UNIVERSIDADE FEDERAL DE MINAS GERAIS
Programa de Pdés-Graduagio em Saneamento, Meio Ambiente e Recursos Hidricos

Thayna Vervloet Gomes

AVALICAO DA INFLUENCIA DAS EMISSOES BIOGENICAS NA QUALIDADE DO
AR: Estudo de caso para uma regiao tropical urbanizada

Belo Horizonte
2020



Thayna Vervloet Gomes

AVALICAO DA INFLUENCIA DAS EMISSOES BIOGENICAS NA QUALIDADE DO
AR: Estudo de caso para uma regiao tropical urbanizada

Dissertagdo apresentada ao Programa de Pos-
graduacdo em Saneamento, Meio Ambiente e
Recursos Hidricos da Universidade Federal de
Minas Gerais, como requisito parcial a
obtengdo do titulo de Mestre em Saneamento,
Meio Ambiente e Recursos Hidricos.

Area de concentracdo: Meio Ambiente

Linha de pesquisa: Caracterizagdo, prevencao e
controle da poluicao

Orientador: Prof. Dr.? Taciana Toledo de
Almeida Albuquerque

Coorientador: Prof. Dr. Erick Giovani
Sperandio Nascimento

Belo Horizonte
2020



Gomes, Thayna Vervloet .
G633a Avaliagdo da influéncia das emissdes biogénicas na qualidade do ar
[recurso eletrénico] : estudo de caso para uma regido tropical urbanizada /
Thayna Vervloet Gomes. — 2020.
1 recurso online (xi, 122 f. : il., color.) : pdf.

Orientadora: Taciana Toledo de Almeida Albuquerque.
Coorientador: Erick Giovani Sperandio Nascimento.

Dissertagédo (mestrado) Universidade Federal de Minas Gerais,
Escola de Engenharia.

Apéndices: f. 105-122.
Bibliografia: f. 89-104.

1. Engenharia sanitaria - Teses. 2. Meio ambiente - Teses. 3. Solo -
Uso - Teses. 4. Ozonio - Teses. 5. Ar — Qualidade - Teses. I. Albuquerque,
Taciana Toledo de Almeida. Il. Nascimento, Erick Giovani Sperandio. lII.
Universidade Federal de Minas Gerais. Escola de Engenharia. IV. Titulo.

CDU: 628(043)

Ficha catalogréfica elaborada pela Bibliotecaria Roseli Alves de Oliveira CRB/6 2121
Biblioteca Prof. Mario Werneck, Escola de Engenharia da UFMG




UNIVERSIDADE FEDEFRAT DE MIMNAS GEBATS
Eszcola de Engenharia
Programa de Pos-Graduagdo em Saneamento, Meio Ambiente ¢ Recursos Hidrices
Avenida Antémio Carlos, 6627 - 4° andar - 31 270-00] - Belo Horizonte — BRASIL
Telgftre: 55 (31) 34091882 - pocgradiidesa. yfing. br
http:/farerwr . smuarh eng nfme br

FOLHA DE APROVACAO
Avaliacio da Influéncia das Emissies Biogénicas Na Qualidade do Ar
THAYNA VERVLOET GOMES

Dhizsertagdo defendida e aprovada pela banca examinadora constifmida pelos Senhores:

Profa. TACTANA TOLEDO DE ALMFDA ATRUGUERGUE

Prof GUSTAVO FERBEIRA SDMOES

Prof ERICE GIOWVANI SPERANDIO MASCIMENTO
Prof DAVIDGON MARTING MORERA

Aprovada pelo Colepado do PG SMARH Versdo Final aprovada por

Apravagn peR) Colegindo do PG SMATRL

Teixdira de Malos Prof* Tacizna Toledo de Almeida Albuquerque
Umentadora

Coordenndid

Belo Horizonte, 27 de margo de 2020,



AGRADECIMENTOS

A Deus, em primeiro lugar, por tudo. Aos meus familiares, pelo apoio e carinho, pelas caronas
até o aeroporto ¢ por toda ajuda e preocupacdo. Ao meu parceiro de vida, Pedro, por ser
persistente comigo, por ser meu ouvinte e plateia, e por todas as vezes que acordou as 04h30
para me levar ao aeroporto para a jornada semanal Vitoria x Belo Horizonte. A minha
orientadora, Prof.* Dr.* Taciana Albuquerque, pela oportunidade e, principalmente, pela
confianga, paciéncia e exemplo; pelo seu bom humor, que a faz uma pessoa uinica e encantadora;
e por ndo tornar esse caminho da pos-graduacdo algo traumatico. Ao meu co-orientador, Prof.
Dr. Erick Nascimento, pelo tema de pesquisa e contribuicio. A banca, pela participagdo,
comentarios ¢ sugestoes de melhoria. Aos colegas do GPAMA, pelo suporte nessa vida
académica nada simples; em especial, ao Rizzieri, pelo extenso conhecimento repassado e por
ter sido minha salvag@o por incontaveis vezes, sempre mantendo a positividade e bom humor.
Ao André e a Ana, por terem acompanhado essa aventura e por fazerem parte disso so pela
amizade. A UFMG, pela experiéncia desafiadora e extremamente enriquecedora. A

ArcelorMittal, por me permitir buscar o titulo de mestre.



RESUMO

As fontes de poluicdo atmosférica podem ser classificadas em antropogénicas e biogénicas,
sendo as ultimas compostas por emissdes provenientes da vegetagdo, do solo, dos oceanos,
entre outros. Nesse contexto, o uso do solo apresenta relevancia significativa pois a vegetagao
emite uma variedade de poluentes, com destaque para os compostos organicos volateis de
origem biogénica (COVBs), que possuem importante papel na quimica atmosférica, pois
contribuem para a formagao de poluentes secundarios, como 0zénio (O3) e aerossol organico
secundario (AOS). Assim, este estudo tem como objetivo geral avaliar a influéncia das emissdes
biogénicas na qualidade do ar, utilizando o modelo MEGAN (Model of Emissions of Gases and
Aerosols from Nature) juntamente com os modelos WRF-SMOKE-CMAQ. O presente trabalho
foi desenvolvido para a Regido da Grande Vitoria (RGV), para o periodo de agosto de 2010.
Este estudo desenvolveu, ainda, uma ferramenta computacional que possibilita o uso dos dados
de Tipos Funcionais de Plantas e Indice de Area Foliar disponiveis nos resultados do modelo
meteorologico como entrada do modelo MEGAN, permitindo o uso da mesma base de dados
de superficie em todas as etapas da modelagem. A avalia¢do da qualidade do ar e da influéncia
das emissdoes de COVBs foi realizada por meio de simulagdes com o modelo de qualidade do
ar CMAQ para 3 condigdes: caso base, sem emissOes biogé€nicas, € sem emissdes
antropogeénicas. Os resultados do modelo meteorologico WRF indicaram boa correlagdo com
os valores medidos em 3 estagdes da regido. Ja o modelo MEGAN indicou que as emissdes de
COVBs com maior contribui¢cdo percentual sdo o isopreno e terpenos, com 74% e 25% das
emissoes totais, respectivamente. A modelagem de qualidade do ar foi a base para a avaliagao
da formacao de O3 e AOS. Os resultados indicaram que, para a RGV, as concentracdes de O
sdo menores nas regides de alta concentracdo de NOx, o que ocorre em fung¢do da participagdo
desses compostos nas reacdes de formacdo e destruicdo de Os. Além disso, a concentragdo
horaria de O3 estimada foi comparada com dados observados, em que se verificou que a
simulacdo subestima os picos de concentragdo de O3, para a maior parte do tempo. Ja para o
AQS, observou-se que na RGV a contribui¢do das emissdes biogénicas em sua formagdo ¢
superior em até uma ordem de grandeza se comparada a participacdo das emissdes
antropogénicas. O presente trabalho ressalta a importancia da inclusdo da estimativa de COVBs

em todas as simulacdes de qualidade do ar, inclusive para a RGV.

Palavras-chave: Emissdes biogénicas; Uso do Solo; Tipos Funcionais de Plantas; Indice de Area

Foliar; Ozonio.



ABSTRACT

The sources of atmospheric pollution can be classified as anthropogenic and biogenic; the latter
being composed of emissions from vegetation, soil, oceans, among others. In this context, land
use has significant relevance because vegetation emits a variety of pollutants, and the biogenic
volatile organic compounds (BVOCs) stand out, because these species play an important role
in atmospheric chemistry, as they contribute to the formation of secondary pollutants, such as
ozone (O3) and secondary organic aerosol (SOA). Thus, this study aims to evaluate the
influence of biogenic emissions on air quality, using MEGAN model (Model of Emissions of
Gases and Aerosols from Nature) together with the WRF-SMOKE-CMAQ system. The present
work was developed for the Greater Vitdria Region (RGV), for the period of August 2010. This
study also developed a computational tool that allows the use of Plant Functional Types and
Leaf Area Index data available in meteorological model results as input to run MEGAN model,
granting the use of the same surface database in all modeling stages. The evaluation of air
quality and the influence of BVOCs emissions was carried out through simulations with the
CMAQ air quality model for 3 conditions: base case, without biogenic emissions, and without
anthropogenic emissions. The results of the WRF meteorological model indicated a good
correlation with the values measured at 3 stations in the region. The MEGAN model indicated
that the BVOCs emissions with the highest percentage contribution are isoprene and terpenes,
with 74% and 25% of total emissions, respectively. Air quality modeling was the basis for
assessing the formation of O3z and AOS. The results indicated that, for RGV, O3 concentrations
are lower in regions of high NOx concentration, which occurs due to the participation of these
compounds in the O3 formation and destruction reactions. In addition, the estimated hourly O3
concentration was compared with observed data, in which it was found that the simulation
underestimates O3 peak concentrations for most of the time. The results for SOA indicated that,
in RGV, the contribution of biogenic emissions in its formation is higher by up to an order of
magnitude compared to anthropogenic emissions participation. The present work emphasizes
the importance of including the estimation of COVBs in all air quality simulations, including

for RGV.

Keywords: Biogenic emissions; Land use; Plant Functional Types; Leaf Area Index; ozone.
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1 INTRODUGAO

A composicao quimica da atmosfera possui elevado grau de complexidade em funcao da
diversidade de processos fisicos (deposi¢do, nucleagdo, entre outros) e quimicos (reagdes
fotoquimicas, oxidacao, entre outros) que nela ocorrem. Todos os poluentes atmosféricos, em

algum momento, irdo sofrer os efeitos de algum desses processos.

Os compostos emitidos para a atmosfera sdo divididos em poluentes primarios, que sdo aqueles
emitidos diretamente pelas fontes (exemplo: diéxido de enxofre), e secundarios, que sdo aqueles
formados na atmosfera (exemplo: 0zonio). Desse modo, os processos fisicos € quimicos sao
responsaveis pela formagdo de compostos que se transformam em novos poluentes

atmosféricos.

As fontes de polui¢do atmosférica podem ser classificadas como antropogénicas ou biogénicas,
sendo as ultimas, mais especificamente a vegetacdo, responsaveis pela emissao de varios tipos
de poluentes, com destaque para os Compostos Organicos Volateis de origem Biogénica
(COVBs — biogenic volatile organic compounds), que contribuem para a formagao de poluentes
secundarios. Os principais poluentes formados a partir de reagdes com os COVBs sdo o Ozonio
(O3) e o Aerossol Secundario, em sua maioria, material particulado fino, também chamado de

MP> 5 (material particulado com didmetro aerodinamico inferior a 2,5 um).

Os poluentes destacados anteriormente tém sido extensivamente estudados pela comunidade
cientifica, que tem se dedicado, por exemplo, a investigar os impactos do aumento de suas
concentragdes atmosféricas na saide humana. De acordo com a Organiza¢cdo Mundial da Satde
(OMS), a polui¢do do ar representa o maior risco ambiental a satide, de modo que em 2012 uma
de cada nove mortes era resultado de condi¢des associadas a poluicao do ar (WHO, 2016). No
Brasil, citam-se os estudos de Fernandes et al. (2020) e Andredo ef al. (2018). Fernandes et al.
(2020) estimaram o nimero de admissdes de criangas e idosos em hospitais da regido Sudeste
do Brasil que poderiam ser evitadas caso os padrdes finais de qualidade do ar (CONAMA
491/2018) fossem respeitados. Foi estimado que, para os anos de 2015, 2016 e 2017, poderiam
ter sido evitadas 161 admissoes para lag 0 (dia da exposi¢do), e 61 para lag 5 (5 dias apds a
exposi¢do) caso as concentragdes de 0zonio estivessem conforme o padrdo final de qualidade
do ar. O poluente que apresentou maior impacto foi 0 MP2 5, com 766 admissdes evitadas para

lag 0, e 615 para lag 5. Ja no estudo de Andredo ef al. (2018), os autores avaliaram o nimero
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total de mortes evitadas atribuidas a reduc¢ao das concentra¢des de MP» s conforme a diretriz da
Organiza¢do Mundial da Saude' no periodo entre os anos de 2000 e 2017, para 24 cidades
brasileiras, considerando todas as 50 estagdes de monitoramento brasileira desse poluente. O
estudo concluiu que, para 15 das cidades analisadas, entre 2378 + 801 ¢ 6282 + 1818 mortes
poderiam ter sido evitadas em 2017 caso os limites da OMS tivessem sido respeitados. Esses
numeros mostram a importancia de adotar referéncias de concentragdo ambiental mais rigorosas
para MP, 5, como a diretriz da OMS. Vale destacar que até a publicagdo do estudo citado a
resolucao brasileira de padrao de qualidade do ar (CONAMA 03, 1990) ainda nao havia sido
revogada pela atual CONAMA 491 (2018), que passou a considerar o MP2 5 como poluente
regulado no pais. De todo modo, o artigo mostra que 89% das concentragcdes nacionais
estiveram acima das recomendacdes da OMS, considerando a média anual (10 yg.m>). Ja o
estudo de Anenberg et al. (2009) estimou a quantidade de mortes prematuras evitadas para as
regides da América do Norte, Asia oriental, Sul da Asia e Europa, neste caso, considerando a
reducdo da emissdo de poluentes antropogénicos precursores da formacao de Os. Nesse estudo,
os autores utilizaram modelos de transporte quimico para avaliar os impactos na formagao de
0s. Foi considerado um cenario de redugao de 20% da emissao de 6xidos de nitrogénio (NOx),
compostos organicos volateis ndo metano (NMVOC - Nonmethane Volatile Organic
Compounds) e mondxido de carbono (CO) em todas as regides juntas, e desta forma, foram
estimadas aproximadamente 21.800 mortes evitadas anualmente no Hemisfério Norte devido a
doencas cardiopulmonares. Além disso, foi observado que a Europa ¢ fortemente impactada
pelas emissoes geradas na América do Norte. Os autores concluiram que o controle de emissoes
em uma regido afeta a formagdo de ozonio e, consequentemente, a qualidade do ar de outra
regido do mundo, de modo que os impacto das emissdes extrapolam a sua area de origem. Esses
estudos comprovam a necessidade da implementagdo de politicas e agdes em nivel local,

continental e mundial para a gestdo eficaz da qualidade do ar.

Além disso, outro fator importante em relagdo as concentracoes de Oz e MP» s € relagdo de tais
poluentes com as mudancgas climaticas, uma vez que a temperatura e radiacao solar, dentre
outros fatores meteorologicos, afetam diretamente a emissdo de COVBs e suas as reagdes na
atmosfera (como suas taxas de conversao em poluentes secundarios) (LIU et al., 2019). Estudos

demonstram que para cenarios de aumento da temperatura do ar, as emissdes de COVBs podem

' A OMS publicou pela primeira vez diretrizes de qualidade do ar em 1987, sendo revisados em fungdo de
evidéncias cientificas acumuladas e considerando suas implicag¢des nas diretrizes de qualidade do ar. O documento
apresenta valores de diretrizes revisados para poluentes do ar selecionados, aplicaveis em todas as regides da OMS
(https://www.who.int/phe/health _topics/outdoorair/outdoorair_aqgg/en/)



https://www.who.int/phe/health_topics/outdoorair/outdoorair_aqg/en/
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aumentar expressivamente, com destaque para as regides subdarticas, em que os impactos das
mudancas climaticas serdo bastante intensos. No entanto, existem outros fatores relacionados
as mudancas climaticas, como a umidade no solo e a concentragdo de CO», que precisam ser
contabilizados, mas que ainda possuem impactos pouco conhecidos. A redu¢ao da umidade do
solo pode reduzir em até 50% as emissdes de isopreno em regides como Africa, América do
Sul e Australia (SINDELAROVA et al., 2014; LINDWALL et al., 2016; BAUWENS et al.,
2018).

Diante da continua piora da qualidade do ar, principalmente nas grandes cidades, juntamente
com os estudos sobre os impactos da polui¢cdo atmosférica na saide humana e relagdo com as
mudangas climaticas, evidencia-se a importancia dos estudos de qualidade de ar. Tais estudos,
com destaque para o uso de modelagem atmosférica, se mostram como uma ferramenta
importante para a investigacao e o entendimento dos fendmenos atmosféricos e sua influéncia
na concentracao dos poluentes no ar. Nesse contexto, diversos trabalhos vém sendo realizados
para o entendimento da contribui¢do das fontes de emissdo antropogénicas e naturais
(biogénicas) na qualidade do ar e formacdao de poluentes secundarios, visando uma maior

eficacia e assertividade nas estratégias de controle.

Em relagdo as emissoes biogénicas de compostos organicos volateis, a maioria dos estudos para
o Brasil se dedicaram a estudar a regido amazodnica, pois, além de sua importante contribui¢ao
para o total de emissdes de COVBs no Brasil, hd grande interesse em identificar os efeitos da
urbanizac¢do associados as emissdes biogénicas na qualidade do ar da regido (KARL et al.,
2007; DE SA etal.,2017; PALM et al., 201 8). Desse modo, existe uma lacuna de conhecimento

no que diz respeito as demais regides.

No presente trabalho, a emissdo de Compostos Organicos Volateis de origem Biogénica
(COVBs) para a Regiao da Grande Vitéria (RGV) foi estimada por meio de modelagem
matematica utilizando o modelo de emissdes MEGAN v2.1 (Model of Emissions of Gases and
Aerosols from Nature). Atualmente, a obten¢do e manipulacdo dos dados de entrada para a
simulacdo com o MEGAN requer uma etapa adicional a modelagem. Isso ocorre pois os dados
necessarios (indice de area foliar, tipos funcionais de plantas e distribuicdo de fatores de
emissdo) estdo prontamente disponiveis apenas para a América do Norte, ja processados € no
formato requerido. Diante disso, este estudo propds-se, ainda, a desenvolver uma ferramenta

computacional capaz de solucionar essa etapa, o que permitiu também o uso de uma mesma
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base de dados em todas as etapas da modelagem. A partir disso, tais resultados foram utilizados
como entrada para um modelo numérico fotoquimico de qualidade do ar, o CMAQ (Community
Multiscale Air Quality Modeling System), visando avaliar a contribui¢do das fontes biogénicas
na formacao de poluentes secundarios (O3 e aerossol secundario) na regido por meio de andlise

de sensibilidade.
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2 OBJETIVOS

2.1 Objetivo geral

O objetivo geral desta pesquisa ¢ avaliar e quantificar a influéncia das emissdes biogénicas de

compostos organicos volateis na qualidade do ar.

2.2 Objetivos especificos

Os objetivos especificos deste trabalho sdo:

Desenvolver ferramenta para gerar os dados de entrada do modelo de emissdes biogénicas
de compostos organicos volateis a partir de resultados processados de um modelo

meteoroldgico;

e Estimar as emissoes biogénicas de compostos organicos volateis na Regido da Grande
Vitoria;

e Avaliar a qualidade do ar da Regido da Grande Vitoria utilizando a modelagem fotoquimica,

considerando as emissoes biogénicas e antropogénicas locais;

e Avaliar a contribuicdo das emissdes biogénicas de compostos organicos volateis na
formagdo de poluentes secundarios, 0zonio (O3) e aerossol secundério organico (AOS) por

meio de analise de sensibilidade.
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3 REVISAO DA LITERATURA

Este capitulo tem por objetivo discorrer sobre trabalhos anteriores abordando a tematica de

emissoes biogénicas e modelagem da qualidade do ar.

3.1 Emissées Biogénicas

3.1.1 Compostos Organicos Volateis

O termo Compostos Organicos Volateis (COVs) ¢ utilizado para indicar todo o conjunto de
compostos organicos atmosféricos na fase de vapor excluindo CO e CO». Uma grande variedade
de compostos organicos volateis ja foi identificada na atmosfera (SEINFELD; PANDIS, 2006).
As fontes emissoras de COVs podem ser tanto antropogénicas, como as industrias petroliferas
e os veiculos (HAN et al., 2018), quanto biogénicas, como 0s oceanos € a vegetacao
(GUENTHER et al., 1995). Dentre os emissores de COVs nao metano, as emissdes naturais
superam em muito as fontes antropogénicas, reforcando o papel de destaque dos COVBs na
atmosfera terrestre (WHO, 2008). Estima-se que as emissdes globais de compostos organicos
volateis ndo metano (COVNM) provenientes de vegetacdo correspondem a cerca de 90% das

emissoes totais de COV incluindo fontes antropogénicas (CURCI et al., 2009).

A emissdo de compostos organicos volateis pelas plantas € controlada por fatores abioticos, tais
como luz, temperatura, concentracdo atmosférica de CO> e nutricdo (LORETO;
SCHNITZLER, 2010). Além disso, constitui ainda um mecanismo de protecao utilizado contra
agentes estressantes, tais como: alta temperatura, escassez hidrica e presen¢a de compostos
oxidativos na atmosfera (CALFAPIETRA et al., 2013). De maneira geral, temperaturas acima
de 30°C e radiagdo fotossinteticamente ativa (PAR) alta representam fatores de estresse para as

plantas (FIERRAVANTI et al., 2017).

Os COVBs incluem os isoprendides (isopreno € monoterpenos), bem como alcanos, alcenos,
carbonilas, alcoois, ésteres, éteres e acidos (KESSELMEIER; STAUDT, 1999). A FIGURA

3-1 apresenta alguns tipos de COV que podem ser emitidos pela vegetacao.
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Nome Tempo de vida Férmula Exemplo Estrutura

Isopreno 1 -2 horas CsHg Isopreno

Monoterpenos 0,5 - 3 horas CoHx o - pineno é
P

Outros Compostos
Organicos Volateis <1 dia CxH,O; 2-metil-3-buten-2-ol
Reativos (ORVOCs)

Outros Compostos
Organicos Volateis <1 dia CxH,0, metanol —OH
(OVOCs)

FIGURA 3-1: Categorias de compostos organicos volateis (ndo metano).
Fonte: Adaptado de GUENTHER et al., 1995.

Em escala global, destaca-se que a maior emissao de compostos organicos volateis de origem
biogénica ocorre nas regides tropicais. Além disso, os principais COVBs emitidos pelas plantas
sdo isopreno (2-metil-1,3-butadieno) e monoterpenos (GUENTHER et al, 1995;
KESSELMEIER; STAUDT, 1999; SEINFELD; PANDIS, 2006; CALFAPIETRA et al., 2013;
WU et al., 2020). Sindelarova et al. (2014) estimaram que as emissdes totais de COVBs
totalizam 760 Tg.C.ano™!' (baseado na modelagem para o periodo de 1980 a 2010)?, dos quais o
isopreno representa quase 70%. Valores similares para a emissdo global anual de isopreno
foram encontrados por Guenther et al. (1995, 2006). A parte restante € representada por 11%
dos monoterpenos, 6% de metanol, 3% de acetona, 2,5% de sesquiterpenos e 7,5% por outras

espécies de COVs (SINDELAROVA et al., 2014).

3.1.2 Fatores que podem influenciar a emissiao de COVBs

De modo geral, os fatores que podem influenciar a emissdo de COVBs sdo: radiagdo,

temperatura (passada e atual), concentragdo ambiental de CO», idade foliar, espécie de planta

2 A teragrama (Tg) é uma fragdo decimal multipla da unidade de massa basica no quilograma do Sistema
Internacional de Unidades (SI), de modo que 1 Tg=10"2g
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(usualmente, tipos funcionais), seca, concentracdo ambiental de O3 e outros fatores de stress.

(ROYAL SOCIETY, 2008)

A emissdo de isopreno e terpenos varia ndo somente em fungdo da espécie de planta, mas os
processos que controlam a taxa de emissao desses compostos também sao distintos. O isopreno
¢ um produto relacionado a fotossintese, fotorrespiragdo ou ambos. Desse modo, a emissao
desse COVB depende da temperatura e luz. Basicamente, nao ha emissao de isopreno sem a
presenca de luz. Por outro lado, as emissdes de terpenos sdo desencadeadas por processos
biofisicos associados a quantidade de material terpendide presente nos dleos e resinas foliares
e a pressdo de vapor dos terpenos. Com isso, as emissdes de terpeno ndo sao tdo dependentes
da luz, podendo ocorrer também durante a noite, mas, variam em func¢dao da temperatura

(SEINFELD; PANDIS, 2006).

O isopreno pode ser um composto emitido tanto por fontes biogénicas como antropogénicas
(DUAN et al., 2008). Estudo publicado em 2005 identificou que as emissdes veiculares foram
responsaveis por cerca de 60% do isopreno encontrado em cidades chinesas no inverno
(BARLETTA et al., 2005). No entanto, em outro estudo realizado para avaliagdo da
concentragdo, fontes e potencial de formacdo de 0zénio dos COVs em Pequim (China), no
periodo de verdo de 2006, foi observado que as concentracdes de isopreno possuiam correlacao
baixa e negativa com as emissdes de mondxido de carbono (CO), que estdo associadas a
emissoes antropogénicas (veiculares). Por outro lado, os valores medidos apresentaram boa
correlagdo com a temperatura, indicando que, para o periodo estudado, grande parte das
emissoes desse composto sdo de origem biogénica. Nesse estudo, o isopreno destaca-se,
juntamente com outros compostos, como uma das espécies de hidrocarbonetos ndo metano
encontradas em maior abundancia na atmosfera, indicando as emissdes biogénicas como uma
importante fonte de COVs em Pequim para o periodo de andlise. Adicionalmente, dentre os
COVs avaliados, foi estimado que apenas esse composto foi responsavel por 3% do potencial

de formacgao de ozonio na atmosfera naquele periodo (DUAN et al., 2008).

Wang et al. (2013) observaram que as concentracdes de isopreno em cidades subtropicais sao
muito mais altas em comparagdo aos niveis encontrados nas zonas temperadas, o que indica
que o isopreno pode desempenhar um papel mais importante na quimica atmosférica das
cidades subtropicais do que das cidades temperadas. Esse estudo mostrou ainda que, na cidade

de Taipei (Taiwan), a contribui¢cdo das fontes biogénicas para as emissdes diurnas de isopreno
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¢ alta, variando entre 97 e 89% (verdo e outono, respectivamente), de acordo com os resultados
obtidos em uma campanha experimental realizada no ano de 2011 e 2012. O estudo de Chang
et al. (2014), também realizado para Taipei, indicou por meio de amostragens sazonais que a
emissdo de isopreno por fontes biogénicas supera muito as emissdes antropogénicas no verao,
além de ser dominante durante o dia nas estagdes de outono e primavera. No inverno, o isopreno
de origem biogénica ainda ¢ consideravel, correspondendo a 44% da emissdo total. No estudo,
os autores ainda estimaram um valor limiar de temperatura, entre 17 ¢ 21°C, abaixo do qual a
emissao de isopreno ndo ocorre ou ¢ infima. No entanto, os autores destacam que essa faixa de
temperatura limite ¢ caracteristica da regido, sendo necessario uma avaliacdo a cada caso

estudado.

Quanto aos estudos realizados para o Brasil, o trabalho de Aquino (2006) analisou as emissdes
de COVs associadas a condi¢gdes naturais ¢ emissdes de queimadas na regido amazonica e
ambiente de pastagem. Os resultados obtidos demonstram uma clara sazonalidade das emissdes,
de modo que a tendéncia ¢ de maior emissao de isopreno durante o periodo de seca. Assim,
destaca-se que, além dos fatores de temperatura e radiagdo, ha também influéncia da

disponibilidade de 4gua para emissao.

Quanto a tendéncia de variacdo de emissOes em funcdo das mudangas climaticas, estudos
desenvolvidos por Guenther et al. (2006) e Lathiere et al® (apud Royal Society 2008)
estimaram o aumento significativo das emissdes de isopreno devido as mudancgas climaticas,

mas ndo consideraram a mudanga no uso do solo decorrente de mudangas na vegetacao natural.

J& Hantson et al. (2017) realizaram estimativas de emissdo de isopreno € monoterpenos no
periodo de 1901 a 2100 considerando diferentes cenarios de emissao de gases de efeito estufa
e uso do solo. As simulagdes indicam que as emissdes globais de isopreno e monoterpeno no
inicio do século XX eram mais altas do que as do presente. Os resultados mostram que a
tendéncia decrescente da emissdo de isopreno no ultimo século se deve a mudanca do uso do
solo por fatores antropogénicos. Ja4 para monoterpenos, o uso do solo também é um fator
importante, mas a tendéncia ¢ dominada por mudancas na distribui¢do da vegetagdo natural. Os
autores destacam a importancia de levar em consideragdo a dinamica da vegetacao natural e as

mudancas antropogénicas no uso do solo ao estimar as emissoes passadas e futuras de COVB.

3 Trabalho ndo publicado
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De acordo com os resultados obtidos neste trabalho, um aumento global futuro das emissdes de

COVB ¢ improvavel (HANTSON et al., 2017).

3.2 Emissées de COVBs e a Formagao de Poluentes Secundarios

Os compostos organicos de origem biogénica emitidos pelos ecossistemas terrestres apresentam
efeitos considerdveis no clima global ¢ na quimica atmosférica, afetando as concentracdes
atmosféricas tanto de ozonio troposférico (O3) quanto de material particulado (MP)

(SARTELET et al., 2012; WU et al., 2020).

3.2.1 Ozonio Troposférico

O ozbnio (0O3) ¢ um gés oxidante reativo produzido naturalmente em quantidades traco na
atmosfera terrestre. A maior parte do ozénio atmosférico encontra-se na estratosfera, onde
possui o importante papel de absorver a radiagdo ultravioleta emitida pelo sol. Essa camada foi
drasticamente reduzida até o fim dos anos 1990, aproximadamente, em funcdo de emissdes
antropogénicas de substancias que possuem potencial de deplecdo de ozonio (SEINFELD;
PANDIS, 2006). No entanto, ap6s a proibicao de tais substancias pelo Protocolo de Montreal
(1987), estudos recentes mostram que os niveis de 0zonios na estratosfera pararam de diminuir
e a recuperacao da camada ¢ esperada (CHIPPERFIELD et al., 2017; STEINBRECHT et al.,
2017, 2018).

Por outro lado, o 0zoénio troposférico, ¢ um poluente secundario, prejudicial a satide humana,
formado por reagoes fotoquimicas entre 6xidos de nitrogénio e compostos organicos volateis
(COVs), bem como metano e mondxido de carbono. O processo de formagao do O3 é complexo
e depende da radiagdo solar, fatores geograficos e disponibilidade de seus precursores (WHO,

2008).

Se nenhum COV estiver presente na atmosfera, os niveis de O3 sdo determinados pelo chamado
estado foto estacionario de NOx (NO + NO»). A fotolise do 0zonio gera pequenas quantidades
de radicais hidroxila (OH). O primeiro efeito da adi¢do de COV ao sistema ¢ sua rapida
oxidacdo a radicais peroxil (RO2), e 0 NO ¢ convertido em NO,. Outros produtos dessa reacao
sao radicais hidroperoxila (HO>) e compostos carbonilicos, como aldeidos e cetonas. Como a
hidroxila € regenerada, esse mecanismo ¢ um ciclo catalitico em que o COV existente ¢ oxidado

em seu produto (ou produtos) carbonilicos primarios, com os radicais livres mencionados acima
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atuando efetivamente como catalisadores (CALFAPIETRA et al.; JENKIN; HAYMAN, 1999).

A FIGURA 3-2 ilustra de forma esquematica as caracteristicas basicas da formagao de ozonio

NO, NO
Produto(s)
COV OHLZ HO, carbonila

troposférico.

ROZ RO Reagao com O,,
; :‘ decomposi¢ado ou
isomerizagao

FIGURA 3-2: Representacdo esquematica da oxidacdo de um CQOV, catalisada por radicais
livres, em produto(s) carbonila na presenca de NOx e a geracao de O3 associada.
Fonte: Adaptado de Jenkin; Hayman (1999).

A presenga de COVBs em uma atmosfera urbana pode alterar a razdo entre NOx e COVs,
desencadeando reacgdes fotoquimicas, e por consequéncia a formacao de ozonio. O isopreno,
quando comparado aos demais COVBs, forma uma maior quantidade de compostos reativos de
oxigénio, aumentando potencialmente os niveis de O3 (CALFAPIETRA et al., 2013). Nesse
sentido, esse composto ¢ indicado como um dos mais importantes COVB no que diz respeito a
formagdo de ozonio em funcdo de sua alta taxa de emissdo global e alta reatividade com o
radical hidroxila (ROYAL SOCIETY, 2008). As rea¢des quimicas de oxidacdao do isopreno,
levando a formacao de O3 podem ser encontradas nos trabalhos de Jenkin e Hayman (1999) e

Atkinson (2000).

Em estudo realizado na Europa, foi observado que, nas regides metropolitanas, a formacao de
O; ¢ fortemente impactada pelas emissoes biogénicas de COVs (CURCI et al., 2009). Paoletti
(2009) investigou a relacdo entre as concentragdes de 0zonio em regides rurais e urbanas, para

o ano de 2005, em trés cidades na Italia: Mildo (norte), Florenca (central) e Bari (sul). Tais
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localidades foram selecionadas por representarem trés climas tipicos encontrados na Italia. De
forma geral, foi observado que as concentragdes horarias e os picos de O3z aumentaram da regidao

urbana, para a semiurbana e para a rural, como esperado.

Vale destacar que a formagao de ozonio varia conforme a relagdo COV/NOx na atmosfera. Nos
casos em que essa razao ¢ inferior a 5,5, o NOx reage preferencialmente com os radicais
hidroxilas removendo-os da atmosfera, o que adia a producao de Osz. Assim, a redugdao na
concentragdo de NOx aumenta a taxa de formacdo de Oz, pois a competi¢do pelos radicais
hidroxila ¢ reduzida (ORLANDO et al., 2010). Essas condigdes denominam os regimes
atmosféricos chamados COV limitante, que ocorre quando a producdo de O; ¢ limitada pelo
input de COVs, e NOx limitante, que se d4 quando a formagdo de Os ¢ limitada pelo NOx
disponivel e quando o NOx aumenta a concentra¢do de O3 aumenta, ndo sendo afetados pela

concentracio de COVs (GALVAO et al., 2016).

3.2.2 Aerossol Secundario

Aerossois organicos secundarios (AOS) na forma de particulas podem ser formados pela
oxidacdo fotoquimica de hidrocarbonetos de origem antropogénica e biogénica com 0zOnio
(O3) e radicais hidroxila e nitrato (OH e NOs3, respectivamente), e por reacdes de nucleagdo e
/ou condensacdo em particulas pré-existente (DING et al., 2008). Importante destacar o papel
do ozbnio como importante agente oxidante para a formagdo de aerossol secunddrio na

atmosfera (GUO et al., 2012).

Estima-se que, anualmente, sdo formados de 12 a 70 Tg de aerossol organico secunddrio,
majoritariamente oriundos de fontes biogénicas. Diferentes modelos e hipdteses podem ser
utilizados para contabilizar a formacao de AOS, o que explica a grande variacdo da faixa
estimada (fator de 6) e reflete as incertezas do conhecimento existente sobre formagdo de

aerossol secundario (KANAKIDOU et al., 2005).

Emissdes biogénicas de compostos organicos volateis representam a principal fonte de
precursores de aerossol organico secundario, que contribuem significativamente para a massa
total de MP>s (KANAKIDOU et al., 2005; SAKULYANONTVITTAYA et al., 2008). Os
precursores dos aerossois organicos secundarios biogénicos (AOSB) sdo o isopreno,
monoterpeno e sesquiterpeno, e as principais vias de formacao desses compostos sdo: oxidagao

de espécies volateis produzindo compostos semi-volateis, processos de conversao gas-particula,
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oligomerizagdo e reagdes envolvendo isopreno ou monoterpeno catalisadas sob condigdes
acidas (SURRATT et al., 2008; CARLTON et al., 2010; GUO et al., 2012). Os mecanismos €
reacgoes para a formacao de AOS podem ser encontrados nos trabalhos de GRIFFIN et al., 1999;
KANAKIDOU et al., 2005; KROLL; SEINFELD, 2008.

Heald et al. (2008) estimaram que a producdo global de aerossol organico secundario ¢
dominada por fontes biogénicas. Além disso, os autores mostraram que aproximadamente 40%
do total em massa de aerossol secundério global ¢ resultado da conversio de COVBs em
aerossois secundarios na América do Sul (HEALD et al., 2008)(HEALD et al., 2008). Sabe-se
que, na regido amazonica, por exemplo, hd uma produ¢do substancial de aerossol secundario,
que ocorre pela oxidagdo atmosférica de gases de trago em compostos de baixa volatilidade.
Esses produtos podem se depositar em particulas preexistentes ou possivelmente formar novas

particulas (MARTIN et al., 2010).

Estudo realizado por Ding et al. (2008) avaliou a contribuicdo das emissdes de COVBs na
formagao de aerossois organicos secundarios por meio da caracterizagdo quimica de amostras
ambientais de material particulado no Sudeste dos Estados Unidos. Foram listados os principais
compostos tracadores de emissdes biogénicas de COVs, e foi investigada a presenga de tais
compostos nas amostras. Os autores observaram que a contribui¢do dos produtos de oxidagao
de a-pineno e isopreno sdo uma fonte relevante de aerossol organico secundario na regidao dos
EUA estudada. Além disso, foi observado que ha maior formacdo de aerossol secundario no
verdo. Tal fato pode ocorrer uma vez que a intensidade de luz e a temperatura mais altas nesse
periodo podem levar ndo somente a taxas mais altas de emissdo de isopreno, mas também a

taxas de reacao mais altas.

Guo et al. (2012) utilizaram método de tracadores para estimar a contribui¢cdo individual dos
hidrocarbonetos de origem biogénica e antropogénica como precursores na formagdo de
aerossol secunddrio em Pequim, China. Os autores analisaram as concentragdes de duas
localidades em Pequim, uma urbana e outra rural. Foi observado que os gases precursores de
origem biogénica (principalmente o isopreno) possuem maior contribui¢do na formagdo de
carbono organico secundario na regido rural em comparagdo a urbana. No entanto, o tolueno,
um poluente atribuido exclusivamente as emissdes veiculares nesta regido, possui contribui¢ao
similar na formagao de carbono organico secundario em ambas as localidades. Os autores

investigaram, ainda, os fatores que influenciam nas concentra¢des de aerossol secundério na
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regido, concluindo que os principais sdo: temperatura, concentragdo de VOCs (tolueno e

isopreno) e de 0zénio na atmosfera.

E importante mencionar que ainda que a contribui¢do direta das emissdes antropogénicas na
formagdo de aerossol organico secundario seja baixa (em comparagao as emissoes de COVB),
o0 aerossol de origem antropogénica pode servir como nucleo de acumulagdo para a formacao e

crescimento do AOSB (KANAKIDOU et al., 2000).

Além disso, emissodes gases de origem antropogénica também pode ter um importante papel na
formacgao de aerossol secundario de origem biogénica (KROLL et al., 2006; STERN, 2015; XU
et al., 2015). Por exemplo, o estudo de XU et al. (2015) realizado para a regido sudeste dos
Estados Unidos demonstrou que as emissdes de dioxido de enxofre (SO2) e 6xidos de nitrogénio
(NOx) sao fatores que controlam as reacdes quimicas de formacao de AOSB, principalmente a

partir de isopreno € monoterpenos.

3.3 Modelagem de Qualidade do ar

Um modelo numérico ¢ uma descrigdo de um sistema especifico expresso em termos
matematicos. Nao inclui todas as caracteristicas de um sistema real, mas contém os parametros
de interesse em relacdo ao problema cientifico a ser resolvido. Os modelos sdo amplamente
utilizados em campos cientificos e de engenharia, e frequentemente sdo utilizados para
determinar as melhores solugdes para o gerenciamento de problemas ambientais especificos
(EL-HARBAWI, 2013). Nesse contexto, os modelos atuais de qualidade do ar sdo ferramentas
poderosas, que representam o estado da arte, para a avaliacdo e previsdo da concentragdo de

poluentes na atmosfera.

A modelagem de qualidade do ar utilizando um modelo fotoquimico pode ser dividida em trés

etapas principais, aplicadas ao mesmo dominio e periodo de interesse, descritas a seguir.

3.3.1 Calculo dos campos meteorologicos

Para a primeira etapa da modelagem de qualidade do ar, faz-se necessario o uso de parametros
meteoroldgicos, em 3D e distribuidos na grade do dominio de interesse, como entrada no
modelo, uma vez que as condi¢cdes meteoroldgicas, tais como velocidade e dire¢do do vento,
radiacdo e temperatura, controlam a dispersdo e reagdes quimicas que ocorrem na atmosfera.

Para fornecer esses dados, um dos modelos meteoroldgicos comumente utilizados ¢ o Weather
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Research Forecasting Model (WRF). O WRF simula o fluxo atmosférico em um cubo 3D com
resolucdes espaciais que podem variar da ordem de dezenas de metros até milhares de
quilémetros (SKAMAROCK et al., 2008). Para isso, 0o WRF ¢ dividido em médulos (Figura 3-
3): o WPS (WRF Preprocessing System), que € o sistema de pré-processamento, € tem como
funcdo a defini¢do do dominio da simulagdo, a interpolagdo no dominio dos dados de terreno
(topografia, uso e ocupagdo do solo e tipos de solo), e a extragdo e interpolacdao dos dados de
campos meteoroldgicos provenientes de um outro modelo para o dominio da simulacao; e o
ARW (Advanced Research WRF), que € o nicleo principal do modelo, no qual sdo resolvidas
as equagdes que descrevem o escoamento na atmosfera (NATIONAL CENTER FOR
ATMOSPHERIC RESEARCH, 2017).

Dados Temus Wf WRF 1!!\\'
d Lt - % T 5
" real
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FIGURA 3-3: Esquema simplificado da modelagem com o WRF, indicando os médulos WPS
e ARW.
Fonte: Pedruzzi (2016).

O WREF utiliza atualmente como padrdo as categorias de uso e ocupagdao do solo do sensor
MODIS (Moderate Resolution Imaging Spectroradiometer - instrumento da NASA, a bordo
dos satélites Terra e Acqua), baseadas na classificagdo IGBP (International Geosphere-
Biosphere Programme Data and Information System), uma vez que ambos foram
desenvolvidos para aplicagdes similares (parametrizagdo biofisica para modelagem) e em
resolugdes compativeis (FRIEDL et al., 2002). A TABELA 3.1 fornece uma lista das unidades
de cobertura terrestre do WRF/MODIS IGBP.
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TABELA 3.1 -

Unidade de Cobertura Terrestre — WRF/MODIS IGBP.

Unidades de Cobertura Terrestre

1 Floresta Sempre-verde Aciculifoliada
2 Floresta Sempre-verde de Folhas Largas
3 Floresta Decidua Aciculifoliada

4 Floresta Decidua de Folhas Largas
5 Florestas Mistas

6 Arbustos Fechados

7 Arbustos Abertos

8 Savana Arborizada

9 Savana

10 Gramineas/Pastagens

11 Zonas alagadas permanentes

12 Terras de cultivo

13 Terrenos urbanos e construidos
14 Terras de cultivo/mosaico natural de vegetacdo
15 Neve e gelo

16 Terreno nu

17 Corpos d’agua

18 Tundra Arborizada

19 Tundra Mista

20 Tunda estéril

21 Lagos

Fonte: Adaptado de FRIEDL et al. (2002).

Diversos trabalhos publicados na literatura utilizaram o WRF como modelo meteorolégico em
estudos de qualidade do ar (HUANG et al., 2015; ALBUQUERQUE et al., 2018; KITAGAWA
et al., 2018; LORIATO et al., 2018; JIANG et al., 2019; PEDRUZZI et al., 2019; WU et al.,

2020).
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3.3.2 Estimativa das emissoes atmosféricas

Além dos campos meteorologicos, para realizar a modelagem da qualidade do ar, sdo

necessarias as informagdes das emissdes atmosféricas da regido de interesse.

3.3.2.1 EmissOes Antropogénicas

As emissdes antropogénicas sdo geralmente fornecidas por inventarios regionais, ou podem
ainda ser obtidas por meio de bancos de dados de modelos globais de emissdo, como o
Emissions Database for Global Atmospheric Research (EDGAR) (AARDENNE et al., 2018).
Para o caso do uso de inventarios, o Sparse Matrix Operator Kernel Emissions (SMOKE) ¢ um
dos processadores utilizados para converter a resolu¢ao dos dados do inventario de emissdes
para a resolucdo necessaria por um modelo de qualidade do ar (temporal, espacial e de espécies

quimicas) (BAEK et al., 2006).

3.3.2.2 Emissoes Biogénicas

Considerando os efeitos dos COVBs na quimica atmosférica e formacdo de poluentes
secundarios, torna-se importante a inclusao das emissdes biogénicas da regido na modelagem
da qualidade do ar. No entanto, a medi¢ao das emissdes de tais compostos € um desafio, até
mesmo para experimentos laboratoriais, em funcdo da necessidade de controlar os diversos
fatores que influenciam a emissdao de COVBs, o curto tempo de vida de varios desses
compostos, que esta ainda associado as diversas propriedades fisico-quimicas de cada tipo de
COVB (HEWITT et al., 2011). Dessa forma, modelos matematicos vem sendo empregados
para estimar as emissoes de COVB, como o modelo MEGAN (GUENTHER et al., 2006, 2012),
por exemplo. Atualmente, essa ferramenta vem sendo amplamente utilizada (JIANG et al.,
2019) e foi desenvolvida com o intuito de substituir outros inventarios regionais, como 0
Biogenic Emission Inventory System (BEIS), que foi amplamente utilizado em estudos que
contemplam emissdes de COVBs para os Estados Unidos, e o Global Emissions Inventory
Activity  (GEIA), um inventdrio global que inclui emissoes de COVBs
(SAKULYANONTVITTAYA et al., 2008).

O MEGAN possui algoritmos que descrevem os principais mecanismos que controlam as
emissoes de COVBs pela vegetacdo. A equagdo (1) governante do MEGAN ¢ apresentada a
seguir (GUENTHER et al., 2012):

E; =Vizgi,jx' (1D
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Em que F; € a taxa de emissdo do composto i, &; ; € o fator de emissdo* em condi¢des padrio
do composto i para o tipo de vegetagdo j, € X; € a fragdo de area da regido de interesse coberta

pelo tipo de vegetacao j. O y; € o fator de atividade de emissdo, responsavel por contabilizar os
processos que controlam as respostas da emissdo do composto i as condi¢des ambientais (tais

como radiacdo, temperatura e umidade) e fenoldgicas (GUENTHER et al., 2012).

Assim, os dados de entrada necessarios para 0 MEGAN sao: informagdes meteoroldgicas,
cobertura do solo (Tipos Funcionais de Plantas — PFTs e Indice de Area Foliar — LAI) e fatores
de emissdo (GUENTHER et al., 2012; 2014). Os dados meteoroldgicos sdo obtidos a partir de
modelos meteorologicos (como o WREF, descrito no item 3.3.1). Em relacdo aos dados de
cobertura do solo, vale destacar que a classificagdo de PFTs utilizada pelo MEGAN ¢ a versao
4.0 do Community Land Model (CLM4.0). Os PFTs sdo plantas funcionalmente similares que
podem ser utilizadas em modelagens ecoldgicas globais (BOX, 1996). Esses tipos de plantas
diferem nas propriedades opticas das folhas e caule, que determinam sua interacdo com a
radiagdo solar, nos parametros de distribuicao de raizes, que controlam a absor¢ao de dgua do
solo, nos parametros aerodindmicos, que determinam resisténcia ao calor, umidade e
transferéncia de energia, ¢ nos pardmetros fotossintéticos que determinam fotossintese e
transpiracao, dentre outros (OLESON et al., 2010). A classificacdo CLM4.0 apresenta 15
categorias de PFTs, apresentadas na TABELA 3.2.

4 Um fator de emissdo ¢é definido pela Agéncia de Prote¢do Ambiental dos Estados Unidos (USEPA) como um
valor representativo que tenta relacionar a quantidade de um poluente liberado para a atmosfera com uma atividade
associada a emissao desse poluente (USEPA, 1995).
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TABELA 3.2-

Tipos Funcionais de Plantas (PFTs) - CLM4.0.
1 Arvore Sempre-verde Aciculifoliada - Temperado
2 Arvore Sempre-verde Aciculifoliada - Boreal
3 Arvore Decidua Aciculifoliada - Boreal
4 Arvore Sempre-verde de Folhas Largas - Tropical
5 Arvore Sempre-verde de Folhas Largas - Temperado
6 Arvore Decidua de Folhas Largas - Tropical
7 Arvore Decidua de Folhas Largas - Temperado
8 Arvore Decidua de Folhas Largas - Boreal
9 Arbusto Sempre-verde de Folhas Largas - Temperado
10 Arbusto Deciduo de Folhas Largas - Temperado
11 Arbusto Deciduo de Folhas Largas - Boreal
12 Grama Artica
13 Grama C3
14 Grama C4
15 Terra de cultivo

Fonte: Adaptado de OLESON et al. (2010).

Para a regido da América do Norte, os autores do modelo MEGAN desenvolveram mapas de
PFTs e LAI Para as demais regides, incluindo a América do Sul, € necessario que os usudrios
fornecam esses mapas, o que requer uma etapa adicional de coleta de dados de satélite e

processamento, uma vez que ndo existem arquivos prontamente disponiveis.

Em relagdo as emissdoes de COVBs, o MEGAN agrupa os compostos organicos volateis em 19
categorias. Assim, cada PFT possui um fator de emissdo especifico para cada uma das 19
categorias de compostos organicos volateis. Os fatores de emissdo de cada PFT para condi¢des
padrdo de temperatura e radiacdo (temperatura foliar de 30 °C e densidade de fluxo de fétons
fotossintéticos de 1000 umol.m™.s") utilizados pelo MEGAN podem ser encontrados em
literatura, conforme apresentado na Tabela 3.3 (GUENTHER et al., 2012; HENROT et al.,
2017; JIANG et al., 2019).
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TABELA 3.3 -

Fatores de emissao (em uyg.m=2.h™") de cada classe de COVBs por PFT, para condigbes
padrao de temperatura e radiagao.

Classes de

EF1 EF2 EF3 EF4 EF5 EF6 EF7 EF8 EF9 EF10 EF11 EF12 EF13 EF14 EF15
Compostos

Isopreno 600 3000 1 7000 10000 7000 10000 11000 2000 4000 4000 1600 800 200 1

Mirceno 70 70 60 80 30 80 30 30 30 50 30 03 03 03 03

Sabineno 70 70 40 80 50 80 50 50 50 70 50 0,7 0,7 0,7 07

Limoneno 100 100 130 80 80 80 80 80 60 100 60 0,7 0,7 07 07

3-Carene 160 160 80 40 30 40 30 30 30 100 30 03 03 03 03

t-B-ocimeno 70 70 60 150 120 150 120 120 90 150 90 2 2 2 2

B-pineno 300 300 200 120 130 120 130 130 100 150 100 L,)5 1,5 1,5 1,5

a-pineno 500 500 510 600 400 600 400 400 200 300 200 2 2 2 2

Outros
monoter- 180 180 170 150 150 150 150 150 110 200 110 5 5 5 5

penos

a-farneceno 40 40 40 60 40 60 40 40 40 40 40 3 3 3 4

.B_ 80 &80 80 60 40 60 40 40 50 50 50 1 1 1 4
Cariofileno

Outros
Sesquiter- 120 120 120 120 100 120 100 100 100 100 100 2 2 2 2

penos

232-MBO 700 60 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 2 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01

Metanol 900 900 900 500 900 500 900 900 900 900 900 500 500 500 900

Acetona 240 240 240 240 240 240 240 240 240 240 240 80 80 80 80

CO 600 600 600 600 600 600 600 600 600 600 600 600 600 600 600
NO 0 0 0 0,1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
COov

. 500 500 500 500 500 500 500 500 500 500 500 80 80 80 80
bidirecional

Stress COV 300 300 300 300 300 300 300 300 300 300 300 300 300 300 300

Outros COV 140 140 140 140 140 140 140 140 140 140 140 140 140 140 140

Fonte: Guenther et al. (2012); Henrot et al. (2017).
Nota: O indice de EF esta associado ao tipo de PFT, numerados conforme indicado na Tabela 3-2.

No estudo de Hogrefe ef al. (2011), desenvolvido para a regiao leste dos EUA, o MEGAN 2.04
e o BEIS 3.14 foram comparados a fim de se investigar os impactos das incertezas na estimativa
de emissdes biogé€nicas na resposta do modelo CMAQ em cenarios de reducdo de NOx
antropogénico. De modo geral, as emissdoes do MEGAN (isopreno, monoterpenos e
sesquiterpenos) sao maiores que as do BEIS (o oposto ocorre para NO). Além disso, os
resultados indicaram que uma maior sensibilidade a redugdo de NOx ¢ observada quando o
MEGAN ¢ utilizado em comparacao ao uso do BEIS, reduzindo as concentra¢des de 0zonio no

dominio estudado.
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Em outro estudo, desenvolvido por Jiang ef al. (2019), realizado para a Europa, o desempenho
do MEGAN 2.1 foi comparado com o de outro modelo de emissdes biogénicas, desenvolvido
pelo Laboratorio de Quimica Atmosférica Paul Scherrer Institute. As concentragoes de
poluentes foram simuladas com o Comprehensive Air Quality Model with extensions (CAMX)
e, apos validagdo com dados observados, verificou-se que quando o MEGAN foi utilizado, as
concentragdes de aerossol organico foram subestimadas. Além disso, o MEGAN fornece
resultados com maior emissao de isopreno € menor emissdo de monoterpenos. No entanto,
destaca-se que as diferengas encontradas em fun¢do do uso de um modelo ou outro foram

relativamente pequenas (inferiores a 15%).

333 Calculo das concentracdes de poluentes

A partir dos dados meteoroldgicos e de emissdes antropogénicas e biogénicas, ¢ possivel
estimar as concentragdes de poluentes atmosféricos por meio de modelos de qualidade do ar.
Um modelo amplamente utilizado pela comunidade cientifica em estudos de qualidade do ar ¢
o Community Multiscale Air Quality Modeling System (CMAQ). O nimero de trabalhos
cientificos usando este modelo cresceu significativamente desde 2000, alcangando seu pico em
2018, com quase 700 publicagdes no ano (USEPA, 2018). Esses numeros evidenciam a
importancia da ferramenta para a comunidade cientifica interessada em estudos de qualidade

do ar.

O modelo CMAQ foi distribuido na comunidade académica pela primeira vez em 1998, e vem
sendo periodicamente revisado para incorporar os novos desenvolvimentos do modelo, uma vez
que a ferramenta foi desenhada em codigo aberto e estrutura modular, permitindo melhoria

continua dos seus componentes cientificos (BYUN; SCHERE, 2006).

O CMAQ ¢ um modelo fotoquimico de referencial Euleriano, utilizado para simulagdo em
escala local e regional, capaz de calcular as concentragdes tanto de poluentes atmosféricos
primdrios quanto secundarios. O software foi desenvolvido em linguagem Fortran90 e ¢
dividido em quatro principais modulos: ICON (processador de condigdes iniciais), BCON
(processador de condicdes de contorno), MCIP (processador de interface de meteorologia e
quimica) e CCTM (modelo CMAQ fotoquimico e de transporte) (EL-HARBAWI, 2013;
USEPA, 2017).
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Para fornecer as concentragdes de poluentes, o CCTM inclui diversos processos quimicos e
fisicos, tais como: adveccdo, difusdo, fotdlise, reagdes quimicas na fase gasosa, reacdes
quimicas na fase aquosa e de nuvens, dindmica e deposi¢ao de aerossoéis, entre outros. O
equacionamento basico que descreve tais processos ¢ apresentado, em sua forma simplificada,

na Equacdo 1 (BYUN; SCHERE, 2006; PEDRUZZI, 2016).

+ + + = — KH(’)_x +E KHE +£ KH_ +Ri+S

at @ ox dy 9z  ox 0z
N v J AN J S v J N v J
a b c d e f g

(Equacao 1)

[1Pb] [13%2]

Os termos de “a” a “j” na Equacdo 1 estdo explicitamente relacionados aos modulos

correspondentes aos processos cientificos do CCTM, conforme descrito abaixo:

a. Taxa de variacdo da concentragao;

b. Advecc¢ao horizontal;

c. Advecgao vertical,

d. Difusdo turbulenta horizontal;

e. Difusao turbulenta vertical;

f. Producdo ou perdas de gases e particulas por reagdes quimicas;

g. Emissoes de poluentes.

Como mencionado anteriormente, 0 CMAQ vem sendo amplamente utilizado na comunidade
cientifica. Diversos estudos utilizaram a ferramenta para avaliacdo de qualidade do ar: no
Brasil, por exemplo, a publicagdo de Albuquerque ef al. (2019) foi o primeiro estudo brasileiro
a demonstrar o uso pratico do modelo para fins de gerenciamento de qualidade do ar. Além
disso, em nivel global, quais citam-se os trabalhos de Carlton et al. (2010, 2018), Kim et al.
(2018), Wu et al. (2020) que, assim como a presente dissertagao, buscaram avaliar o impacto

das emissdes biogénicas (estudos descritos no item 3.5).

3.4 Estudos anteriores sobre a qualidade do ar da Regiao da Grande
Vitéria

A qualidade do ar da Regido da Grande Vitoria vem sendo objeto de diversas pesquisas. Alguns

estudos se dedicaram a avaliacdo dos poluentes de interesse desse trabalho, 0zonio e material
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particulado, com diferentes metodologias e focos de analise, tais como: amostragem (GALVAO
et al., 2016), analise estatistica (MONTE et al., 2016, 2017), modelagem computacional
(MAGALHAES et al., 2013; PEDRUZZI et al., 2019) e avaliagdo dos impactos na saude
humana (ANDREAO et al., 2018; FERNANDES et al., 2020). Alguns desses trabalhos sdo

descritos a seguir.

O estudo de Magalhaes et al. (2013) avaliou as concentragdes de MP1o durante um evento de
inversao térmica, ocorrido na RGV em julho de 2013, utilizando o modelo CMAQ. Os autores
observaram que a simulagdo com CMAQ previu corretamente o aumento na concentragao desse
poluente nas camadas inferiores da atmosfera devido ao fenomeno de aprisionamento da massa
de ar quente, prejudicando a dispersdo. Ressalta-se, no entanto, que a avaliacdo de performance
do modelo em relacdo aos dados medidos ndo foi realizada, uma vez que nao foi feita a

comparagao entre os dados.

Galvao et al. (2016) realizaram estudo para a RGV, em que foram avaliados os dados de
concentragdo de COVs medidos com amostradores passivos, O3 e NOx, ambos medido nas
estagdes da RAMQATr, em um periodo chuvoso e um periodo seco do ano de 2013. Os autores
caracterizaram um total de 78 COVs e observaram que, para o periodo analisado, os compostos
com maior potencial de formagdo de ozonio (OFP) foram undecano, tolueno, etilbenzeno, meta
e para-xileno. Além disso, o estudo estimou que a razao COV/NOx ¢ de aproximadamente 1,71,
indicando que a regido possui condicdo COV-limitante para a produgao de 0zonio. Desse modo,
estratégias de controle com foco em redugdo de NO; na atmosfera local podem levar a reagdes
entre o radical hidroxila e COVs, causando um aumento nos niveis de ozonio. Os autores
observaram que, de maneira geral, as caracteristicas dos COVs analisados indicam forte
influéncia de fontes industriais e veiculares. No entanto, o estudo ndo menciona a analise de

COVs emitidos por fontes de biogénicas.

O estudo de Monte ef al. (2016) realizou estimativas das concentracdes de ozonio para a RGV
utilizando combinacdo dos modelos estatisticos ARMAX-GARCH para o ano de 2011. O
estudo fez uso de variaveis explicativas (temperatura, umidade relativa, velocidade do vento e
concentrac¢ao de dioxido de nitrogénio) medidas em trés estagdes de monitoramento para prever
as concentracdes de O3. Os autores observaram correlacdo positiva para a velocidade do vento,
que pode estar relacionada ao transporte de precursores e do proprio ozdnio, e para a

temperatura, em funcao da relagdo direta entre aumento de temperatura e aumento de radiagao
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solar, necessaria para a ocorréncia das reagcdes fotoquimicas. Ja para a umidade relativa e
concentracdo de dioxidos de nitrogénio, foram observadas correlagdes negativas, conforme
esperado. A diminui¢do da umidade relativa pode estar associada ao aumento da radiacao solar,
enquanto o didxido de nitrogénio € um composto consumido nas reagdes de formacao de Os.
Em relacdo aos dados observados, de modo geral, as estimativas seguiram a trajetoria didria da
concentragdo de 0zonio. O uso da combinacio ARMAX-GARCH revelou-se eficaz na predi¢ao

de episddios de ozonio com concentragao acima de 80 pg/m?.

O estudo de Monte ef al. (2017) avaliou as inter-relagdes entre as concentragdes de 0zonio ¢
didxido de nitrogénio por meio de andlise estatistica (modelo vetorial autoregressivo) para a
RGV no periodo de janeiro a dezembro de 2010. Os autores verificaram a influéncia das
concentragdes de Oz e NO> medidas nas estagdes de monitoramento Enseada do Sua e Jardim
Camburi nas concentracdes medidas desses poluentes nas estacdes Ibes e Cariacica, além da
baixa influéncia das demais esta¢des nas concentracdes observadas na estacdo Laranjeiras. Tais
resultados refor¢am o papel da dire¢do predominante do vento (Norte/nordeste) no transporte

de poluentes.

O trabalho de Pedruzzi et al. (2019) avaliou a performance do modelo CMAQ no célculo das
concentragdes de material particulado e ozonio e para a Regido da Grande Vitéria em fungao
das diferentes metodologias para calculo das condigdes de contorno. Os autores concluiram que
o uso do modelo global GEOS-Chem e o uso de condigdes advindas de um dominio maior
aninhado se mostraram as melhores abordagens para fornecer condi¢cdes de contorno para

modelagem de qualidade do ar para essa regido.

Ainda que outras pesquisas tenham se dedicado ao estudo da formacdo e contribuicdo dos
aerossois secundarios para outras regioes do Brasil (MARTIN ez al., 2010; STERN, 2015; DOS
SANTOS et al., 2016; DE SA et al., 2017; PALM et al., 2018) e do mundo (KROLL et al.,
2006; CARLTON et al., 2010, 2018; XU et al., 2015; KIM et al., 2018; DUNKER; KOO;
YARWOOD, 2019; WU et al., 2020), ndo foram encontrados trabalhos com essa abordagem

para a Regido da Grande Vitoria.
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3.5 Trabalhos Correlatos

Devido ao papel importante das emissdes biogénicas de compostos volateis na formagao de
poluentes atmosféricos secundarios, diversos estudos dedicaram-se a investigar a contribuig¢ao

dos COVBs na qualidade do ar de regides urbanas, semiurbanas e rurais.

Curci et al. (2009) estimaram a influéncia das emissdes biogénicas nas concentracdes de 0zonio
(O3). A metodologia utilizada pelos autores foi baseada em modelagem de qualidade do ar
utilizando o modelo CHIMERE ¢ analise de sensibilidade: a simulagdo com todas as emissoes
¢ considerada como o caso base, e uma simulacdo ¢ realizada sem emissdes biogénicas (COVB
e NO) para calcular e evidenciar sua contribui¢do. Os autores mostraram que na Europa, para
os anos de 1997, 2000, 2001 e 2003, os efeitos das emissoes de COVBs sobre os niveis de O3
foram mais pronunciados no verdo, causando aumentos de 5%, em média, nas concentragdes
maximas diarias. Além disso, foi observado que, dentre os anos avaliados, o verao que
apresentou temperaturas mais altas (2003) foi o que sofreu maior impacto médio na
concentragdo de Oz, uma vez que periodos prolongados de calor aumentam as emissdes de
COVBs. Por fim, os autores observaram que durante o periodo noturno, a deposi¢ao seca ¢
responsavel pela reducdo na concentracdo de O3 na atmosfera. E ainda, outros fatores que
explicam a distribui¢do espacial da influéncia das emissdes de COVBs sdo: a importancia das

emissoes de NOx, a atividade fotoquimica e o transporte de poluentes (CURCI ef al., 2009).

Carlton et al. (2010) utilizaram o modelo Community Multiscale Air Quality (CMAQv4.7) para
estimar a fracdo controlavel dos aerossdis organicos secundarios biogénicos (AOSB) na
atmosfera, bem como avaliar tendéncias em grande escala associadas a reducao de emissoes de
poluentes classificados como controlaveis (relacionadas as atividades antropogénicas). Para
estimar as emissoes biogénicas de COVs, os autores utilizaram o modelo BEIS (versao 3.14).
Para estimar o impacto da reducdo de emissdes controlaveis, os autores elaboraram uma série
de casos para andlise de sensibilidade considerando percentuais fixos de reducao de emissdes

controlaveis.

Ainda que seja frequentemente assumido que os aerossois organicos secundarios biogénicos
ndo podem ser controlados, uma vez que seus COVs precursores sao emitidos naturalmente, os
resultados encontrados pelos autores sugerem que a formacao de Aerossol Organico Secundario
Biogénico (AOSB) ¢ consideravelmente afetada por emissdes controlaveis, especialmente de

material carbonaceo de origem primaria e 6xidos de nitrogénio (NOx). De forma complementar,
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os autores concluem que o reconhecimento pelas agéncias reguladoras de que uma fragao
substancial de AOS ¢ controlavel, independentemente da origem biogénica ou antropogénica
dos COVs, levara a estratégias de controle mais eficazes e ao aperfeicoamento dos planos de

gerenciamento de qualidade do ar (CARLTON et al., 2010).

Sartelet et al. (2012) utilizaram o modelo de qualidade do ar Polyphemus para investigar os
efeitos das emissdes biogénicas na qualidade do ar da Europa e da América do Norte, no periodo
de 01 de julho de 2006 a 31 de agosto de 2006. Os poluentes avaliados foram O3, MP1o ¢ MP2s.
Para a modelagem da Europa, os autores realizaram 4 simulagdes, com e sem emissoes de
queima de biomassa e com diferentes inventarios de emissdo antropogénica e esquemas de
emissdo biogé€nica, de modo a possibilitar a comparagdo entre os diferentes cenarios, e ainda
com outros estudos. Nesse caso, para as emissdes biogénicas de COVs, foram utilizados dois
diferentes esquemas de emissdes: 0 modelo MEGAN e o esquema proposto por Simpson ef al.
(1999). A simulacdo com o0 MEGAN apresentou concentragdes mais baixas de Oz, MPjo e
MP;5. Ja para a América do Norte, apenas uma simulacdo com o modelo Polyphemus foi
realizada, considerando como dado de entrada as emissdes biogénicas estimadas pelo modelo
BEIS3.14. Em ambos os casos, para avaliar a contribui¢cdo das emissdes biogénicas na formacao
de ozbnio e material particulado, os autores utilizaram a metodologia proposta por Curci et al.
(2009). Em sua analise para a Europa, foi observado que o impacto das emissdes antropogénicas
para os poluentes Oz e MP1o ¢ maior do que das biogénicas. Por outro lado, a concentragao
média de aerossol secundario sofre maior influéncia das emissdes biogénicas (cerca de 5 vezes
mais), uma vez que, no estudo, estes poluentes se mostraram ser majoritariamente formados a
partir de compostos de origem biogénica (isoprenos e terpenos). No entanto, a remog¢ao das
emissoes biogénicas de COVs também apresenta impacto na formagao de aerossol secundario
de origem antropogénica, uma vez que o AOS de origem biogénica facilita a condensacdo de
compostos antropogénicos. A formacao de AOS na América do Norte apresentou 0 mesmo
comportamento em relacdo aos precursores. Vale destacar, porém, que localmente (préximo
aos grandes centros urbanos em ambos os dominios de estudos) a remogdo das emissdes
antropogénicas pode reduzir em até 50% a formagao de AOS biogénico, enfatizando que parte

desse aerossol pode ser controlado, também, por emissdes antropogénicas.

O estudo desenvolvido por Carlton ef al. (2018) para o Estados Unidos avaliou
quantitativamente a influéncia das emissdes antropogénicas na formagao de aerossol organico

secundario de origem biogénica (AOSB). Para isso, os autores utilizaram o modelo CMAQ
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versdo 5.1 para avaliacdo de diferentes cendrios de redugdo de emissdes antropogénicas, sendo
que as emissOes biogénicas foram estimadas com o uso de BEIS versao 3.61. Os autores
observaram que, diferentemente de estudos anteriores, a formagao de AOSB sofreu maior
impacto com a reducao de NOx (veicular), seguido de SO; (setor de energia) e aerossol organico
priméario. Por outro lado, os autores observaram que a remoc¢dao de COVs antropogénicos
favoreceu a formacdo de AOSB uma vez que a competi¢do por radicais hidroxila ¢ reduzida,
facilitando as reagdes de oxidagdao que formam sulfatos e nitratos, que auxiliam a formacao de

AOSB.

Estudo realizado para a regido metropolitana do Rio de Janeiro avaliou a contribui¢do do
isopreno para a formacao de ozonio em diferentes cendrios, com base em dados de margo de
2015. Os autores determinaram as concentracdes de COVs a partir de campanhas amostrais
usando método de referéncia e as concentragdes de 0zonio foram determinadas por meio do
modelo de trajetoria OZIPR (Ozone Isopleth Package for Research) associado ao mecanismo
fotoquimico SAPRC (Statewide Air Pollution Research Center). Foi observado que, apesar de
o0 isopreno contabilizar apenas 2,7% das emissdes totais de COVs, € o composto mais reativo
dentre os avaliados, representando 18% da reatividade com os radicais hidroxila. Além disso,
para o cenario em que as emissdes de isopreno foram desconsideradas no modelo, a
concentragdo maxima de ozdénio reduziu em 14,1%, evidenciando a importancia desse

composto (DA SILVA et al., 2018).

No trabalho desenvolvido por Kim ef al. (2018) para a regido metropolitana de Seul (Coréia do
Sul), para o ano de 2008, o impacto das emissdes biogé€nicas na formagdao de poluentes
secundario (O3 e MP,5) foi avaliado. Para isso, os autores utilizaram o modelo CMAQ, que
recebeu dados de emissdes biogénicas estimadas pelo modelo MEGAN 2.04. Além disso, os
autores avaliaram os impactos na satde associados as variacdes nas concentracdes dos
compostos avaliados. Os resultados sugerem que 0s processos que ocorrem na atmosfera
durante o inicio do verdao envolvendo as emissdes biogénicas criam um risco de qualidade do
ar a curto prazo no que diz respeito as concentragcdes de Oz na regido de estudo, induzindo
aumento da mortalidade populacional. Por outro lado, as emissdes biogénicas de COVs nao

causa efeitos significantes nas concentracdes de MP»s.

Em estudo realizado para a China, para o ano de 2017, foi estimado que as emissdes de COVBS
totalizam 23,54 Tg.ano!, diminuindo do Sul para o Norte do pais, o que est4 relacionado a

distribui¢do da vegetacdo. Os autores observaram que o isopreno e terpenos sao os principais
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compostos emitidos pela vegetacdo, e que a variagdo das emissdes segue as estacdes do ano da
seguinte forma: verao > primavera > outono > inverno, atingindo o maximo em julho (5,8 Tg).
Os resultados mostram, ainda, que as emissdes de isopreno aumentaram de janeiro a julho e
diminuiram de julho a dezembro. Esse padrdo ndo se repete de forma tdo acentuada para os
terpenos e sesquiterpenos, indicando que, dentre estas, a emissao de isopreno € mais sensivel
as estagcdes do ano. Em relagdo a analise da qualidade do ar, os autores utilizaram o modelo
CMAQ para avaliagdo de trés diferentes cenarios: caso base, sem emissdes biogénicas e sem
emissoes antropogénicas, visando quantificar os efeitos das emissdes de COVBs na formagao
de ozonio de aerossol secundério. Os resultados indicaram que, embora o efeito das emissdes
biogénicas na formacgao de O3 seja menos pronunciado do que o das emissdes antropogénicas,
as emissoes de COVBs ainda contribuiram significativamente para o 0zonio no verdo devido
ao transporte de precursores de regides de alta emissdo biogénica. Destaca-se que as regides
onde as emissdes biogénicas sdo altas correspondem aquelas onde a formacdo de ozdnio ¢
limitada por NOx, de modo que o efeito dos COVBs ¢ baixo. Por fim, em relacdo ao AOS, os
resultados do estudo indicaram que, no verdo, as emissdes biogénicas contribuem para a
formagdo de aproximadamente 70% do aerossol organico secundario, sendo maior que o efeito

das emissodes antropogénicas (de até 50%) para esse poluente (WU et al., 2020).

Observa-se que dentre os estudos citados acima, diversos resultados foram encontrados no que
diz respeito a influéncia das emissdes biogénicas na formag¢ao de poluentes secundérios, o que
reforca a necessidade de avaliagdo individual para cada regido, uma vez que as condi¢des locais,
tipos de vegetacdo e contribuicdo das emissdes antropogénicas sdo aspectos que variam
localmente. A TABELA 3.4 apresenta um resumo dos principais trabalhos correlatos, descritos
anteriormente, que utilizaram modelagem de qualidade do ar para avaliar a influéncia das

emissdes biogénicas de COVs nas concentragdes atmosféricas de 0zonio e material particulado.



42

TABELA 3.4 -
Trabalhos correlatos que investigaram a influéncia das emissdes biogénicas na qualidade do ar por meio de modelagem.
Autores e . . Emissoes de Modelo
Ano Objetivos Local Metodologia COVBs Qualidade do Ar Resultados de destaque
+ . . .
. A Modc?lggem Steinbrecher ez al. O impacto das emissdes de COVBs na
Estimar a influéncia das Analise de . 2 . . ..
CURCI et P L (2008); produgdo de O3 foi relacionado a: emissdes
emissdes biogénicas nas Europa sensibilidade + . CHIMERE o ..
al., 2009 ~ - Simpson et al. de NOy, atividade fotoquimica, transporte de
concentragdes de Oz ¢ MP Comparacdo com 1999) — D03 oluentes e denosicio seca
dados medidos ( )= P posie ‘
Estimar a fragdo controlavel
Os resultados encontrados sugerem que a
dos AOSB na atmosfera; ~ . .
. . formacao de AOSB ¢ consideravelmente
CARLTON avaliar tendéncias Modelagem + afetada por emissoes controlaveis
associadas a reducao de Estados Unidos Analise de BEIS 3.14 CMAQ v4.7 . por er .
etal., 2010 - . (relacionadas as atividades antropogénicas),
emissdes de poluentes sensibilidade . . ;
. especialmente de material carbonéceo de
classificados como . S
L origem primaria e NOx.
controlaveis
+ . .
. . Moderrlggem Simpson et al. Em ambas as regides: Oz e MPo sofrem
Investigar os efeitos das Europa e Analise de 1999): .. o N
SARTELET emissdes biogénicas na América do sensibilidade + ( ) Polyphemus maior influéncia de emissdes antropogénicas;
etal., 2012 >y 108 ~ MEGAN v2.04; yp O aerossol secundario (AOS) sofre maior
qualidade do ar Norte Comparagdo com influéncia das emissoes biogénicas (COVBs)
dados medidos BEIS 3.14 g ’
Regio Modelagem + OZIFR modelo de e O ttagoes de mopren . na
DA SILVA; Avaliar a contribuicdo de Metropolitana £ Method TO-15 da trajetoria + “ P ’
. ~ . Comparagdo com . presenca de NOx (veicular), o isopreno
etal., 2018  isopreno na formacdo de O; do Rio de . US EPA mecanismo .
. . dados medidos desempenha um papel importante na
Janeiro (Brasil) SAPRC ~
formacao de Os.
A influéncia das emissdes biogénicas, com
Avaliar as mudangas nas maior expressividade durante o inicio do
~ (s Modelagem + ~ . . .
concentragdes de O3 e Regido o verao, cria um risco na qualidade do ar a
KIM et al MP; 5 relacionadas as Metropolitana Anlise de curto prazo no que diz respeito a
N 23 [EEIonas polttans sensibilidade + MEGAN v2.04 CMAQ v4.6 prazo no que diz resperto
2018 emissdes biogénicas e de Seul (Coréia Avaliacges de concentragdo O3 na regido, induzindo
avaliar seus impactos na do Sul) ¢ aumento na mortalidade. Para MP; 5, os

saude.

impacto na saude

efeitos das emissdes biogénicas nao sao
significantes.




Autores e . . Emissées de Modelo
Ano Objetivos Local Metodologia COVBs Qualidade do Ar Resultados de destaque
Ipvgstlgar Modelagem + As emissdes antropogénicas de SO; do setor
quantitativamente a 1 ~ . .
CARLTON extensdo em que as ‘ Ar.la.h.se de de produgdo de energia e NOx dos veiculos
s . Estados Unidos sensibilidade + BEIS v3.61 CMAQ v5.1 apresentam os maiores impactos na formag&o
etal., 2018 emissdes antropogénicas ~
. . ~ Comparagdo com de AOSB, demonstrando que esses poluentes
influenciam a formagao de . . ~
AOSB dados medidos participam das reagdes com os COVBs.
Isopreno e terpeno sdo as emissoes
dominantes de COVB. As concetragdes de O3
. - Modelagem + e AOS, tanto biogénico quanto
Estimar as emissoes de Analise de antropogénico, avaliadas para o periodo de
WUetal,  COVBnaChinae China sensibilidade + MEGANv2.1  CMAQv5.2.1
2020 investigar seus efeitos na

formagdo de ozénio e AOS

Comparacdo com
dados medidos

verdo, sofrem influéncia das emissdes

biogénicas. No entanto, para o O3, o efeito

das emissdes antropogénicas ¢ mais

pronunciado. Para o AOS formado, cerca de

70% esta relacionado as emissdes de COVBs.
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4 MATERIAL E METODOS

O presente capitulo esta dividido em 5 partes visando apresentar a regido de estudo e descrever
ametodologia adotada para o desenvolvimento do trabalho. O item 4.1 traz uma breve descrigao
daregido de estudo. A item 4.2 descreve a metodologia adotada para a simulagdo meteorologica
com o modelo numérico WRF. O item 4.3 apresenta informagdes sobre o inventario da RGV
para o ano de 2010, utilizado como entrada do modelo SMOKE. O item 4.4 descreve a
metodologia utilizada para as simulagdes com o modelo MEGAN. E, por fim, o 4.5 apresenta

as configuracdes para as simula¢des de qualidade do ar utilizando o modelo CMAQ.

4.1 Caracterizagdo da regidao de estudo: Regido Metropolitana da
Grande Vitoéria (RMGYV)

A Regido Metropolitana da Grande Vitoria (FIGURA 4-1) localiza-se no Estado do Espirito
Santo, ocupando uma érea de 2.331 km? e ¢ constituida por sete municipios: Cariacica, Fundao,

Guarapari, Serra, Viana, Vila Velha e a capital, Vitoria (IJSN, 2018).

FIGURA 4-1: Regido da Grande Vitdria (RGV) no Estado do Espirito Santo.
Fonte: IEMA (2019).
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No tltimo censo do IBGE, em 2010, a populagdo da regido era de 1.687.704 habitantes, o que
representava 48% da populacdo de todo o Estado (IBGE, 2010). O presente trabalho
compreende cinco municipios dessa regido, Cariacica, Serra, Viana, Vila Velha e Vitdria, juntos

denominados Regido da Grande Vitoria (RGV).

Em 2013, a mancha urbana da regido da regido conurbada da RMGV (Cariacica, Serra, Viana,
Vila Velha e Vitoria, ou RGV) era de 296,7 km?, um valor mais de cinco vezes maior que a
mancha urbana registrada no ano de 1970 (LIRA; PEREIRA; JUNIOR, 2014), indicando o

crescimento das regides urbanas desses municipios.

Para o presente trabalho, definiu-se como periodo de estudo o més de agosto de 2010. Alguns
fatores que definiram essa escolha foram: periodo em que os maiores valores de concentragao
de poluentes monitorados nas estacoes da RAMQATr foram observados; periodo em que se
registrou o menor indice pluviométrico e menor umidade relativa do ar na regido (PEDRUZZI
et al., 2019); periodo considerado em simulagdo meteoroldgica anterior, desenvolvida por
Pedruzzi et al. (2016), que testou diversas parametrizagdes a fim de encontrar a mais adequada;
possibilidade de andlise comparativa com trabalho anterior (PEDRUZZI et al., 2019). Espera-
se que os resultados do presente trabalho indiquem os efeitos minimos das emissdes de COVBs
na formagdo de poluentes secundarios, por ser um més que representa o inverno. A influéncia
maxima geralmente € observada para meses de verdo, uma vez que a emissao desses compostos
sofre influéncia direta de temperatura e radiacio (GUENTHER et al., 1995, 2006, 2012; WU
et al., 2020). No entanto, em funcdo das condi¢des meteorologicas desfavoraveis a dispersao
(atmosfera estavel, reducao de precipitacdo, entre outros), foram observadas as maiores

concentragdes dos poluentes monitorados, conforme mencionado anteriormente.

4.1.1 Qualidade do Ar da Regiio da Grande Vitéria durante o periodo de estudo

A qualidade do ar da RGV ¢ monitorada por uma rede de estagdes automaticas, denominada
RAMOQA, e estagdes manuais para analise de poeira sedimentdvel. A RAMQATr ¢ composta,
atualmente, por 9 estagdes de monitoramento, localizada em diferentes bairros na regido,
conforme indicado na FIGURA 4-2, em que sdo monitorados: Particulas Totais em Suspensao
(PTS), particulas com didmetro menores que 10 um e 2,5 pm (MPio e MP»5), Didxido de
Enxofre (SO), Oxidos de Nitrogénio (NOx), Monéxido de Carbono (CO) e Ozénio (O3),
regulados pelo Decreto Estadual n° 3.463-R, além de Hidrocarbonetos Toais (HCT) e

Hidrocarbonetos ndo metano (HCnM), que ndo sdo regulados. Destaca-se que, no periodo de
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estudo, a Estacdo 9 (Jardim Limoeiro) ainda ndo havia iniciado sua operagdo, que ocorreu em
2011. Além disso, em 2010, o poluente MP> s ndo era monitorado. Esse registro iniciou-se em

2014 nas Estagdes Enseada do Sud (RAMQATr 4) e Ibes (RAMQAr 6) (IEMA, 2019b).
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FIGURA 4-2: Localizacao das Estacoes Automaticas da Rede de Monitoramento de
Qualidade do Ar (RAMQAr) da Regiao da Grande Vitéria (RGV) Santo.
Fonte: IEMA (2019b).

Conforme mencionado anteriormente, o Decreto Estadual n°® 3.463-R indica quais poluentes
devem ser monitorados no Estado do Espirito Santo. Além disso, esse decreto estabelece os
padrdes estaduais de qualidade do ar, contemplando todos os pardmetros indicados pela
CONAMA 491/2018 (ambito nacional), com excec¢do a “fumaca” e “chumbo”. Desse modo, a
avaliacdo da qualidade do ar no Espirito Santo ¢ baseada nas legislagdes mencionadas

anteriormente (Decreto Estadual n° 3.463-R e CONAMA 491/2018) (IEMA, 2019D).

A

TABELA 4.1 indica os parametros monitorados por cada estacao.
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Resumo dos pardmetros monitorados nas Estagbes Automaticas da RAMQAr.

Estacdo Meteorologia Poluentes
RAMQAr I- Nio possui MP o, PTS, SOz, NO2, NOy,
Laranjeiras CO, O3
Direcdo e Velocidade do Vento, Desvio padrdo da
RAMOQAr 2 - Carapina Diregdo do Vento, Pressdo Atmosférica, MP1o, PTS

Precipitacdo Pluviométrica, Radiagdo Solar,
Temperatura, Umidade Relativa

RAMOQATr 3 - Jardim
Camburi

Nao possui

MP o, PTS, SOz, NO2, NOx

RAMOQAr 4 - Enseada
do Sua

Diregdo e Velocidade do Vento, Desvio padrdo da
Diregéo do Vento

MP, s, MPyo, PTS, SO,, NO,
NO», NOy, CO, O3, CHa,
HCnM, HCT

RAMOQATr 5 - Vitoria -
Centro

Nao possui

MPyy, PTS, SO3, NO, NO,,
NOy, CO, CHs, HCnM, HCT

RAMOQATr 6 - Ibes

Diregdo e Velocidade do Vento, Desvio padrdo da
Diregdo do Vento, Temperatura, Umidade Relativa

MP,.5, MPyo, PTS, SO,, NO,
NO,, NO,, CO, O3, CHy,
HCnM, HCT

RAMOQATr 7 - Vila
Velha - Centro

Nao possui

MP 0, SO2

RAMOQATr 8 - Cariacica
- Vila Capixaba

Direcdo e Velocidade do Vento, Desvio padrao da
Diregdo do Vento, Temperatura, Umidade Relativa

MPio, PTS, SO,, NO, NO,,
NO,, CO, O3

RAMQATr 9 - Cidade
Continental

Diregdo e Velocidade do Vento

PS, MPj, PTS, SO,, NO,

Fonte: IEMA (2019b).

Para auxiliar no entendimento das condi¢des meteorologicas da RGV no periodo de interesse
(agosto de 2010), a FIGURA 4-3 apresenta os dados de temperatura, velocidade e direcao do
vento. Destaca-se que tais informagdes foram obtidas da estacdo meteorologica de referéncia

do Aeroporto de Vitoria (SBVT).
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FIGURA 4-3: Temperatura, Velocidade e Diregao do vento para o més de agosto de 2010
na estagao Aeroporto (SBVT).
Fonte: Elaborado pelo autor com dados de https://www.cptec.inpe.br/.

A FIGURA 4-4 apresenta os niveis dos poluentes MP1o e O3 durante o periodo de interesse do
presente estudo (agosto de 2010). Ainda que o interesse do presente trabalho ndo seja a
avalia¢do de MPy, tais dados s@o apresentados pois possuem relagdo com o MP> 5 e no periodo
avaliado o monitoramento do poluente de interesse ainda ndo havia sido iniciado. Além disso,

os graficos apresentam, como referéncia, o padrao de qualidade do ar conforme legislagdo
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CONAMA N°491/2018. Destaca-se que os padroes de qualidade do ar do Decreto Estadual n°
3.463-R sao iguais aos valores da CONAMA N°491/2018, nao sendo necessario inclui-los nos
graficos. Para MP1o, os padroes de referéncia consideram a média didria deste poluente,

enquanto para o O3, os padroes consideram a maxima média movel de 8§ horas.
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FIGURA 4-4: Concentracdes de MP+o e O3 para o més de agosto de 2010 nas estagdes da
RAMQAr.
Fonte: Elaborado pelo autor com dados de
https://iema.es.gov.br/qualidadedoar/dadosdemonitoramento/automatica.

Conforme se observa na FIGURA 4-4, em nenhum momento no més de agosto de 2010 as
concentragdes de MP1o e O3 medidas ultrapassaram o valor de referéncia para as metas

intermediarias vigentes do Decreto Estadual n° 3.463-R e resolugio CONAMA N°491/2018
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(MI1 e PI-1, respectivamente, ambas com valor de 120 pg/m?® para MP1o e 140 pg/m? para O3).
No entanto, para a estagao Cariacica (RAMQATr 8), em diversos momentos o valor de referéncia
do padrao final para MP10 (50 pg/m?) foi ultrapassado. Destaca-se que essa estagao tem forte
influéncia de fontes veiculares, pois estd localizada préxima a uma via de intenso trafego de
caminhdes. Ja em relacdo ao O3, em alguns momentos do més de agosto, os valores medidos
na estagdo Ibes (RAMQATr 6) apresentam valores muito proximos de 100 pg/m?, que € o padrao
final para a maxima média mével de 8 horas de concentragdo de Os, para ambas as legislagoes,

indicando a necessidade de atengao também para esse poluente.

Mais informagdes sobre a qualidade do ar e condigdes meteorologicas na Regido da Grande

Vitoéria para o ano de 2010 podem ser encontradas em IEMA (2010).

4.2 Modelagem Meteorologica

Para a simula¢do meteorologica para o més de agosto de 2010, foi utilizado o modelo Weather
Research Forecasting Model (WRF) versao 4.0. Foram aplicadas 48 horas de spin-up nas
simulagdes com o objetivo de minimizar o impacto das condigdes iniciais na modelagem de
qualidade do ar para o periodo de interesse. Portanto, as simulagdes iniciaram as 00hOOmin
(GMT) do dia 30 de julho de 2010. Essa abordagem também foi utilizada por Pedruzzi ef al.,

(2019), que realizou estudo de modelagem de qualidade do ar para a Regido da Grande Vitoria.

As simulagdes para a RGV foram realizadas para quatro dominios aninhados, conforme descrito
em Pedruzzi et al. (2019). O maior dominio (DO1) possui resolugdo espacial de 27 km com 35
x 35 células, formando um dominio de 945 x 945 km, de modo a abranger todo o estado do
Espirito Santo, parte do Rio de Janeiro, Minhas Gerais e Bahia. Na sequéncia, o0 dominio D02
possui resolucdo espacial de 9 km com 54 x 54 células, formando um dominio de 486 x 486
km, que compreende todo o estado do Espirito Santo, parte do Rio de Janeiro e de Minhas
Gerais. O dominio D03 apresenta resolucao espacial de 3 km com 81 x 81 células, formando
um dominio de 243 x 243 km, abrangendo toda a regido central e parte ad regido sul do estado
do Espirito Santo. Por fim, o dominio D04, o mais refinado, possui 1 km de resolucio espacial
com 120 x 120 células, resultando em um dominio de 120 x 120 km, de modo a cobrir toda a

RGV e municipios vizinhos.
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A estrutura vertical da atmosfera utilizada na modelagem foi representada por 34 camadas
verticais, correspondendo aos niveis sigma’: 1,0000, 0,9983, 0,9966, 0,9948, 0,9931, 0,9914,
0,9897, 0,9880, 0,9863, 0,9846, 0,9829, 0,9812, 0,9795, 0,9767, 0,9725, 0,9662, 0,9571,
0,9439, 0,9256, 0,9007, 0,8678, 0,8260, 0,7751, 0,7156, 0,6491, 0,5778, 0,5041, 0,4301,
0,3576, 0,2879, 0,2218, 0,1598, 0,1021, 0,0488, 0,0000. A TABELA 4.2 apresenta um resumo

das configuragoes utilizadas na simulacdo e a FIGURA 4-5 ilustra a localizacdo dos dominios

considerados neste trabalho.

TABELA 4.2 -

Configuragdes utilizadas na simulagdo meteorolégica com o modelo WRF v. 4.0.

Parametros Espaciais

Dominio D01 D02 D03 D04
Resolugio das grades 27 km 9 km 3 km 1 km
Nimero de linhas x Niimero de Colunas 35x35 54 x 54 81 x 81 120 x 120
Numero de camadas verticais 34
Centro da grade -20,25°S; -40,28°W
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FIGURA 4-5: Localizagdo dos dominios utilizados na simulagao.
Fonte: Pedruzzi (2016).

5 Sigma é uma coordenada vertical, que varia entre zero, no topo da atmosfera, e 1, na superficie terrestre. E

definida como a razdo entre a pressdo em um determinado ponto da atmosfera e a pressdo na superficie da terra
abaixo do mesmo ponto (PHILLIPS, 1957).
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A parametrizacdo utilizada na simulacdo, apresentada na TABELA 4.3, foi escolhida com base
nas configuragdes descritas no trabalho de Pedruzzi et al. (2019), que realizou diversos testes
visando identificar as opgdes de fisica atmosférica que pudessem melhor representar as
condi¢des meteorologicas da regido para o periodo de agosto de 2010. E importante ressaltar
que, diferentemente do trabalho de Pedruzzi et al. (2019), a simulacdo meteoroldgica realizada
no presente estudo utilizou a classificagdo de uso e ocupacao do solo fornecida pelo sensor
MODIS, baseada na classificagdo IGBP (International Geosphere-Biosphere Programme Data
and Information System), conforme mencionado no item 3.3.1, com resolugao de 30 arco-
segundos, que possui 21 categorias, incluindo uma classe para lagos (NATIONAL CENTER
FOR ATMOSPHERIC RESEARCH, 2017).

TABELA 4.3 —
Parametrizacdo utilizada na simulagdo meteorolégica com o modelo WRF v. 4.0.
Microfisica Radiacdo de Radiacio de Camad.a Superficie CLP Cumulus®
onda longa onda curta superficial terrestre
. Revised MM5 Noah land- Betts-Miller-
WSM3 RRTM Dudhia Monin-Obukhov | surface model BouLac Janjic

As condigdes iniciais ¢ de contorno utilizadas na simula¢do foram obtidas do modelo
meteorologico global Global Forecast System (GFS) produzido pelo National Centers for
Environmental Prediction (NCEP), disponivel em http://rda.ucar.edu/datasets/ds335.0/index.
html#tsfol-wl-/data/ds335.0?g=910. Esses dados possuem resolucao horizontal de 0,5° x 0,5° ¢

resolucao temporal de 6 horas.

4.2.1 Avaliacdo de desempenho da modelagem meteorologica

Para avaliar o desempenho da simulagdao meteorologica, foram utilizados indices estatisticos
para realizar a comparagao entre os dados calculados pelo modelo e os dados observados
(medidos em estagdes meteorologicas). Os indices utilizados foram: Viés médio, Erro Médio
Absoluto, Raiz do Erro Médio Quadratico e Indice de concordancia. O detalhamento sobre

esses indices pode ser encontrado no ANEXO A.

Os trabalhos de Emery, Tai, Yarwood (2001) e Kemball-Cook ef al. (2005, apud MONK et al.,

2019) sugerem indicadores especificos e valores de referéncia para as variaveis temperatura,

6 A parametrizacdo para cumulus s6 ¢ aplicada para dominios com resolugio maior de 5 km.



53

velocidade e direcao do vento e umidade especifica do ar. Ressalta-se que o trabalho de Emery,
Tai, Yarwood (2001) propdes benchmarks considerando simulagdo realizada em terreno
considerado simples (plano), enquanto Kemball-Cook et al. (2005, apud MONK et al., 2019)
consideram terreno complexo (com diferencas de niveis consideraveis, como montanhas e
taludes). A TABELA 4.4 apresenta um resumo dos indicadores estatisticos e valores de

referéncia adotados no desenvolvimento deste trabalho.

] TABELA 4.4 -
Indices estatisticos utilizados na validagcédo das simulagées meteoroldgicas, com os
respectivos valores de referéncia (benchmarks).

Parametro meteorolégico indices Tipo de Terreno Fonte Benchmark
Simples a <+ 0,50
MB (K
(K) Complexo b <+ 1,00
Temperatura (2m) Simples a <2,00
MAGE (K
) Complexo b <3,00
I0A - a >0,80
MB (m.s") Simples a <+ 0,50
) Complexo b <+ 1,50
Velocidade do vento (10m) :
RMSE (m.s™) Simples a <2,00
' Complexo b <2,50
MB (°) - a <+ 10,00
Direcéo do vento (10m) Simples a <30,00
MAGE (°
GE ) Complexo b < 55,00
MB (g.kg™!) - a <+ 1,00
Umidade especifica (2m) MAGE (g.kg™") - a <2,00
I0A - a > 0,60

a: Emery, Tai, Yarwood (2001)
b: Kemball-Cook et al. (2005, apud MONK et al., 2019)

A descrigdo de cada indicador estatistico ¢ apresentada no ANEXO A. Outros trabalhos
disponiveis na literatura também utilizaram tais indices para avaliar simulacdes meteorologicas
(IM et al., 2010; KUMAR et al., 2014; SALVADOR et al., 2016; GAVIDIA-CALDERON et
al., 2018; PEDRUZZI et al., 2019).

Para a avaliagdao de desempenho, foram utilizados dados observados em trés diferentes estacdes:
Estacdo Carapina da Rede Automatica de Monitoramento da Qualidade do ar (RAMQAr),
localizada em Serra - ES, Estacdo Meteorologica de Superficie do Aeroporto Eurico Salles de
Aguiar (SBVT) e Estacdo Automatico do Instituto Nacional de Meteorologia (INMET), ambas
localizadas em Vitoria - ES. A FIGURA 4-6 indica a localizagao de tais estacoes.
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FIGURA 4-6: Localizacao das estagdes Carapina, Aeroporto e INMET.

Fonte: Elaborado pelo autor.

4.2.2 MCIP - Meteorology Chemistry Interface Processor

Apos validagdo dos resultados da simulacdo meteorologica, foi utilizado o pré-processador
denominado MCIP (Meteorology Chemistry Interface Processor), versao 5.0, que pos-processa
os campos de saida do modelo meteorologico e os pré-processa para que possam ser utilizados

diretamente no modelo de qualidade do ar (CMAQ) (OTTE; PLEIM, 2010).

Os arquivos com os resultados do WRF e do MCIP, incluem nido somente as variaveis
meteoroldgicas, mas também os dados de uso e ocupagdo do solo fornecidos pelo MODIS,
como LAl e PFT (OTTE; PLEIM, 2010), que sdo parametros de entrada do modelo de emissdes
biogénicas (MEGAN).

4.3 Inventario de Emissées Antropogénicas

Em 2011, Instituto Estadual de Meio Ambiente e Recursos Hidricos (IEMA) publicou o

inventario de emissdes atmosféricas da Regido da Grande Vitoria (abrangendo os municipios
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de Serra, Vitéria, Cariacica, Vila Velha e Viana), apresentado na TABELA 4.5. Tais dados

foram utilizados como entrada para a modelagem de qualidade do ar.

TABELA 4.5 -
Taxas de emissdes medias de poluentes para RMGV.

TAXA DE EMISSAO (kg/h)

ATIVIDADE PTS  PMi  PM;s  SO2  NO,  CO  COV
2 . . 4,8 3,7 3.1 3.1 19,0 9,0 0,7
< Alimenticia
e
% Produtos Minerais 78,5 43,5 15,5 9.4 22,8 40,7 2,7
2 - 9,9 9,3 3,7 20,2 6,8 66,1 269,6
Z Quimica
a . S 954.4 538,2 271,5 2.536,0 2.369,8 15.841,3 256,1
18 Minero-Siderurgica
n
E Total de Emissdes Industriais 1.047,4 594,77 293,8  2.568,7 24184 15957,0 529,0

. 107,0 107,0 107,0 46,2 1.663,0 15.965,8 1.960,7
w Escapamento e Evaporativa
0
3% Desgaste de Pneus 41,9 41,9 41,9 i i i )
—
-] - - - -
©) Ressuspensdo de Particulas 27427 19042 9442
m
>
Total de Emissdes Veiculares 2.891,6 2.053,1 1.093,1 46,2 1.663,0 15.965,8 1.960,7

n
5 Logistica (Portos e Aeroportos) 73,6 72,4 71,9 547,8 627,4 120,1 54,4
E Estoque e Distribuicdo de - - - - - - 2932
8 Combustiveis
& Emissodes Residenciais e 2,0 1,1 1,1 2,0 32,0 20,9 752.,5
(LE Comerciais
S8} -
18 Aterros Sanitarios 0,5 0,5 0,5 0.7 46,1 43,2
N
E Outras Emissdes 3,0 2,6 2,1 1,2 9,0 11,2 0,8

TOTAL DE EMISSOES NA RGV  4.018,2 2.724,4 1.462,6 3.1659 4.7404 32.121,2 3.6338
Fonte: IEMA (2011).

Observa-se na TABELA 4.5 que o inventario ¢ divido em 3 categorias: Emissoes Industriais,
que abrangeu 88 industrias entre pequeno e grande porte; Emissdes Veiculares, que consideram
a os gases e aerossois liberados pelo processo de combustio dos motores, vazamento e
evaporacdo de COVs, frenagem e desgaste de pneus e ressuspensdo de particulas depositadas
nas vias de trafego; Emissdes de Atividades Especificas, que reinem emissdes residenciais e
comerciais, aterros sanitarios, estocagem, transporte, € comercializacdo de combustiveis, portos
e aeroporto (IEMA, 2011). O inventario em questao apresenta ainda resultados para emissoes

biogénicas, que foram calculadas com o modelo MEGAN, versdao 2.04, ndo incluidas na
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TABELA 4.5. No entanto, tal documento ndo detalha os resultados obtidos ¢ ndo realiza

avaliacdo da influéncia dos COVB na formagao de poluentes secundarios.

Informacdes adicionais e mais detalhadas do inventario da RGV para o ano de 2010 podem ser

encontradas em IEMA (2011).

4.3.1 Processamento do Inventario de Emissdes Antropogénicas

O inventario de emissdes apresentado na TABELA 4.5 foi inserido’ no Sparse Matrix Operator
Kernel Emissions (SMOKE), um processador de emissdes o qual realiza a conversao dos dados
do inventario para os formatos exigidos pelo modelo de qualidade do ar. Os inventarios
fornecem, geralmente, valores totais anuais de emissdo para cada tipo de fonte, para todo o
dominio de interesse. Os modelos de qualidade do ar, por outro lado, geralmente requerem
como dado de entrada informagdes horarias e distribuidas em cada célula da grade do dominio
de interesse, para cada espécie de poluente estudado. Diante disso, é papel do SMOKE realizar
a alocacao temporal e espacial, além de fornecer a especiagao quimica dos compostos, a partir

dos dados do inventario de emissdes (UNIVERSITY OF NORTH CAROLINA, 2017).

Para o caso em estudo, o dominio de interesse possui 69 x 71 km, com resolugdo de 1 km
(PEDRUZZI et al., 2019), no qual as emissdes antropogénicas do inventario da RGV (TABELA
4.5) foram distribuidas. As fontes pontuais (chaminés, principalmente) foram alocadas nas
células conforme suas coordenadas geograficas. Ja as emissdes das fontes veiculares e fontes
area foram fracionadas uma vez que geralmente se distribuem por mais de uma célula, de modo
que cada célula em que a fonte esta inserida contribui com parte da emissdo. O inventario da
RGYV forneceu, ainda, a distribuicdo temporal das emissdes veiculares (variagdes mensais,
semanais e diurnas) bem como do consumo de combustivel em residéncias e estabelecimentos

comerciais (variacao diaria).

Em relagdo a especiagdo quimica dos poluentes, foi utilizado como referéncia o banco de dados
SPECIATE (SIMON et al., 2010), que ¢ o repositorio de perfis quimicos da USEPA. Tais perfis
sdo especificos para cada tipo de fonte (ex.: caldeiras a carvao, queima residencial de madeira

etc.) e fornecem informagdes para desagregar os compostos organicos volateis e o material

7 Com excecdo das emissdes de Particulas Totais em Suspensdo (PTS), uma vez que o formato padrio do modelo
de qualidade do ar ndo trata desse poluente.
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particulado nas espécies quimicas que os compdem (BRAY et al., 2019). No presente trabalho,

foi utilizada a versao 4.5 para COVs e versao 4.3 para MPs.

Especificamente em relagdo a especiagdo quimica das emissdes veiculares, foi utilizado o perfil
desenvolvido por Pedruzzi (2016) para a RGV, que inclui emissdes de MP, s para veiculos leves

e pesados, divididas em emissoes de exaustao/freios e pneus/pista.

Adicionalmente, a especiacdo quimica dos poluentes foi realizada de modo a permitir,
posteriormente, a aplicagdo dos mecanismos quimicos CB6 - Carbon Bond versio 6

(YARWOOD et al., 2010) e AERO 7% no modelo de qualidade do ar.

4.4 Modelagem de Emissées Biogénicas

Os compostos organicos volateis sdo agrupados em 19 categorias, ¢ os tipos funcionais de
plantas (PFTs) sdo divididos em 15 classes, de acordo com o Community Land Model 4
(CLM4) (OLESON et al., 2010). Assim, cada tipo funcional de planta possui um fator de
emissdo especifico para os diferentes tipos de compostos volateis. Os fatores de emissdo para
condi¢des padrdo de temperatura e radiacdo a serem utilizados pelo MEGAN (conforme

descrito no item 4.2) podem ser encontrados em literatura (GUENTHER et al., 2012).

Conforme mencionado anteriormente, 0 MEGAN foi o modelo de emissdes biogénicas
empregado no presente trabalho. A modelagem com o MEGAN sera realizada para a Regido

da Grande Vitoria (RGV), considerando o més de agosto do ano de 2010.

Além dos parametros meteoroldgicos, que serdo fornecidos pelo modelo WRF, o modelo
MEGAN requer dados de PFTs, LAI e Fatores de Emissdo, cujo tratamento sera realizado

conforme descrito a seguir no item 4.4.1.

4.4.1 Algoritmo para manipulacio dos dados de entrada do modelo MEGAN

Os dados de entrada do modelo MEGAN sao (GUENTHER et al., 2006, 2012, 2014):

e Fatores de emissao (Emission Factors — EFs);

8 https://github.com/USEPA/CMAQ/blob/5.3/DOCS/Release Notes/aero7_overview.md
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e Dados de Cobertura do Solo: I) Tipos Funcionais de Plantas (Plant Functional Types —
PFTs) e II) indice de Area Foliar Fracionaria (Fractional Leaf Area Index — LAIV);

e Dados meteorolédgicos: radiacdo solar, temperatura e umidade.

O presente trabalho utilizou os resultados obtidos com o modelo Weather Research and
Forecasting Model (WRF) versao 3.9, conforme descrito no item 4.2, para fornecer os dados
meteoroldgicos como entrada para 0o MEGAN. Conforme descrito no item 3.3.1, o WRF utiliza
dados de topografia e uso e ocupagao do solo disponibilizados pela NASA, por meio do produto
do sensor MODIS, cujo banco de dados com as imagens sao inseridas no modelo como dado

de entrada.

Ap6s execugdo do modelo WREF, os resultados foram pré-processados no modulo denominado
MCIP, conforme descrito no item 4.2.2. Os resultados do MCIP incluem dados de uso e
ocupagdo do solo fornecidos pelo MODIS, como LAI e PFT (OTTE; PLEIM, 2010), que
também sdo pardmetros de entrada do MEGAN. Os arquivos de saida do MCIP utilizados no
presente trabalho sio LUFRAC_ CRO para obten¢do dos PFTs e METCRO2D para obtencao
do LAI Esses arquivos contém, respectivamente, informagdes sobre as classes de uso e
ocupacao do solo, e os campos 2-D varidveis com o tempo calculados para o centro de cada

célula do grid (“malha” do dominio) (CMAS CENTER FORUM, ; OTTE; PLEIM, 2010).

Assim, para obter os dados de LAI e PFTs do MCIP e prepara-los para utilizagdo no modelo
MEGAN, foi elaborado um script em linguagem Python, com 727 linhas, para a criacao de uma
ferramenta de manipulagdo dos resultados do MCIP, visando transforma-los em arquivos de

entrada para 0o MEGAN.

Para o parametro LAI, essa manipulacdo faz-se necessaria pois para execucao dos modulos do
MEGAN, os arquivos necessitam estar em formato especifico (.csv), bem como possui
cabecalho e dados de acordo com o formato exigido pela MEGAN. Além disso, os arquivos do
MCIP nao fornecem o dado de LAIv diretamente, sendo necessario realizar o calculo desse
parametro, que € feito utilizando os parametros “LAI” e “VEG” do arquivo METCRO2D. A
variavel “VEG” representa a cobertura vegetal do dominio, e varia de 0 a 1, sendo que 1 indica
que a cobertura ¢ 100% vegetal. Conforme indicado em Guenther ef al. (2006), LAlv foi
limitado a 6 m?»/m?, visando evitar valores muito altos que podem ser estimados para regides

com pouquissima vegetacao.
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Destaca-se, ainda, que 0 MEGAN versdo 2.1 utiliza, tradicionalmente, a média de 8 dias do
parametro LAI, a partir do qual calcula-se LAIv. No entanto, o presente trabalho considera
valores fixos de LAI (minimo e maximo) utilizados na modelagem meteorologica (tabela
VEGPARM.TBL, disponivel no modelo WRF). Para a América do Sul, de modo geral, essa
abordagem ¢ valida uma vez que diversos estudos demonstram que a variacao sazonal do indice
de area foliar ndo ¢ tdo expressiva (VAN DEN HURK; VITERBO; LOS, 2003; DOUGHTY;
GOULDEN, 2009; SATTLER; LINDNER, 2009; BIUDES et al., 2014), principalmente se
comparado, por exemplo, as variagdes que ocorrem na América do Norte. Sattler e Lindner
(2009), por exemplo, estudaram a sazonalidade do Indice de Area Foliar de duas regides no
Estado do Rio de Janeiro nos anos de 2004 e 2005 e, ainda que ambas apresentassem variagdes
sazonais, essas foram consideradas muito pequenas (ndo ultrapassando um valor maximo de

12%) para serem significantes.

J& para o parametro PFTs, além da necessidade de formato especifico para inserir no modelo
MEGAN, h4 a necessidade da modificagdo das classes de vegetagdo ou PFTs para a
classificagdo CLM4.0, uma vez que a modelagem WRF-MCIP considera classificacdo do uso
e ocupagao do solo baseada nas categorias IGBP, utilizadas pelo sensor MODIS, conforme
descrito no item 3.3.1 e apresentado na TABELA 3.1. Desse modo, foi desenvolvida uma tabela
de associacdo entre as classes baseadas nas categorias IGBP e CLM4.0. Destaca-se que esse
cruzamento nao € direto, de modo que alguns critérios (principalmente climaticos e sazonais)
sdo considerados nessa correlagdo com base na literatura disponivel. Alguns estudos mostraram
que, com base em dados de satélite, a distribuicao global dos tipos de vegetacao (PFT) segue,
de maneira geral, a divisdo das zonas climaticas (BONAN et al., 2002; WANG; PRICE, 2007),
de modo que o uso de tais zonas como fator para diferenciagdo dos tipos de vegetacao torna-se

viavel.

A TABELA 4.6 apresenta o resultado desse cruzamento, e foi a base para a alteracdo das
classes, bem como as referéncias e critérios utilizados. Assim, cada classe CLM4.0 possui pelo

menos uma classe MODIS/IGBP associada.
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TABELA 4.6 —
Tabela de associacao entre classificacdo CLM4.0 e IGBP.
PFT MEGAN PFT MODIS Referéncia Condicio®
(CLM 4.0) (IGBP) ! 16
Arvore Sempre-verde de
Florest -
Folhas Agulhadas - oresta Sempre-verde de WEST et al. (2014) Clima temperado
Folhas Agulhadas (1)
Temperado (1)

Arvore Sempre-verde de
Folhas Agulhadas - Boreal

&)

Floresta Sempre-verde de
Folhas Agulhadas (1)

WEST et al. (2014)

Clima boreal

Arvore Decidua de Folhas
Agulhadas - Boreal (3)

Floresta Decidua de Folhas
Agulhadas (3)

WEST et al. (2014)

Nao aplicavel

Arvore Sempre-verde de
Folhas Largas - Tropical (4)

Floresta Sempre-verde de
Folhas Largas (2)

WEST et al. (2014)

Clima tropical

Arvore Sempre-verde de
Folhas Largas - Temperado

&)

Floresta Sempre-verde de
Folhas Largas (2)

WEST et al. (2014)

Clima temperado

Arvore Decidua de Folhas

Floresta Decidua de Folhas

WEST et al. (2014)

Clima tropical

Largas - Tropical (6) Largas (4)
Arvore Decidua de Folhas  Floresta Decidua de Folhas
EST . (2014 li
Largas - Temperado (7) Largas (4) WEST et al. (2014) Clima temperado
Arvore Decidua de Folhas  Floresta Decidua de Folhas
EST . (2014 li |
Largas - Boreal (8) Largas (4) WEST et al. (2014) Clima borea

Arbusto Sempre-verde de
Folhas Largas - Temperado

®

Arbustos Fechados (6) +
Savana arborizada (9)

BONAN et al. (2002);
LOVELAND et al.
(2000)

Nao aplicavel

Arbusto Deciduo de Folhas

BONAN et al. (2002);

Largas - Temperado (10) Arbustos Abertos (7) LOVELAND et al. Clima temperado
(2000)
Arbustos Abertos (7) + BOX, (1996); BONAN
Arbusto Deciduo de Folhas ~ Tundra Arborizada (18) + et al. (2002); .
. Clima boreal
Largas - Boreal (11) Tundra Mista (19) + LOVELAND et al.
Tundra estéril (20) (2000)

Grama Artica (12)

Gramineas/Pastagens (10)

Circulo Polar
Artico

Grama C3 (13)

Gramineas/Pastagens (10)

STILL et al. (2003);

NIU; LIU; WAN (2008)

Clima temperado
e Tropical:
Inverno / Outono
/ Primavera

Grama C4 (14)

Gramineas/Pastagens (10)
+ Savana (8)

BOX (1996); STILL et

al. (2003); NIU; LIU;
WAN (2008)

Clima temperado
e Tropical: Verao

Terra de cultivo (15)

Terras de cultivo (12) +
Terras de cultivo/mosaico
natural de vegetagao (14)

Nao aplicavel

Fonte: Elaborado pelo autor.

a: Clima temperado: 23,27°N a 66,5°N e 23,27°S a 66,5°S; Clima tropical: 23,27°N a 23,27°S; Clima

boreal e > 55°N; Circulo Polar Artico > 66,5°N (baseado em Neugebauer, 2019).
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Destaca-se que a categoria Floresta Mista (5) da classificagdo MODIS/IGBP se caracteriza por
comunidades de arvores com misturas intercaladas ou mosaicos dos outros quatro tipos de
floresta, em que nenhum dos tipos de floresta excede 60% da paisagem (FRIEDL et al., 2002).
Essa classe ndo ¢ apresentada na TABELA 4.6. Para essa categoria, o tratamento dos dados foi
baseado na abordagem da avaliacdo da vizinhanca, K-Nearest Neighbors (KELLER; GRAY,
1985; ARYA et al., 1998; ZHANG, 2016): foi avaliada a classificacdo de um conjunto células
do grid ao redor de uma célula de interesse, de modo que foi atribuida a esta célula a classe que

apresentou maior percentual de apari¢ao dentre as células adjacentes no conjunto avaliado.

E importante destacar que os fatores de emissdo padrio disponiveis na literatura (GUENTHER
et al.,2012), bem como o modelo MEGAN, foram desenvolvidos com base nas categorias da
classificagdo CLM4 para a vegetacdo, o que impossibilita o uso direto de outro tipo de
categoriza¢ao no modelo. Essa foi a motivagao para o desenvolvimento da tabela de cruzamento
entre as classificacdes (TABELA 4.6), tornando possivel o uso dos dados do MODIS,
processados pelo WRF-MCIP.

Entdo, para obtencao dos PFTs a partir dos arquivos do WRF-MCIP, a variavel de interesse do
arquivo LUFRAC CRO ¢ denominada LUFRAC e representa a fragdo de uso do solo por
categoria do sistema de classificacao utilizado (para o WRF, classificagdo do MODIS/IGBP,).

A partir do manuseio e tratamento dos arquivos pelo codigo, foram gerados arquivos em
formato especifico (.csv) que representam os mapas de PFTs na classificacio CLM4.0 e mapas
de LAlv, necessario para os calculos do modelo MEGAN. Nesses arquivos, cada célula da
grade do dominio possui valores para cada um desses pardmetros, além das outras variaveis
necessarias. O codigo em Python desenvolvido e utilizado no presente trabalho ¢ apresentado

no APENDICE A.

O modelo MEGAN v2.1 possui duas possiveis abordagens para a definicdo dos fatores de
emissao do dominio de interesse. A primeira consiste em fornecer ao modelo, como dado de
entrada, mapas de fatores de emissao com base na composicao das espécies e seus fatores de
emissdo especificos, considerando a mesma grade e resolucdo do dominio de interesse. A
segunda abordagem, utilizada no presente trabalho, consiste em utilizar a distribuicdo de tipos
funcionais de plantas (PFTs) da regido de interesse juntamente com os fatores de emissao
padrao disponiveis na literatura, mencionados anteriormente (TABELA 3.3) (GUENTHER et
al.,2012; YU et al., 2015).
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A equacao 2 descreve o calculo dos fatores de emissao (EF;) para cada célula da grade, por tipo

de COVB (GUENTHER et al., 2012; YU et al., 2015):

EF; = X fj&i (Equagdo 2)

Os fatores de emissdo (EF) de cada categoria de COVBs (indicados pelo indice i, variando de
1 a 19) foram calculados pela média ponderada entre a fragdo de cobertura de cada PFT (f;, em
que j indica o PFT e varia de 1 a 15), dada pelo mapa de PFTs, e os fatores de emissdo padrdo

de cada composto (i) para cada PFT (g; ), disponiveis em Guenther et al. (2012).

Desse modo, um trecho do script elaborado para a geragdo dos arquivos de entrada do MEGAN
foi desenvolvido especificamente para a elaboracdo do arquivo de fatores de emissdo (EF) de
cada COVB para cada célula da grade a partir do arquivo de PFTs gerado em etapa anterior.
Assim, cada célula da grade do dominio foi associada a um fator de emissdo, para cada umas

das 19 categorias de COVB existente no modelo MEGAN.

O fluxograma apresentado na FIGURA 4-7 resume as etapas descritas no presente item para a
obtencdo dos arquivos de entrada com as informagdes necessarias de indice de area foliar (LAI),
tipos funcionais de plantas (PFTs) e fatores de emissao (EF), para cada célula da grade do
dominio de interesse, a serem utilizadas na simulacao com o MEGAN para o célculo das taxas

de emissdo de COVBs.
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FIGURA 4-7: Etapas do processamento dos resultados do WRF-MCIP para criar arquivos
de entrada para o MEGAN.

4.4.2 Estimativa de Taxa de Emissao de COVB

A simulacdo com o MEGAN utiliza as informac¢des de Tipos Funcionais de Plantas (PFTs),
indices de Area Foliar Fracionaria (LAIv), Fatores de Emissdo (EFs), bem como dados
meteorologicos, radiagdo e temperatura, para o calculo do fator de atividade (yi) para cada
categoria de COVB. Esse fator contabiliza as respostas da vegetacdo a alteracdes na luz,

temperatura, idade foliar, umidade do solo, indice de area foliar e inibi¢ao por CO».

Para considerar os impactos da temperatura, radiagcdo e umidade do solo nas emissdes de COVB
da Regido da Grande Vitéria, foram fornecidos os dados do WRF-MCIP (arquivo
METCRO2D), simulados para o més de agosto de 2010. J4 para os demais parametros, o

modelo MEGAN utiliza indices fixos especificos, disponiveis em Guenther et al. (2012).
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Ap6s o célculo das taxas de emissdo para cada uma das 19 categorias de COVB, o modelo
possui ainda um modulo especifico para conversao das espécies de acordo com o mecanismo
quimico de interesse. Para o presente trabalho, foi utilizado o mecanismo CB6 - Carbon Bond
versdo 6 (YARWOOD et al., 2010) para permitir a sua aplicagdo, posteriormente, no modelo
de qualidade do ar, conforme descrito no proximo topico. Assim, para cada célula da grade do
dominio de interesse (RGV), foram obtidas as taxas de emissdo, em moles/s, de cada espécie

de COVB com base no mecanismo CB6.

4.5 Modelagem de Qualidade do Ar

A modelagem de qualidade do ar foi realizada com o modelo Community Multiscale Air Quality
Model (CMAQ) versdo 5.3, para a Regido da Grande Vitoria, para o més de agosto de 2010.
Foi utilizado como referéncia o dominio utilizado no trabalho de Pedruzzi et al. (2019), que,
como mencionado no item 4.3.1, possui 69 x 71 km, com resolucdao espacial de 1 km. A
FIGURA 4-8 mostra a localiza¢do dos dominios estudados pelo WRF e pelo CMAQ no mapa
do Espirito Santo. Além disso, a FIGURA 4-8 apresenta, ainda, a localiza¢do das estagdes de

qualidade do ar da Grande Vitéria (RAMQAr).
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FIGURA 4-8: Mapa com a localizagdo dos dominios estudados nas simulagdées com WRF e
CMAQ e localizacao das estacoes da RAMQATr.
Fonte: Pedruzzi (2016).
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As caracteristicas do terreno e os dados meteorologicos para entrada do modelo CMAQ foram
fornecidos a partir de simulacio com o WRF para o dominio D04 (descrito no item 4.2),
processadas pelo MCIP (descrito no item 4.2.2). Ja as emissdes antropogénicas foram
fornecidas a partir do inventario e processadas pelo modelo SMOKE (conforme descrito no
item 4.3), e os dados de emissdes biogénicas foram estimados pelo modelo MEGAN (descrito

no item 4.4).

Em relacdo as condigdes iniciais e de contorno, em estudo realizado para RGV, observou-se
que o modelo CMAQ produz melhores resultados quando s3o utilizadas como condigdes
iniciais e de contorno concentragdes de poluentes obtidas a partir de simulagcdo com o modelo
GEOS-Chem ou a partir de simulagdo com o modelo CMAQ com um dominio maior que o
dominio de interesse (PEDRUZZI et al., 2019). O estudo de Carlton ef al. (2018) que, assim
como o presente trabalho, estudou as emissdes biogénicas e sua influéncia na qualidade do ar,
também utilizou o modelo GEOS-Chem, mas, nesse caso apenas para fornecer as condigdes de
fronteira. Diante disso, o presente trabalho utilizou o modelo GEOS-Chem para fornecer as
concentragdes de poluentes que representam as condigdes iniciais e de contorno, necessarias

para a modelagem com o CMAQ.

Em relacdo as configuracdes que descrevem a fisica e quimica do modelo, a TABELA 4.7

apresenta um resumo das opg¢des utilizadas no presente trabalho.

TABELA 4.7 -

Configuracdes utilizadas na simulagdo com o modelo CMAQ.

Processo Opcao
Esquema numérico para CTM- Yamartino
advecgdo Advecgao com Conservacao de Massa

Esquema numérico para

e . Asymetric Convective Model Version 2 (ACM2)
difusdo vertical

Euler Backward Interative (EBI)

Modulo quimi . o
OG0 qUim1co Esquema Euler adaptado para o mecanismo quimico Carbon Bond V1

Aero 07
Modulo aerossol Aerossol modal com extensdo para emissdes de sal marinho e propriedades
termodinamicas

Cloud ACM
Modulo de nuvens Baseado no processador de nuvens do RADM, o qual utiliza 0 modelo
convectivo assimétrico para calcular a mistura convectiva

Cb6_ae7 aq
Mecanismo quimico CB-6 mecanismo fase gasosa, Aero-07 considerando espécies de sal marinho,
quimica na fase aquosa/nuvem
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4.5.1 Avaliacdo de desempenho da modelagem de qualidade do ar

Para avaliar o desempenho da simulacdo de qualidade do ar, foram utilizados indices
estatisticos: Raiz do Erro Médio Quadratico (Root Mean Square Error - RMSE), Viés
Fracionado Médio (Mean Fractional Bias - MFB), Erro Fracionado Médio (Mean Fractional
Error - MFE) e Coeficiente de correlacao (r) (apresentados no ANEXO A) para realizar a
comparagdo entre os dados calculados pelo modelo e os dados observados (medidos em
estagdes de qualidade do ar). Foram utilizadas no presente trabalho 4 estagdes de
monitoramento de qualidade do ar do IEMA: RAMQAr 1 — Laranjeiras, RAMQAr 4 — Enseada
do Sua, RAMQATr 6 — Ibes, RAMQATr 8 — Cariacica. Os resultados foram comparados ainda
com estudo anterior realizado para a RGV (PEDRUZZI et a.l, 2019).

4.5.2 Analise de Sensibilidade

Para a andlise de sensibilidade, foram avaliadas as concentra¢des atmosféricas dos poluentes
secundarios 0zonio (O3) e material particulado fino (MP>5) para 3 diferentes situagdes, descritas

na TABELA 4.8.

TABELA 4.8 -

Resumo dos cenarios utilizados na simulagdo com o modelo CMAQ.

Cenario Descricao

Controle — cendrio base, considerando as emissdes antropogénicas (SMOKE) e

B
ase biogénicas (MEGAN)

Apenas emissdes antropogénicas
(sem emissdes biogénicas)

Apenas emissdes biogénicas

I . .
(sem emissdes antropogénicas)

A analise de sensibilidade ¢ uma ferramenta comum entre os estudos que visam avaliar a
contribuicdo das emissdes biogé€nicas na formacao dos poluentes secundarios (CURCI et al.,
2009; CARLTON et al., 2010, 2018; SARTELET et al., 2012; KIM et al., 2018; WU et al.,
2020). A abordagem do presente trabalho baseia-se nos estudos de Kim ef al. (2018) e Wu et
al. (2020). O cenario que considera apenas emissdes antropogénicas (I) visa quantificar os
efeitos das emissdes de COVB na formagdo de ozonio troposférico e aerossol secundério. Ja o
cenario que possui apenas emissdes biogénicas (II) busca representar a condi¢do de atmosfera

“limpa”.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1 Modelagem Meteoroldgica

Foi realizada a simulagdo com o modelo WRF para o calculo dos campos meteoroldgicos para
a RGV, no periodo de 30 de julho (00hOOmin - GMT) a 01 de setembro de 2010 (06h00min -
GMT), utilizando 2 dias de spin up (48 horas). Devido a importincia dos parametros
temperatura e radiacao no presente estudo, os resultados para essas variaveis sao apresentados

em detalhes nos subitens a seguir.

5.1.1 Temperatura

A FIGURA 5-1 apresenta um grafico com as temperaturas médias diarias, calculadas a partir
dos resultados do modelo meteorologico para o periodo simulado, para todo o dominio.
Observa-se que a maxima diaria do periodo, de 22,4 °C, ocorreu em 09 de agosto, dia em que
também ocorreu o pico horario de temperatura. Observa-se, ainda, que nos dias 15 a 20 de
agosto, as temperaturas foram as mais baixas, ndo ultrapassando o valor de 20 °C para a média
diaria. Os valores simulados estdo dentro do padrdo climatologico da regido, durante o periodo

de inverno.
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FIGURA 5-1: Evolugao temporal da temperatura médias (°C) diaria em todo o dominio, para
o periodo simulado.



68

A FIGURA 5-2 apresenta a distribui¢ao espacial no dominio das médias de 3 horas para o més

de agosto/2010.
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FIGURA 5-2: Médias de temperatura (°C) a cada 3 horas para o periodo de interesse
(agosto de 2010).

Observa-se na FIGURA 5-2 que o periodo do dia com maiores temperatura médias ¢ o de 12h
as 15h (horéario local), conforme esperado devido ao maior recebimento de radiagdo solar, que
contribui para o aumento da radiagdo liquida (diferenca entre radiagdo solar e terrestre)
(YNOUE et al., 2017). Além disso, verifica-se que durante a noite, a temperatura do ar ¢ maior
na regido oceanica e durante o dia a situagdo se inverte devido ao aquecimento mais rapido da

superficie continental, conforme esperado (YNOUE et al., 2017).

5.1.2 Radiacao

A FIGURA 5-3 apresenta um grafico com a média horaria de radia¢do de onda curta calculada
a partir dos resultados do modelo meteorologico para o periodo simulado, para todo o dominio,

considerando o intervalo de radiagdo solar incidente de 07h as 17h (hora local).
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Média horaria de Radiagcdo para Agosto/2010
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FIGURA 5-3: Média horaria de Radiac¢io de onda curta (W.m™) para a RGV, para o periodo
simulado.

Observa-se que, conforme esperado, o pico de radiag¢do horéria para o periodo simulado ocorre
por volta de 12h (hora local). Além disso, a maxima média diaria de radiagdo ocorre no dia

26/08, bem como o pico horario, que acontece as 12h deste dia.

5.1.3 Comparac¢io com dados observados

Foram obtidos os dados observados para o periodo estudado de 2 estagdes meteorologicas da
regido (INMET e Aeroporto, ambas localizadas em Vitoria) e uma estagcdo de qualidade do ar
que possui instrumentos para monitoramento de parametros meteoroldgicos (Carapina,

localizada em cidade da RVG, Serra).

Com os dados simulados e observados, foi possivel calcular indices estatisticos para as variaveis
meteoroldgicas temperatura, velocidade e direcdo do vento e umidade especifica, para as
estagdes meteoroldgica do INMET e Aeroporto, € para a estagdo de qualidade do ar de Carapina,
conforme apresentado na TABELA 5.1. Estdo destacados em negrito os indices que nao

atenderam aos benchmarks propostos para nenhuma das referéncias adotadas.
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TABELA 5.1 —
indices estatisticos utilizados na validagdo das simulagdes meteorolégicas, com os
respectivos valores de referéncia e os resultados preliminares para as estagdes automaticas
de Carapina e Vitdria.

Parame,t ro indices Tipo de Fonte  Benchmark Aeroporto Carapina Vitéria
meteorologico Terreno
Simples a <+ 0,50
MB (K) 0,44 0,63 2,54
Complexo b <+ 1,00
Temperatura Simples a <2,00
(2m) MAGE (K) 1,40 1,44 2,81
Complexo b <3,00
I0A - a >0,80 0,94 0,94 0,04
Simples a <+ 0,50
MB (m.s™) -0,40 2,42 1,41
Velocidade do Complexo b <+ 1,50
vento (10m) Simples a <2,00
RMSE (m.s!) 2,06 2,73 1,88
Complexo b <2,50
o MB (°) - a <+ 10,00 -7,46 -7,26 -6,72
Diredo do Simples a <30,00
vento (10m) MAGE (°) 30,41 21,30 24,99
Complexo b <55,00
. MB (g.kg!) - a <+ 1,00 N.A. 13,30 0,22
Umidade MAGE (g.kg™) - a <2,00 N.A. 13,80 0,66
especifica (2m)
I0A - a > 0,60 N.A. 0,03 0,93

a: Emery, Tai e Yarwood (2001)
b: Kemball-Cook et al. (2005, apud MONK et al., 2019)

Observa-se que todos parametros avaliados atendem pelo menos um dos indices de referéncia
para terreno simples (plano) ou complexo (montanhoso), quando aplicavel, para pelo menos
uma das estagdes. Esses resultados indicam que o modelo WRF ¢ uma ferramenta que pode ser
utilizada para estimar as condi¢des meteorologicas em regides mais afastadas da RGV, que nao

possuem monitoramento.

Os graficos apresentados na FIGURA 5-4 mostram a comparagdo da evolugao temporal horaria
da temperatura observada e simulada em cada uma das estagdes avaliadas. De modo geral, os
dados de temperatura apresentam boa correlagdo, ainda que o modelo apresente uma tendéncia
a subestimar as maximas e superestimar as minimas. Wu et al. (2020) realizaram simulacao
meteorologica para a China, incluindo regido litornea, para o ano de 2017, e observaram que
os valores de temperatura foram subestimados, e atribuiram esse resultado ao fato de que o
modelo WRF tende a superestimar a cobertura de nuvens, resultando em temperaturas mais
baixas. De todo modo, verifica-se que apesar das trés estacdes estarem em bairros diferentes, o
comportamento delas foram semelhantes. De modo geral, quando a amplitude térmica foi

menor (dias 11 a 17) o modelo conseguiu representar os valores maximos e minimos didrio.
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FIGURA 5-4: Série temporal de comparacao da temperatura simulada com o WRF com os

dados observados nas estagdes para o més de agosto de 2010.
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A mesma analise foi feita para a velocidade do vento (grafico ndo apresentado). Para as estagdes
Vitéria (INMET) e Carapina, os resultados da simulagdo sdo, de maneira geral, maiores que os
valores observados. Isso pode ocorrer pois tais estacdes estdo localizadas em regides com
presenca de edificagdes e vegetacdo que atuam como barreiras, reduzindo a velocidade do
vento, efeito ndo captado pelo modelo WRF. Ja para a estacio Aeroporto (SBVT), o
comportamento foi diferente, os valores maximos e minimos observados de velocidade do
vento sao majoritariamente mais extremos que os valores simulados, possivelmente em fungao
da localizagdo dessa estagdo possuir menos barreiras proximas se comparada as estacdes
anteriores. No entanto, os resultados mostram, ainda, que o modelo WRF capturou as
tendéncias de variacdo (aumento e reducao) dos valores observados para a velocidade do vento

para todas as estagdes avaliadas.

5.2 Dados de entrada do modelo MEGAN

5.2.1 Indice de Area Foliar Fracionaria (LAIv)

O parametro LAIv foi calculado a partir dos resultados do WRF. Conforme mencionado no
item 4.4.1, o valor de LAIv foi limitado a 6 m?*m? (60 m?»10m?) visando evitar valores
inconsistentes para regides com pouquissima vegetagdo (GUENTHER et al., 2006). A
FIGURA 5-5 apresenta a distribui¢do espacial de LAIv, em m?*/10m? na Regido da Grande

Vitoria.
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FIGURA 5-5: Distribuicdo espacial de LAlv na RGV.
As areas mais escuras na FIGURA 5-5 sdo as que apresentam maiores valores de LAlv,

indicando regides com uma maior densidade de vegetacdo, considerando que esse pardmetro
leva em conta ndo somente o Indice de Area Foliar, mas também o percentual de cobertura

vegetal.

5.2.2 Tipos Funcionais de Planta (PFTs)

Apo6s a manipulacao dos dados do WRF, convertendo as classes de vegetagdo do WRF-MODIS
(baseado nas categorias IGBP) para CLM4, foi possivel obter a distribui¢do espacial de cada
PFT no dominio de interesse. Assim, cada célula da grade esta associada a um valor, que varia
de 0 a 1, para cada PFT. Esse nimero indica o percentual de cobertura de determinado PFT

para cada célula, sendo que 1 representa 100% de cobertura.

A FIGURA 5-6 apresenta a distribuicdo espacial na RGV das classes dominantes de PFT
conforme CLM4, o que ndo indica que nao ha presenca de outras classes, apenas indica qual ¢
a predominante para cada célula da grade do dominio em analise. Destaca-se que a classe 0
(azul escuro) representa diversas classes de cobertura ndo vegetal (d4gua doce, oceano, solo nu,

urbano etc.).
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Vegetacao Dominante

Ne. Classe

0 Cobertura ndo vegetal

1 Arvore Sempre-verde Aciculifoliada - Temperado
Arvore Sempre-verde Aciculifoliada - Boreal
Arvore Decidua Aciculifoliada - Boreal
Arvore Sempre-verde de Folhas Largas - Tropical
Arvore Sempre-verde de Folhas Largas - Temperado
Arvore Decidua de Folhas Largas - Tropical
Arvore Decidua de Folhas Largas - Temperado
Arvore Decidua de Folhas Largas - Boreal

(=T - LY. T N VS R S ]

Arbusto Sempre-verde de Folhas Largas - Temperado

Classe de Vegetagdo CLM4

—
(=]

Arbusto Deciduo de Folhas Largas - Temperado
Arbusto Deciduo de Folhas Largas - Boreal
Grama Artica

Grama C3
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Grama C4
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FIGURA 5-6: Distribuicdo espacial das classes de cobertura do solo predominantes para a
RGV, conforme classificacado CLM4.

Observa-se na FIGURA 5-6 que os PFTs predominantes sdo Arvore Sempre-verde de Folhas
Largas — Tropical (PFT 4), que esta concentrada nas regides menos urbanizadas da RGV, e as
classes Grama C4 (PFT 14) e Terra de Cultivo (PFT 15), as quais estdo espalhadas por toda
regido e estdo associadas a areas de pastagem e agricultura, atividades comuns no Espirito
Santo. Ressalta-se que o Espirito Santo possui 1,46 milhdes de hectares de pastagens, o que

corresponde a mais de 30% do Estado (INCAPER, 2019).

5.3 Modelagem de Emissées Biogénicas

A simula¢do com o modelo MEGAN foi realizada para o periodo de agosto de 2010, para a
Regido da Grande Vitoria (RGV). A FIGURA 5-7 apresenta a variacdo temporal na taxa de

emissdo média, em moles/s, de Isopreno, Terpenos, Outros COVBs e COVB totais.

As emissoes de COVBs estimadas pelo MEGAN indicam que os compostos com maior taxa de
emissdo sdo o Isopreno e Terpenos, de acordo com o esperado conforme a literatura
(GUENTHER et al., 2012; SINDELAROVA et al., 2014; WU et al., 2020). Para a RGV, as

emissoes de Isopreno e Terpenos calculadas representaram, respectivamente, cerca de 74 % e
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25% das emissdes totais de COVBs. Os demais compostos representam menos de 1% das

emissoes totais.

Emisséo de COVBs para a RGV - Agosto/2010
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FIGURA 5-7: Evolucao temporal das taxas de emissdo (em moles/s) calculadas pelo
MEGAN para a RGV no periodo de agosto/2010.

Ressalta-se que conforme mecanismo quimico utilizado na simulagdao (CB6), sao incluidos na
classificagdo de Terpenos: Mirceno, Sabineno, Limoneno, 3-Carene, t--ocimeno, -pineno, o-
pineno, Outros Monoterpenos, a-farneceno, B- cariofileno e Outros Sesquiterpenos
(GUENTHER et al., 2012). De maneira geral, os fatores de emissdao desses compostos, ainda
que somados, sdo inferiores aos fatores de emissdo de Isopreno, para a maioria dos Tipos
Funcionais de Plantas (PFTs), conforme indicado na Tabela 3.3, o que explica o comportamento
descrito anteriormente. Apenas os PFTs Arvore Sempre-verde Aciculifoliada — Temperado
(EF1), Arvore Decidua Aciculifoliada — Boreal (EF3) e Terras de Cultivo (EF15) ndo se
encaixam nesse padrdo (fator de emissdo de Isopreno maior do que o fator de emissao de
Terpenos). Desse modo, considerando que a vegetagao predominante da RGV ¢ composta por
Arvore Sempre-verde de Folhas Largas — Tropical (PFT 4), Grama C4 (PFT 14) e Terra de
Cultivo (PFT 15), conforme indicado no item 5.2.2, os resultados encontrados estdo coerentes

com o esperado.

Observa-se, ainda, pelo grafico da FIGURA 5-7 que a maior emissdao de COVBs do més de
agosto ocorreu no dia 09, dia em que também foi estimada a maior média de temperatura no

dominio, conforme indicado anteriormente na FIGURA 5-1. Tal pico de emissdo possivelmente
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esta correlacionado com a incidéncia de temperaturas mais altas, considerando a dependéncia

que as emissoes biogénicas apresentam em relagdo a essa variavel.

Em relagdo a variacao horéria da taxa de emissdo de Isopreno e Terpenos, a FIGURA 5-8 mostra
que a emissao de ambos os compostos ¢ maior durante o dia, em fun¢ao de sua dependéncia da
incidéncia de radiagdo solar (SEINFELD; PANDIS, 2006). No entanto, observa-se que a
emissao de Isopreno em periodos sem (ou com pouca) radiagdo solar ¢ muito baixa (quase nula)
se comparada as demais horas do dia. O mesmo ocorre com os Terpenos, no entanto, em
periodos sem radiacdo solar a emissdo destes ndo ¢ nula uma vez que a emissdo destes ¢
influenciada também pela temperatura (SEINFELD; PANDIS, 2006). Esse comportamento esta
de acordo, ainda, com medig¢des realizadas em regido tropical que mostrou que, na cidade de
Taipei (Taiwan), a contribuicdo das fontes biogé€nicas para as emissdes diurnas de isopreno €

alta (WANG et al., 2013)

Média horaria de Emiss&o de Isopreno e Terpenos -
RGV - Agosto/2010
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FIGURA 5-8: Variacdo horaria da taxa de emissao (em moles/s) de Isopreno e Terpenos
para a RGV no més de agosto/2010.

A FIGURA 5-9 apresenta a distribuicao espacial na taxa de emissdo média diaria (moles/s) de

Isopreno, Terpenos, Outros COVBs e COVBs totais.
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FIGURA 5-9: Distribuicao espacial da média diaria de taxa de emissédo (em moles/s) de
agosto de 2010 para o Isopreno (a), Terpenos (b), Outros COVBs (c) e COVBs totais (d).
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A distribuicao espacial de isopreno esta, geralmente, associada a distribui¢do das florestas de
folhas largas e arbustos (WU et al., 2020), uma vez que esses sdo os PFTs que apresentam
maiores fatores de emissdo para esse composto. J& a distribuicdo das emissdes de terpenos nao
segue um padrao especifico, dependendo da vegetacdao predominante da regido estudada. Para
o caso da RGV, as Arvores Sempre-verde de Folhas Largas - Tropical representam o PFT com
maior contribui para a emissdo de Isopreno e Terpenos, uma vez que ¢ a vegetagao

predominante na regido e que apresentam os maiores fatores de emissao para esses COVBs.
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Esse fato pode ser comprovado ao confrontar a FIGURA 5-6 e a FIGURA 5-9, que as maiores

emissoes de isopreno e terpenos estao associadas a essa classe (PFT 4).

Destaca-se que, ao comparar os dados de COVs estimados pelo MEGAN com os dados de
COVs do inventario da RGV, as emissdes desses compostos de origem biogénica representam
menos de 1% das emissoes totais de COVs (fontes antropogénicas e biogénicas). Lembrando
que a regido tem diversas fontes antropogénicas de COVs, tais como: induastria minero-
siderurgica, emissdes veiculares de escapamento e evaporativa, estoque e distribuicdo de

combustiveis, entre outras (TABELA 4.5).

5.4 Modelagem da Qualidade do Ar

Neste item sdo apresentados os resultados da modelagem de qualidade do ar para os poluentes
de interesse do presente trabalho, 0zonio (O3) e aerossol organico secundario (AOS), devido a
participacdo dos compostos organicos volateis biogénicos na formagdo e tais poluentes,

conforme descrito no capitulo 3.

5.4.1 Ozonio: caso base

Foram realizadas as simulagdes com o modelo CMAQ para o calculo das concentracdes de
poluentes na RGV, no periodo de 30 de julho (00hOOmin - GMT) a 01 de setembro de 2010
(06h00min - GMT), utilizando 2 dias de spin up (48 horas). Conforme apresentado no item
4.5.2, foram considerados trés cendrios para a avaliacdo da influéncia das emissdes biogénicas

na qualidade do ar da regido.

A FIGURA 5-10 apresenta a distribuicao espacial das concentracdes de Ozonio simuladas para
o cenario base. Destaca-se que a distribui¢do espacial das concentragdes médias observadas ¢

similar a encontrada em outro estudo realizado para a RGV (PEDRUZZI et al., 2019).
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Concentracdo Média de Ozonio - Agosto/2010
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FIGURA 5-10: Distribuicdo espacial das concentra¢des (em pg/m?) simuladas de Ozbnio
(O3) na RGV em agosto de 2010 para o cenario base.

Observa-se que a regido mais urbanizada, com maior concentragdo de vias de trafego,
residéncias, estabelecimentos comerciais e industriais, apresenta menores concentragdes de O3,
o que ocorre em funcdo das reagdes quimicas de consumo desse poluente, indicando que esta ¢

uma regido com concentragdes elevadas de NOx, o que pode ser verificado na FIGURA 5-11.

Concentracdo Média de NOx - Agosto/2010
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FIGURA 5-11: Distribuicdo espacial das concentragdes (em pg/m?) simuladas de NOx na
RGV em agosto de 2010 para o cenario base.
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Os dois pontos no mapa da Figura 5-11 com picos de concentracdo (coloragdo mais escura) de
NOx correspondem ao complexo industrial e portuario de Tubardo, que abriga industrias € um
terminal portuario, € a regido portuaria dos municipios de Vitoria e Vila Velha (terminais
publicos e privados), local em que o trafego de navios para embarque e desembarque de cargas
em geral € intenso. As areas na RGV que apresentam concentragdes médias variando entre 20
e 40 ug/m? sdo provavelmente correspondentes as emissdes veiculares da regido, devido a

localizagdo das principais vias.

A FIGURA 5-12 mostram as médias horarias para o més de agosto das concentragdes de 0zonio
e Oxidos de nitrogénio em 4 estagdes da RAMQATr (conforme mencionado no item 4.5.1). E
possivel observar nas Figuras 5-11 e 5-12 que, de maneira geral, a medida que a concentracao
de O3 aumenta nos periodos de maior radiagdo, a concentracdo de NOx diminui, em fung¢do de
sua participagdo nas reagdes de formagao e consumo de ozonio troposférico. Entre 09h e 13h a
concentragdo de O3 atinge seu pico e comega a diminuir a medida que a radiagdo solar também
diminui. A partir dai, a concentragdo de NOx passa a aumentar. Observa-se, ainda, que a
concentragdo de NOx simulada para as estacdes RAMQAr apresenta dois picos, um pela manha,
entre Sh e 6h, e outro no fim da tarde, entre 17h e 18h, uma vez que ambos os periodos estao
associado a intenso trafego veicular, importante fonte de 6xidos de nitrogénio (IEMA, 2010;
CARLTON et al., 2018), e ao baixo consumo de NOx para formacao de O3 devido a menor

intensidade de radiagao.



81

Média horaria de NOx e O3 - RAMQAr 1 Média horaria de NOx e O3 - RAMQAr 4
Agosto/2010 Agosto/2010
e NO X 03 e N Ox 03

70 80

) 70
60

50

- | \J/\\/

20

g/

w &

o o
Hglm?

Média horaria de NOx e O3 - RAMQAr 6 Média horaria de NOx e O3 - RAMQAr 8
Agosto/2010 Agosto/2010
e NOX 03 —NOX 03

70 70

60 60

50 50
E _/\ /\_,\ o
2

30 30

ug/m*

20 20

10 10

0 0
o @ O - N O TN OMN©OOOCTN®MT WO~ D® 0 NO
—————————— I FrrF RIS RSAANAN

FIGURA 5-12: Média horaria das concentra¢des (em ug/m?) simuladas de Oz e NOx para as
estacdes de monitoramento RAMQAr 1, RAMQAr 4, RAMQAr 6 e RAMQAr 8, para o més de
agosto de 2010.

Observa-se, ainda, na Figura 5-12 que as concentragdes de O3 e NOx simuladas para estagao
RAMQATr 6 (Ibes) apresenta o padrdao considerado classico para emissdes de tais poluentes:
quando a concentragdo de O3 apresenta o pico, que ocorre no periodo de maior incidéncia de
radiagdo solar, o NOx exibe concentragdes minimas pelo seu consumo nas reagdes de formacao
de Os. Tal estagdo localiza-se em regido de residéncias e comércios, possuindo como principais
fonte de poluentes as emissdes veiculares. Destaca-se a proximidade dessa estagdo com um
Terminal de 6nibus que atende a RGV, o que explica as concentracdes de NOx. As demais
estacdes ndo apresentam o padrdo classico, mas todas apresentam as maiores concentracdes de
NOx nos periodos de intenso trafego veicular (entre Sh e 7h e entre 16h e 19h). A estacdo
RAMQAr 1 (Laranjeiras) estd localizada proxima de uma via de trafego importante no
municipio de Serra e de um bairro industrial (CIVIT II) que abriga pequenas e médias
industrias. No entanto, essa regido possui uma densidade menor de vias, se comparada a
RAMQATr 6 (Ibes). A estacio RAMQATr 4 (Enseada do Sud) localiza-se em uma importante via
no municipio de Vitoria, e proxima a uma das principais pontes que ligam Vitoria ao municipio
de Vila Velha (Ponte Deputado Darcy Castello de Mendonga, mais conhecida como Terceira

Ponte). Por fim, a estagdio RAMQATr 8 (Cariacica) encontra-se em regido de residencial e
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comercial do municipio de Cariacica, dentro da propriedade das Centrais de Abastecimento do
Espirito Santo (Ceasa/ES) e proxima de uma das principais vias de trafego regional, sendo os
veiculos, incluindo caminhdes, a principal fonte de emissao no arredores da estagdo. Para essa
estacdo, a simulagdo encontrou valores baixos de NOx, se comparada as demais estacdes e se
comparada aos valores observados, o que pode ocorrer em fungdo de limitagdes no inventario

e no modelo para descri¢ao das fontes emissoras.

5.4.1.1 Comparacio com dados observados

A FIGURA 5-13 mostra a comparagao das médias horarias da concentragdo de ozonio simulada
e observada nas estacdes de monitoramento do IEMA (RAMQATr 1, RAMQAr 4, RAMQATr 6
e RAMQAr ).

E possivel observar na FIGURA 5-13 que, para os periodos de concentragdes mais altas de
0zonio, geralmente entre 08h ¢ 17h, o modelo subestima a formagao de 0zdnio, resultando em
valores inferiores ao observado na maior parte do tempo. Esse comportamento também foi
observado no estudo de Wu et al. (2020) em que os atribuiram o resultado as incertezas na
simula¢do meteoroldgica, que subestima a temperatura e radiagdo uma vez que superestima a
cobertura de nuvens. Destaca-se que ainda que os resultados da simulagdo meteorologica
tenham sido considerados satisfatorios, suas incertezas podem ter impactado a formagao de
ozonio na RGV. No entanto, o modelo capta as variagdes na concentragdo de O3z, aumento e
reducdo, em funcdo da participagdo da radiacdo solar e emissdes biogénicas nas reagdes

quimicas.
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FIGURA 5-13: Comparagéo das médias horarias de concentragdo (em ug/m?) de ozénio
simuladas e observadas nas estacoes RAMQAr 1, RAMQAr 4, RAMQAr 6 e RAMQAr 8,
para o més de agosto de 2010.

Além disso, com os dados simulados e observados, foi possivel calcular indices estatisticos para
a variavel Ozonio para as estagdes RAMQAr 1, RAMQAr 4, RAMQAr 6 e RAMQAr 8,
conforme apresentado na TABELA 5.2. Foram avaliados os indices Raiz do Erro Médio
Quadratico (Root Mean Square Error - RMSE), Viés Fracionado Médio (Mean Fractional Bias
- MFB), Erro Fracionado Médio (Mean Fractional Error - MFE) e Coeficiente de correlagdo
(r) (apresentados no ANEXO A).

] TABELA 5.2 -
Indices estatisticos utilizados na validagao das simulacdes de qualidade do ar e os
resultados para as estacbes RAMQAr 1, RAMQAr 4, RAMQAr 6 e RAMQAr 8.

Indices Faixa RAMQAr1 RAMQAr4 RAMQAr6 RAMQAr 8
RMSE (pg/m?®) - 20,29 20,69 26,19 24,80
MEFB (%) —200% < NMB < +200% -2,45 -9,73 -15,10 -7,88
MFE (%) 0% < MFE < +200% 12,39 14,77 17,83 16,34

r -1 <r<+l1 0,37 0,41 0,56 0,18
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Em relagdo ao RMSE, o valor encontrado ¢ compativel com os melhores resultados do estudo
de Pedruzzi et al. (2019) para a RGV, que apresentou RMSE médio de 18,76. Nesse sentido,
os valores simulados para a estagdo RAMQATr 1 sdo os que apresentam melhor desempenho. O
coeficiente de correlagdo (r) também esta coerente com os resultados encontrados por Pedruzzi
et al. (2019). Ja em relacdo ao coeficiente de correlagdo (r), as concentragdes simuladas para a
estacdo RAMQATr 8 apresenta o pior resultado (mais distante do valor 1); para as demais os

valores s@o compativeis com o estudo de Pedruzzi et al. (2019).

No que diz respeito aos indicadores MFE e MFB, para auxiliar na avaliagdo da performance,
foram tragados os graficos do tipo Bugle Plot (BOYLAN; RUSSELL, 2006), em que as zonas
indicadas correspondem a: bom desempenho do modelo (zona 1), desempenho razoavel (zona
2) e desempenho insatisfatorio (zona 3). Os graficos sdo apresentados na FIGURA 5-14.
Observa-se que os resultados tanto para MFE quando para MFB de todas as estagdes
encontram-se dentro na Zona 1, em que a modelagem ¢ considerada satisfatoria. Tais resultados

também sdo compativeis ao encontrado no estudo de Pedruzzi et al. (2019).
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FIGURA 5-14: Bugle Plots para Erro Fracionado Médio (MFE) e Viés Fracionado Médio
(MFB) para Ozbnio nas estacées RAMQAr 1, 4, 6 e 8, para agosto de 2010.

5.4.2 Ozonio: cenarios para analise de sensibilidade

A FIGURA 5-15 apresenta as concentracdes de O3 simuladas paras o cenéario I, que ndo inclui
emissoes biogénicas, considerando apenas emissdes antropogénicas, € cenario Il que considera

apenas emissoes biogénicas, excluindo todas as emissdes antropogénicas.
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FIGURA 5-15: Distribuicao espacial das concentragdes simuladas (em ug/m?3) de Ozénio
(O3) na RGV em agosto de 2010 para os cenarios | e .



86

Observa-se que o cendrio I possui 0os mesmos niveis de concentragdo de O3 que o caso base
(Figura 5-10). Ja o cenario II, por outro lado, as concentragdes de ozonio ficam acima de 40
ug/Nm? em todo o dominio, em fun¢do da menor quantidade de NOx disponivel para participar
das reacdes de consumo de Os. O estudo de Galvao et al. (2016) apontou que a atmosfera da
RGV ¢ COV limitante, de modo que a redug@o das emissdes de NOX acarreta em aumento da

concentragdo atmosférica de Os.

Os graficos com a evolugao temporal das concentragdes de O3 para os trés casos simulados
(cenarios base, I e II), avaliadas para as estagdes da RAMQAr 1 (Laranjeiras), RAMQAr 4
(Enseada do Sud), RAMQAr 6 (Ibes) ¢ RAMQAr 8 (Cariacica), sdo apresentados no
APENDICE B. Os graficos indicam que a concentragdes do cenario base e do cenario I (apenas
emissoes antropogénicas) ndo apresentam diferengas. Ja para o cendrio II, que considera apenas
emissOes biogénicas, observa-se uma discrepancia em relacdo ao caso base, em que as
concentragdes de ozonio permanecem elevadas enquanto o cenario base apresenta reducoes
ciclicas em fungao das reagdes de formagao/destruicdo de Os. Isso ocorre, principalmente,
devido a baixa concentracdo de NOx na atmosfera nesse cenario (II), uma vez que esse
composto participa das reagdes de formacdo e destruicdo do o0zbnio, porém, sao
majoritariamente originados das fontes antropogénicas locais, que foram excluidas desse
cenario. Esse comportamento ocorre, pois, em uma atmosfera com menor concentracdo de
NOx, os radicais hidroxila (OH) ficam livres para reagir diretamente com os COVs, sem

competi¢ao com os 0xidos de nitrogénio (ORLANDO et al., 2010).

A FIGURA 5-16 apresenta a média da diferenca entre as concentragdes simuladas para o
cenario base (considerando emissdes antropogénicas e biogénicas) € as concentracdes

simuladas para o cenario II (apenas emissdes biogénicas).
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40°W

FIGURA 5-16: Diferenca entre as concentragdes de O3 simuladas (em ug/m?3) para o cenario
base e as concentragdes simuladas para o cenario Il (apenas emissdes biogénicas).

Observa-se que na regido urbanizada (centro do mapa) os valores dessa diferenca sdo negativos
e elevados, indicando que nessa regido as concentragdes de O3 simuladas para o caso com
apenas emissdes biogénicas (cenario II) ¢ muito maior que o caso base (emissdes biogénicas e
antropogeénicas). Isso acontece em fun¢do das concentragdes elevadas de NOx nessa regido
(oriundo principalmente de fontes antropogénicas), conforme indicado na FIGURA 5-11. Esses
compostos participam das reagdes de formacdo e destruigdo de ozdnio e competem com 0s
COVs pelos radicais hidroxila disponiveis na atmosfera, que podem resultar na produgdo de
0Os3. Desse modo, no caso base em que as emissdes antropogénicas estdo presentes, a
concentragdo elevada de NOx na regido central do mapa € responsavel pela redu¢do na
formagao de 0z6nio dessa regido, pois os 6xidos de nitrogénio reagem com os radicais hidroxila

que participam das reagdes com os COVs na produgdo de Os.

As demais regides do dominio de interesse apresentam diferencas menores, entre £ 10 pg/m?,
0 que ¢ coerente uma vez que as emissdes de NOx estdo concentradas na regido urbanizada, e
portanto, na auséncia de emissdes antropogénicas, essa regido ¢ mais impactada em relagao as

demais.
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5.4.3 Aerossol Organico Secundario: caso base

A FIGURA 5-17 apresenta a distribuicdo espacial das concentragdes de Aerossol Organico

Secundario (AOS), de origem biogénica e antropogénica, simuladas para o cendrio base.
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FIGURA 5-17: Distribuicdo espacial das concentragdes (em pg/m?) simuladas de Aerossol
Organico Secundario (AOS) na RGV em agosto de 2010 para o cenario base.

Diferentemente das concentragdes de Ozonio (FIGURA 5-10) e NOx (FIGURA 5-11), o
aerossol organico secundario, formado por processos fisico-quimicos na atmosfera envolvendo
outros poluentes (incluindo os COVBs), ndo se concentra apenas na regido mais urbanizada do
dominio de interesse. Isso pode indicar, preliminarmente, que os niveis de AOS ndo sdo
primariamente controlados pelas emissdes antropogénicas. Observa-se, ainda, que as
concentragdes de AOS nao ultrapassam o valor de 0,9 pg/m? em praticamente todo o dominio.
Em trabalho anterior realizado para a Europa e Estados Unidos, para o periodo de verdo, as
concentragdes de AOS simuladas com modelo de qualidade do ar atingem até 10 pg/m?
(SARTELET et al., 2012). Na China, estudo recente mostrou que, para o verao do ano de 2017,
os niveis de aerossol organico secunddrio tipicamente excedem 1 pg/m* mas ndo ultrapassam o

valor de 3 pg/m? com base em resultados fornecidos por modelo fotoquimico (WU et al., 2020).
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A distribuicdo espacial das concentragdes de aerossol organico secundario de origem biogénica
(AOSB) e de origem antropogénica (AOSA), separadamente, ¢ apresentada nas Figuras 5-18 e

5-19, respectivamente.
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FIGURA 5-18: Distribuicdo espacial das concentragdes (em pg/m?) simuladas de Aerossol
Organico Secundario de origem biogénica (AOSB) na RGV em agosto de 2010 - caso base.
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FIGURA 5-19: Distribuicdo espacial das concentragdes (em ug/m?) simuladas de Aerossol
Organico Secundario de origem antropogénica (AOSA) na RGV em agosto de 2010 para o
cenario base: (a) escala compativel com AOS e AOSB; (b) escala diferenciada para
viabilizar visualizagédo do gradiente de concentragéo (uma ordem de grandeza menor).
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Ao observar as Figuras 5-18 e 5-19 comparando-as com a FIGURA 5-17, fica evidente que o
aerossol organico secundario formado na regido ¢ primordialmente biogé€nico, resultado similar
ao encontrado nos trabalhos de SARTELET et al. (2012) e WU et al. (2020), que indica a

relevancia das emissdes de COVBs na produg¢do de aerossol organico secundario.

Para apoio no entendimento da formagdao de AOS, a FIGURA 5-20 apresenta a evolugdo
temporal das concentracdes de AOS total, AOSB e AOSA para dois pontos de interesse da
RGV, onde se localizam as estacdes RAMQAr 1 (Laranjeiras) e RAMQAr 4 (Enseada).
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FIGURA 5-20: Evolugao temporal das concentragées (em pg/m?) simuladas de Aerossol
Orgénico Secundario total (AOS), de origem biogénica (AOSB) e antropogénica (AOSA) na
RGV em agosto de 2010 para o caso base.
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Observa-se na FIGURA 5-20 que hd uma variagdo temporal nos niveis de aerossol organico
secundario, além de ser possivel notar que as concentragdes nao permanecem estaveis ao longo
do dia, variando também em func¢do do horario (associado a presenca de luz solar). Verifica-se,
ainda, que na regido da RAMQATr 4, a méxima concentra¢ao do periodo ¢ maior do que para a
regido da RAMQAr 1, o que pode estar associado ao transporte de poluentes, considerando o

vento predominante Norte/Nordeste no periodo avaliado (FIGURA 4-3).

Além disso, observa-se que em toda a série de dados as concentracdes de AOSB sdo muito
superiores as concentragdes de AOSA, de modo que a variacdo dos aerossois organicos de
origem biogénica controla a varia¢do dos aerossois organicos totais. Por fim, os picos mostrados
na FIGURA 5-20 ocorrem em concordancia com os picos nas concentra¢des de NOx, indicando
o importante papel que esses compostos desempenham na formagdo de AOS (CARLTON et

al., 2018), o que sera abordado no item a seguir.

5.4.4 Aerossol Organico Secundario: cenarios para analise de sensibilidade

A FIGURA 5-21 apresenta as concentracdes de AOS simuladas paras os cendrios I (apenas

emissoes antropogénicas) e Il (apenas emissdes biogénicas).
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FIGURA 5-21: Distribuicao espacial das concentragdes (em pg/m?3) simuladas de Aerossol
Orgénico Secundario (AOS) na RGV em agosto de 2010 para os cenarios | e Il.
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Ao comparar os resultados para AOS para os cenarios I e II com o caso base (FIGURA 5-17),
observa-se que em ambos 0s casos houve reducao da formacao de aerossol organico secundario,

sendo que o maior nivel de redugdo ¢ observado para o cenario sem emissdes biogénicas de

COVs.

No que diz respeito ao cenario I, essa diminui¢ao nos niveis de AOS ocorre possivelmente em
fun¢do da auséncia das emissdes de COVBs, que resulta na reducao de AOS biogénico, parte
majoritaria do aerossol orgénico secundario da regido. J4 para o cendario I, parte da reducao
ocorre em fungdo da auséncia de formacdo de aerossodis organicos secundarios de origem
antropogénica, que contribui em menor quantidade para o AOS total. Todavia, a exclusdo das
emissdes antropogénicas pode alterar ainda a formag¢do do AOS biogénico em fungdo da
reducdo consideravel das emissdes de NOx (majoritariamente antropogénico). Os impactos das
emissoes de NOx na formagao de AOSB s3o quimicamente complexos, sendo que a formagao
de quase todas as espécies de AOSB reduz com a reducdo das concentracdes atmosféricas de
NOx (CARLTON et al., 2018), o que pode justificar o nivel de redug@o da formacao de AOS

encontrado para o cenario II (as concentragdes nao ultrapassam o valor de 0,05 ug/m?).

A FIGURA 5-22, a seguir, mostra um resumo de todos os cenarios, incluindo as concentragdes
de aerossol organico secundario total (AOS), de origem biogénica (AOSB) e antropogénica
(AOSA), para os diferentes casos simulados. Ressalta-se que as concentragdes de AOSA sdo
apresentadas em escala diferenciada visando facilitar a visualizagdo da variagdo espacial da
concentragdo, uma vez que os niveis sdo uma ordem de grandeza mais baixos do que as

concentracoes de AOSB.
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FIGURA 5-22: Distribuicdo espacial das concentragdes (em pg/m?) simuladas de Aerossol
Orgénico Secundario total, de origem biogénica e antropogénica na RGV, em agosto de
2010, para todos os casos simulados.

E possivel observar na FIGURA 5-22 que tanto as emissdes antropogénicas influenciam a
formacgdo de AOS biogénico, quanto as emissdes biogénicas influenciam a formagao de AOS
antropogénico, sendo o ultimo em baixa propor¢ao. Essa figura, evidencia, ainda, a contribui¢ao
de cada tipo de emissdo para a formagao de aerossol organico secundario. Nota-se também que
no cendrio I, mesmo sem a inser¢do de emissdes de COVBs, ocorre formagdo de aerossol
secundario de origem biogénica, atingindo concentracdes de até 0,02 pg/m* em algumas
regides. Isso ocorre, possivelmente, devido ao transporte desse tipo de composto para dentro
do dominio, uma vez que as condi¢gdes de contorno e iniciais ndo foram alteradas em nenhum

dos cenarios. Além disso, o fato de as maiores concentragdes de AOSB no cenario II estarem
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concentradas na regido urbanizada no dominio pode ser explicado em fun¢do das maiores
concentragdes de NOx nessa area. Conforme mencionado anteriormente, esse composto, ainda
que de origem antropogénica, possui participacdo importante na formagdo de aerossol

secundario biogénico.

Para ilustrar a contribui¢do das emissdes antropogénicas na formag¢do de AOSB, a FIGURA
5-23 apresenta a redugdo percentual na formacao de AOSB do cenario II em relagdo ao cenario

base.

Reducdo na Concentracdo Média de AOS com e sem emissbes de COVBs- Agosto/2010

100

20

d L,

40°W

FIGURA 5-23: Diferenga entre as concentragdes de AOSB simuladas (em pg/m?) para o
cenario base e as concentragdes simuladas para o cenario Il (apenas emissdes
antropogénicas).

Observa-se que ao remover as emissoes antropogénicas, a formagao de AOSB pode reduzir em
até 80% em algumas regides do dominio estudado, evidenciando o papel, principalmente, dos

oxidos de nitrogénio nesse processo.

No intuito de avaliar a contribui¢ao das emissdes biogénicas na formagao de aerossol organico
secundario, a FIGURA 5-24 apresenta a distribui¢do espacial das diferencas entre as

concentragdes de AOS para o caso base e para o cenario [ (apenas emissdes antropogénicas).
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Diferenca na Concentracao Media de AOS com e sem emissdes de COVBs- Agosto/2010
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FIGURA 5-24: Diferenca entre as concentra¢des de AOS simuladas (em pg/m?) para o
cenario base e as concentracdes simuladas para o cenario | (apenas emissoes
antropogénicas).

Observa-se que na regido continental do dominio a diferenca chega a ultrapassar o valor de 0,05
pg/m?, demonstrando que € consideravel a reducao do AOS no cenario sem emissdes biogénicas

(levando em conta os niveis de AOS total).

Para facilitar a visualizacdo da contribui¢do das emissdes biogénicas de COVs na formacao do
aerossol organico secundario, a FIGURA 5-25 apresenta a reducdo percentual da concentragao

do cenario I em relagdo ao caso base.
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Reducdo na Concentracdo Média de AOS com e sem emissbes de COVBs- Agosto/2010
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FIGURA 5-25: Reducao percentual das concentragdes de AOS simuladas (em pg/m?3) para o
cenario | (apenas emissdes antropogénicas) em relagao ao caso base.

Conforme ressaltado anteriormente, a FIGURA 5-25 indica mais uma vez a redugdo
consideravel da formacdo de AOS em fun¢do da auséncia de emissdes biogénicas, podendo

chegar até a 50% para algumas regides do dominio.
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6 CONCLUSOES

Este trabalho estudou a influéncia das emissdes biogé€nicas na formagao de poluentes
secundarios na Regido da Grande Vitoria. Para isso, foram utilizadas ferramentas de

modelagem a fim representar as condigdes atmosféricas do més de interesse, agosto de 2010.

As simulag¢des meteorologicas com o modelo WRF apresentou resultados satisfatorios para a
regido estudada, que foram avaliados por meio da validagdo com as estagdes meteorologicas do
INMET (Vitéria) e Aeroporto (SBVT) e na estagdo de Carapina (RAMQAr 2). Mesmo o
modelo apresentando uma tendéncia a subestimar as temperaturas maximas e superestimar as
minimas, os resultados médios estiveram dentro do padrao climatolégico da regido. Devido as
interferéncias da cidade, a estacdo Aeroporto (SBVT) situada na costa da cidade de Vitoria,
distante de edificacdes, foi a localizacdo que o modelo conseguiu melhor representar as
condigdes do vento, inclusive foi a estacdo de monitoramento em que foram observadas as
maiores velocidades dentro da cidade. Adicionalmente, o0 modelo WRF capturou as variagdes
das condi¢gdes meteorologicos em funcdo dos ciclos diurno e noturno para um periodo de
inverno. De maneira geral, os resultados da modelagem meteoroldgica apresentaram resultados
satisfatorios para as variaveis avaliadas (temperatura, direcao e velocidade do vento e umidade

especifica), com indicadores estatisticos em concordancia com as referéncias (benchmarks).

A ferramenta computacional desenvolvida para atuar em conjunto com o modelo de emissoes
biogénicas MEGAN mostrou-se de extrema importancia para a estimar as taxas de emissoes de
COVBs a partir de dados meteoroldgicos, cobertura do solo e fatores de emissao. Com o codigo
desenvolvido em linguagem Python foi possivel preparar todos os dados de entrada em
formatos compativeis a0 modelo MEGAN, utilizando a mesma base de dados do modelo
meteoroldégico WRF e seu pds-processador MCIP. O cddigo desenvolvido permitiu reduzir a
quantidade de etapas requeridas para utilizagdo do MEGAN, uma vez que os dados de LAI
(indice de area foliar) e PFTs (tipos funcionais de plantas) nao estdo prontamente disponivesis,
com excec¢do para a América do Norte. Para as demais regides, sdo necessarias etapas de coleta
e processamento de dados de satélite, ou outra fonte que possa fornecer LAI e PFTs para o
dominio de interesse. A partir do uso de tal ferramenta no presente trabalho foi possivel obter
a distribuicdo de LAI e PFTs (conforme a classificagdo CLM4) para a RGV, bem como a
distribuicdo dos fatores de emissdo para cada COVB. Com isso, foi realizada a simula¢do com
0 MEGAN para o célculo das taxas de emissdo de COVBs na RGV para o periodo de agosto

de 2010. Vale destacar que este codigo ficard disponivel neste trabalho para uso de toda
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comunidade cientifica, com o objetivo de contribuir facilitando a formata¢do dos dados de
entrada e difundindo com isso a inclusdo das emissdes biogénicas em estudos de qualidade do
ar no Brasil. Devido a quantidade de area vegetada e tipo de vegetagdo na area de estudo, as
emissdes de compostos organicos volateis de origem biogénica com maior contribui¢ao
percentual estimadas foram o isopreno e terpenos, representando cerca de 74% e 25% das
emissoes totais de COVBs, respectivamente. No entanto, tais compostos representam menos de
1% das emissoes totais de COVs (fontes antropogénicas e biogénicas). Nesse sentido, destaca-
se a importancia de, em trabalhos posteriores, aumentar a area simulada para avaliar areas mais
a oeste da RGV, que sdo mais vegetadas e podem contribuir para o aumento de COVBs na RGV
devido ao transporte em determinadas condigdes meteoroldgicas. As menores emissdes
estimadas pelo MEGAN ocorreram proximo a fontes com grandes emissdes de NOx, como o
Complexo de Tubardo e a regido central da cidade que possui o Porto de Vitdria, com a
movimentagdo intensa de navios, assim como as principais vias da cidade. Todos estes fatores
chamam atencdo para a necessidade de monitoramento das concentra¢des ambientais, nao
somente nos centros urbanos, mas também em seu entorno para avaliar os possiveis impactos
devido ao transporte ¢ a formacao secundaria dos poluentes, reiterando a importancia dos

estudos de qualidade do ar para a tomada de decisdo dos governos e 6rgdo ambientais.

A combinacdo de dois processadores de emissdo, MEGAN para fontes biogénicas e SMOKE
para emissoes antropogénicas utilizando o inventario oficial da RGV, mostrou-se satisfatoria
para elaboracdo de um inventario de emissdes em formato de grade, incluindo alocagao
temporal e espacial, e especiacdo quimica das emissdes para servir como dado de entrada do

modelo de qualidade do ar CMAQ.

Logo, os dados tratados inicialmente foram de grande importancia para as estimativas
posteriores da distribuicdo espacial da concentracdo média de ozdnio troposférico e aerossol
organico secundario para a RGV, para o més de agosto de 2010. A anélise das concentragdes
atmosféricas foi realizada utilizando o modelo fotoquimico CMAQ, que ¢ recomendado por
agencias de protecdo ambiental internacionais como ferramenta adequada para estudos
regionais de formacdo secundaria de poluentes. Neste estudo, para o caso base (emissdes
antropogénicas e biogénicas sao consideradas) foi observado que o excesso de fontes de NOx
favoreceu as concentracdes mais baixas de O3 na regido mais urbanizada, em meio a
importantes fontes de emissdo da RGV, onde se encontram as estagdes de qualidade do ar da

regido. Esse resultado sugere que as regides mais impactadas pelo ozoénio troposférico,
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possivelmente, sejam aquelas mais distantes da RGV, principalmente a oeste de Vitdria, devido
a direcao predominante do vento (Norte-Nordeste-Leste) favorecer o transporte dos poluentes

para a regido de montanhas localizadas nesta direcao.

A concentracao horaria de O3 estimada pelo modelo foi comparada com os dados observados
nas estacoes de qualidade do ar RAMQATr 1, RAMQAr 4, RAMQATr 6 e RAMQATr 8, em que
foi possivel verificar que a simulagdao com o CMAQ subestimou os picos de concentragdao de
O3, para a maior parte do tempo. Estudo anterior aponta que esse comportamento pode ser
atribuido as incertezas na simulacdo meteorologica, que subestima a temperatura e radiacao,

variaveis que afetam a formacao de ozonio.

Além do caso base incluindo todas as fontes de emissdo, foram realizadas simulagdes com o
CMAAQ para dois cendrios adicionais para andlise de sensibilidade, totalizando 3 condigdes:
caso base (mencionado anteriormente); apenas emissoes antropogénicas (cenario I) e apenas
com emissdes biogé€nicas (cenario II). Para o 0zonio troposférico, os resultados indicaram que
a concentracdes do cendrio base e do cenario I ndo apresentam diferengas, enquanto para o
cenario II as concentracdes de ozonio permanecem elevadas em todo o dominio estudado,
indicando que a reducdo da concentracdo de NOx (em fun¢do da remogao das emissdes
antropogénicas) causa um aumento na concentragdo de ozonio troposférico (atmosfera COV
limitante). Nesse sentido, a reducao das emissdes de NOx ndo representam estratégica eficaz
para reducdo da concentracdo de O3, mas sim o controle das emissdes de COVs (especialmente

0s antropogénicos).

O presente trabalho investigou, ainda, a contribuicdo das emissdes biogénicas na formacao de
aerossol organico secundario (AOS) na RGV. Os resultados da modelagem de qualidade do ar
indicaram que a contribuicao das emissdes biogénicas nas concentragdes de AOS ¢ superior em

até uma ordem de grandeza se comparada a participacao das emissdes antropogénicas.

Além disso, os resultados mostraram que as emissdes antropogénicas influenciam a formagao
de aerossol organico secundario biogénico. Observou-se que para o cenario sem emissdes
antropogeénicas, houve reducao nas concentragdes de AOSB em relagdo ao caso base. Isso pode
ser explicado, possivelmente, pelo importante papel que o NOx desempenha na formagao de
AOSB, uma vez que alguns compostos do AOSB sao formados somente na presenga de NOx,

de modo que a reducao da concentragao atmosférica de NOx pode reduzir a formagao de AOSB.



100

A simulagdo indicou que na RGV a eliminacdo das emissdes antropogénicas provoca uma

redugdo de até 80% nas concentracdes atmosféricas de AOSB.

Ainda que nenhum dos cenarios propostos seja factivel (eliminar as emissdes antropogénicas
ou biogénicas), a analise de sensibilidade realizada auxiliou no entendimento preliminar da
quimica atmosférica e do papel das emissdes biogénicas na formagao de poluentes secundarios.
Ressalta-se a importancia da inclusdao da estimativa destas fontes em todas as simulagdes de
qualidade do ar para RGV. Para o aprofundamento do estudo, recomenda-se a ado¢ao de uma

ou mais praticas e medidas indicadas no capitulo 7 do presente trabalho.
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7 RECOMENDAGOES

O presente trabalho traz diversos resultados importantes para o entendimento da influéncia das
emissdes biogénicas na formacdo de poluentes secundarios. No entanto, visando o
aprimoramento do presente estudo, sugere-se que sejam avaliados em trabalhos futuros os itens

listados a seguir:

e Realizar modelagem de emissdes biogénicas com o MEGAN também para um periodo
de verdo, visando comparar os efeitos das emissdes de COVBs na formacdo de

poluentes secundarios em diferentes estagdes do ano;

e Realizar modelagem de qualidade do ar utilizando dados do inventario atual de emissdes

da RGV (ano base de 2015);

e Realizar validagdo da modelagem de qualidade do ar para todos os poluentes

monitorados nas estagdes da RGV;

e Utilizacdo de base de dados local para o fornecimento dos tipos funcionais de plantas

(PFTs) da RGV, como por exemplo a ferramenta do MapBiomas;

e Utilizagdo de valores mensais de Indice de Area Foliar (LAI), que também podem ser

fornecidos pelo WREF, ao invés de valores fixos como dado de entrada para o MEGAN;

e Avaliacdo de cendrio com redugdo de emissdes antropogénicas, como as emissdes
veiculares, visando entender o impacto em termos de reducdo na formacdo de Os

troposférico e aerossol secundario;

e Avaliacdo de cendrio com alteragdo do uso e ocupagdo do solo da regido, uma vez que

¢ parametro chave para a emissdo de compostos organicos volateis de origem biogénica.
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APENDICE A

Este Apéndice apresenta o script na linguagem Python desenvolvido no presente trabalho,
visando permitir o uso dos dados do WRF-MICP (LAI e PFTs) como entrada para o modelo
MEGAN.

# Inputs from USER

in file = "D:/Testes Python/METCRO2D RMGV_ago 2010.nc"

#METCRO2D input file path

#The user must NOT write with backslash, replace it for normal slash " / "
out folder = "D:/Testes Python/input megan novo"

#Output folder to save the output file - LAI210.csv

from netCDF4 import Dataset
import numpy as np
import csv

#Extracting information from METCRO2D netcdf file
nc_metcro = Dataset(in file, mode='r')

#Defining LAI Variable
lai = nc_metcro.variables['LAI']
lai flip = np.flipud(np.rot90 (1lai[0][O0][:]1[:],-3))

#Vegetation Cover Fraction (VCF)
vcf = nc _metcro.variables['VEG']
vcf flip = np.flipud(np.rot90(vcf[0][0][:1[:],-3))

#Rows and Columns
row, col = np.shape(lai flip)
#print (row, col)

#CELL ID, X, Y values
x = list (range (1, row+l))

y = list(range(l,col+1))
cell id = list(range(l, (row*col)+1))

# Code written considering ONE MONTH of meteorological data (from WRF
simulation)

header =
['CELLiID', 'Xt,'y','LAIO1', 'LAIO2"', 'LAIO3"', 'LAIO4"', 'LAIOS"', 'LAIOG', 'LAIOT7 ",
'LAIO8', 'LAIOS', 'LATI10', 'LAT11l"', 'LAT12"', "LATI13"','LAT14"', 'LAT1S5", 'LATIL1G", "LA
I17','LAI18', 'LAI19', 'LAI20', 'LAI21"', 'LAI22"', 'LAI23"','LAI24"','LAI25"', 'LAI26
', '"LAI27','LAI28"','LAI29','LAI30"','LAI31l"','LAI32"','LAI33"','LAI34"','LAI3S5","
LAI36','LAI37','LAI38','LAI39','LATI40', 'LATI41"','LAI42', ' 'LATI43','LATI44"', 'LAT
45", '"LAT46"]
with open (out folder+"/LAI210.csv", 'w', newline='"') as output:

filewriter = csv.writer (output, delimiter=',"',
quoting=csv.QUOTE MINIMAL)

filewriter.writerow (header)

c=0

for j in range(0,col):
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for i in range (0, row) :

if vcf([O0][0][1i][]] == O:
a=2=0
else:
a = (lai flip[il(3])/(vcf flip[i][j])*10
#transformar para LAIv (m2 / 10 m2)
if a > 60:
a = 60
list csv =

[cell id[c],x[i]l,vI[j]l,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,,a,a,a,a,a,a
ra,2,2,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a,a]

#a 1s repeated 46 times to use fixed LAI average LAI (8-
day average i1s used in MEGAN)

#For Southern Hemisphere, LAI temporal variation is much
less pronounced (VAN DEN HURK; VITERBO; LOS, 2003.)

filewriter.writerow(list csv)
c=c+1

print ("LAIZ210.csv has been generated and saved in " + out folder)

# Inputs from USER

in file lufrac = "D:/Testes Python/LUFRAC CRO RMGV_ago 2010.nc"

#LUFRAC_CRO input file path

#The user must NOT write with backslash, replace it for normal slash " / "
in file gridcro = "D:/Testes Python/GRIDCRO2D RMGV_ago 2010.nc"

out folder = "D:/Testes Python/input megan novo" #Output folder to save

the output file - PFT210.csv
#If the file is not being saved in out folder, go to line 487 and write the
name of the folder+file (eg. 'D:/Testes Python/PFT210.csv')

months = [8] #Write the month (only one) that represents the season of
your simulation (SINGLE VALUE)

#Example: Simulation of Summer for North Hemisphere -> Jun., Jul., Aug.,
Sep. -> months = 8

#If the analysis if fore different seasons, run the script for each season

#Extracting information from LUFRAC CRO netcdf file - write below the path
to the file
nc_lufrac = Dataset(in file lufrac, mode='r"') #LUFRAC_CRO - PFT

lufrac = nc lufrac.variables['LUFRAC']

#LUFRAC XX (fractional land use) - MODIS classes
modisl = np.flipud(np.rot90 (lufrac[0][0][:1[:]1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Evergreen Needleleaf Forest
modis2 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[O0][1]1[:]1[:]1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Evergreen Broadleaf Forest
modis3 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[0][2]1[:1[:1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Deciduous Needleleaf Forest
modis4 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[0][3]1[:1[:]1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Deciduous Broadleaf Forest
modis5 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[O0][4]1[:1[:1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Mixed Forests

modis6 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[0][5]1[:1[:]1,-3))

#var desc: MODIS NOAH: Closed Shrublands
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modis7 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[O0][6][:]1[:]1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Open Shrublands

modis8 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[0][7]1[:1[:1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Woody Savannas

modis9 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[0][8][:]1[:]1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Savannas

modisl0 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[0][9][:][:1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Grasslands

modisl2 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[O0][11]1[:]1[:1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Croplands

modisl4d = np.flipud(np.rot90 (lufracl[O0][13][:][:1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Cropland-Natural Vegetation Mosaic
modisl8 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[0][17]1[:]1[:1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Wooded Tundra

modisl9 = np.flipud(np.rot90 (lufracl[O0][18][:][:1,-3))
#var desc: MODIS NOAH: Mixed Tundra

modis20 = np.flipud(np.rot90 (lufrac[0][19][:]1[:1,-3))

#var desc:

MODIS NOAH:

Barren Tundra

#modis variables shape
row, col np.shape (modisl)

#Extracting information from GRIDCRO2D netcdf file - write below the path
to the file
nc_gridcro

#GRIDCROD2D

Dataset (in_ file gridcro, mode='r"')

#Latitude and Longitude variables

lat = nc_gridcro.variables['LAT'] #var desc: latitude (south negative)
lat flip = np.flipud(np.rot90(lat[0][0][:1[:],-3))
lon = nc_gridcro.variables['LON'] #var desc: longitude (west negative)
lon flip = np.flipud(np.rot90(lon[0][0][:]1[:],-3))

#Replacing classes from MODIS to MEGAN

based categories)

(IGBP based categories) (CLM4.0

The processing of modis5 needs to be performed prior than the others. In
this way, the processing of modis 1, 2, 3 and 4 into CLM4 classes will

include modis 5 wvalues.

##LUFRAC 05: Mixed Forests - it can be modisl, modis2, modis3 or modis4 -
defined according to the surrounding cells.

##Lands dominated by trees with a percent cover >60% and height exceeding 2
m. Consists of tree communities with interspersed mixtures or mosaics of
the other four forest types. None of the forest types exceeds 60% of
landscape. (FRIEDL et al. Global land cover mapping from MODIS: Algorithms
and early results. 2002.)

modisl 5 = []

modis2 5
modis3 5
modis4 5

[]
[]
[]

for i in range (row) : #looping necessary to create matrix with zeros

modisl 5 = modisl 5 + [[0]*col]
modis2 5 = modis2 5 + [[0]*col]
modis3 5 = modis3 5 + [[0]*col]
modis4 5 = modis4 5 + [[0]*col]

##for cells in the matrix inner part:
for j in range(l,col-1):



121

for i in range(l,row-1):
listl—[modisl[i 11[J-1]1,modisl[1-1][
1][j+1]1,modis1[i][j-1],modisl[i][j],modisl[i
1], modisl [i+1] ], modis1 [i+1] [j+1]]
list2= modls2[1 1]1[j-1],modis2[1i-1][
][J-1],modis2[i][j],modis2[1

j],modisl[i-
] [j+1],modisl[i+1][J-

j],modis2[i-
]

[1
[J
[
1][j+1],modis2[1 [J+1],modis2 [i+1][]j-
1], modis2[i+1][]], modls2[1+1][]+1]]
list3= [modls3[1 1]1[j-11,modis3[1i-1]1[j],modis3[i-
1]1[j+1]1,modis3[1i][j-1],modis3[1i][j],modis3[1i][j+1],modis3[i+1][J-
1], modis3[i+1][j], modis3[i+1][j+1]]
list4= [modls4[1 11[3J-1],modis4[i-1]1[]j],modis4[1i-
1][j+1],modis4[i][j-1],modis4[1i][]j],modis4[1i][j+1],modis4[i+1][]-
1], modis4 [i+1][Jj], modisd4 [i+1] [J+11]1]
max pft = [max(listl),max(list2),max(list3),max(list4)]
pos = max pft.index (max (max pft)) #indicates the position of the

maximum PFT fraction for the cell

#0 - modisl Evergreen Needleleaf Forest; 1 - modis2 Evergreen
Broadleaf Forest; 2 - modis3 Deciduous Needleleaf Forest; 3 - modis4
Deciduous Broadleaf Forest

if pos == 0:

modisl 5[i][j] = modisl 5[i][j]+modis5[i][]]
if pos == 1:

modis2 5[i][j] = modis2 5[i] [j]+modis5[i][]]
if pos == 2:

modis3 5[i][j] = modis3 5[i] [j]+modis5[i][]]
if pos == 3:

modis4 5[i][j] = modis4 5[i][j]+modis5[1i][]]

##for cells on the corners

##for corner 1

cornerl 1=[modisl[0][0],modis1[0][1],modisl1[1][1],modis1[1][0]]

cornerl 2=[modis2[0][0],modis2[0][1],modis2[1][1],modis2[1][0]]

cornerl 3=[modis3[0] [0],modis3[0][1],modis3[1][1],modis3[1][0]]

cornerl 4=[modis4[0][0],modis4[0][1],modis4[1][1],modis4[1][0]]

max pft = [max(cornerl 1),max(cornerl 2),max(cornerl 3),max(cornerl 4)]
pos = max pft.index (max (max pft)) #indicates the position of the maximum

PFT fraction for the cell

#0 - modisl Evergreen Needleleaf Forest; 1 - modis2 Evergreen Broadleaf
Forest; 2 - modis3 Deciduous Needleleaf Forest; 3 - modis4 Deciduous
Broadleaf Forest

if pos ==

modisl 5[0][0] = modisl 5[0] [0]+modis5[0] [O0]
if pos == 1:

modis2 5[0] [0] = modis2 5[0] [0]+modis5[0] [0]
if pos == 2:

modis3 5[0][0] = modis3 5[0] [0]+modis5[0] [0]
if pos == 3:

modis4 5[0] [0] = modis4 5[0] [0]+modis5[0] [O0]

##for corner 2
corner2 1=[modisl][
2],modisl1[0] [col-2

0] [col-1],modisl[1] [col-1],modisl[1l] [col-

]
corner?2 2=[modis2[0

]

0

]

. [col-1],modis2[1] [col-1],modis2[1] [col-
2],modis2[0] [col-2
corner2 3=[modis3[
2],modis3[0] [col-2

]
]
]
]
][col-1],modis3[1] [col-1],modis3[1] [col-
]
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corner2 4=[modis4[0] [col-1],modis4[1] [col-1],modis4[1] [col-
2],modis4[0] [col-2]]

max pft = [max(corner2 1),max(corner2 2),max(corner2 3),max(corner2 4)]
pos = max pft.index (max (max pft)) #indicates the position of the maximum
PFT fraction for the cell

#0 - modisl Evergreen Needleleaf Forest; 1 - modis2 Evergreen Broadleaf
Forest; 2 - modis3 Deciduous Needleleaf Forest; 3 - modis4 Deciduous
Broadleaf Forest

if pos == 0:

modisl 5[0] [col-1] = modisl 5[0] [col-1]+modis5([0] [col-1]
if pos == 1:

modis2 5[0] [col-1] = modis2 5[0] [col-1]+modis5[0] [col-1]
if pos == 2:

modis3 5[0] [col-1] = modis3 5[0] [col-1]+modis5([0] [col-1]
if pos == 3:

modis4 5[0] [col-1] = modis4 5[0] [col-1]+modis5[0] [col-1]

##for corner 3

corner3 1=[modisl[row-1][0],modisl[row-1][1],modisl[row-2][1],modisl[row-
iiigéi3_2=[modis2[row—l][O],modisZ[row—l][l],modis2[row—2][l],modis2[row—
iiigii3_3=[modi33[row—l][O],modis3[row—l][1],modis3[row—2][1],modis3[row—
iligéi3_4=[modis4[row—l][O],modis4[row—1][1],modis4[row—2][1],modis4[row—

2110011

max pft = [max(corner3 1),max(corner3 2),max(corner3 3),max(corner3 4)]
pos = max pft.index (max (max pft)) #indicates the position of the maximum
PFT fraction for the cell

#0 - modisl Evergreen Needleleaf Forest; 1 - modis2 Evergreen Broadleaf
Forest; 2 - modis3 Deciduous Needleleaf Forest; 3 - modis4 Deciduous
Broadleaf Forest

if pos == 0:

modisl 5[row-1][0] = modisl 5[row-1][0]+modis5[row-1][0]
if pos ==

modis2 5[row-1][0] = modis2 5[row-1][0]+modis5[row-1][0]
if pos ==

modis3 5[row-1][0] = modis3 5[row-1][0]+modis5[row-1][0]
if pos == 3:

modis4 5[row-1][0] = modis4 5[row-1][0]+modis5[row-1][0]

##for corner 4

corner4 l=[modisl[row-
2],modisl[row-2] [col-1
corner4 2=[modis2[row-

1] [col-1],modisl[row-1] [col-2],modisl [row-2] [col-

]

1
2]1,modis2[row-2] [col-1]

1

]

1

]

[col-1],modis2[row-1] [col-2],modis2[row-2] [col-
corner4 3=[modis3[row- [col-1],modis3[row-1] [col-2],modis3[row-2] [col-
2],modis3[row-2] [col-1

corner4 4=[modis4[row-
2],modis4 [row-2] [col-1

]
]
]
]
]
]
] [col-1],modis4 [row-1] [col-2],modis4d4 [row-2] [col~-

]

max pft = [max(cornerd4 1),max(cornerd4 2),max(cornerd4 3),max(cornerd 4)]
pos = max pft.index (max (max pft)) #indicates the position of the maximum
PFT fraction for the cell

#0 - modisl Evergreen Needleleaf Forest; 1 - modis2 Evergreen Broadleaf

Forest; 2 - modis3 Deciduous Needleleaf Forest; 3 - modis4 Deciduous
Broadleaf Forest



if pos

modisl 5[row-1][col-1]
if pos ==
modis2 5[row-1][col-1]

if pos

modis3 5[row-1][col-1]
if pos ==
modis4 5[row-1][col-1]

##for border cells

##for border 1

left side)

modisl 5[row-1][col-1]+modis5[row-1] [col-1]
modis2 5[row-1][col-1]+modis5[row-1] [col-1]
modis3 5[row-1] [col-1]+modis5[row-1] [col-1]

modis4 5[row-1][col-1]+modis5[row-1] [col-1]

(excluding corners)

borderl 1=[modisl[i][0],modisl[i-1][0],modisl[i-

for i in range(l,row-1):
11[1],modisl[i]
borderl 2=[
11[1],modis2[1]
borderl 3=
1][1],modis3[1i]
borderl 4=]
]

17[1],modis4[1i

max pft =

pos

(
1
m
[1],modis1[i+1][1],modisl[i+1][0]]
modis2[i] [0],modis2[i-1]([0],modis2[i-
[1],modis2[i+1][1],modis2[1i+1][0]]
modis3[i] [0],modis3[i-1]1[0],modis3[i-
[1],modis3[i+1][1],modis3[1+1][0]]
modis4 [i] [0],modis4[i-1][0],modis4d[i-
[1],modis4 [i+1][1],modis4[1+1][0]]

#indicates the position of the

maximum PFT fraction for the cell

#0 - modisl Evergreen Needleleaf Forest;
2 - modis3 Deciduous Needleleaf Forest;

Forest;

Broadleaf Forest

if pos == 0:
modisl 5([i][0] =
if pos == 1:

modis2 5[1i][0] =

if pos ==

if pos

##for border 2

modis3 5[1][0] =

modis4 5[1i][0] =

for i in range(l,row-1):

border2 1=[modisl[i] [col-2
3],modisl[i] [col-3],modisl[i+1
border2 2=[modis2[i] [col-2
3],modis2[i] [col-3],modis2[i+1
border2 3=[modis3[i] [col-2
3],modisl[i] [col-3],modis3[i+1
border2 4=[modis4([i] [col-2
3], modis4[i] [col-3],modis4d [i+1

max pft

pos

(right side)

1 - modis2 Evergreen Broadleaf
3 - modis4 Deciduous

modisl 5[1] [0]+modis5[i] [0]
modis2 5[1][0]+modis5[1i] [0]
modis3 5[1] [0]+modis5[1i] [0]

modis4 5[1i] [0]+modis5[1] [0]

],modisl[i-1] [col-2],modisl[i-1] [col-
] [col-3],modisl[i+1] [col-2]]
],modis2[i-1] [col-2],modis2[i-1] [col-
] [col-3],modis2[i+1] [col-2]]
],modis3[i-1] [col-2],modis3[i-1] [col-
] [col=-3],modis3[i+1] [col-2]]
], modis4[i-1] [col-2],modis4[i-1] [col-
] [col=-3],modis4d[i+1] [col-2]]

#indicates the position of the

maximum PFT fraction for the cell

#0 - modisl Evergreen Needleleaf Forest;
2 - modis3 Deciduous Needleleaf Forest;

Forest;

Broadleaf Forest

if pos ==

if pos

modisl 5[i] [col-2]

modis2 5[i] [col-2]

1 - modis2 Evergreen Broadleaf
3 - modis4 Deciduous

modisl 5[i] [col-2]+modis5[1i] [col-2]

modis2 5[i] [col-2]+modis5[i] [col-2]

123

[max (borderl 1),max (borderl 2),max (borderl 3),max (borderl 4)]
= max pft.index (max (max pft))

[max (border2 1),max (border2 2),max (border2 3),max (border2 4)]
= max pft.index (max (max pft))
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if pos == 2:
modis3 5[i] [col-2] = modis3 5[i] [col-2]+modis5[i] [col-2]
if pos == 3:

modis4 5[i] [col-2]

modis4 5[i] [col-2]+modis5[i] [col-2]

##for border 3 (upper side)
for j in range(l,col-1):

border3 1=[modisl[0][]j],modisl[0] [Jj+1],modisl1[1][j+1],modis1[1][]j],modisl[1
J[J-1],modis1[0] [J-11]

border3 2=[modis2[0][j],modis2[0] [j+1],modis2[1] [j+1], modis2[1][]], modis2[1
103-1]1,modis2[0] [J-1]]

border3 3=[modis3[0][]j],modis3[0] [j+1],modis3[1][j+1],modisl[1][j],modis3[1
1[J-11,modis3[0] [j-11]

border3 4=[modis4[0][]j],modis4[0] [j+1],modis4[1][j+1],modis4([1][]j], modis4[1
1[3-1],modis4[0] [j-11]

max pft = [max(border3 1),max (border3 2),max (border3 3),max (border3 4)]
pos = max pft.index (max (max pft)) #indicates the position of the
maximum PFT fraction for the cell
#0 - modisl Evergreen Needleleaf Forest; 1 - modis2 Evergreen Broadleaf
Forest; 2 - modis3 Deciduous Needleleaf Forest; 3 - modis4 Deciduous
Broadleaf Forest

if pos == 0:

modisl 5[0][j] = modisl 5[0][j]+modis5[0][]]
if pos ==

modis2 5[0][j] = modis2 5[0] [j]+modis5[0] []]
if pos ==

modis3 5[0][j] = modis3 5[0][j]+modis5[0][]]
if pos ==

modis4 5([0][j] = modis4 5[0] [j]+modis5[0] []]

##for border 4 (lower side)
for 3 in range(l,col-1):

(

borderd4 1= [modlsl[row—l][j],modisl[row—l][j+l],modisl[row—

2] [j+1],modisl[row-2][]j],modis]l [row-2][j-1],modisl[row-1][]j-1]]
border4 2=[modis2[row- 1][j],modiSZ[row—l][j+1],modi32[row—

2] [3+1],modis2[row-2] [j],modis2[row-2][j-1],modis2[row-1][F-1]]
border4 3=[modis3[row- l][]],modis3[row—l][j+l],modis3[row—

2] [3+1],modis3[row-2][j],modis3[row-2][j-1],modis3[row-1][F-1]]
border4 4=[modis4[row- 1][j],modis4[row—1][j+1],modis4[row—

2] [j+1],modis4 [row-2][]j],modisd4 [row-2][j-1],modisd4[row-1][]j-1]]
max pft = [max(border4 1),max(border4 2),max(border4 3),max (border4d 4)]
pos = max pft.index (max (max pft)) #indicates the position of the

maximum PFT fraction for the cell

#0 - modisl Evergreen Needleleaf Forest; 1 - modis2 Evergreen Broadleaf
Forest; 2 - modis3 Deciduous Needleleaf Forest; 3 - modis4 Deciduous
Broadleaf Forest

if pos ==

modisl 5[row-1][j] = modisl 5[row-1][j]+modis5[row-1][]]
if pos ==

modis2 5[row-1][]j] = modis2 5[row-1][j]+modis5[row-1][7]
if pos ==

modis3 5[row-1][j] = modis3 5[row-1][j]+modis5[row-1][]]

if pos ==
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modis4 5[row-1][]j] = modis4 5[row-1][j]+modis5[row-1]([7]]
##Adding modis5 cells to the corresponding modis category

for j in range(0,col):
for i in range (0, row) :

modisl[i][J] = modisl[i][]J] + modisl 5[i]([]]
modis2[i] [J] = modis2[i][]J] + modis2 5[i][]]
modis3[i][j] = modis3[i][]j] + modis3 5[i][]]
modis4[i][j] = modis4[i][]j] + modis4 5[i]([]]

#LUFRAC 05 cells were added to the correspondent MODIS class - based on
image analysis classification methods

##LUFRAC 0l: Evergreen Needleleaf Forest = NT EG TEMP (temperate climate)
or NT EG BORL (boreal climate)
NT EG TEMP = [] #Needleleaf Evergreen Tree - Temperate
NT EG BORL [] #Needleleaf Evergreen Tree - Boreal
for b in range(0,col):

for a in range (0, row):

lu lat = lat flip[a] [b]

modis elem = modisl[a] [b] #modisl
if lu lat>=23.27 and lu lat<=55:

#temperate climate North hemisphere

NT EG TEMP.append(modis_elem)

elif lu lat<=-23.27 and lu lat>=-66.5:
#temperate climate South hemisphere
NT EG TEMP.append (modis elem)

else:
NT EG TEMP.append(0)

if lu lat>55 and lu lat<=70: #Boreal climate North hemisphere
NT EG BORL.append(modis_ elem)

else:
NT EG BORL.append(0)

##LUFRAC 02: Evergreen Broadleaf Forest = BT EG TROP (tropical climate) or
BT EG TEMP (temperate climate)
BT EG_TROP = [] #Broadleaf Evergreen Tree - Tropical
BT EG_TEMP = [] #Broadleaf Evergreen Tree - Temperate
for b in range(0,col):
for a in range (0, row):

lu lat = lat flipla] [b]

modis elem = modis2[a] [b] #modis?2
if lu lat>=23.27 and lu lat<=55:

#temperate climate North hemisphere

BT EG_TEMP.append (modis_elem)
elif lu lat<=-23.27 and lu lat>=-66.5:
#temperate climate South hemisphere

BT EG TEMP.append(modis elem)

else:
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BT EG TEMP.append (0)

if lu lat<23.27 and lu lat>-23.27: #tropical climate
BT EG_TROP.append(modis_elem)

else:
BT EG_TROP.append(0)

##LUFRAC 03: Deciduous Needleleaf Forest = NT DC BORL
NT DC BORL = [] #Needleleaf Deciduous Tree - Boreal
for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :
modis elem = modis3[a] [b] #modis3
NT DC BORL.append(modis_elem)

##LUFRAC 04: Deciduous Broadleaf Forest = BT DC TEMP (temperate climate) or
BT DC TROP (tropical climate) or BT DC BORL (boreal climate)

BT DC_TEMP = [] #Broadleaf Deciduous Tree - Temperate
BT DC_TROP =[] #Broadleaf Deciduous Tree - Tropical
BT DC BORL = [] #Broadleaf Deciduous Tree - Boreal

for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :

lu lat = lat flip[a] [b]

modis elem = modis4[a] [b] #modis4
if lu lat>=23.27 and lu lat<=55:

#temperate climate North hemisphere

BT DC_TEMP.append(modis_elem)

elif lu lat<=-23.27 and lu lat>=-66.5:
#temperate climate South hemisphere
BT DC TEMP.append (modis_ elem)

else:
BT DC_TEMP.append (0)

if lu lat<23.27 and lu lat>-23.27: #tropical climate
BT DC TROP.append(modis_ elem)

else:
BT DC_TROP.append (0)

if lu lat>55 and lu lat<=70: #boreal climate
BT DC BORL.append(modis_ elem)

else:
BT DC BORL.append(0)

##LUFRAC 06: Closed Shrublands = SB EG TEMP
SB EG TEMP 1 = [] #Broadleaf Evergreen Shrub - Temperate - PART 1
for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :
modis elem = modisé6[a] [b] #modis6
SB_EG TEMP 1.append(modis elem)

##LUFRAC 07: Open Shrublands = SB DC TEMP (temperate climate) or SB DC BORL
(boreal climate)
SB_DC_TEMP = [] #Broadleaf Deciduous Shrub - Temperate
SB DC BORL 1 = [] #Broadleaf Deciduous Shrub - Boreal - PART 1
for b in range(0,col):

for a in range (0, row) :

lu lat = lat flipla] [b]
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modis elem = modis7[a] [b] #modis7

if lu lat>=23.27 and lu lat<=55:
#temperate climate North hemisphere
SB_DC TEMP.append (modis elem)

elif lu lat<=-23.27 and lu lat>=-66.5:
#temperate climate South hemisphere
SB_DC_TEMP.append (modis_ elem)

else:
SB_DC_TEMP.append (0)

if lu lat>55 and lu lat<=70: #Boreal climate North hemisphere
SB_DC BORL 1.append(modis elem)

else:
SB_DC BORL_1.append(0)

##LUFRAC 08: Woody Savannas = SB _EG TEMP
SB_EG _TEMP 2 = [] #Broadleaf Evergreen Shrub - Temperate - PART 2
for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :
modis elem = modis8[a] [b] #modis8
SB_EG _TEMP_ 2.append(modis_elem)

##LUFRAC_09: Savannas = GS_C3 WARM
GS C3 WARM 1 = [] #C4 Grass - PART 1
for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :
modis elem = modis9[a] [b] #modis?9
GS_C3 WARM 1.append(modis elem)

##LUFRAC 10: Grasslands = GS _C3 COLD (Arctic) or GS _C3 COOL (cooler
region/season) or GS C3 WARM (hot region/season)

GS _C3 COLD = [] #C3 Arctic Grass
GS_C3_CooL = [] #C3 Grass
GS_C3 WARM 2= [] #C4 Grass - PART 2

for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :

lu lat = lat flip[a] [b]

modis elem = modislO[a] [b] #modisl0

if lu lat>=66.5: #Arctic region - North hemisphere
GS_C3 COLD.append (modis elem)

else:

GS _C3 COLD.append(0)

if lu lat>=0 and lu lat<66.5:
#Temperate and tropical climates for North hemisphere
for m in months([:]:
if m>=6 and m<=9:
#Summer in North hemisphere -> C4 grass (hot months: Jun., Jul., Aug.,
Sep.)
GS_C3 WARM 2.append(modis_elem)
else:
#Months in North hemisphere that are colder -> C3 grass
GS _C3 COOL.append(modis_elem)

elif lu lat<0 and lu lat>=-66.5:



#Temperate and tropical climates for South hemisphere
for m in months([:]:
if m==12 or m<=3:

#Summer in South hemisphere -> C4 grass (hot months: Dec., Jan.,

March.)
GS_C3 WARM 2.append(modis elem)
GS_C3 COOL.append (0)
else:
#Months in South hemisphere that are colder -> C3 grass
GS_C3 COOL.append (modis elem)
GS_C3 WARM 2.append(0)

#Predominance of C3 over C4 grass:

Feb.,

#STILL, et al. Global Distribution of C3 and C4 Vegetation: Carbon Cycle

Implications. 2003.
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#POWELL, R. L.; STILL, C. J. Biogeography of C3 and C4 Vegetation on South

America. 2009. (for South America)

##LUFRAC 12: Croplands = CROP
CROP 1 = []
PART 1
for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :
modis_elem = modisl2[a] [b] #modisl?2
CROP_1.append (modis elem)

##LUFRAC_14: Cropland-Natural Vegetation Mosaic = CROP
CROP 2 = [] #Cropl - PART 2
for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :
modis _elem = modisl4[a] [b] #modisl4
CROP_2.append (modis elem)

##LUFRAC 18: Wooded Tundra = SB_DC BORL

SB_DC BORL 2 = [] #Broadleaf Deciduous Shrub - Boreal

for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :
modis elem = modisl8([a] [b] #modisl8
SB_DC BORL 2.append(modis elem)

##LUFRAC 19: Mixed Tundra = SB_DC BORL

SB DC BORL 3 = [] #Broadleaf Deciduous Shrub - Boreal

for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :
modis_ elem = modisl9[a] [b] #modisl9
SB_DC BORL_3.append (modis_ elem)

##LUFRAC 20: Barren Tundra = SB DC BORL

SB DC BORL 4 = [] #Broadleaf Deciduous Shrub - Boreal

for b in range(0,col):
for a in range (0, row) :
modis elem = modis20([a] [b] #modis20
SB _DC BORL 4.append(modis_elem)

#Cropl -

- PART 2

- PART 3

- PART 4

#For MEGAN (CLM4) classes which have more than one MODIS category:

SB_EG _TEMP = []
SB_DC_BORL = []
GS_C3_WARM =
CROP = []
for p in range (0, (row*col)) :

SB_EG TEMP.append (SB_EG TEMP 1[p] + SB EG TEMP 2[p])

|
—
-
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SB_DC_BORL.append (SB_DC BORL 1[p] + SB DC BORL 2[p] + SB DC _BORL 3[p]
+ SB_DC_BORL 4[p])

GS_C3 WARM.append(GS _C3 WARM 1[p] + GS C3 WARM 2([p])
CROP.append (CROP_1[p] + CROP _2[p])

#For CORN class (which appears in MEGAN PFT test file, but does not have
Emission Factor defined for it -> all cells as zero for this PFT)
##GUENTHER, et al. The Model of Emissions of Gases and Aerosols from Nature
Version 2.1 (MEGAN2.1). 2012.
CORN =[]
for p in range (0, (row*col)) :

CORN. append (0)

#Creating PFT CSV file

##CID, ICELL, JCELL values
icell = list(range(l,row+l))
jcell = list(range(l,col+l))

cid = list(range(l, (row*col)+1))

##writing to CSV file
header =
['CID','ICELL', 'JCELL', 'NT EG TEMP', 'NT DC BORL', 'NT EG BORL', 'BT EG TROP',
'"BT_EG_TEMP', 'BT DC TROP', 'BT DC_TEMP', 'BT DC_BORL', 'SB EG TEMP', 'SB DC_TEM
P','SB_DC BORL', 'GS C3 COLD','GS_C3 COOL', 'GS C3 WARM', 'CROP', 'CORN']
with open(out_folder+'/PFTZlO.csv', 'w', newline='"') as output:
filewriter = csv.writer (output, delimiter="',"',
quoting=csv.QUOTE MINIMAL)
filewriter.writerow (header)
c=0
for j in range(0,col):
for i in range (0, row):
list csv =
[cid[c],icell[i],jcell[j],NT EG TEMP[c],NT DC BORL[c],NT EG BORL[c],BT EG T
ROP[c],BT EG TEMP[c],BT DC TROP[c],BT DC TEMP[c],BT DC BORL[c],SB EG TEMP[c
1,SB_DC_TEMP[c],SB _DC_BORL[c],GS _C3 COLD[c],GS C3 COOL[c],GS_C3 WARM[c],CRO
P[c],CORN[c]]
filewriter.writerow(list csv)
c=c+1

print ("PFT210.csv has been generated and saved in " + out folder)

#Emission Factors (EFs) calculation

#GUENTHER, et al. The Model of Emissions of Gases and Aerosols from Nature
Version 2.1 (MEGAN2.1). 2012.

#GUENTHER et al. Estimates of Global Terrestrial Isoprene Emissions Using
MEGAN. 2006.

#Emission factors can be specified by using plant functional type (PFT)
distributions and the PFT specific emission factors listed in Guenther, et
al. 2012.

#EF = Sum[EF spec * PFT fraction]



STRESS =[]
OTHER = []

#EF calculation for each PFT
for i in range (0, row*col):

is0=(600*NT_EG TEMP[i])+(3000*NT EG BORL[i])+ (1*NT_DC_ BORL[i
+(7000*BT_DC_TROP[i])+
11000*BT_DC_BORL[i])+(2000%*SB_EG_TEMP[i])+(4000*SB_DC_TEMP [1i
BORL[i])+(1600*GS_C3 COLD[i])+

TROP[i])+(10000*BT EG TEMP[i

OP[i])
ISOP.append(iso)

myrc=(70*NT_EG_TEMP[i])+ (70*NT_EG BORL[i])+ (60*NT DC BORL[i
)+ (30*BT EG TEMP[i])+ (80*BT DC_TROP[i])+(30*BT_DC_TEMP i
1)+ (30*SB_EG_TEMP[i])+(50*SB_DC TEMP[i])+(30*SB DC BORL[i
COLD[1])+(0.3*GS C3 COOL[1i])+
M

[i]

p
RL[i])+

YRC.append (myrc)

sabi=(70*NT_EG TEMP[i])+(70*NT_EG BORL[i])+ (40*NT_DC BORL[i

P[i])+(50*BT_EG TEMP[i])+ (80*BT DC_TROP[i])+ (50*BT_DC_TEMP [i

RL[i])+(50*SB_EG _TEMP[i])+ (70*SB_DC_TEMP[i])+ (50*SB_DC_BORL 1
[ (0.7*GS_C3 _WARM[i])+ (0.7*CROP ]

[1i]

COLD[i])+(0.7*GS_C3 COOL[i])+

SABI.append (sabi)

limo=(100*NT_EG _TEMP[i])+ (100*NT EG BORL[i])+(130*NT DC BORL[i
(80*BT DC_TROP[i])+(80*BT DC_TEMP[i
(100*SB_DC_TEMP[i])+ (60*SB_DC_ BORL
1)+(0.7%GS_C3 WARM[i])+

TROP[i])+ (80*BT_EG TEMP[i])+

_BORL[1])+(60*SB _EG TEMP[i])+
~C3 COLD[i])+(0.7*GS_C3 COOL[i

LIMO.append(limo)

a3car=(160*NT_EG TEMP[i])+(160*NT EG BORL[i])+
(40*BT DC TROP[ 1)+ (30*BT DC TEMP[
[i]1)+ 30*SB DC BORL

TROP[i])+ (30*BT_EG TEMP[i])+
_BORL[i])+(30*SB EG TEMP[i])+

~C3 COLD[i])+(0.3*GS_C3 COOL[i

A 3CAR.append(a3car)

(100*SB_DC_TEMP
i1)+(0.3*GS_C3 WARM[i])+

#Isoprene

#Myrcene

#Sabinene

#Limonene

#3-Carene
#t-B-Ocimene
#R-Pinene

#a-Pinene

#Other Monoterpenes
#o-Farnesene
#B-Caryophyllene
#Other Sesquiterpenes
#232-MBO

#Methanol

#Acetone

#CO

#NO

#Bidirectional VOC
#Stress VOC

#O0ther VOC

(800*GS_C3 COOL[i])+(200*GS C3 WARM[i

(0.3*GS_C3_WARM[i])+(0.3*CROP1

P e

- ~1H-

(0. 7*CROP[

(80*NT DC_ BORL[i

130

+(7000*BT_EG
(10000*BT_DC_TEMP[i

+(

+(4000*sB_DC
+ (1*CR

80*BT _EG_TRO
(30*BT_DC_BO
+(0.3*GS_C3_

80*BT_EG_TRO
50*BT _DC_BO
0.7*GS_C3_

80*BT _EG
+ 80*BT DC
.7*GS

40*BT_EG_
(30*BT DC
(0.3*Gs
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ocim=(70*NT _EG TEMP[i])+ (70*NT _EG BORL[i])+ (60*NT DC BORL[i])+ (150*BT EG TR
OP[i])+(120*BT EG TEMP[i])+(150*BT _DC TROP[i])+(120*BT_DC TEMP[i])+ (120*BT
DC_BORL[i])+(90*SB EG TEMP[i])+(150*SB DC TEMP[i])+(90*SB DC BORL[1i])+(2*GS
_C3 _COLD[i])+(2*GS_C3 COOL[i])+(2*GS_C3 WARM[i])+ (2*CROP[i])

OCIM.append (ocim)

bpin=(300*NT_EG TEMP[i])+(300*NT_EG BORL[i])+(200*NT DC_BORL[i])+ (120*BT EG

_TROP[i])+(130*BT EG TEMP[i])+(120*BT DC_TROP[i])+(130*BT DC TEMP[i])+(130*

BT DC BORL[i])+(120*SB EG TEMP[i])+(150*SB DC TEMP[i])+(100*SB_DC BORL[i])+

(1.5%GS_C3 COLD[i])+(1.5%GS_C3 COOL[i])+(1.5*GS_C3 WARM[i])+(1.5*CROP[i])
BPIN.append (bpin)

apin=(500*NT_EG TEMP[i])+ (500*NT_EG BORL([i])+ (510*NT_DC_BORL[i])+ (600*BT_EG

_TROP[1])+(400*BT_EG TEMP[i])+(600*BT _DC TROP[i])+ (400*BT DC TEMP[i])+ (400*

BT DC BORL[i])+(200*SB EG TEMP[i])+(300*SB DC_TEMP[i])+(200*SB DC BORL[i])+

(2*GS_C3 COLD[i])+(2*GS_C3 COOL[i])+(2*GS C3 WARM[i])+ (2*CROP[i])
APIN.append(apin)

omtp=(180*NT_EG TEMP[i])+ (180*NT EG BORL[i])+(170*NT DC BORL[i])+ (150*BT_EG
_TROP[i])+(150*BT EG TEMP[i])+(150*BT DC TROP[i])+ (150*BT DC TEMP[i])+(150*
BT DC BORL[i])+(110*SB_EG TEMP[i])+(200*SB_DC TEMP[i])+(110*SB DC BORLI[i])+
(5*GS_C3 COLD[i])+(5*GS_C3 COOL[i])+(5*GS_C3 WARM[i])+ (5*CROP[1i])

OMTP. append (omtp)

farn=(40*NT_EG_TEMP[ i])+ (40*NT EG BORL[ 1)+ (40*NT DC BORL[ 1)+ (60*BT EG TRO
P[i])+ (40*BT_EG TEMP[i])+( 60*BT DC_TROP[i])+( 40*BT DC_TEMP[i])+ (40*BT_DC BO
RL[i])+(40*SB_EG TEMP[i])+ 40*SB DC _TEMP[i])+ O*SB DC BORL[i])+ 3*GS_C3_CO
LD[i])+(3*GS_C3_COOL[1])+(3*GS c3 _WARM[1 ])+(4*CROP[ 1)
FARN. append (farn)
bcar=(80*NT EG TEMP[ ])+(80*NT EG BORL[ ])+(80*NT DC BORL[ ])+(60*BT EG_TRO
[ ])+(40*BT EG TEMP[l])+(60*BT DC TROP[l])+(40*BT DC TEMP[l])+(40*BT_DC_BO
L[1i])+(50*SB_EG TEMP[i])+(50*SB DC TEMP[i])+(50*SB DC BORL[i])+(1*GS C3 CO
D[i])+(1*GS_C3 COOL[i])+(1*GS_C3 WARM[i])+ (4*CROP[1i])
BCAR. append(bcar)

osgt=(120*NT _EG TEMP[i])+ (120*NT_EG BORL[i])+ (120*NT DC BORL[1i])+ (120*BT_EG

_TROP[i])+(100*BT _EG TEMP[i])+(120*BT DC TROP[i])+(100*BT DC TEMP[i])+ (100*

BT DC BORL[i])+(100%*SB EG TEMP[i])+(100*SB DC TEMP[i])+(100*SB DC BORL[1i])+

(2*GS_C3 _COLD[i])+(2*GS_C3 COOL[i])+(2*GS_C3 WARM[i])+ (2*CROP[1])
OSQT.append (osqgt)

mbo=(700*NT_EG TEMP[i])+ (60*NT EG BORL[i])+(0.01*NT DC BORL[i])+(0.01*BT EG
_TROP[1])+(0.01*BT EG TEMP[i])+(0.01*BT DC TROP[i])+(0.01*BT DC TEMP[i])+(2
*BT DC BORL[1i])+(0.01*SB EG TEMP[i])+(0.01*SB DC TEMP[i])+(0.01*SB DC BORL [
1])+(0.01*GS _C3 COLD[i])+(0.01*GS C3 COOL[i])+(0.01*GS C3 WARM[i])+(0.01*CR
OP[i])

MBO. append (mbo)

meoh=(900*NT_EG TEMP[i])+(900*NT_EG BORL[i])+(900*NT DC BORL[i])+(500*BT EG
_TROP[i])+(900*BT EG TEMP[i])+ (500*BT DC_TROP[i])+ (900*BT DC_TEMP[i])+ (900*
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BT DC BORL[i])+(900*SB EG TEMP[i])+(900*SB DC TEMP[i])+(900*SB DC BORL[i])+
(500*GS_C3 COLD[1])+(500*GS C3 COOL[i])+(500*GS C3 WARM[i])+ (500*CROP[1i])
MEOH. append (meoh)

acto=(240*NT _EG TEMP[i])+(240*NT_EG BORL[i])+(240*NT DC BORL[i])+ (240*BT EG
_TROP[i])+(240*BT_EG TEMP[i])+(240*BT DC TROP[i])+(240*BT DC TEMP[i])+(240*
BT DC BORL[i])+(240*SB EG TEMP[i])+(240*SB DC TEMP[i])+(240*SB_DC BORL[i])+
(80*GS_C3 COLD[1])+(80*GS _C3 COOL[i])+(80*GS _C3 WARM[i])+ (80*CROP[1i])

ACTO. append (acto)

co=(600*NT _EG TEMP[i])+ (600*NT_EG BORL[i])+ (600*NT DC BORL[i])+ (600*BT EG T

ROP[i])+ (600*BT_EG TEMP[i])+ (600*BT DC _TROP[i])+(600*BT DC TEMP[i])+ (600*BT

_DC BORL[1i])+(600*SB EG TEMP[i])+(600*SB DC TEMP[i])+ (600*SB DC BORL[1])+ (6

00*GS_C3 COLD[i])+(600*GS _C3 COOL[i])+(600*GS _C3 WARM[i])+ (600*CROP[i])
CO.append (co)

no=(0.01*BT_EG TROP[i])
NO. append (no)

bider=(500*NT_EG TEMP[i])+ (500*NT_EG BORL[i])+(500*NT DC BORL[i])+(500*BT_E

G _TROP[1])+(500*BT _EG TEMP[i])+(500*BT DC TROP[i])+ (500*BT DC TEMP[i])+ (500

*BT DC_BORL[i])+(500%*SB _EG TEMP[i])+(500*SB DC TEMP[i])+(500*SB_DC BORL[1i])

+(80*GS_C3 COLD[i])+(80*GS_C3 COOL[i])+(80*GS_C3 WARM[i])+ (80*CROP[i])
BIDER.append (bider)

stress=(300*NT_EG TEMP[i])+(300*NT_EG BORL[i])+ (300*NT_DC_BORL[i])+ (300*BT

EG_TROP[i])+(300*BT_EG TEMP([i])+(300*BT_DC TROP([i])+(300*BT DC TEMP[i])+ (30

0*BT DC_BORL[i])+(300*SB_EG TEMP[i])+(300*SB DC TEMP[i])+(300*SB_DC BORL[i]

)+(300*GS_C3 COLD[i])+(300*GS_C3 COOL[i])+(300*GS C3 WARMI[i])+ (300*CROP[1i])
STRESS.append (stress)

other=(140*NT_EG TEMP[i])+ (140*NT EG BORL[1i])+ (140*NT DC BORL[i])+ (140*BT E

G TROP[i])+(140*BT EG TEMP[i])+(140*BT _DC TROP[i])+(140*BT DC TEMP[i])+ (140

*BT DC BORL[i])+(140*SB _EG TEMP[i])+(140*SB DC TEMP[i])+(140*SB_DC BORL[1i])

+(140*GS_C3 COLD[i])+(140*GS _C3 COOL[i])+(140*GS_C3 WARM[i])+ (140*CROP[1i])
OTHER.append (other)

#Creating EF CSV file

##CELL _ID, X, Y values
cell id = cid

x = icell

y = Jjcell

##writing to CSV file
header ef =
['CELL ID','X','Y','LAT','LONG', 'DSRAD','DTEMP', 'ISOP', 'MYRC', 'SABI', 'LIMO"
,"A 3CAR','OCIM', 'BPIN', 'APIN', 'OMTP', 'FARN', 'BCAR', 'OSQT', 'MBO', '"MEOH', 'AC
TO','CO','NO', "BIDER', 'STRESS', "OTHER']
with open(out folder+'/EF210.csv', 'w', newline='"') as output:

filewriter = csv.writer (output, delimiter=',',
quoting=csv.QUOTE MINIMAL)

filewriter.writerow (header ef)

#If MCIP files are provided, no need to change DSRAD and DTEMP. MEGAN
will use METCRO2D fields of temperature (TEMP2) and radiation (RGRND)
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DSRAD=250 #daily average solar radiation (W/m2, if available)
- MEGAN FORTRAN code v2.04 User Guide - NOT USED IN THE MODEL

DTEMP=300 #daily average temperature (K, if available) -
MEGAN FORTRAN code v2.04 User Guide - NOT USED IN THE MODEL

c=0

for j in range(0,col):
for i in range (0, row):

lat elem = lat flip[i][3]]

lon elem = lon flip[i][3]]

list ef csv =
[cell idlc],x[i],y[]J],lat elem,lon elem, DSRAD,DTEMP, ISOP[c],MYRC[c],SABI[c]
,LIMO[c],A 3CAR[c],OCIM[c],BPIN[c],APIN[c],OMTP[c],FARN[c],BCAR[c],0SQT[c],
MBO[c],MEOH[c],ACTO[c],CO[c],NO[c],BIDER[c],STRESS[c],OTHER[c]]

filewriter.writerow(list ef csv)

c=c+1

print ("EF210.csv has been generated and saved in " + out folder)
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ANEXO A

Descrigao dos indices Estatisticos utilizados para Avaliagdo de Performance da Modelagem

Os valores das variaveis observadas em estacdes de monitoramento da qualidade do ar e estagdes

meteoroldgicas sao indicados por ¢, s, 0s valores das variaveis simuladas sdo indicados por Qgim

e ¢ o numero de observacdes ¢ indicado por n.

Viés médio (Mean Bias - MB): avalia o comportamento dos valores simulados com
observados. Os valores positivos significam que os dados simulados estdo
superestimados e valores negativos indicam que os dados simulados estdo
subestimados, quando comparados com os dados observados. E calculado pela equacio

a seguir:
n
1
MB = E Z(q)sim - (pobs)
i=1

Erro Médio Absoluto (Mean Absolute Gross Error — MAGE): indica a incerteza ou erro
médio associado entre valores simulados e observados. E calculado pela equagio a

seguir:

n
1
MAGE = E Z |@sim — Pobs|
i=1

l

Raiz do Erro Médio Quadratico (Root Mean Square Error - RMSE): representa a raiz
quadrada do erro médio quadratico, que ¢ a média quadratica das diferencas entre os

pares dos dados simulados com observados. E calculado pela equagdo a seguir:

n
1
RMSE = |= " (@oim — @obs)?
i=1

indice de concordancia (Index of Agreement — IOA): medida normalizada do grau de

erro de previsdo do modelo e varia entre 0 e 1. Um valor de 1 indica uma combinagao
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perfeita e 0 indica que ndo ha concordancia entre os resultados simulados com

observados. E calculado pela equagio a seguir:

2?:1((Psim - q)obs)2

IOA=1—- — —
?:1(|(posim - (psiml + |(Pobs - (pobsl)z

Viés Fracionado Médio (Mean Fractional Bias — MFB): indica se o modelo esta
superestimando ou subestimando os valores quando comparados com dados medidos, e
¢ uma normalizacdo do MB pela média entre os valores simulados e observados. Essa
normaliza¢dao busca minimizar a influéncia de valores excessivamente altos ou baixos
ou quando as concentragdes medidas tendem a zero. A faixa de variagao de MFB ¢ de

—200% a +200%. E calculado pela equagio a seguir:

10 ( )
MFB = Psim Pobs x 100

n Lt (@sim + Pobs)
=1 2

Erro Fracionado Médio (Mean Fractional Error — MFE): busca mostrar a incerteza e/ou
erro médio entre os dados simulados e observados. A normalizag¢do do Erro ¢ feita pela
média das concentragdes observadas e simuladas, com objetivo evitar valores
excessivamente elevados de erro normalizado quando as concentracdes medidas tendem

a zero. A faixa de variagdo de MFE ¢ de 0 a 200%. E calculado pela equago a seguir:

n
1 -
MFE = IQDSLm (pobsl x 100

E o (‘psim + (pobs)
i=1 2

Coeficiente de correlacdo (r): mostra a relagao de linearidade dos dados simulados com
os dados observados. Valores proximos a +1 indicam que os dados possuem alta
correlagdo positiva. Valores proximos a -1 indicam que os dados possuem alta
correlagdo negativa. Valores proximos de zero indicam que os dados ndo possuem

correlacdo. E calculado pela equagdo a seguir:

covariancia entre Q,ps € Psim

"= (desvio padrao de @,p;) * (desvio padrio de @giy,)



