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RESUMEN

El presente trabajo tiene como objetivo comparar la asimilacién de constituyentes inertes en la atmosfe-
ra, cuando la misma se realiza en forma acoplada con la asimilacion de las variables atmosféricas o en
forma desacoplada. Dicho impacto se evalia tanto para la estimacion de las concentraciones como asi tam-
bién para la estimacion de las fuentes. Para ello se utiliza la metodologia de experimentos gemelos con
un modelo de dispersion, construido en base a las variables del modelo de Lorenz 96. Los resultados son
evaluados en diversos escenarios en los que se varia la cantidad de observaciones disponibles. Por otra
parte se evalian también los pardmetros de inflacion y localizacién dptimos para la asimilacién acoplada
y desacoplada.

Los resultados muestran que ambas estrategias permiten realizar una estimacién de las variables que
representan el flujo atmosférico como asi también de las concentraciones. No obstante, la implementacién
acoplada muestra una clara ventaja sobre la desacoplada. Dicha ventaja se encuentra tanto en las concen-
traciones como en las variables de flujo. La implementacion desacoplada mejora significativamente si
se incorpora de alguna manera la incertidumbre en los flujos dentro del sistema de asimilacién para las
concentraciones. No obstante, alin en este caso los resultados son inferiores a los que se obtienen con el
método acoplado. La ventaja del método acoplado es mayor cuando la cantidad de observaciones de con-
centracion es limitada. Cuando se realiza la asimilacion para la estimacién conjunta de concentraciones y
las fuentes, también se encuentran mejores resultados para el caso acoplado.

ABSTRACT

This work compare data assimilation (DA) of inert atmospheric constituents in the atmosphere using
two different approaches: one in which the dispersion model is coupled with the atmospheric model and
one in which both models are uncoupled. The impact of these two approaches upon the estimation of the
concentrations as well as the source terms in the model is addressed. A twin experiments methodology has
been implemented with simple model consisting of coupling the Lorenz 96 system with a continuity equa-
tion for the concentration of one inert constituent. The comparison is perform using observation networks
with different observation number and spatial distribution.The optimal values for the inflation factor and
localization length used in the DA scheme are estimated for the coupled and uncoupled cases. It was found
that optimal localization scales for the concentration variables may be different from the ones used for the



meteorological variables.

Overall, the results show that both strategies produce a reasonable estimation of the atmospheric varia-
bles and of the concentrations. The coupled configuration shows a clearly advantage over the uncoupled
for both concentration and atmospheric variables. An implementation of the uncoupled approach in which
the uncertainty of the atmospheric variables is included improves the results with respect to the standard
uncoupled implementation. Nonetheless, the results for the coupled configuration are better than the un-
coupled particularly, when the amount of concentration observation is reduced. We also found that the
coupled approach produces a better estimation of the sources of constituents.
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1) INTRODUCCION

Durante los tltimos 20 afios la prediccion del tiempo quimico ha tenido muchos avances y aplicacio-
nes, llegando incluso a implementaciones operativas en distintos paises, tal como se muestra en el trabajo
de Kukkonen et al. (2012) que coloca en perspectiva los desarrollos en esta materia en la comunidad
europea sefialando el esfuerzo conjunto para tener prondsticos de compuestos quimicos y aerosoles pro-
venientes de distintos modelos que se corren en distintos centros a lo largo de Europa. Este trabajo aborda
la experimentacion de técnicas de asimilacion de datos en el contexto de la quimica atmosférica, para la
bisqueda de una mejora en los prondsticos de las concentraciones. Si bien en la temadtica de la predic-
cién numérica del tiempo se viene utilizando la asimilacion hace varios afios, recientemente las mismas
técnicas comenzaron a utilizarse en la quimica atmosférica para obtener mejoras tanto en la estimacion
de la concentracién de diferentes compuestos y en su prondstico, asi como también en la estimacion de
las fuentes para la generacion de los inventarios de emision, en la cual podemos incluir los trabajos de
Bocquet (2011), Kang et al. (2011), Saide et al. (2011) y Khade et al. (2012).

Uno de los pardmetros importantes para correr un modelo de dispersion corresponde a los inventarios
de emision de cada compuesto, es decir, el pardmetro que modula cuanto se emite, donde se emite y que
se emite. Debido a las distintas metodologias que se adoptan en distintos paises, resulta complejo tener
un inventario unificado y comparable, lo que aumenta la incertidumbre de la modelacién. Por ello una
de las aplicaciones de la asimilacion de datos en el drea de quimica atmosférica, es la estimacién de las
fuentes de emision utilizando observaciones de los compuestos en la atmdsfera. Existen varios trabajos
en los cuales se estiman diferentes tipos de fuentes y a distintas escalas espaciales y temporales. Uno de
ellos es el trabajo de Bocquet (2011) en el cual se estima una fuente puntual asociada al accidente de
Chernobyl usando una metodologia variacional (4Dvar) aplicada a un modelo desacoplado. El trabajo de
Kang et al. (2011) utiliza una versién simplificada de un modelo atmosférico acoplado con una ecuacién
de dispersion para simular la distribucién del Diéxido de Carbono (CO2) y utilizando la técnica LETKF
(Local Ensemble Transform Kalman Filter) para obtener conjuntamente andlisis de concentracion y de la
estimacion de fuentes de CO2 a escala global. Finalmente podemos mencionar el trabajo de Saide et al.
(2011) en el cual se estima el inventario de emision para la ciudad de Santiago de Chile pero considerando
transformaciones no gaussianas en el ciclo de asimilacién, también de forma desacoplada. Dentro de estos
trabajos, podemos reconocer que existen dos metodologias abordar la estimacion de las concentraciones.
La primera es considerando el trabajo de Bocquet (2011), en el cual solo considera un ciclo de asimila-
cién sélo para las variables de concentracion, totalmente desacoplado de lo que ocurre con las variables



meteoroldgicas. La segunda, la podemos identificar con el trabajo de Kang et al. (2011) en el cual el ciclo
de asimilacion se realiza conjuntamente para variables meteoroldgicas y de concentracion. Ahora bien,
en este trabajo y tal como se realiza en varios trabajos de asimilacidn, se utilizard un modelo simplificado
para comprobar la habilidad de una técnica de asimilacion en el contexto de dispersion de contaminantes
(e.g Kang et al., 2011; Yang et al., 2009).

Bajo este contexto se propone estudiar una técnica de asimilacion (LETKF) propuesta en el trabajo
de Hunt et al. (2007), en un modelo de dispersién simple. En este caso, se ha escogido el LETKF al ser
una técnica actual, eficiente y aplicable independiente del modelo que se utilice y que se ha utilizado
ampliamente en distintos modelos. El modelo simple que se utiliza en este trabajo corresponde a acoplar
las variables del modelo de Lorenz 96 (Lorenz, 1996), usadas como una representacion del viento, con
una ecuacion de continuidad para un compuesto ficticio, en el cual se incluyen los procesos de transporte,
decaimiento y emision. Este modelo fue propuesto originalmente en el trabajo de Bocquet y Sakov (2013)
investigando otra técnica de asimilaciéon y compardndola con el LETKF. Sin embargo, al ser una repre-
sentacion simplificada de un modelo de transporte de contaminantes, resulta de interés profundizar los
resultados de este modelo al utilizar el LETKF para una futura implementacion en un modelo de mayor
complejidad como lo es el modelo Weather Research Forecast-Chem (Grell et al., 2005).

2) MODELOS DE DISPERSION

El modelo de dispersion simple es presentado en el trabajo de Bocquet y Sakov (2013) y consiste en
acoplar las ecuaciones del sistema Lorenz 96 (Lorenz, 1996), con una ecuacién de continuidad de masa
para un compuesto inerte. Las ecuaciones para el sistema de Lorenz corresponden a:

dx,-
o =Xi—1(Xip1 —Xi2) —X; + F (H

i=1,2,...N

donde x; representa el valor de una variable meteoroldgica en el i-é€simo punto de reticula y F' representa
un forzante que en este trabajo se supone constante en el espacio y en el tiempo y con un valor igual a 8.
En el caso particular de este trabajo, consideraremos esta ecuacién, como una representacion del viento, a
la cual acoplamos la siguiente ecuacion de transporte para representar las variaciones en la concentracion
de un compuesto inerte:
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donde c;, representa la concentracién del compuesto, ®; representan el flujo del compuesto en el i-ésimo
punto de reticula, A representa la tasa de decaimiento (que puede ser producida por decaimiento quimico
o depdsito) y E; | , representa la emision del compuesto entre los puntos i e i+1. La Figura 1 muestra un
esquema del modelo cuando el valor de N es seis. En este caso es posible ver como se ordena cada una de
las variables, notando que entre cada variable de viento, se intercala una de concentracion.



Para resolver este sistema de ecuaciones se utiliza un método Runge-Kutta de orden cuatro con paso
de tiempo dT = 0.01. En este trabajo se consider6 N = 40 al igual que en Lorenz 1996. La Tabla I
resume los valores de los pardmetros utilizados en los experimentos realizados en este trabajo. La Figura
2, muestran la evolucion temporal del sistema utilizando los valores presentados en la tabla I. Los valores
de concentracién obtenidos por este modelo muestran una importante variabilidad espacial y temporal
que se asemeja a la variabilidad temporal y espacial de la concentracion de algunos compuestos traza en

la atmoésfera.

Parametros Valor
Numero de Variables (V) 40
Paso de tiempo (dT) 0.01
Forzante de Lorenz (F') 8
Decaimiento (A) 0.1
Emision (E; ;) 1
Figura 1: Esquema simplificado del mode- Tabla 1: Valores de parametros para resolver el mo-
lo en el caso N=6. delo.
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Figura 2: Series de tiempo para (a) concentracion en 3 ubicaciones diferentes y (b) diagrama espacio tiempo
de la concentracion incluyendo todos los puntos del modelo.

3) METODOLOGIA

Antes de estudiar el desempefio del LETKF en el modelo de transporte simple, procedemos a dar una
breve descripcion del ciclo de asimilacion. El LETKF (Hunt et al., 2007) es una técnica derivada del filtro
de Kalman (Kalman, 1960), pero en donde el modelo es no lineal, se considera un efecto localizado de
la influencia de las observaciones en las variables y la evolucién de la covarianza se estima utilizando un

ensamble de realizaciones del modelo.



Para testear el desempefio de esta técnica de asimilacién en el modelo de transporte simple, se uti-
liza la técnica de experimentos gemelos, la cual consiste en realizar una simulacién con el modelo que
serd considerada como la verdadera evolucién del sistema. A partir de dicha simulacién se genera un
conjunto de observaciones de viento y de concentracién, tomando los valores de viento y concentracion
simulados por el modelo en diferentes puntos. A fin de representar el efecto del error observacional, a
dichos valores se los perturba con un error aleatorio con distribucién normal de promedio cero y varianza
unitaria. En el caso de que las observaciones de concentraciéon adquiera un valor negativo debido a esta
perturbacion se le asigna el valor 0 a la observacion, sin embargo esta situacion es raramente observada
en estos experimentos. Luego se procede a realizar los experimentos de asimilacién de 200 ciclos cada
uno en donde se asimilan las observaciones generadas. La longitud del ciclo de asimilacion se fija en 0.05
unidades de tiempo que para el modelo de Lorenz, representa una tasa de crecimiento del error similar al
que se observa en plazos de 6 horas en modelos de atmdsfera.

Los experimentos de asimilacion se llevaron a cabo con una version acoplada del modelo de dispersion
y con una version desacoplada. La figura 3 muestra las diferencias entre ambos esquemas. En el esquema
acoplado, el modelo de dispersién y el modelo meteoroldgico se encuentran acoplados y la asimilacién
se realiza en forma simultdnea para las variables de viento y para las variables de concentracion. El caso
desacoplado, el modelo de concentracion y viento estdn desacoplados. En primera instancia se realiza el
prondstico y asimilacidn para las variables de viento. Luego los valores de viento obtenidos son utilizados
para forzar el modelo de concentracién y realizar el prondstico y asimilacion para la estimacion de la con-
centracion. En el caso desacoplado, se implementaron dos variantes: una en la cual todos los miembros del
ensamble de concentracidn utilizan la media del ensamble de vientos como forzante (desacoplado-media),
y otra en la que se utiliza cada uno de los miembros del ensamble de viento para forzar cada uno de los
miembros del ensamble de concentracién (desacoplado-ensamble). Esta ultima incluye una representa-
cion de la incertidumbre que se tiene en el viento al asimilar las variables de concentracién. El ensamble
de modelos de viento tiene la misma cantidad de miembros que el ensamble de modelos de concentracion.

Modelo Acoplado Modelo Desacoplado

Ciclo de Asimilacion

Ciclo de Ciclo de
Asimilacion Asimilacion
MEDIA
[—

ENSAMELE

Lorenz 96 +
Modelo de Transporte Modelo de

Transporte

Lorenz 96

Figura 3: Esquema de configuraciones acoplado y desacoplado

En primer lugar se realizaron experimentos de asimilaciéon para determinar los valores dptimos de
la inflacién multiplicativa (ro) (Anderson y Anderson 1999) y la escala de localizacién utilizados en el



LETKE. El factor de inflacién compensa parcialmente la subestimacion de la covarianza que se produce
en los filtros de Kalman por ensambles, mientras que la escala de localizacién determina el radio de in-
fluencia de las observaciones y se utiliza para reducir el efecto de valores espurios que puedan aparecer
en la matriz de covarianza de los errores del prondstico debido a que la misma se estima a partir de un
numero reducido de miembros en el ensamble.

Dentro de los objetivos de este trabajo estd el probar la habilidad del LETKF para la estimacion de
pardametros dentro del modelo Lorenz-Transporte, para lo cual se escogié la emision (E; ;). La estima-
cion de la emision se realizé incorporando dicho pardmetro como una variable mads a ser estimada en el
proceso de asimilacion. En los experimentos que se presentan en este trabajo el valor de la emision se
considero espacialmente uniforme, es decir que solo se estimo su valor global y no su valor en cada punto
de reticula. La estimacion se llevé a cabo utilizando las diferentes variantes (acoplada, desacoplada-media
y desacoplada-ensamble). En estos experimentos los pardmetros descritos en la seccion anterior como el
tamano del ensamble, el factor de inflacién y la localizacidn, se aplican también en esta serie de experi-
mentos.

4) RESULTADOS

A continuacién se muestran algunos de los resultados obtenidos. Los primeros experimentos que se
plantearon fueron para determinar el valor éptimo de los pardmetros de inflacion y localizacion es de-
cir, aquellos que producen un valor minimo en términos del error cuadratico medio (ECM). Para ello se
realizan experimentos de asimilacion en los cuales se varia el pardmetro de inflacion (r0) y el radio de
localizacion (/) para finalmente calcular el ECM promediado temporal y espacialmente para cada expe-
rimento. En todos ellos, la cantidad de observaciones es igual a la cantidad de variables del sistema. Las
figuras 4 y 5 muestran los valores de ECM en funcion del parametro de inflacién y el pardmetro de loca-
lizacion para un tamafio de ensamble igual a veinte para el modelo acoplado y desacoplado-media.

Por un lado podemos destacar que en el caso desacoplado-media, al no tener una representacion ade-
cuada de la variabilidad del modelo por s6lo contar con una realizacion de los vientos, es necesario utilizar
un valor alto para el factor de inflacién (rO > 1.6). También es destacable que en ambas zonas, la influen-
cia de la longitud de localizacién es mayor en el modelo acoplado que en el modelo desacoplado-media,
que se puede explicar a través de las diferentes relaciones en las variables que se utilizan en la formulacion
del modelo de Lorenz y del modelo de transporte.

Una vez obtenidos los valores 6ptimos de estos pardmetros, se comparan las series de tiempo de ECM
tanto para variables de Lorenz, como de concentracion, obtenidos con estos valores. Los resultados de
esta comparacién se muestran en la Figura 6 en la cual se puede apreciar que para variables de Lorenz,
las diferentes configuraciones (acoplado y desacoplado) no tienen un impacto significativo. Cuando se
analizan las series temporales de ECM para la concentracion, se encuentra que el mayor error se come-
te cuando se utiliza la configuracién desacoplado-media y que tanto la configuracién acoplada como la
desacoplada-ensamble tienen valores de ECM comparables y no se aprecia una diferencia significativa.
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Para analizar la dependencia de estos resultados con la cantidad de observaciones de concentracion
utilizadas, se realizaron experimentos en los cuales se modifico la cantidad de observaciones de concen-
tracion.Estos experimentos fueron realizados con las 3 configuraciones previamente discutidas (acoplado,
desacoplado-media y desacoplado-ensamble) variando la cantidad de observaciones entre un 10% y un
100 % de la cantidad de puntos de reticula. A su vez, cada experimento fue repetido 100 veces modifican-
do aleatoriamente la ubicacién espacial de las observaciones. La Figura 7 corresponde al resumen de los
resultados y muestra el ECM promedio y su desviacion estdndar sobre las 100 realizaciones de cada ex-
perimento en funcién del porcentaje de observaciones para las tres configuraciones. Para la interpretacion



de esta figura, se puede mirar primero las tres curvas entre el 50% y 100 %, donde las configuraciones
de tipo acoplado y desacoplado-ensamble tienen un desempefio similar y se encuentran bajo el umbral
de ECM dado por la varianza de las observaciones que definimos con valor unitario y estd graficado con
color verde. La curva correspondiente al desempefio del modelo desacoplado-media siempre esta sobre
las curvas de las otras dos configuraciones incluyendo su desviacion estdndar. Esto se debe a que no se
incluye una representacion de la variabilidad del modelo de Lorenz 96 en el ciclo de asimilacién, dado que
sOlo se utiliza el promedio de los ensambles. Cuando se consideran los porcentajes que estan entre el 10 %
y el 50%, la tnica curva que se mantiene bajo el umbral de ECM de las observaciones, es la curva del
modelo acoplado, las otras dos configuraciones mantienen valores bastante parecidos tanto en promedio,
como en desviacidn. De esta forma es posible ver que el desempeio del modelo acoplado en el caso de
una red de observaciones menos densa es mucho mejor que los ambos casos desacoplados. Un hecho des-
tacable sobre los modelos desacoplados es que la desviacion estdndar aumenta a medida que el nimero de
observaciones disminuye, mostrando el impacto que tiene en el resultado la posicién de las observaciones.
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Figura 8: Resultados de estimacion de fuente constante con alta (columna de la izquierda) y baja densidad
de observaciones (columna de la derecha).

Los resultados obtenidos en los experimentos en donde se realiza la estimacién de la fuente, se mues-
tran en la Figura 8. Los dos paneles izquierdos presentan los resultados cuando se asimilan observaciones
de concentracion en todos los puntos de reticula. El panel superior muestra la evolucién temporal del
ECM para la concentracion cuando se estima conjuntamente con la emision. En este caso es posible ver
que hay un deterioro del resultado cuando se utiliza alguna de las configuraciones desacopladas respecto
del desempefio dela configuracién acoplada. El panel inferior muestra las estimaciones del pardmetro en
las distintas configuraciones, mostrando también una mejor estimacién, cuando la configuracién es de
tipo acoplada. Los paneles de la derecha, muestran los resultados cuando sé6lo se cuenta con siete obser-



vaciones de concentracion equiespaciadas en el dominio. En este caso es posible observar que el mejor
desempefio es obtenido por la configuracion de tipo acoplada, siendo las diferencias entre los errores del
caso acoplado y desacoplado, mucho mayores que cuando la disponibilidad de observaciones era mayor.

4) CONCLUSIONES Y TRABAJO FUTURO

En este trabajo se ha podido estudiar a través de un modelo simplificado, el impacto de una técnica de
asimilacion (LETKF) para estimar variables de viento, concentracién y fuente utilizando una metodologia
de tipo acoplado y desacoplado. También es importante destacar que la técnica fue probada en distintos
escenarios en los cuales se realizaron variaciones de los pardmetros de asimilacién como la escala de de
localizacion y el factor de inflacién asi como también en la densidad de las observaciones. En los experi-
mentos y distintas configuraciones se puede ver que la técnica de asimilacidn tiene un buen rendimiento,
sin embargo la configuracion de tipo acoplada obtiene mejores resultados en términos del ECM que las
otras dos configuraciones. Sin embargo la configuracién de tipo desacoplada-ensamble que incluye una
representacion de la incertidumbre en el modelo de Lorenz, logra resultados similares a la configuraciéon
acoplada cuando se considera una cantidad mayor a 50 % de observaciones de concentracion. Aun asi los
resultados muestran que bajo este porcentaje de observacion, el mejor desempeio se obtiene utilizando la
configuracion de tipo acoplada.

Cuando se analizan los resultados al estimar conjuntamente la concentracion y la fuente, también se
observa una clara diferencia en los resultados en términos de la cantidad de observaciones, donde la con-
figuracion acoplada obtiene mejores resultados sobre todo cuando la disponibilidad de observaciones es
pequena.

Algunos puntos que no se han estudiado en este trabajo son el efecto de la disminucién de densidad de
observaciones para las variables de Lorenz, tanto para estimar concentraciones como para estimar fuentes.
En este trabajo se considero el mismo tamafio del ensamble para todos los experimentos, por lo que resta
saber cudl es el impacto que este tendria en los resultados, utilizando las distintas configuraciones.

En el caso del estudio de estimacion de fuentes es importante notar que por definicion, la fuente es una
variable positiva, por lo que la suposicioén de gaussianidad que necesita el filtro no se satisface lo que mo-
tiva a estudiar que tipo de técnicas se pueden aplicar en este caso. Finalmente un punto importante que no
se ha tenido en cuenta al estudiar la estimacion de fuentes con las distintas configuraciones, es la variacion
temporal y espacial que dicho pardmetro podria tener y que para este estudio s6lo se considerd constante
a lo largo del tiempo.
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