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Nous parametres a la Directiva AAQD 2024/2881

* La nova Directiva de Qualitat de I’Aire Ambient (UE) 2024/2881 requereix
la monitoritzacid de nous parametres de qualitat de l'aire:

e Carboni negre (Black Carbon)

* Particules ultrafines

 Amoniac (NH3)

e Compostos organics volatils

* Potencial oxidatiu

* Composicio del material particulat
e Altres...

* Repte General:

* Assegurar que els sistemes de modelitzacio compleixen amb els requisits de qualitat,
resolucio i adaptabilitat per a la seva modelitzacio.
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Quins parametres d’interes ens focalitzavem fins ara en la
modelitzacid

Models regionals:
* 0z6 troposferic (03)
* Dioxid de nitrogen (NO2)
e CO,S0O2, Benze
* Material particulat (PM10 i PM2.5)

Models de carrer:
* NO2iPM10

d

Resolucio Espacial:

 Depen del contaminant i del tipus de zona (urbana, rural, industrial). Exemples:
e PM2.5 en zones urbanes: 100 m - 1 km.
* NO2 en zones de transit intens: <100 m.
* Fonsurba: 1km
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Carbo elemental i Carbo Negre (Black Carbon)

Definicio:
* Elcarbd elemental (EC) fa referencia al component carbonaci del material particulat suspés a l'aire que
és purament carboni en la seva composicio i resistent a la degradacio termica o quimica.
* Sovint s"anomena carbd negre (BC) perque absorbeix fortament la llum visible i contribueix a
I’escalfament atmosferic.
Queée modelitzen en els models numerics:
* Massa d’aerosols
* Nombre de particules
e Unitats de concentracio: kg kg-1, kg m-3, # m-3

Massa vs absorcio del carbo negre:

* Aerosols que absorbeixen radiacio: carbod negre, carbd marré (aerosol organic), aerosol mineral (oxids
de ferro de la pols mineral)

* Labsorcio és un diagnostic en el model derivat de la massa i composicio dels aerosols a I'atmosfera
assumint propietats optiques concretes (p.ex. Indexs de refraccid)
Incerteses:
* Fonts d’emissid: intensitat i geolocalitzacid de les fonts

* Comparacio del resultat modelat amb diferents mesures: carbé elemental (metode de referencia
EUSAAR-2), carbd negre equivalent (fotometres d’absorcio de filtres: MAAP, Aethalometres).
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Incerteses en la caracteritzacio de les emissions (exemple de I'tis de biomassa residencial):

Emissions de PM2.5 del sector Residencial:
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* Emissions Residencials totals PM2.5 consistents

entre inventaris a Espanya (50-60 Tg/any) * Comparacio amb contribucié de fonts derivada

d’observacio (meétode Aethalometre)
* Distribucié espacial diferent: via densitat de
poblacié (copernicus) vs poblacié rural (HERMES)

Sepemampting iage®

* Fort impacte en les concentracions a I'atmosfera

Navarro-Barboza et al. (2024, Env. Int.)
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L'amoniac i el seu rol en la formacio de particules secundaries

Processos critics per representar el cicle de vida de I'amoniac a I'atmosfera:
* Fonts d’emissid: agricultura, gestid de residus, industria, trafic, naturals
* Deposicio de I'amoniac al sol
* Formacid de noves particules ultrafines: procés de nucleacié
* Condensacié formant particules secundaries inorganiques: sulfat-nitrat-amoni
Emissio i deposicio:
* Processos connectats
e Sacostumen a tractar de forma desacoblada en els models
* Processos molt sensibles a les propietats de solubilitat (constant de la llei de Henry H)
* Contingut de Nitrogen del sol molt rellevant a part d’emissio directa per activitat antropogéenica

Particules ultrafines:

* Esquemes de nucleacio: binaria (acid sulfdric i aigua), ternaria (acid sulfdric, amoniac i aigua),
heteromolecular (acid sulfuric i organics)

* Necessitat de caracteritzar la distribucié de particules primaries a 'emissié: mode nucleacié (10nm-
20nm), mode Aitken (0.01um-0.1um), mode acumulacio (0.1-2um), mode gruixut (2-20um)
Aerosols inorganics secundaris:
* Diferents aproximacions: particio gas-aerosol irreversible vs reversible
* Rol de I'acidesa i alcalinitat de les particules
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Incerteses en |I'emissio i deposicio de I'amoniac

Rellevancia de la informacio d’activitat i distribucio temporal de les emissions
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Diferents aproximacions en la particio gas-aerosol

Nltrate PM2. 5 20

* Els aerosols inorganics secundaris (sulfat, nitrat i

amoni) es formen mitjancant la conversio de gas a
particula dels gasos precursors SO,, HNOs i NHs.

. 7/

* |nvolucra reaccions d’oxidacio i neutralitzacio tant
en fase gasosa com aquosa.

* Diferents esquemes que impliquen particio
irreversible o reversible, i cations no volatils (p.ex.
contingut de calci de |a pols mineral).

i ] § a b DBCLL
Irreversible reactions (a) “PT': (b) HNO, noAlk
Reaction Process < NH,

thermodynamic 37
(R DUery + H2SO04(gy — g04(4q) Condensation 1 eaquilibrium fHNO; |, | cHNO;
— {

(R2)  SS(aer) +H2804(g) — Soi(ﬂq, Condensation 2 f"“‘H! CNAHZ
(R3)  DUger) +SO2(g) = SO4(aer) UPTK (1) P : DecL-
(R4) CaCOsger) + 2HNO3(g, — CalNO3)aaer) + H20 + COz UPTK (y72) limitation v
(RS)  SS(aer) + HNO3(g) — NaNO3(ger) + HCl(g) UPTK (13)
Gas—particle equilibrium reactions coarse

Reaction Process mzode‘

c'z: K . DBCLL

(R6)  HNO3(g) + NH3(g) = NHM) + N()}(dq) TEQ Mg?* Na du-ssAlk
(R7)  H2SO4(g) + NHj(g) = NH4(_‘ ) +SO4(M) TEQ

(R8)  CaCOjq) + 2HNO3(g) = cdm, +2NO3,, +H04COy  TEQ
(R9)  MgCO3yq) +2HNOsq) = Mgw +2NO3, +H0+CO;  TEQ
(RI0)  KyCO3(aq) + 2HNOj( = 2K, + 2NOG,, +H0+CO;  TEQ

(R11) NﬂZCOJ(aq;+2HN03(g)='2Nﬂ(:q)+2N0§(aq)+HzO+C02 TEQ E m E 0.01 o1ugm305 12 5 ool o.1ugn?35 12 510 001 0‘1ug "?35 12 510
P — Nat+ -
(R12)  NaClg) +HNO3) = Na ) +NO3 4 HClig) TEQ

(@ Sousse et al. (2025)
wmﬁm
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Els compostos organics volatils (COVs): precursors de I’O3 i
I’aerosol organic secundari

Definicio:
* Compost organic capac de vaporitzar-se facilment a temperatura ambient
* Conté carboni (i sovint hidrogen; pot contenir oxigen, nitrogen, sofre o halogens)
* P.ex: benze, tolue, xilens, terpens, formaldehid

Quimica atmosferica:
* Tenen un rol clau en la capacitat oxidativa de I'atmosfera (radicals OH, ...)
* Soén precursors de I'0zé troposferic
* Condensen formant aerosol organic secundari (SOA)
 També contribueixen en la formacié de noves particules via nucleacié

Incerteses en la modelitzacio:
* Mecanismes quimics simplificats dissenyats per descriure el cicle de vida del O3
* Limitacions en representar COVs explicitament
* Parametritzacions simplificades per la formacio de SOA
* Elevada incertesa en els perfils d’especiacio
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Els compostos organics volatils: incertesa en les emissions

Emissions totals antropogeniques a
Europa (Toluens i Xilens):

* Actualitzacié de perfils d’especiacio per

modelitzacid
(Oliveira et al., 2023)

* Elevada variabilitat per pais i COV

» Sectors amb majors diferencies: solvents,

residencial, trafic

* Informacio disponible basada en estudis
poc actuals
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Resum

La modelitzacio de la qualitat de I'aire és essencial per a la implementacio
de la nova directiva.

Els models de qualitat de |'aire regionals poden informar sobre alguns dels
nous parametres de la Directiva (p.ex. Carbd negre, amoniac, composicio
del material particulat).

Necessitat de recerca i desenvolupament per a caracteritzar parametres
més complexos (p.ex. COVs, particules ultrafines, potencial oxidatiu).

Les necessitats en modelitzacio i prediccio son altament exigents, requerint
millores constants, desenvolupaments especifics i manteniment a llarg
termini.

Aquestes millores només son possibles amb el suport actiu de les
administracions, tant pel que fa a I'accés a dades d’emissions com al
financament necessari.
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