalizado del compuesto. Con
estas definiciones se llega a la formulacion final para el AMF, dada por:

AMF =AM Fy, / T 0(2)S(2)dz (5.11)
0

Finalmente para tener esta formulacion en coordenadas o, que resulta apropiada ya
que el modelo utiliza este tipo de representacion para la altura, se utiliza la definicion de
0 = p/po donde py es la presion en la superficie y la ecuacién hidrostética para tener que:

do = — L9 4. (5.12)
Po — Ptop

donde p, es la densidad de la atmosfera, g la aceleracion gravitacional y py,, la presion al
tope del modelo. Luego definiendo S, como:

Q,
Sy =—C(0) (5.13)
Qy
donde €, es la columna vertical de aire desde py hasta py,, y C(0) es la razén de mezcla
de SO, se tiene que el AMF en coordenadas o tiene la forma:

AMF —AMF, /0 ' (0)8,(0)do (5.14)

Esta funcién es la que contiene la informacion sobre la dispersion que ocurre en el camino
en el cual se toma la medicion. En este camino, las variables que tienen incidencia son el
perfil del compuesto de estudio (SOy), la cantidad de ozono, puesto que las mediciones de
intensidad son en la zona UV, y la nubosidad entre otras. Un esquema mas general de la
toma de mediciones se muestra en la figura 5.2.
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Q,

Tope atmésfera

Superficie terrestre

Figura 5.2: Esquema del factor de masa atmosférico general

Para ver el real impacto del valor del AMF sobre las columnas inclinadas, basta mirar
el valor operacional que utilizan los datos OMI, que denominamos AMF,,. Este valor se
calcula considerando primero que 6, = 30°, 6, = 0, albedo superficial igual a un 5%, sin
nubosidad y sin considerar perfiles de aerosoles, un perfil de ozono para latitudes medias
y un perfil de SOy de verano medido en EE.UU. Con esas condiciones, AMF,, = 0,36,
es decir Q, = €2,/0,36, lo que equivale a decir que cada columna inclinada es amplificada
por un valor cercano a 3 en cada punto de medicién, de manera tal que el valor del AMF
no es despreciable.

Es importante destacar que la formulacion 5.14 se ha quitado la dependencia explicita
de las columnas inclinada y vertical, y que ahora es posible calcular el AMF necesitando
el perfil normalizado del compuesto en coordenadas o, ademas de la informacioén sobre la
dispersién en las distintas alturas, representadas en la funcion w. Esto permite realizar
estimaciones del AMF con nuevas otras fuentes de informacion.

5.2. Modelo de Transferencia Radiativa

Se utiliza el modelo LInearized Discrete Ordinate Radiative Transfer (LIDORT) (Spurr
et al., 2000) para calcular la sensibilidad de la intensidad de la atmésfera (15) con respecto
a la cantidad de SOy presente en la atmoésfera, definida en la seccién 5.1 como w(o).
LIDORT resuelve la Ecuacién de Transferencia Radiativa (ETR) en una atmdésfera de

multicapas, incluyendo procesos de dispersion multiple, en este caso es posible escribir la
ETR como:

ud] (7, 1, P)

dr :[(7_7 22 ¢) - J(Ta 1, ¢) (515)
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donde I es el campo de intensidad monocromatico para una determinada longitud de on-
da. La coordenada de espesor 6ptico (7) se mide perpendicular al limite de la atmdsfera,
con 7 = 0 en el tope. La direccién esta especificada por los parametros p = |cos(a)|,
con « el angulo cenital y el angulo azimutal ¢. El término J corresponde a la funcién de
fuente, que consiste en tres términos: la contribucion de la dispersién multiple, la emisién
termal y la contribucion de la dispersiéon simple. Para resolver la ETR se utiliza el método
de Chandrasekhar (1960), que consiste en utilizar expansiones en serie de Fourier para el
campo de intensidad y expansién en polinomios de Legendre para la funcion de fase, en la
dispersién multiple. La solucion se encuentra debido a que esta parametrizacion conforma
un sistema diferencial de ecuaciones, suponiendo un nimero finito de capas homogéneas
(Spurr et al., 2000).

Si bien existen varios modelos que resuelven esta ecuacién (e.g. DISORT, Stamnes
et al., 1988; MODTRAN, Berk et al., 1998) se utiliza LIDORT pues ya se tiene expe-
riencia en célculos similares del AMF para otros compuestos (e.g Palmer et al. (2001)).
LIDORT ademaés contiene un modulo especifico que realiza analisis de perturbacion so-
bre la intensidad (Ig). Este médulo permite calcular las funciones de dispersién como
w(o) ~ 0 In Ig/07. Un punto importante es que el objetivo es calcular la variabilidad
del AMF con respecto a los perfiles de SOy a una resolucién menor comparada con la
que tiene GEOS-Chem, utilizada en Lee et al. (2009). Siguiendo esta idea introducimos
los siguientes parametros de entrada con el modelo: albedo y columna total de ozono se
mantienen con el valor que se calcula actualmente el AMF operacional; no consideramos
nubes ni aerosoles al igual que el calculo del valor operacional utilizando el hecho de que
nuestro calculo es para el verano. El valor del dngulo cenit solar (SZA) y dangulo cenit de
vision satelital (VZA) provienen de los datos de OMI; La presion superficial y el perfil
de SO, provienen de HIRLAM-MATCH. La tabla 5.1 muestra un resumen de las fuentes
de informacién de los parametros de entrada utilizados en esta tesis comparado con el
trabajo de Lee et al. (2009).

Tabla 5.1: Comparacién de fuentes de informacién de los pardmetros de entrada de LIDORT

Albedo Total Aerosol Nubes SZA & Presién Perfil SO
Ozono VZA Superficial
Este trabajo Constante  Constante No No OMI MATCH MATCH
(0.05) (325DU)
Lee et al., 2009 TOMS OMI GEOS-Chem  OMI OMI GEOS-Chem  GEOS-Chem

El albedo UV utilizado en el trabajo de Lee et al. (2009) es un valor climatolégico
obtenido de Herman and Celarier (1997). Es importante destacar que LIDORT ha sido
utilizado en varios trabajos relacionados con estimacién de AMF en otros satélites como
el Global Ozone Monitoring Experiment (GOME) (Palmer et al., 2001) e incluso para
otros compuestos como NO, (Martin et al., 2002).

33



Capitulo 6

Resultados

El primer resultado que se muestra en las figuras 6.1a y 6.1b, que son los perfiles
calculados con el modelo en Santiago y la fundicién Caletones respectivamente. La linea
negra muestra el promedio en la zona de estudio y las barras rojas muestran la desviacién
estandar en cada nivel. En este caso es posible apreciar la diferencia entre los dos perfiles
tanto en la forma como en el orden de magnitud. La presencia de un maximo en altura
para el perfil de Santiago, al mismo nivel del maximo en el perfil de Caletones, se asocia
a eventos de bajas costeras tal como se describi6 en el trabajo de Gallardo et al. (2002).

Perfil Pr dio de SO2 en C: Perfil Promedio de SO2 en Santiago
6 . . . : - 6 o . T : -
il Desv. Standard | Desv. Standard
& | -8—Promedio 2] -8 Promedio
i g
5 ® . 5- el .
1]
; o
i}
[} aCa!
[}
4+ [} = 4+ H%H —
g
—a—
8 —&—
B e
———q
g3 8 1 Ear g :
—a—
e
2 : 4 2 .’ & RN 4
= i == -
| —— e —| =
F e | - )
— = + 5 1
[ b4 1
[ F-od I
T 5 {
1 E 14 7 :
b = -
; & =
' e i
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Figura 6.1: Perfil de SO, en Santiago y Caletones en unidades de ppbm. La linea negra demarca el
promedio en (a) Caletones y (b) Santiago. Las barras rojas ilustran la desviacién estdndar en cada nivel.
La altura se considera como km sobre el nivel del mar. Santiago esta a 0.5km y Caletones a 1.5km sobre

el nivel del mar.

Las figuras 6.2a y 6.2b muestran la comparacion de los perfiles normalizados de diéxido
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de azufre en Santiago y Caletones modelados con MATCH. Ademés las figuras muestran
el perfil normalizado utilizado actualmente en el calculo del AMF (Krotkov et al., 2006) y
también el perfil normalizado del modelo de escala global GEOS-Chem, correspondiente
al pixel de la zona centro de Chile, utilizado en el trabajo de Lee et al. (2009). Para
estimar los perfiles del modelo sélo consideramos el promedio en aquellos datos que se
encuentran entre las 17 y 20 UTC (13 a 16 Horas de tiempo local) que corresponde al
intervalo en el cual OMI sobrepasa volando en Chile Central (~ 14 tiempo local), tal y
como se sugiere en el trabajo de Lee et al. (2009). En ambas figuras la linea negra sélida
con diamantes corresponde al perfil operacional en las figuras 6.2a y 6.2b. Este perfil es
utilizado para estimar el valor operacional constante en los datos OMI de capa limite
(AMF=0.36) (Krotkov et al., 2006). Las lineas punteadas con tridngulos representan el
promedio de los perfiles calculates con GEOS-Chem desde Enero a Marzo del 2006 en las
figuras 6.2a y 6.2b. De esta forma es posible ver las diferencias que existen entre los datos
que han sido modelados con MATCH para Chile central con respecto a los perfiles que
ahn sido utilizados para calcular el AMF en trabajos anteriores.

Shape Factor of SOZ Shape Factor of SO2
6 T e — : o) 6 [
—e— Caletones-MATCH Jan-Mar 2006, Total (DU) : 2.291 —&— Santiago-MATCH Jan-Mar 2006, Total (DU) : 0.084756
[ Mean+STD Caletones [ Mean+STD Santiago
8sp —6— Operation profile at EE.UU., Total (DU) : 0.43381 ~ 85 —9— Operation profile at EE.UU., Total (DU) : 0.43381
<~ Goes-Chem Jan-Mar 2006, Total (DU) : 0.35018 | <4~ Goes-Chem Jan-Mar 2006, Total (DU) : 0.35018

Height (km)
Height (km)

9

\

4
\J

=,

0 i i ol i TN N TS N T N i i i
01 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 11 12 13 14 15 16 17 18 01 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 11 12 13 14 15 16 17 18
(t/km) (1/km)

(a) (b)

Figura 6.2: Perfil normalizado de SOz en Santiago y Caletones. (a) La linea negra con circulos co-
rresponde al perfil de Caletones donde ademas el color gris corresponde a la suma del promedio con
su desviacién estdndar. (b) La linea negra con circulos corresponde al perfil de Santiago y la linea gris
demarca la suma del promedio con la desviacién estandar.
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La figura 6.3a muestra el resultado del AMF estimado en la zona central de Chile. En
este caso es posible apreciar que la zona de Caletones, Ventana y Santiago se demarcan
con valores menores al resto de la region, correspondiente donde hay valores méximos
de carga de azufre oxidado. La figura 6.3b muestra el promedio de la correccién realiza-
da sobre los datos OMI, es decir muestra el valor 0.36/AMF, tal como se sugiere en la
expresion 2.2. Las figuras muestran la variabilidad del AMF con respecto al valor cons-
tante en la zona central de Chile y que los valores menores a 0.36 estan ubicados en
la zona de ventanas. También es posible ver que la correccién del AMF en la zona de
Caletones, debiese conducir a una leve disminucion y que en la zona oceanica los valores
de SO, debiesen reducirse considerablemente ya que el valor de la correccién es cercano a 0.

31~

Latitude
8

Latitude
8

Santiago

36l | | | 0 36l |
-74 -735 -73 -725 -72 715 - -705 -70 -69.5 -89 -74 -735 -73 -725 -72 -5 - -70.5 -70 -69.5 -69

Longitude Longitude

(a) (b)
Figura 6.3: (a) Promedio de AMF estimado entre Enero y Marzo del 2006. (b) Promedio de 0.36/AMF
entre Enero y Marzo del 2006. El valor 0.36/ AMF corresponde a la correccién hecha sobre las observaciones

OML.
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A continuacién se muestra la evolucion de las estimaciones de carga de SOy con OMI,
a través de las sucesivas correcciones con el valor del AMF y del filtro estadistico descritos
en la metodologia. Para ayudar a la comparacién de los resultados, se nombra Correccion
1: al procedimiento en el que primero se corrige la estimacién de carga de SOy con el
AMEF y luego hace el filtrado estadistico de percentiles de la poblacién y el filtro de Fou-
rier; Correccion 2: al procedimiento en el que primero se corrige la estimacién de carga
de SO5 con el AMF y luego se hace el filtrado estadistico de percentiles de la poblacion.
Correccion 3: al procedimiento que primero se hace el filtrado estadistico de percentiles
y de Fourier a la estimacién de carga de SO, y luego la correcciéon del AMF; y finalmente
Correccion /4 : que corresponde al procedimiento en el cual, primero se hace el filtrado es-
tadistico sélo de percentiles a la estimacion de carga de SO y luego la correccién del AMF.

La figura 6.4, muestra los resultados promedio para la Correccion 1 donde el cuadro
(a) muestra el promedio de los datos originales de OMI, el cuadro (b) muestra los datos
de SO, corregidos con el AMF estimado, el cuadro (c) muestra el promedio de los datos
de diéxido de azufre filtrados luego de la correccién por AMF y el cuadro (d) muestra
el promedio de la columna vertical de SO, calculada con el modelo. El promedio con los
datos del modelo, se calcula considerando las horas en las cuales el satélite pasa por Chile,
es decir entre las 13 y 16 horas aproximadamente. De esta forma es posible observar que
el AMF logra reducir valores altos del promedio en la zona ocednica, comparado con los
datos originales. Estos valores si son eliminados cuando posteriormente se filtran los datos.
También es posible ver que la senal de Caletones no se ve dramaticamente reducida por el
cambio del AMF, tal como se esperaba de los resultados del valor del AMF. La senal si se
ve reducida cuando se aplica el filtro, reduciendo la carga en la zona de Caletones en unas
4 décimas (~20%). La figura 6.5 muestra la desviacién estandar de los datos promedio,
que muestra una reduccion al aplicar la correccion del AMF, pero atin asi persisten puntos
con una alta variabilidad (~ 4 DU). Sin embargo, luego de aplicar el filtrado estadistico
es posible ver que la variabilidad de la senal es uniforme en los puntos de medicién y
también es baja (< 1 DU).
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Figura 6.4: (a) Promedio de los datos OMI considerando sélo las recomendaciones del sitio de descarga.
(b) Promedio de datos OMI de carga de SO, corregido por el AMF. (¢) Promedio de datos OMI de carga
de SOs, filtrados después de la correccién. (d) Promedio de carga de SOy estimada con MATCH.
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Figura 6.5: (a) Desviacién estdndar de los datos OMI considerando sélo las recomendaciones del sitio de
descarga. (b) Desviacién estdndar de datos OMI de carga de SOq, corregido por el AMF. (c) Desviacién
estdndar de datos OMI de carga de SO- filtrados, después de la correccién por AMF. (d) Desviacién
estandar de carga de SO estimada con MATCH.

La figura 6.6, muestra el promedio de los datos de carga de SO,, obtenidos con el
procedimiento Correccion 2 donde el cuadro (a) muestra el promedio de los datos origi-
nales de OMI, el cuadro (b) muestra los datos de SO5 corregidos con el AMF estimado,
el cuadro (c¢) muestra el promedio de los datos de diéxido de azufre filtrados sélo con el
filtro de percentiles, luego de la correccién por AMF y el cuadro (d) muestra el promedio
de la columna vertical calculada con el modelo. En este caso es posible ver que la senal del
sector de Caletones no pierde su valor promedio en la zona cercana. Ademads, el panel (c)
de la figura 6.6, muestra que varios de los puntos con valores altos, en lugares anémalos,
disminuyen su valor. La figura 6.7 muestra la desviacion estandar de los datos promedio
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calculados. En este caso también es posible apreciar una suavizacién en el panel (c) en la
zona central de Chile, pero con valores més altos (> 1 DU).

Latitud
¢
©
o

Latitud
&
©
o

Longitud Longitud

Figura 6.6: (a) Promedio de los datos OMI considerando sélo las recomendaciones del sitio de descarga.
(b) Promedio datos OMI de carga de SO3, luego de correcciéon del AMF. (c) Promedio de los datos de
carga de SO- filtrados, utilizando sélo los percentiles 1% y 99 %, luego de la correccién del AMF. (d)
Promedio de carga estimada de SO, con MATCH.
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Figura 6.7: (a) Desviacién estandar de los datos OMI entre Enero y Marzo del 2006 considerando
s6lo las recomendaciones del sitio de descarga. (b) Desviacién estdndar de carga de SO OMI luego de
correccién del AMF. (c) Desviacién estdndar de los datos de carga de SO. filtrados, utilizando sélo los

percentiles 1% y 99 %, luego de la correccién del AMF. (d) Desviacién estdndar de carga de SO5 estimada
con MATCH.

La figura 6.8, muestra el promedio de los datos de carga de SO, obtenidos del pro-
cedimiento Correccion 3 donde el cuadro (a) muestra el promedio de los datos originales
de OMI, el cuadro (b) muestra el promedio de los datos de diéxido de azufre filtrados, el
cuadro (c) muestra los datos de SO, corregidos con el AMF estimado, luego del filtrado
estadistico y el cuadro (d) muestra el promedio de la columna vertical calculada con el
modelo. En este caso el filtrado elimina inmediatamente los valores de aquellos puntos
altos en lugares donde se sabe que no existen fuentes importantes. Luego al aplicar la
correccion del AMF| es posible visualizar que hay una reduccién también de 4 décimas,
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tal como se obtuvo al hacer el procedimiento Correccion 1. La figura 6.9 muestra la des-
viacién estandar de los datos promedio, donde es posible ver que es un resultado uniforme
en la regién, con valores entre 0.5 y 1.5 DU. Sin embargo al aplicar la correcciéon por el
AMEF, se ve una reduccién con valores menores que 1 DU en la region.
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Figura 6.8: (a) Promedio de los datos OMI considerando sélo las recomendaciones del sitio de descarga.
(b) Promedio de datos OMI de carga de SOs, filtrados estadisticamente. (¢) Promedio de datos OMI
de carga de SOq, corregidos después del filtro estadistico. (d) Promedio de carga de SO5 estimada con
MATCH.
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Figura 6.9: (a) Desviacién estandar de los datos OMI considerando sélo las recomendaciones del sitio
de descarga. (b) Desviacién esténdar de datos OMI de carga de SOo, filtrados estadisticamente. (c)
Desviacién estandar de datos OMI de carga de SOa, corregidos después del filtro estadistico. (d) Desviacién
estandar de carga de SOs estimada con MATCH.

Finalmente, la figura 6.10, muestra el promedio de los datos de carga de SO,, obte-
nidos del procedimiento Correccion 4 donde el cuadro (a) muestra el promedio de los
datos originales de OMI, el cuadro (b) muestra el promedio de los datos de diéxido de
azufre filtrados, el cuadro (c) muestra los datos de SO, corregidos con el AMF estimado,
luego del filtrado estadistico y el cuadro (d) muestra el promedio de la columna vertical
calculada con el modelo. En este caso a pesar de que no se considera el filtro de Fourier,
también desaparecen los puntos anémalos de la region. Posteriormente la aplicacién de la
correcciéon del AMF, no reduce el valor en la senal de Caletones. La figura 6.11 muestra
los resultados de la desviacién estandar de los promedios, donde se aprecia la uniformidad
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a lo largo de la regién, similar a la que se obtuvo en los resultados de variabilidad de la
Correccion 3, pero con valores mas altos.

(a) (b) DU

Latitud
&
«
o

Latitud
&
«
o

74 : : 69 72
Longitud Longitud
Figura 6.10: (a) Promedio de los datos OMI considerando sélo las recomendaciones del sitio de descarga.

(b) Promedio de datos OMI de carga de SOq, filtrados estadisticamente. (¢) Promedio de datos OMI de

carga de SOg, corregidos después del filtro estadistico. (d) Promedio de carga de SOy estimada con
MATCH.
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Figura 6.11: (a) Desviacién estdndar de los datos OMI considerando sélo las recomendaciones del
sitio de descarga. (b) Desviacién estdndar de datos OMI de carga de SO,, filtrados estadisticamente.
(c) Desviacién estandar de datos OMI de carga de SOa, corregidos después del filtro estadistico. (d)
Desviacién estdndar de carga de SO4 estimada con MATCH.
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La tabla 6.1, muestra el promedio de la desviacién estandar en la zona de estudio, para
los cuatro procedimientos. Donde se ve que el mayor impacto en la variabilidad de las
series se produce cuando se incluye el filtro de Fourier. La columna Original corresponde
al promedio en Chile central de la desviaciéon estandar de los datos OMI. La columna
Paso 1 denota la aplicacion del primer procedimiento y Paso 2, el segundo procedimiento
que se aplica, dependiendo la correccion. Para dar un ejemplo, si consideramos la fila del
procedimiento Correccion 1, la columna Paso 1 corresponde al promedio de la desviacién
estandar cuando se corrigen los datos originales con el AMF y Paso 2 corresponde al
promedio de la desviacion estandar de los datos OMI cuando se realiza el filtrado.

Tabla 6.1: Comparacién de promedios de la desviacién estandar de la estimacién de la columna de SO5

para distintos procedimientos.

Procedimiento Desviacién estandar

Original Paso1l Paso 2
Correccion 1 1.72 1.00 0.45
Correccion 2 1.72 1.00 0.73
Correccion 3 1.72 0.69 0.36
Correccion 4 1.72 1.19  0.60
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Capitulo 7

Conclusiones

El presente trabajo explora la sensibilidad de la estimacién satelital de carga de diéxi-
do de azufre, con respecto a la distribucién vertical de SOy a través de la simulacién
de los procesos de dispersién de azufre oxidado y de la transferencia radiativa. También
revisa las capacidades del Instrumento de Monitoreo de Ozono (OMI) como herramienta
para estimar la carga de diéxido de azufre en la zona Central de Chile. El trabajo estudia
también como varia localmente la estimacién de carga satelital de SOy con respecto a
cambios en la distribucién vertical del compuesto a lo largo de la zona de estudio. Final-
mente el trabajo presenta una metodologia para abordar la estimacion del Factor de Masa
Atmosférico (AMF) utilizando datos de un modelo de escala regional, con baja resolucién
horizontal, que simula la dispersion del azufre oxidado.

Los perfiles estimados con el modelo Atmospheric Transport and Chemistry Model
(MATCH), muestran que a lo largo de la regién de estudio existen diferencias, tanto en
la cantidad presente como en la forma. Es el caso de los perfiles simulados en Santia-
go y Caletones. Los perfiles de SO, normalizados en Santiago y Caletones, muestran las
diferencias que hay con respecto al perfil normalizado que se utiliza actualmente para
estimar la columna vertical de SOy en OMI y también con respecto al perfil normalizado,
correspondiente a Chile Central, que calcula el modelo global GEOS-Chem utilizado en
el trabajo de Lee et al. (2009). Sin embargo hay que destacar que las diferencias entre los
perfiles modelados entre MATCH y GEOS-Chem, radican principalmente en la resolucién,
puesto que MATCH lo realiza con 0,1° x 0,1° y GEOS-Chem con 2° x 2,5°. De esta forma,
el modelo regional permite representar fenémenos de mesoescala, como la circulacién en
torno a la montana, que controlan la distribucion del compuesto en la zona central de
Chile.

El AMF es el parametro clave para estimar la sensibilidad de la estimacién de carga
de SO5 con respecto a la distribucién vertical de SO5, dado que actualmente la estimacién
se hace considerando un perfil constante de didxido de azufre. Las diferencias que existen
en los perfiles a lo largo de la region hacen que el valor del AMF varie también en la zona
centro de Chile con respecto al valor del AMF operacional. La figura 6.3a permite observar
que el valor del AMF sigue los parametros tanto de la distribucién de las emisiones como
de los efectos de transporte del contaminante. La expresion 0.36/AMF de la férmula para
la correccién de la senial de SOq (ver 2.2) y que se encuentra graficado en la figura 6.3b,
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nos indica que aquellos lugares con valores mayores a 1, aumenta la estimacion de carga
de SO5 por OMI, que corresponde a la zona denotada con colores rojizos, ubicada princi-
palmente en la zona de la fundicién Ventanas y zonas cordilleranas rodeando la fundicién
Caletones. Aquellos valores menores que uno de la expresiéon 0.36/AMF, denotan la zona
donde la senal se ve reducida. Esta zona esta relacionado principalmente con el océano
Pacifico y lugares allende la cordillera en Argentina, donde de acuerdo a nuestro modelo,
no hay emisiones y tampoco existe un mecanismo de transporte (ver figura 4.11). Si bien
la zona de Ventanas debiera verse intensificada, esto no se logra visualizar en el promedio
regional en el panel (c) de la figura 6.4, ya que si bien el AMF cambia considerablemente
(mas del 100 %), los valores medidos por OMI en Ventanas son muy bajos y que concuer-
da con la estimacién de carga modelada (panel (d) 6.4). La zona de Caletones, debiese
mantenerse parecido a lo que ya se habia estimado, lo que es posible apreciarlo en el panel
(c) de la figura 6.4 donde sélo hay una baja de 0.2-0.6 décimas promedio, dependiendo
del tipo de filtraje estadistico que se realiza.

La estimacion de carga de SO, de OMI, se corrige de dos formas que se aplican suce-
sivamente. Primero, utilizando el AMF estimado y segundo utilizando filtros estadisticos.
Los resultados muestran que la estimacion de carga es sensible a la aplicacion de las correc-
ciones, lo que se ve reflejado en los cambios del promedio y la reduccién de la desviacién
estdandar entre un 40 % hasta un 80 %, dependiendo de la correccién que se haga (ver tabla
6.1). La correccién sobre los datos originales utilizando el AMF implica una reduccién de
un 40 % de la desviacion estandar con respecto a los datos originales, reflejando la sensi-
bilidad de los datos al cambiar el perfil de SO, utilizado. Sin embargo la distribucion de
la desviacion estandar, en la zona central de Chile, tiene zonas con alta variabilidad (~ 4
DU), de manera que el promedio en esos puntos no es confiable. Es por ello que es resulta
importante el filtrado estadistico, que contribuye a una reduccién mayor de la desviacién
estandar. Al mirar los valores promedio de la desviacién estandar en la tabla 6.1, los
valores mas bajos se obtienen cuando se aplica el filtro de Fourier, donde es importante
recordar que las frecuencias que se cortan, corresponden a la variabilidad de 30 dias que
tienen las series. Sin embargo, la senial de Caletones es la que mas se perjudica, pues el
promedio se llega a reducir en 4 a 6 décimas, lo que representa un 20 % y 40 %. En cambio
cuando sélo se considera el filtro que elimina aquellos valores bajo el percentil 1, y sobre
el percentil 99, sélo se reduce el area en el cual alcanza el valor maximo (~ 2 DU). Por
esta razén, si bien se logra reducir y suavizar el valor de la desviacion estandar a través
de los filtros, se pierde sensibilidad del instrumento. En este caso seria interesante saber
que es lo que ocurre cuando el estudio es de una duracién mayor, por ejemplo un ano,
incluyendo de esta forma una variacion estacional en el AMF y ver cual seria el impacto
en una escala mayor de tiempo del filtros estadisticos.

7.1. Trabajo Futuro

El presente trabajo tiene ciertas falencias, que a su vez dejan posibilidades de futura
profundizacion, donde uno de estos puntos es la fiabilidad de la representacién de los
perfiles, puesto que no existe observacién alguna en la cual comprobar estos resultados y
frente a esto quedan dos posibilidades al menos. La primera consistiria en utilizar varios
modelos de escala local con las mismas emisiones y utilizar un AMF promedio entre las
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distintas estimaciones hechas por cada modelo o en su defecto utilizar un perfil promedio
de las distintos modelo en cada uno de los puntos de la region.

Otra alternativa seria realizar una campana de mediciéon de perfiles de SO, en la zona
centro de Chile. Para ello existen dos alternativas una costosa, que seria tener aviones
(Piper PA-23) con instrumentacién apropiada como el detector de fluorescencia pulsada
(TEI Model 43C, Luke, 1997). Existen trabajos que han explorado esta alternativa como
es el caso de la campana realizada en EE.UU. (Taubman et al., 2006) de donde se obtuvo
el perfil operacional utilizado actualmente en OMI. Otro ejemplo, y mas reciente, es la
campana que se realizo en China que buscaba ver los impactos de la polucion debido al
rapido crecimiento de los dltimos afos del pais asiatico (Dickerson et al., 2007). Existe
también una alternativa para un presupuesto mas reducido, utilizando ozonosondas mo-
dificados para medir SO, (Morris et al., 2010). En este caso se utiliza el hecho que la
presencia de SO, interfiere las celdas electroquimicas de la ozonosonda, de manera que se
reporta una molécula de O3 menos por cada molécula de SO, presente en la atmosfera,
siempre y cuando la cantidad de ozono sea mayor que la de azufre oxidado.

El segundo punto importante es realizar una validacion mas exhaustiva para HIRLAM
en la zona de estudio. Si bien se hicieron algunas comparaciones para ver que el modelo
funcionaba de manera razonable, es importante tener mayor certeza de cuales son los pun-
tos en los cuales falla y por que falla el modelo meteorolégico, sobre todo considerando las
diferencias que existen en la representacion de los vientos en superficie, que tienen mayor
incidencia puesto que las emisiones se encuentran en estos niveles.

El tercer punto que se debe estudiar corresponde a incluir variables que no fueron con-
sideradas en este trabajo y que influyen en la estimacion del AMF (National Aeronautics
and Space Administration Website). Algunas de las variables a considerar pueden ser:

» Nubosidad, utilizando la formulacién del trabajo de Lee et al. (2009).

= Albedo UV, utilizando los datos de reflectividad de OMI promediados desde el inicio
de sus actividades hasta el dia de hoy.

= Cantidad total de ozono, utilizando los sondeos realizados en Santiago por el Centro
Nacional del Medio Ambiente (CENMA, http://aire.cenma.cl/).

= Aerosoles, utilizando una modelacién que incluya una modelacion mas compleja
incluyendo fotoquimica.

En este caso lo que se busca es que la estimacién sea mas precisa, pues cada una de
estas variables tiene impactos en la variacién del AMF. Adem&as un punto importante
y necesario para ver la variaciéon estacional del AMF tiene que ver con una corrida del
modelo, con una duracion de un ano, de esta forma la inclusién de nubes principalmente
tendrd un efecto en la estimacion final, tal como se plantea el trabajo de Lee et al. (2009).
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Apéndice A
Cdédigo AMF

Para el desarrollo de este trabajo se adapto el cédigo que calcula el AMF, y que fuera
utilizado desde el trabajo de Palmer et al. (2001) hasta el de Lee et al. (2009), para que
utilizara perfiles de SOy de MATCH. El codigo para calcular este factor corresponde a
un subconjunto de médulos del modelo LIDORT, y que corresponde a aquellas funciones
que realizan el andlisis de sensibilidad principalmente. El cédigo original esta escrito en
FORTRAN 77 y contaba adem&s con un modulo especialmente creado para la lectura de
campos del modelo GEOS-Chem. En este trabajo se implementé un moédulo FORTRAN que
lee archivos txt de MATCH de cada variable en cada nivel. Estos archivos son generados
por una de las utilidades con las que cuenta MATCH, denominada gribtotxt, que para
cada hora y cada nivel vertical, escribe en un archivo con tres columnas la latitud, longi-
tud y valor de la variable en dicho punto.

Un punto importante dentro del calculo es tener los datos de OMI, en formato ASCIT,
que resulta costoso en términos computacionales y de espacio. Dentro de este programa
escrito en IDL se calculan también los puntos de esquina de los pixeles de OMI, que son un
dato importante a la hora de calcular que perfil de MATCH utilizar para dicha medicién,
en este trabajo se opto por saber cuales eran los perfiles dentro del pixel y promediar-
los. En este caso la colaboracion del grupo de estudio de Ciencias Atmosféricas de la
Universidad de Dalhousie en Canada, fue vital puesto que fueron utilizados sus recursos
computacionales para dicho calculo.

Las funciones programadas en el modulo denominado MATCH_MOD incluyen funciones
para leer los archivos dependiendo de si la variable es en 3 dimensiones o si es sélo en
superficie, ademas incluye una funcién para ver si el punto de grilla se encuentra dentro
del pixel de OMI, utilizando el dato de la latitud y longitud de las esquinas de los pixeles.

A continuacién se presenta el codigo del AMF en plenitud, este es un tipico cédigo de
tipo FORTRAN que se inicia con la declaraciéon de las variables que se utilizan dentro del
programa en si. Las siguientes partes en orden son:

1. Ingreso de parametros del usuario como fecha y archivo OMI
2. Lectura de matriz MATCH para el dia como promedio entre las 17 y 20 UTC.

3. Inicializacion de atmosfera tipica en LIDORT.
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4. Lectura de archivos ascii de OMIL.

5. Iteracion sobre cada una de las mediciones en el archivo OMI.
6. Calculo del perfil de SO, promedio dentro del pixel.

7. Inicializacién de variables de entrada a LIDORT.

8. Calculo de funciéon de peso con LIDORT.

9. Calculo del perfil normalizado y calculo del AMF.

10. Escritura de archivo de salida con el AMF y perfil normalizado.

El script para el calculo se presenta a continuacién y tiene por nombre mainMATCH.F:
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PROGRAM CONVERT2VERTICAL

oloNooXoloNo Yo XON®!

This code will read the slant column and cloud observations,
find the corresponding 3—d

chemistry trace gas profile and surface pressure, read in the
surface albedo information and use this information to compute
the air mass factor (AMF) used to convert the Satellite

slant columns to vertical columns.

Code originally written by Paul Palmer for HCHO, Spring 2000.
Subsequently modified by Randall Martin

FHHFHFEFOHk

! References to F90 modules
USE BPCH2MOD
USE MATCHMOD
IMPLICIT NONE

include "CMN_SIZE”

LIDORT input variables
include "include_s /LIDORT.PARS”
include "include_e /LIDORT_L.PARS”
include "include_s /LIDORT.CONTROL.VARS”
include ”include_s /LIDORT MODEL.VARS”
include ”include_s /LIDORT_GEOPHYS.VARS”
include "include_e /LIDORT L.CONTROL.VARS”

INTEGER TG.TYPE ! 0 = HCHO, 1 = NO2, 2 = SO2

INTEGER SAT_TYPE ' 0 = GOME, 1 = SCIA or OMI, 3=OMI SO2
INTEGER 1, J, L, J0O, N

INTEGER LUN

INTEGER OLUN ! Unit number for output file

INTEGER LINE

INTEGER NVALMAX

INTEGER MAXLINE

INTEGER LEV

INTEGER DAYNO

INTEGER SLEN

INTEGER MO, YR , HO
INTEGER DATE

INTEGER STATUSINPUTREAD

PARAMETER ( LUN =20 )
PARAMETER ( OLUN = 30 )
PARAMETER ( NVAIMAX = 200000 )

€
C
€

Regular—spaced grid

REAL%8 IMIN !West edge of model
REALx8 IMAX !East edge of model
REALx8 JMIN !South edge of full model grid
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56 REAL%8 JMAX !North edge of full model grid
57 || #if defined ( MATCH )

58 PARAMETER ( IMIN = —74.0 )

59 PARAMETER ( IMAX = —68.0 )

60 PARAMETER ( JMIN = —-38.0 )

61 PARAMETER ( JMAX = —30.0 )

62 ||[#endif

63 || G

64 ||C MATCH txt file

65 || G

66 CHARACTER(LEN=500) :: FILENAME
67 CHARACTER(LEN=500) :: FOLDERMATCH
68 CHARACTER(LEN=500) :: MATCHFILE
69 CHARACTER(LEN=500) :: OUTFILE
70 CHARACTER(LEN=500) :: AUXSTRING
71 CHARACTER(LEN=80 ) :: VAR

73 INTEGER o IXLJY L ZL
74

75 INTEGER :: IND(NAER) !Tracer numbers for each aerosol type
76 DATA IND /4, 6, 9, 12, 15/

7s ||C Array is for each read_match

79 REALx8 :: ARRAY(IIPAR,6JJPAR,LLEFF)

80 REALx8 :: ARRAY2(IIPAR,JJPAR)

81 REALx8 :: LONGSQ(IIPAR,JJPAR), LATISQ(IIPAR,6JJPAR)

82

83 REALx8 :: TG(IIPAR,6JJPAR,LLPAR) ITrace gas mixing ratio
84

85 REALx8 :: TGAUX(LLPAR)

86 REAL%8 :: PSAUX

87 REALx8 :: TMPAUX(LLPAR)

89 REALx8 :: ARSL(IIPAR,JJPAR,LLPAR,NAER) ! Aerosol optical depth
90 REALx8 :: ALBD I'Surface reflectivity

o1 REAL%8 :: PS(IIPAR,JJPAR) !'Surface pressure

92 REAL%8 :: TMP(IIPAR,JJPAR,LLPAR) !'Temperature

93 REAL%8 :: FRCLND(ITPAR,JJPAR) !Fraction of grid occupied by land
94 REAL%8 :: GEOS.VC(NVALMAX) ! Vertical Column in the GEOS-CHEM model

95

96 LOGICAL :: INSIDE

98 INTEGER :: INSIDEM (ITPAR,JJPAR)
99 INTEGER :: DUM

100

101

Observations OMI SO2

102

QQOQ

103
104
105 ||C Satellite instrument

106 CHARACTER(LEN=500) :: DATAFILE !Name of the ASCII
file of OMI

107 CHARACTER(LEN=12) , DIMENSION (NVALMAX) :: DATESTR ! Date string

108 CHARACTER(LEN=6) , DIMENSION (NVALMAX) :: ORBNUM  !Orbit number

109

110 INTEGER :: CTP(NVAIMAX) ! Cross track position

o8




111

112
113
114
115
116
117
118
119
120
121

122
123
124
125
126
127
128
129
130
131

132
133
134
135
136
137
138
139
140
141

142
143
144
145
146
147
148
149
150
151

152
153
154
155
156
157
158
159
160
161
162
163
164
165

166
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REAL=%8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REAL=%8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REALx*8
REAL=%8

C——= Starts the old database

:: LATC(NVAIMAX) ! Latitude of center pixel
:: LONC(NVAIMAX) ! Longitude of center pixel
it SZA(NVAIMAX) | Solar Zenith Angle
i VZA(NVAIMAX) ! Viewing Zenith Angle
: 11 (NVAIMAX) , J1(NVAIMAX) I pixel edges
12 (NVAIMAX) , J2 (NVALMAX)
I3 (NVALMAX) , J3 (NVALMAX)
14 (NVALMAX) , J4 (NVALMAX)
;1 SO2PBL(NVAIMAX) ! So2 pbl product (in DU)
11 SO2TRL (NVALMAX)
:: SO2TRM (NVALMAX)
;0 SO2STL (NVALMAX)
: O3TOT (NVALMAX)
CHISQ(NVALMAX) ! Fitting uncertainty
CLF (NVAIMAX) ! Cloud fraction (FRACTION)

.1 ECLF (NVALMAX)

I Effective cloud fraction (FRACTION)

:: TPRESS(NVALMAX) !Terrain pressure
:: THEIGHT (NVAIMAX) ! Terrain height
:: UVIDX(NVALMAX) UV aer index
SO2IDX (NVALMAX, 3) !
:: REF331(NVALMAX) !Reflective at 331nm
:: RESWL(NVALMAX,12) !Residual at 12 wavelenghts
: RESADWL(NVALMAX,12) ! Residual adjust at 12 wavelenghts

INTEGER PIXEL (NVALMAX)
INTEGER SCAN (NVALMAX)

! Pixel number
! Scan position

REALx4 SC I Slant column (mol/cm?2)
REALx4 DSC ! Fitting uncertainty (mol/cm2)
REALx4 FITRMS ! Fitting rms

C REALx4 SZA I' Solar Zenith Angle
REALx4 LOSZA I Satellite viewing angle
REALx4 RELAZM ! Relative azimuth angle
REAL*4 FCLD I Cloud fraction (%)
REAL+4 PCLD ! Cloud top pressure (hPa)
REALx4 OLATS ! Latitude of pixel center
REALx4 OLONS ! Longitude of pixel center
REALx4 TCOT I Cloud optical thickness
REALx4 STOZN ! Total ozone column (DU)
REALx4 STOZNAMF ! AMF for STOZN
REALx4 SALB ! Observed albedo
REAL%4 RCLF ! Radiative cloud fraction (%)
REALx4 QF ! OMI measurement quality flag
REALx4 TH ! Terrain height (km)
REALx4 XT ! OMI XTrack no. (km)
REAL%8 LOGP
REALx8 RSZA, RVZA, RCOT, RPCLD, RFCLD
REAL%8 RSTOZN
CHARACTER(LEN=11) , DIMENSION (NVALIMAX) :: TIME

LOGICAL NOOBS
LOGICAL LAMBERTIAN_CLOUDS

INTEGER, SDATE

Date

29




167
168
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170
171
172
173
174
175
176
177
178
179
180
181
182
183

184

186
187
188
189
190
191

192
193
194
195
196
197
198
199
200
201
202
203
204
205
206
207
208
209
210
211
212
213
214
215
216
217
218
219

220

NN
NN
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G
C AMF database
G
INTEGER IUSE, JUSE
REAL#8 SPIN (NVALMAX) ! Surface pressure
REAL#8 SAIN (NVALMAX) I Surface albedo
REALx8 KHAT(LLPAR) I Clear sky scattering weights
REAL%8 ACLR ! Clear sky albedo
REAL%x8 ACLD ! Cloudy sky albedo
REAL+8 KHATCLD(LLPAR) I Cloudy sky scattering weights
REAL*8 SUM
REAL+8 FLAND ! Land fraction
REAL%8 S(LLPAR) ! Shape factors
REAL%8 TGMIX(LLPAR) ! Trace gas mixing ratio
REAL#8 AERPROF(LLPAR,NAER) ! Aerosol profile
REAL#8 AIRMIX (LLPAR)
REAL%x8 AVETIMP ! Effective trace gas trop temperature
REAL%8 AIRSIGMA, TGSIGMA, TMPSIGMA, WEIGHT
REALx8 AMF(NVALMAX) , AMFCLD(NVALMAX) , AMFCLR(NVALMAX)
REAL%8 TRAD, WCLR(NVALMAX) , WCLD(NVALMAX)
REAL#8 DSIGMA (LLPAR)
REAL%8 SACLR(NVALMAX) , SACLD(NVAIMAX) ! for saving
REAL%8 SS(NVALMAX,LLPAR)
REAL%8 SFLAND (NVALMAX)
REAL#8 SKHAT(NVALMAX,LLPAR)
REAL#8 SKHATCLD(NVALMAX,LLPAR)
REAL%8 MPRESS(LLPAR)
REAL#8 AVGRAD
REAL%8 MA
REALx8 G
DATA MA /0.02897D0/ ! Molecular weight of air kg/mol.
DATA AVGRAD /6.022D23/ I Avagadros number
DATA G /9.8065D0/
G
C User input
G
READ ( 5, ’(A)’ ) DATAFILE ! File containing slant columns
READ ( 5, '(A)’ ) FOLDERMATCH ! Folder of MATCH txt files
READ ( 5, x ) DAYNO ! Day of month
READ ( 5, x ) MO I Month
READ ( 5, = ) YR ! Year
READ ( 5, ’(A)’ ) OUTFILE I Output file
READ ( 5, = ) TG.TYPE
G

C Read MATCH data

C a)
G

Profiles of SO2
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e

QoA

VAR = ’SO2.CM’
CALL READMATCHFD( LUN, FOLDERMATCH, VAR, YR, MO,
DAYNO, IIPAR, JJPAR, NTOT, LLEFF,
LONGSQ, LATISQ, ARRAY )

First we initialize variable with zeros and then we complete with the
effective level of the model (LLEFF variable in CMN.SIZE file

TG = 0.0D0
TG(:,:,1:LLEFF) = ARRAY
DO LEV = 1, LLEFF
TG(:,: ,LEV) = ARRAY(:,: ,LEV)

ENDDO

QOaaQ

b) Surface Pressure

e

VAR = 'PS’

CALL READMATCHTD( LUN, FOLDERMATCH, VAR, YR, MO,
DAYNO, IIPAR, JJPAR, NTOT,
LONGSQ, LATISQ, ARRAY2 )

Surface pressure in hPa (it comes in Pa)

PS = ARRAY2/100

¢) Temperature

Sl

VAR = 'T"

CALL READMATCHFD( LUN, FOLDERMATCH, VAR, YR, MO,
DAYNO, IIPAR, JJPAR, NTOT, LLEFF,
LONGSQ, LATISQ, ARRAY )

TMP = 0.0D0
TMP(:,:,1:LLEFF) = ARRAY

QQOQQ

d) Aerosol (In this work we didn’t add aerosol to the AMF code

ARSL(:,:,:,:) = 0.0D0

Read the aerosol parameters
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279 OPEN ( FILE = ’jv_spec.dat’, UNIT = LUN,

280 & FORM = 'FORMATTED’, STATUS = 'OLD’)

281 READ(LUN, x) !Header

282 DO N = 1, NAER+1

283 READ(LUN, ) !Aerosol label

284 DO I =1, NWL

285 READ(LUN, %) WL(I) ,QEXT(I,N) RAA(I,N),ASSA(I,N),
286 & (PHFCN(J,I ,N),J=0,7)

287 ENDDO

288 ENDDO

289 CLOSE ( LUN )

290

291 C

202 || C Read in UV surface albedos (In this work will be constant
203 |C same value that the operational, Krotkov et al., 2008)
294 C

295

296 ALBD = 0.050D0

297

298 C
200 ||C Land Fraction
C

300

301

302 FRCLND = 1.0D0

303

304 || G

305 ||C Start reading the OMI ascii files

306 || G

307

308 SLEN = INDEX ( DATAFILE, * ’ ) — 1
300 || C WRITE (* ,%) ’Reading file ’, DATAFILE(1:SLEN)
310

311 OPEN ( FILE = DATAFILE,

312 || & UNIT = LUN,

313 || & FORM = 'FORMATTED’ ,

314 || & STATUS = 'OLD’)

315

316 ||C This "DO” command read the header and left the file
317 || C ready to read the wvariables.

., DOT =1, 49

319 READ (LUN, =)

320 ENDDO

321

322 C

323 ||C  Read LIDORT input file

324 C

325 CALL LIDORT_V23E_INPUT

326 & ( "amfgas_lidortinput.vza’,

327 & "ACTIVEGAS ERRORFILE’ , STATUSINPUTREAD )
328 IF ( STATUSINPUTREAD .NE. LIDORT_SUCCESS ) THEN
329 STOP’ Problems encountered with input read’
330 ENDIF

331

332 [|C  read USA ML atmosphere

333 OPEN(1,FILE="usaml_ztp.dat’ ,STATUS="OLD)

334 DO J = 1, NUSAML
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370
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376
377
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388
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390
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J0O = NUSAML — J + 1
READ(1 ,%)USAML_ZZZ(J00) ;USAML.TTT(J00) ,USAML_PPP(J00)
USAMLINP(J00) = DLOG(USAMLPPP(J00))

ENDDO
CLOSE(1)
C
C
C
G
C First we read the OMI ascii file with all the variables
G

DO LINE = 1, NVAIMAX
READ(LUN, 100 END 900)
DATESTR(LINE) , ORBNUM(LINE) ,
CTP(LINE) , LATC(LINE)
LONC(LINE) , SZA(LINE) ,
VZA(LINE) , J1(LINE) ,
J2(LINE) , J3(LINE),
J4(LINE) , I1(LINE),

12 (LINE), I3(LINE),
14 (LINE) ,
SO2PBL(LINE) ,
SO2TRL(LINE) ,
SO2TRM(LINE) ,
SO2STL(LINE) ,
O3TOT(LINE) ,
CHISQ(LINE) ,
CLF(LINE) ,
ECLF(LINE) ,
TPRESS (LINE) ,
THEIGHT (LINE) ,
UVIDX (LINE) ,
SO2IDX (LINE, 1) ,
REF331 (LINE) ,
RESWL(LINE , : ) ,
RESADWL(LINE , : )

prrrrrrrrrrrrrrrrrrrrre

ENDDO
900  CONTINUE

MAXLINE = LINE-1
CLOSE ( LUN )

WRITE(6 ,*)
WRITE(6 ,+) "Read in
WRITE (6 ,+) DATAFILE(1:SLEN)
WRITE(6 ,*) maxline
WRITE (6 ,%) ’

G

C Starts the main calculation

G

DO LINE = 1, MAXLINE

)
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C initialize aux variables
TGAUX=0.0D0
PSAUX=0.0D0
TMPAUX=0.0D0
INSIDEM=0.0D0

Find the points of the grid inside of the pixel of OMI

QQOQ

DO J = 1, JJPAR
DO I = 1, IIPAR

CALL MATCHSEEK(11 (LINE)
12 (LINE), I3 (LINE)
14 (LINE), J1(LINE)
J2(LINE), J3(LINE)
J4(LINE)
LONGSQ(1,J) ,
LATISQ(I,J) ,
INSIDE )

i
i
)

)

e

IF (INSIDE) THEN
INSIDEM(1 ,J)
TGAUX = TG(
PSAUX = PS(
TMPAUX = TMP

ELSE
INSIDEM(I,J) = 0

END IF

ENDDO
ENDDO

DUM = SUM(INSIDEM)
IF ((DUM .GT. 0) .AND. (SUM(TGAUX) .GT. 0)) THEN
C

C Variables for LIDORT
C

FLAND = 1.0D0

AERPROF (: ,:) = ARSL(1,1,:,:)
SPIN (LINE) = PSAUX/DUM

SAIN (LINE) = ALBD

G
C Calculate Eta Levels for GEOSA4
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G

#if

#endif

defined ( MATCH )

MSIGMAE(1) = ETA_A(1)/SPIN(LINE) + ETAB(1)
DO LEV = 1, LLPAR-1
MSIGMAE(LEV+1) = ETA_A(LEV+1)/SPIN (LINE) + ETA B(LEV+1)
MSIGMA(LEV) = (MSIGMAE(LEV) + MSIGMAE(LEV+1) ) / 2.0d0
ENDDO
MSIGMAE(LLPAR+1) = 0.0d0
MSIGMA (LLPAR ) = (MSIGMAE (LLPAR )-MSIGMAE(LLPAR+1) ) /2.0d0

Mixing ratio

for air and Trace Gas

C
C
C
C

Average of the profiles inside the pixel

Scale

TGMIX = TGAUX/DUM

DO LEV = 1, LLPAR
AIRMIX (LEV) = 1.0D0
TGMIX(LEV) = TGMIX(LEV) %1.0E—9
ENDDO

thickness values to be comparable to ISCCP
TCOT = 80.0/4.0

Change from REALx4 to REAL=%x8

RSZA = SZA(LINE)
RVZA = ABS(VZA(LINE))
RCOT = TCOT

RSTOZN = O3TOT

We use the same Total Ozone for the operational Value in DU

RSTOZN = 325.0D0

Get weighting kernel for clear sky case

e

CALL RLIDORT(SPIN (LINE) ,SAIN (LINE) ,
RSZA, TG.TYPE,0.0D0,900.0DO0,
TGMIX, KHAT, ACLR, RVZA,

FLAND, AERPROF, . FALSE. ,
RSTOZN)

QaOa@

Compute total column of air, Trace Gas,

TG Weighted Mean Temperature

AIRSIGMA = 0.0D0
DO LEV = 1, LLPAR
DSIGMA (LEV) = MSIGMAE(LEV) —
MSIGMAE(LEV+1)
AIRSIGMA = DSIGMA (LEV) *AIRMIX (LEV) + AIRSIGMA
ENDDO

TGSIGMA = 0.0DO0
TMPSIGMA = 0.0D0
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503 DO LEV = 1, LLEFF

504 WEIGHT = DSIGMA (LEV) *TGMIX (LEV)

505 TGSIGMA = WEIGHT + TGSIGMA

506 TMPSIGMA = WEIGHT«IMP(IUSE, JUSE,LEV) + TMPSIGMA
507 ENDDO

508 AVETMP = TMPSIGMA /TGSIGMA

509

510 C

511 ||C Compute S function

512 C

513

514 DO LEV = 1, LLEFF

515 IF ( TGMIX(LEV) .GT. 0.0D0 ) THEN

516 S(LEV) = TGMIX(LEV)

517 S(LEV) = S(LEV)/

518 & (TGSIGMA /AIRSIGMA)

519 ELSE

520 S(LEV) = 0.0D0

521 ENDIF

522 END]I)

523

524 ||C Check that S integrates to unity — use AMF variable to check this
525 AMF(LINE) = 0.0D0

526 DO LEV = 1, LLEFF

527 AMF(LINE) = DSIGMA(LEV) xS (LEV)

528 & + AMF(LINE)

529 ENDDO

530

531 |C Allow for numerical error (especially when using REAL precision)
532 IF ( AMF(LINE) .GT. 0.99 .AND.

533 & AMF(LINE) .LT. 1.01) THEN

534 ELSE

535 WRITE(6 ,%) ’S function doesnt integrate one’
536 WRITE (6 ,+) AMF(LINE)

537 STOP

538 ENDIF

539

540 C

541 || C Compute air mass factor

542 C

543 AMFCLR(LINE) = 0.0DO0

544

545 DO LEV = 1, LLEFF

546 WEIGHT = 1

547 AMFCIR(LINE) = (DSIGMA (LEV)*KHAT(LEV) x*
548 & S(LEV) «WEIGHT) + AMFCLR(LINE)

549 E}l\le

550

551 ||C Compute vertical column in molecules per m2

552 GEOS_VC(LINE) = ((AVGRADx(SPIN(LINE)-PTOP) )/
553 & (GxMA) * TGSIGMA) /100.0D0

554

555 || C write (6,300) GEOS.VC(LINE)

556 || 300 FORMAT(e15.4)

558 ||C For output file
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550 SACLR(LINE) = ACLR

560 SFLAND(LINE) = FLAND

561

562 ||C We are not using the sensitivity against clouds
563

564 AMF(LINE) = AMFCLR(LINE)

565

s66 || C write (6,301) amf(line)

567 || 301 FORMAT( 10 .4)

568 DO LEV = 1,LLPAR

569 SS(LINE,LEV) = S(LEV)

570 SKHAT(LINE ,LEV) = KHAT(LEV)
571 ENDDO

573

574 END IF ! dum>0 y sum(tg)>0

576 ENDDO ! Main calculation

s+ 302 FORMAT(2(1x,gl2.5) ,1x,f10.4,1x,el5.4)

580 C

581 ||C Open output file — used to write out vertical columns
582 C

583 OPEN ( FILE = OUTFILE,

584 || & UNIT = OLUN,

585 || & STATUS = "UNKNOWN’ ,

586 || & FORM = 'FORMATTED’ )

587

588 IF ( NOOBS ) THEN

589 WRITE( 6, * ) '=—No suitable observations found=’
590 ELSE

591 DO LINE = 1, MAXLINE

592

593 WRITE(OLUN,1003)

504 || & DATESTR(LINE) , ORBNUM(LINE) ,
505 || & CTP(LINE) , LATC(LINE) ,
506 || & LONC(LINE) , SZA(LINE) ,
507 || & VZA(LINE), J1(LINE),
508 || & J2(LINE), J3(LINE),

500 || & J4(LINE), I1(LINE),

600 || & 12 (LINE), I3(LINE),

601 || & I4 (LINE) ,

602 || & SO2PBL(LINE) ,

603 || & SO2TRL(LINE) ,

604 || & SO2TRM(LINE) ,

605 || & SO2STL (LINE) ,

606 || & O3TOT(LINE) ,

607 || & CHISQ(LINE) ,

60s || & CLF(LINE) ,

609 || & ECLF(LINE) ,

610 || & TPRESS(LINE) ,

611 || & THEIGHT (LINE) ,

612 || & UVIDX(LINE) ,

613 || & SFLAND(LINE) ,

614 || & SACLR(LINE) ,
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& SPIN(LINE) ,
& GEOS.VC(LINE) ,
& AMF(LINE) ,
& SS(LINE,:) , SKHAT(LINE,:)
ENDDO
ENDIF
CLOSE ( OLUN ) ! Close output file
40 FORMAT(” Problem with the model shape integrating to unity”)
101 FORMAT(
& ’ )
100 FORMAT(al2, 1x, a6, 1x, I3, 1x, 12(1x, gl2.5),
& 4(1x, f14.6), 11(1x,f10.3), 12(1x,f14.6),
& 12(1x,£14.6), 1x gl2.6 )
1000 FORMAT(i5 ,i3,3e11.3,27.2,f9.4,2f9.3,2e11.3,97.2,
& £8.2, £9.5, 2f8.4, f7.4, ell.3)
1001 FORMAT(i9,i5,i3 ,2e15.4,12f10.4,e15.4,5f10.4,90f10.4)
1002 FORMAT(i9 ,el5.4,1310.4,e15.4,9f10.4,90£10.4)
1003 FORMAT(al2, 1x, a6, 1x, I3, 1x, 12(1x, gl2.5),
& 4(1x,f14.6), 7(1x,f10.3), 2(1x,f10.4), Ix,
& £12.4, 1x, el6.5, 1x, f15.6, 120(1x, f10.4) )
STOP
END
NS
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Apéndice B
Manual HIRLAM

El siguiente anexo es una guia para correr el modelo meteorolégico HIRLAM (Undén
et al., 2002) en el nuevo cluster instalado en las dependencias del Centro de Modelamiento
Matematico (CMM), que tiene por nombre Levque. El manual estd escrito en inglés, pues
fue realizado en conjunto con Martynas Kazlauskas del Servicio Hidrometeorologico de
Lituania (LHMS, http://www.meteo.lt/) y se facilitaba la realizaciéon del mismo.

B.1. HIRLAM: How to run the model in Levque?

This section presents instruction to make a successful run on CMM cluster, Levque.
This manual includes a tar package that includes the necessary data and scripts to per-
form the simulation. The manual assume that you have an account on the Levque system,
if you do not have one, please send an email to Juan Carlos Maureira jem@dim.uchile.cl
and follow the instructions that he will provide you. The installation is made using a ter-
minal on Linux/Mac O.S. or using any software to connect remotely from your computer
in Windows like Putty (http://putty.softonic.com/). During the text I will describe the
installation process as I did it on my account in Levque:

fearrasco@development. dim.uchile. cl
so my $HOME folder will be at
$ /home/uchile/cmm/fcarrasco

It is important to mention that the instructions assume that you have minimum know-
ledge of manipulate/copy and work with files using a terminal. Before we start with the
instruction, it is important that you know that for a meteorological simulation you primary
need boundary conditions, climatological data and observation data in case you want to
perform an assimilation experiment. It is also important that if you want to change the
domain, you need to generate appropriated climate files, boundary file and observational
files that adapt correctly to your new domain. Later we will point on the script that you
have to modified in order to change the domain for your experiment.

First, we present a list of programs that you need in order to install and work with
model data, boundary conditions, etc.:
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= Perl - tk: Which is toolkit that works with perl language in order to make better
GUI interfaces. The model uses this toolkit to generate an interface between very
user friendly. This is not installed in the cluster, so you have to install it in your
HOME folder following the instruction on the website: http://www.perltk.org/. After
you installed, add to your script .bashrc the following line:

1 r;ééAdding to perl@inc path, ass perl—tk is installed into non—system
folder now

PERLSLIB=/usr/1lib64 /perl5/site_perl /5.8.8/x86_64—linux—thread—multi:/
usr/lib /perl5/site_perl /5.8.8:/usr/lib/perl5/site_perl:/usr/lib64/
perl5/vendor_perl /5.8.8/x86_64—linux—thread—multi:/usr/lib/perl5/
vendor_perl /5.8.8:/usr/lib/perl5/vendor_perl:/usr/lib64/perls
/5.8.8/x86_64—linux—thread—multi:/usr/lib/perl5/5.8.8:/home/uchile/
cnm/ fcarrasco/install /perl_tk:/home/uchile /anm/fcarrasco/install/
perl_tk/arch;

i | export PERL5SLIB
N\

= GrADS: This program alouds you to visualize, manipulate of earth science data.
The last version 2.0.a8 works with the grib format that HIRLAM use, but you ha-
ve to compiled from the source (this is better because the version that you will
use it is adapted to the system configurations). Ask for system help and compila-
tion with Juan Carlos Maureira. You can download the program from the website:

http://www.iges.org/qgrads/.

After you verified that you have the programs then you have to untar the file of the
model at your SHOME directory. You can use the following command in terminal:

1 [tar —xvf file.tar J

This will make appear the following folders in you $HOME directory:

= bin: In this folder you will find the script hirref7.3 that load all the variable folder
name that the model use to go through boundary, climatological data, etc.

= hirlam_release: This folder contains the model versions. Nowadays we are working
with the 7.3 version, which was modified to compile by one our computer engineer
J. Le Fillatre (jfillatre@dim.uchile.cl). Currently the model HIRLAM group has
developed the 7.4 version, which hasn’t test on the Levque system.

= hl_home: This is the folder where you place your experiments. You will find as an
example the folder FXP1 which corresponds to an experiment run on Levque. EXP1
contains the following folders:

e config-sh: The folder contains three scripts: config.levque-gnu, Hirlam and Main.

These scripts are for configuration of the compiler and to facilitate the model
run through the analysis and forecast system.
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e scripts: This folder contains the scripts: 3DVARan, Env_domain, Env_expdesc,
Env_input, MakeStrategy.pl, Postpp, Prog, VARinput and submission.db. The-
se scripts are for model setup and to launch the model into the system.

e src: That contains the folders config and util. These folder contains other con-
figuration scripts for HIRLAM, like using other compilers.

= scratch: This folder is for save the files like climatological data and boundary
conditions. It also contains the place where the results are created. It is one of the
main folders that you have to consider. It has two folders inside that we describe
below:

e hl_arc: This folder contains the Observation, Boundary and Climate files. You
will find that it’s created folder EXP1, BND and OBS. BND is for boundary
conditions and OBS y for observational data that is used for assimilation. Inside
EXP1 you will find the folder ClimateFiles that contains the climate data for
the domain (Warning: When you attempt to do another run, please use the
same name for ClimateFiles, DO NOT change that name, because the model
assume that name).

e hl_home: This folder is used by the model to create the executables when the
model compiles and create the result for each forecast cycle. After this process
the model moves the result in the scratch/hi_arc/EXP1/.

Now that we have the folder description, we now described the scripts that you need
to manipulate/configured /modified to perform a successful experiment. The main thing
that you have to configured are the folders, because you need to adapt it to your account
$HOME folder. We now give a brief description of the scripts that you have to change
these and where are located:

s hirref7.3: You should adapt the folder where the hirlam_release folder. This must
be done between line 30 and 32.

s Hirlam: This script set default HIRLAM reference location and is located in the
hi_home/EXP1/config-sh.

s Main: This script is to use the interface to facilitate the running of the Hirlam
analysis and forecast system. It is located in hi_home/EXP1/config-sh.

= config.levque-gnu: This script describe Levque configuration with the GNU compi-
lers. It is located in hi_home/EXP1/config-sh. You can find more configuration files
inside the folder $HOME /hirlam_release/7.3.bf1-DIM /src/config. The filenames are

like config.yourPlattform, so you can change compilers and other system variables.

» Env_domain: This script is for definition for experiment domain/grid/area. It is
located in hi_home/EXP1/scripts.

s FEnv_expdesc: This script is for experiment and cycle configuration. It is located in
hl_home/EXP1/scripts.
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Env_input: This script has the folder where to locate the boundary, climate data
and observations. It is located in hi_home/EXP1/scripts.

Postpp: This script is to produce postprocessed files. It is located in hi_home/EXP1/scripts.

Prog: This script is to run the forecast model. It is located in hi_home/EXP1/scripts.

submisston.db: This script is to define the jobs and their submission sequences. It
is located in hl_home/EXP1/scripts. This scripts is one of the import ants because
it manage how many resources (cores) you use from the cluster. I extract some
of the important pieces of the script that you will have to considerer when a new
experiment is made, the first extract is from the lines between 60 and 85 which
shows how many cores you use for every forecast cycle, in this case you are using a
total of 12 cores with 4 for x component and 3 for y component. You can also use
a different number of cores for the Post-processing with the Postpp script. In this
case we are using 6 nodes for this task and it is equal to 3 on x component and 2
for y component. In this case I will keep the number 1 on the LOCALNPROC and
LOCALNODES variable, because they don’t have any influence on the number of
nodes (at least it work in this way in Levque). The variable LOCALQUEUE is the
queue where the work will be, in this case “all.q”.
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NN NN
@ N =

oW N =

, |SLOCALQUEUE = " all .q”;
.

r#Domain decomposition, Tasks etc. These might be loaded from the
environment also

$LOCALNPROC = 1;

$LOCALNODES = 1;

$LOCALNTASKS = 12;

$LOCALNPROCX = 4;

$LOCALNPROCY = 3;

#Use your own if you want different amount of CPU’s for Postpp

$LOCALNPROC1 = 1;

$LOCALNODESI = 1;

$LOCALNTASKS1 = 6;

$LOCALNPROCX1 = 3;

3

$LOCALNPROCY1 = 2;
#Use this sepparately for DA if any
$LOCALNODES4D = 10;

$LOCALNPROCX4D = 2
$LOCALNPROCY4D = 5;
$LOCALNTASKS4D = 2
#We don’t use threading now

$OMPNUMH = 1;

# Add this to represent time accordingly to your scheduler
$LOCALCLOCK1 = 7 0:35:00" ;

$LOCALCLOCK2 = 7 0:35:007 ;

)

The variable SOMP_NUM_H

An the other part of the script that you have to check is between line 644 and 688,
that contains the description of the shell script that will be on the queue:

#HHEC: Eliminate the queue name acord to changes in the system.
## ADUMMY —q YQUEUENAME %

#HDUMMY —pe openmpi 9TASKS_PER_NODE %
#DUMMY —o $joboutL

#ADUMMY —j n

#ADUMMY -M felix . marcial@gmail . com
#ADUMMY —m aes

#DUMMY —S /bin/sh

#DUMMY —N  %OBNAME %

#HDUMMY —V

# This job’s working directory

source /etc/profile.d/modules.csh
module load openmpi_gcc44/1.4.3
ulimit —S —s unlimited # 8 GB Stack
ulimit —S —m unlimited # 4 GB memlock
ulimit —S —d unlimited # data area

ulimit —a
. J

One possible mistake that can have with this part is that your number of nodes
in x and y for Forecast cycle cannot coincide with the total. You can see the wiki
website:
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https://hirlam.org/trac/wiki/HirlamHowto/Forecast/Error#HirlamHOWTOs

where is explained in detail the mistake. The way to solve it is to make that the
product between the variables LOCALNPROCX and LOCALNPROCY must be
equal to LOCALNTASKS.

When we checked all the scripts, we are “Ready” to lunch the experiment. One im-
portant thing is that using one command the model will be compiled and then it will be
launch. Here you will find the instructions to perform the experiment. This instructions
considered that you have created all the necessary folder as it is described in the first part
of this manual (e.g. EXP folder inside the hl_home folder.

1. The first thing you have to do is load the variables of the compiler. You can do this
using the module option that is included in the Levque system and it is described
in the manual of the cluster (you have to ask for this with Juan Carlos Maureira,
because there aren’t an official version). To do this write in the terminal the following
command:

1 [module load openmpi-gccdd /1.4.3 J

2. The next step that you have to do is load the folder name variables of the model,
like $HL_DATA. And you can do this by pointing where you hirref7.3 script is. In
the terminal you have to do:

J [bin/hirref7.3 EXP J

which copy the scripts to run the model for an experiment folder name EXP (you
can change this but you HAVE to be consistent!!).

3. Now you can run the model (remember to create the folder at the it SHOME /hl_home
directory withe the name of your experiment. In order to run the model you can
several ways to do it, depending of what you need. The basic way to run the model
is by the following command in the terminal from the it $HOME /hl_home folder:

‘ [configsh/Hirlam start DTG=2008092000 DTGEND=2008092018 LL=06 PLAYFILFfJ
BUILD

which compile the model (PLAYFILE option) and then run the model between
September 20 2008 between 00 and 18 hours. This will make you appear on your
screen a window like the one you can see in the left side of the figure B.1. In this
case there is an error, and the good thing is that the window will show you where
is the mistake and looked at log file. If you want to disable the window you can use
this command:
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1 | config—sh/Hirlam start DITG=2008092000 DTGEND=2008092018 LL=06 PLAYFILE=
BUILD mSMS WEBPORT=0 mXCdp=DISABLE

We do NOT recommend to use this option at your first try, because an easy way
to check where the mistake is, is by using the Perl-tk window. In case you have a
failure during the running experiment and you want to start exactly from the cycle
you stop you can use the following command that will automatically start from the

cycle you were at:

[Hirlam prod DIGEND=2008092018

W ons P -] 0 DA 9, 7:49P
vt ank -F, ' (For (1=2;i<=NE;i++) (1f ($i==substr (§1, Length($1)-Length($1), Length($1))8&811="") (print "set -x";e | \ fle control View [N Help
xit})}'
+++ eval Jeskto | b
++ set -k
etk oy for:0 |
+ '[' -d 20110722 00 ']* |
+ workdir=yD_ 2626 Sy Cyclelnput
+ nkdir WD_ 26246
+ cd ¥D__26246 — MakeDirs
+ trap 'echo /home/uchile/cnm/fcarrasco/scratch/hl_home/EXP2/lib/scripts/Boundaries failed; cd ..; mm -rf Boun ‘_
daries-1 Failed; mv YD__26246 Boundaries-1 Failed; exit 159' 0 Directories
++ echo AN
++ £ [A 2] [a-z]" — LBCstratey
++ awk (prmt substr ($1,1,1)}" cli
+
. flle mazunmzmuu gisteeLEc

Ul -l-ge 0]

" e Jeeantabreanan = LD

+ hd=. . /ma201107221200n =

e[ full = full '] L boundares

+ file=. . /ma201107221200f

+ SAVEDIR=/home/uchile/cnm/fearrasco/scratch/hl_arc/EXP2 o LBCn

+ PARKDIR=/home /uchile/cnm/fcarrasco/scratch/hl_home/EXP2/. . /EXP2

+ Archive get .. /ma201107221200f — LBC1

script: /home/uchile/cin/fearrasco/scratch/hl_home/EXP2/1ib/scripts/Arc

/home fuchile/cnn/fearrasco/scratch/hl_home/EXP2/Lib/scripts/Archive get l_ Boundaries
cp: cannot stat */home/uchile/cnn/fearrasco/scratch/hl_arc/EXP2/2011/07

r directory . . — T

/hone fuchile/cnm/fcarrasco/scratch/hl_home/EXP2/1ib/scripts/Archive fai |_

+ echo Boundary files in HIRLAM format '(../ma201107221200f, .. /ma201107 "
 potneumiof
+ '[' no = yes '] —IT)

+ SAVEDIR=/home/uchile/cnn/fearrasco/scratch/hl_arc/EXP2

+ PARKDIR=/home fuchile/cnn/fcarrasco/scratch/hl_hone/EXP2/. . /EXP2 "

+ Archive get .. /na201107221200n ‘—
script: /home/uchile/cnn/fcarrasco/scratch/hl_home/EXP2/lib/scripts/Arc

/home fuchile/cnm/fearrasco/scratch/hl_home/EXP2/Llib/scripts/Archive get o LBC4

cp: cannot stat ' /home/uchile/cnn/fearrasco/scratch/hl_arc/EXP2/2011/07

r directory ‘—
/home fuchile/cnm/fearrasco/scratch/hl_home/EXP2/Llib/scripts/Archive fai

+ gotn=no B | BC5

++ TYPE=AN l_

++ DATE=20110722 .

++ tail -++ ExtractOROfromMARS
scrlpt /home fuchile/cnm/fearrasco/scratch/hl_home/EXP2/Lib/scripts/ExtractOROfromMARS - last modified: Jul 2 —y

10

+ oro= // included //' 5

"L inctaded /1« ) B o |
+ INBD /home/uchl].e/cm/fcarrascu/scratchml arc/boundaries/ma201107221200. nars

T -1-ge 0 —
4'['no»nu']‘ l_

+ ORO='// included //' Boundaries

+ BD=.. /ma201107221200n -

+ IN=/home fuchile/cnn/fearrasco/scratch/hl_arc/boundaries/ma201107221200. nars B LBCB

+ TYPE=AN l_

+ DATE=20110722 i

+ BDLL=00

+ ExtractBDfrondARS / /K' A= 1B | i
Bottom PgUp PyDn Close

[Inbox - felix.mar SMS; suite de...

m mXCdp file

Figura B.1: Perl-tk window with the model steps for a failure case.
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A successful experiment will look like the figure B.2. Hopefuly you will have a window
like the figure B.2. Any doubt you can send me an email at feliz.marcial@gmail.com.

43 Applications Places System @ ] #16°C  w13°C pya, ¥ FriSep 2, 3:23PM () felix
SMS EXP3
Fle View Fle Contol View Bl Help o ||
lﬂlﬁm T
K B mini-SMS
mini-SMS | EXP3 - I
Cnllem B— EXP3
InitRun
7 —
E— Prepare
Span ITI— MakeCyclelnput: 20051201
— E— Date: 20051201
VARinnit |
Eil— Postprocessing: 20051201
E— ExperimentirapUp
YMD
Date
[Hour
allecthgsolehnri
LogProgress
Verify
YMD i Archive
Postprocessing HH
[Hour ] SaniDisk —/
PPCycle
CollectLogs CollectLogs
imentWirap Uy
Execute “CollectLogsOnhort
¥ LogProgress

W [ felix@asmil-desktop: ~ 'm mXCdp/mSMS; stite de... m Dependency graph m EXP3: report status

Figura B.2: Perl-tk window with the model steps for a successful experiment.
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You have to considerer that this is just a simple way to run the model. The details of the
numerical methods, equations and scientific thing you can find it in the Documentation of
Hirlam (http://hirlam.org/indez.php Zoption=com_docmanéitask=doc_details€gid=308E [temid=139)
The details of the setup of the model and how to run it, you can find it in wiki site at
https://hirlam.org/trac/wiki. In this case you need an account to check the wiki so you
need to get in contact with the developers of HIRLAM Xiaohua Yang (xiaohua@dmi.dk).
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