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Sammanfattning

Den accelererande befolkningstkningen i kombination med att allt storre del av varlden
soker hogre levnadsstandard leder till 6kade utslapp av miljofarliga gaser som exempel-
vis kvaveoxider, fotokemiska oxidanter och flyktiga organiska &mnen. Luftférorenings-
modeller ar ett viktigt verktyg i arbetet att kartlagga effekterna av denna utveckling
samt se hur luftféroreningar sprids fran kéllan.

Det hér kandidatarbetet &mnar att med hjélp av en endimensionell och stillastaende
luftféroreningsmodell, ESX-modellen, skapa en komplett luftféroreningsmodell. Denna
modell ska folja en luftbana, sa kallad trajektoria, for att lings denna samla in data
géllande meteorologi och kemiska utslapp.

Atmosfiren kan delas in i olika gransskikt dar blandningslagret 4r det mest intres-
santa for studier av luftféroreningar. Blandningslagret karakteriseras av stark turbulens
vilket ger en hog omstéattning av utslapp. For att vara verklighetstrogen behdéver darfor
en luftféroreningmodell ta hénsyn till ekvationer som rér detta lager och dess héjd,
blandningshdjden.

Arbetet har resulterat i 6kad kunskap inom atmosfirskemi och meteorologi men
dven i tva separata luftféroreningsmodeller med ESX-modellen som bas. Modellerna
ar utvecklade och korbara i en Linuxmiljé. Den principiella skillnaden &r att den ena
utnyttjar tredjepartsprogrammet HYSPLIT for generering av trajektorior, medan den
andra genererar dessa sjalv med hjialp av meteorologisk data. Modellernas funktiona-
litet har inte fullstdndigt kunnat verifieras beroende pa problem i ESX-modellen, men
utgor bada fungerande system for generering av trajektorior och forser ESX-modellen
med nodvandig indata.

Nyckelord: Trajektoria, luftféroreningsmodell, python, HYSPLIT, luftféroreningar,
meteorologi, atmosfarskemi



Abstract

The growing population combined with an overall higher standard of living results
in higher emissions of nitrogen oxides, photochemical oxidants and volatile organic
compounds. Air pollution models are important tools in surveying the effects of this
development and understanding how emissions spread from their point of origin.

The purpose of this project is to create a complete air pollution model, given a
stationary one dimensional air parcel model, the ESX model. The model will follow
the flight path of an air parcel, a trajectory, along which it will collect data concerning
meteorology and toxic release.

The atmosphere can be divided into different boundary layers where the mixing layer
is the most interesting for air pollution studies. The mixing layer is characterized by
high turbulence which gives a significant mixing of emissions. An airpollution model
therefore has to consider equations concerning this layer and its height, the mixing
height.

The project has resulted in a greater understanding of atmospheric chemistry and
meteorology, but also two separate air pollution models based on the ESX model, HY-
ESX and EStraX. The models are developed and executable in a Linux environment.
The main difference between the two models is in how they compute the trajectories,
one uses third-party application HYSPLIT and the other calculates them directly from
meteorological data supplied by ECMWEF. Evaluation of the models precision hasnt
been fully concluded due to problems with the ESX model, but both serve as systems
that provide the ESX model with necessary data through trajectory generation.

Keywords: Trajektory, air pollution model, python, HYSPLIT, air pollution, me-
teorology, atmospheric chemistry
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1 Inledning

Under det senaste arhundradet har det skett en drastisk 6kning av utslapp av miljoforsto-
rande dmnen. Exempel pa dessa ar kviveoxider, flyktiga organiska &mnen och fotokemiska
oxidanter. Forklaringen ligger delvis i den 6kade industrialiseringen som forsoker halla jamn
takt med behovet fran en globalt sett accelererande 6kning av befolkning och genomsnittlig
levnadsstandard.

Tidigare ansags luftféororeningar endast vara ett lokalt problem men numera finns det dven
tydliga bevis for dess globala paverkan [1]. Luftfororeningarnas effekter har ocksa insetts ha en
betydande paverkan éven i mindre stdder och inte bara i stader med mycket luftféroreningar

.

De dominerande luftféroreningarnas paverkan har upptéckts de senast artiondena, vilket har
gjort att processen att reglera utslapp har natt stora framsteg i storre delen av varlden.
Effekterna av en del luftféroreningar, exempelvis ozon, har dock en ldngre tidsforskjutning.
Som f6ljd av att mer sofistikerade metoder darfor kravts for att detektera deras paverkan
har regleringarna av dem inte fatt samma genomslag |[[].

Halsopaverkan till foljd av luftfororeningar kan delas in i tva delar; direkt paverkan pa grund
av gaser och partiklar samt hélsoeffekter som har sin grund i hur den omgivande miljon
paverkats av luftfororeningar. Den direkta inverkan fran partiklar som sot och marknéra ozon
paverkar manniskor genom hjart- och kérlsjukdomar [3], respektive irriterade slemhinnor och
lungor [@]. Indirekt paverkan fas genom att luftfororeningar paverkar véixt- eller djurliv, som
i sin tur kan paverka ménniskan. Ftt tydligt exempel pa detta ar luftfororeningars bidrag till

Okad vaxthuseffekt.

For att hantera och forhindra ytterligare negativa effekter pa miljon behévs en kartlaggning
av vilka &mnen som finns i luften och hur de forflyttas. Det ér dven intressant att undersoka
var utslappen kommer fran och vart de hamnar, da det inte nodvéindigtvis ar sa att de upp-
métta koncentrationerna i en specifik region har sitt ursprung dar. Kartlaggning éver amnen
och deras forflyttning kan genomforas med hjalp av sa kallade luftféroreningsmodeller, vilka
forsoker efterlikna luftens beteende i atmosfaren. Dessa modellerar luftmassors rorelser som i
sin tur ger indikationer pa var specifika &mnen kommer ifran, vart de ar pa vig samt hur sto-
ra koncentrationer det ror sig om. Som utgangspunkt for projektet fanns en endimensionell,
stationdr modell, Eclaire Ecosystem Surface Exchange Model (ESX-modellen), for kartlagg-
ning av utslapp, dispersion och kemisk transformation éver ett visst luftrum. Modellen kraver
dock indata i form av meteorologisk data och utslappsdata med vilken den berdknar gas och
partikelkoncentrationer vid onskade koordinater och tidpunkter.

Huvudsakligen har tva luftféroreningsmodeller utvecklats, HY-ESX och EStraX, som an-
vinder sig av ESX-modellen for berdkningar av koncentrationer, genererar trajektorior samt
hanterar data. En stor del av arbetet har dgnats at programmering, och da huvudsakligen i
programmeringsspraket Python, vari program har skrivits for att bade generera trajektorior
(EStraX) och behandla data. Dessutom, for att forsta och kunna bygga upp luftférorenings-
modeller, har teori bakom meteorlogi och atmosfiarskemi ocksa varit en stor del i projektet.



2 Syfte

Detta kandidatarbete syftade till att med en endimensionell, stationér luftféroreningsmodell
som bas skapa en fullstandig luftféroreningsmodell som kan félja luftbanor, sa kallade trajek-
torior, 6ver langre strickor. Projektet hade till uppgift undersoka olika trajektoriamodeller
vars data skulle anvandas tillsammans med ESX-modellen for att mojliggéra observationer
over tid. For att forsta grundlaggande modell, med den skapa ett mer dynamiskt angrepps-
sitt samt analysera resultatet har dven projektet syftat till att ge medlemmarna en djupare
forstaelse for meteorologi och atmosfarkemi.

Efter arbetets slut skulle en vdldokumenterad infrastruktur av Python-moduler med 6ppen
kéllkod finnas tillganglig for anvindning och vidareutveckling. Det har for att oka tillgéng-
ligheten till modeller som paverkar flera vetenskapliga falt samt att skapa mojligheten att
bygga vidare pa den med nya relevanta funktioner.

3 Avgransningar

Da syftet med projektet var att med hjilp av ESX-modellen utveckla en komplett luftfor-
oreningsmodell har inte heller nagon vidare utveckling av ESX-modellen gjorts. Utan fokus
har legat pa att utveckla en trajektoriamodell genererad fran HYSPLIT samt att forse ESX-
modellen med utslapps- och meteorologisk data.

En storre forstaelse for atmosfarisk kemi och meteorologi lag ocksa till grunden for projektet.
Hér har fokus legat pa korrelationen mellan kvéveoxider och ozon med inslag av flyktiga
organiska &mnen. En djupare studie av Ovriga vixthusgaser och miljofarliga &mnen har inte
gjorts. Detta for att halla samma fokus som modellen. Fér meteorologin har en inriktning
pé grinsskikt, dess uppkomst och paverkan samt vat- och torrdeposition gjorts. Ovriga me-
teorologiska fenomen kréver egna studier da modellens fokus aven hér legat till grund for
avgransningen.

Hela projektet, bade befintlig modell och vidareutveckling av denna, &r och skall forbli "open
source”. Pa grund av att den befintliga ESX-modellen, samt 6vriga vialanvinda verktyg och
modeller, fraimst dr utvecklade mot Linux-system ar dven detta projekt riktat framst mot
dessa. Programmen gar att kora i Windows med lite mer arbete, men att utoka till full
Windows-kompabilitet var inte en del av projektet.

4 Meteorologi

4.1 Gransskikt

Det luftrum som ligger mellan marken och 100 — 3000 m kallas jordens gransskikt, vars
hojd varierar med tryck- och dygnsvariationer. Resterande luft ovanfor detta kallas den fria
atmosfaren. Gransskiktet definieras som det lager av troposfiren som direkt paverkas av
jordens yta och svarar pa ytkrafter med en tidsskala pa cirka en timme. Anledningen till
att man definierar tidsskalan till ca en timme ar att andringar i gransskiktet har borjat men



de har inte natt den fria atmosfiaren. Ett jamviktstillstand behéver dock inte infunnit sig i
gransskiktet [5].

For omraden med hoga tryck ar gransskiktet hogre éver bade land och hav. Dessa tjocka lager
innehaller oftast inga moln. I omraden med laga tryck finns uppatstrommar som transporterar
gransskiktsluften bort fran marknivan upp mot troposfiren, vilket gor det svarare att definiera
gransskiktet. I hogtrycksomraden 6ver land kan gransskiktet definieras tydligare och delas
in i olika lager. De tre storsta skikten ar blandningslagret, resterande lagret och det stabila
gransskiktslagret. Om det finns moln ligger de i blandningslagret och det kan da vidare delas
in i molnlagret och under molnlagret. Skiktet precis vid marknivan kallas for ytlagret, vilket
ar de lagsta 10 procenten av hela griansskiktet oavsett vilket annat lager som kan ingé. Det ar i
ytlagret som det finns stora variationer i turbulens. Den absolut lagsta luftmassan mot jorden
kallas for microlagret. Det dr endast nagra centimeter djupt, ibland dven millimetertunt,
och det ar har all transport mellan luft och vegetation sker. Detta innebar alltsa att den
molekyléra transporten ér storre &n den turbulenta [A].

4.1.1 Turbulens

Turbulens ar en viktig mekanism som kan paverka definitionen av gransskiktet. Vind som fors
in i gransskiktet kan delas upp tre kategorier: medelvind, vagor och turbulens. Horisontell
transport, eller advektion, bildas mestadels fran medelvind. Vertikal medelvind &r mycket
langsammare och paverkar saledes inte lika mycket. Under natten dr vagor den avgorande
kategorin vind, emellertid inte i Goteborg dar det blaser mycket. Vagor transporterar inte
speciellt mycket luftfororeningar, men ar desto viktigare for mer energi- och impulstransport.
Den tredje kategorin av vind, turbulens, dr karakteristisk for gréansskiktet. I den fria atmo-
sfaren finns turbulens endast i vissa moln och nira starka vindstommar. For att undersoka
vinden kan variabler som temperatur delas in i en medeldel dar medelvindens paverkan syns,
och en storningsdel déar vagor- och turbulenspaverkan kan studeras [5].

Majoriteten av turbulensen i gransskiktet bildas antingen fran vindfélt eller fran att jor-
dytans temperatur dndras av solen. De oregelbundna luftvirvlar som definierar turbulensen
kallas for eddies. Anledningen till att turbulens ar en sa viktig faktor ar att luftféroreningar
transporteras mycket effektivare med turbulens an med diffusion. Temperaturen i en eddy
kan variera vilket forsvarar méatningen, istillet anviands ett uttryck for Taylors hypotes for
temperatur i en dimension for att kunna méta upp hur turbulent grénsskiktet faktiskt ar [G].

En av mekanismerna bakom bildandet av turbulens ér flytkraften. Da luft blir varmare stiger
den uppat da den har ldgre densitet &n den kallare luften. Den egentliga temperaturen for
omattad fuktig luft ar alltid hogre an for den absoluta lufttemperaturen. Detta pa grund av
att vattenanga har lagre densitet an torr luft och att fuktig omattad luft har hogre flytkraft
an torr luft vid samma temperatur. Da vatten har hogre temperatur én luft &r molnig luft
tyngre &n molnfri luft [5].
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Figur 1: Beskriver hur blandningslagret, ML, det resterande lagret, RL och det stabila grans-
skiktslagret, SBL, fordandras 6ver dygnet. Z ar hojden 6ver marken [5].

4.1.2 De tre storsta gransskikten

I blandningslagret uppstar turbulens genom att varm luft fran marken stiger uppat samti-
digt som kall luft fran moln sjunker vilket bidrar till konvektion. Under molnfria dagar vixer
blandningslagret endast genom att den varma luften fran marken stiger vilket resulterar i
annu kraftigare blandning. I det har lagret blandas utslapp fritt i luften vilket inte bara okar
den resulterande ytan for var de “landar” utan aven reaktionshastigheten da de lattare “traf-
far pa” reaktanter att reagera med. Ett mindre blandningslager kan dock orsaka onormala
héjningar av vissa utsliapp vilket kan paverka det lokala omradet avsevart. Blandningslag-
rets topp fungerar som ett lock pa en kokande gryta och fungerar genom att spérra in den
turbulenta luftmassan. De andra lagren kan ocksa fungera som vaggar mot blandningslagret
vilket kan isolera utslappen till den turbulenta luftmassan [5].

Namnet “det resterande lagret” syftar pa den luftmassa som blir kvar nar solen gar ner och
turbulensen sjunker i blandningslagret och da den varma luften inte léngre stiger fran marken.
Koncentrationen och 6vriga variabler i det resterande lagret varierar da de &r initialt samma
som for blandningslagret under dagen innan. Utslappsgaser firdas genom det resterande lag-
ret och bildar plymliknande former. Detta pa grund av att turbulens inte paverkar lika starkt
héar och leder till att gaserna inte blandas upp pa samma satt. Precis innan det resterande
lagret aterigen omvandlas till ett blandningslager under morgonen hinner ibland solstralar
utlosa reaktioner bland utsldpp. Da turbulensen ar lag tar sig utslapp i det resterande lag-
ret sig inte ned till marken utan kan firdas langa strickor fran utslippskéllan. Toppen av
utslappskonen kan ibland né det neutrala gransskiktet ovan, detta kallas “lyftning” [G].

Under det resterande griansskiktet finns pa natten det stabila gransskiktslagret, som karakte-
riseras av statisk, stabil luft med sma inslag av turbulens. Den stabila luften dampar bildandet
av turbulens samtidigt som den bildar luftstrommar som i sin tur forstéarker turbulensen. Re-



sultatet blir korta inslag av turbulens som bildar blandning i lagret. Blandningslagrets topp
har en tydlig definition. For det stabila lagret finns inte samma definitiva grans utan det
blandas ihop med det resterande lagret. Utslapp i det stabila lagret ror sig likt i det reste-
rande lagret horisontellt. De har dock inte samma plymform utan breder ut sig mer platt.
Det stabila lagret kan dven bildas under dagen om marken ér kallare dn luften [5].

Da solen aterigen stiger och det resterande lagret och det stabila lagret 6vergar i blandnings-
laget blandas utsldppsgaserna runt och nar ner till marken. Lagrens utveckling under ett
dygn illustreras i figur 0.

4.2 Potentiell temperatur

Da turbulens uppkommer bland annat fran att varm luft stiger 6ver kall och da paverkar
blandningshojden, ar temperatur en viktig variabel for modellen. Den sa kallade potentiella
temperaturen 6 definieras enligt ekvation (OI), dar P ar lufttrycket och P, &r referenstrycket,
vanligtvis 100 kPa.

9:T<%)07286 n

Genom att ta bort fordandringar i tryck for ett luftpaket kan den egentliga potentiella tem-
peraturen tas fram. For méttad luft definieras den egentliga potentiella temperaturen, 6,
enligt

0, =0(1+ 0,611y — L), (2)

dér 7y, ar den méattade vattenangans blandnings ratio med luft och r, ar vattnets blandnings
ratio, [g/g]. For ométtad luft beskrivs den egentliga potentiella temperaturen som ekvation
(B) dér r ar blandningsration.

0, = (14 0,61r) (3)

Till forsta ordningen kan den potentiella temperaturen bestimmas enligt ekvation (#), dar z
ar hojden 6ver 100 kPa nivan (och ibland hojden 6ver marknivan), g gravitationskonstanten
och Cp den specifika virmekonstanten.

9%T+<C€p)z (4)

Skillnaden mellan den egentliga potentiella temperaturen och den potentiella temperaturen
kan ses om liten, men &r ¢j forsumbar [5].
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Figur 2: Illustration av hur torrdeposition till biosfiren sker [].

4.3 Kemisk deposition

Transport av materia fran atmosféren till jordytan kallas deposition. Depositionen ér beroen-
de av atmosfariska parametrar som turbulensintensitet, vindhastighet, egenskaper i terrdngen
och kemisk reaktionsforméga. Aven &mnens kemiska och fysiska egenskaper som partikelstor-
lek och loslighet ar faktorer som paverkar [6]. Depositionen delas ofta in i tva kategorier; vat-
respektive torrdeposition. Aven om torr- och vitdeposition logiskt nog borde bidra, jaimférbart
mycket i transporten av &mnen fran atmosfiren till jordens yta ar torrdeposition den som ar
svarast att méta och darfor finns det mindre kunskap om hur den paverkar [6]. Eftersom den
depositionen ar svar att méta, pa grund av antalet paverkande faktorer, ar det ocksa den
som vi har ett behov av att modellera for att fa fram verklighetstrogen data.

Vatdeposition®” dr den deposition av Amnen fran atmosfiren som kommer till jordytan med
nederbord. Ett exempel pa hur vatdeposition kan ske ar via surt regn? dar svavel och kvive-
oxider bildar syror vid reaktion med vatten i moln.

4.3.1 Torrdeposition

Torrdeposition® ar tvirtemot vatdeposition utfillningen av gaser och partiklar till biosfiren
som inte forekommer till f6ljd av nederbord.

For att forenkla transportprocessen fran atmosfaren till vegetation och vatten brukar hoj-
den av luftlagret som behandlas att delas upp i resistanslager, se figur B. Varje lager har en
resistans som beskriver den vertikala 6verféringen av luftburna d&mnen [R]. Lagren och tillhé-
rande resistanser dr den aerodynamiska resistansen R,, det laminara gransskiktets resistans

1 http://www.oxfordreference.com/view/10.1093/acref/9780199641666.001.0001/
acret=-9/30199641666==5903

2http ://www.oxfordreference.com/view/10.1093/acref/9780199641666.001.0001/
acret=9/301996416bb=-e=5H1

Shttp://www.oxfordreference.com/view/10.1093/acref/9780198609957.001.0001/

acref-9780198609957-a=2746
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http://www.oxfordreference.com/view/10.1093/acref/9780199641666.001.0001/acref-9780199641666-e-8903
 http://www.oxfordreference.com/view/10.1093/acref/9780199641666.001.0001/acref-9780199641666-e-51
 http://www.oxfordreference.com/view/10.1093/acref/9780199641666.001.0001/acref-9780199641666-e-51
http://www.oxfordreference.com/view/10.1093/acref/9780198609957.001.0001/acref-9780198609957-e-2246
http://www.oxfordreference.com/view/10.1093/acref/9780198609957.001.0001/acref-9780198609957-e-2246

Ry, och ytresistansen R.. For partiklar behandlas inte det sistnamnda lagret pa grund av
att storleken pa partiklarna gor att de inte kan reagera med véxtligheten pa samma sétt.
Den sa kallade resistansmetoden anvands for att fa ut depositionshastigheten V; och beskrivs
med ekvation (B) [9, B]. Anledningen till att man valt att anvénda resistans istéllet for att
direkt rakna pa hastigheten av transportforhallandet ar att resistansen ar additiv och darmed
enklare att riakna pa [I0].

1

V= —
" R, + R, +R,

()

Resistansen R, beror av vindhastighet, stabilitet och friktionshastigheten pa grund av ojamn-
heter i ytan [0]. Priméart ar R, en funktion av turbulensen skapad av eddies och den turbulenta
masstransporten brukar jamstéllas med den for virme men aven rorelseméangd skulle kunna
anvandas. Den har likstallningen mellan virme- och masstransport ar vetenskapligt accepte-
rad, men det finns inga bevis pa att det angreppsséttet dr det basta. Man har dédremot visat
pa stark korrelation mellan dem och turbulent transport av virme ar valkant fran observatio-
ner pa mikrometeorologisk skala. Hur viktig den aerodynamiska resistansen éar jamfort med
de andra beror pa vilken hojd man véljer att gora sina berdkningar pa [I1].

Resistansen R hos det laminéra gransskiktet behandlar transport 6ver mikrolagret som ar i
kontakt med ytelementen. Eftersom luftens blandningsméjligheter minskar nara ytskikt kom-
mer gasens egenskaper, i synnerhet dess difussionsegenskaper att karaktérisera resistansen.

Resistansen R, i ytskiktet ar minst kédnd och beskriver den process dd amnen fran atmo-
sfaren blir infangade och bibehallna av vegetationen. R, ar darfér mest beroende av gasens
egenskaper [8].

Ytans ojamnhet beskrivs pa olika sétt beroende pa vilken landtyp som i det 6gonblicket
beskriver systemet. For hav tas hansyn till det émsesidiga beroendet av ytans ojamnhet och
friktionshastighet, men éven till 16sligheten och reaktiviteten hos &mnen i vattnet. Hastighe-
ten for utfillning av dmnen fran luftpaketet till hav &r for de flesta &mnen mycket lagre &n
for land vilket ger en viktig skillnad for en studies resultat [9].

Depositionshastigheten beror inte bara pa underliggande terrdng, utan aven pa dygnets va-
riationer. Dagtid har vegetationen 6ppet sina sa kallade klyvoppningar, som ¢kar upptaget
av luftburna dmnen. Aven faktumet att blandningslagret minskar i hojd under natten och
déarfor okar koncentrationen paverkar.

Flodet F' av torrdeposition till ytan, vilket dr den faktor som anvands i luftférorningsmodeller,
kan beskrivas med (B) dér C ar den luftburna d&mneskoncentrationen [IT].

C -V (6)



5 Trajektorior

De banor luftpaket foljer kallas trajektorior, vilka i det har sammanhanget kan berdknas
pa olika satt genom olika modeller. Ett exempel kan vara att undersoka verkligt atmosfé-
riskt beteende och forsoka aterskapa det med uppmatt meteorologisk data, som interpoleras
i enlighet med ett specifikt koordinatsystem. Vidare ger da detta mojligheten att erhalla
berdknade data for koordinater dar det inte finns tillgang till méatstationer.

Det finns tva huvudkategorier som denna typ av trajektoriamodeller delas in i: Eulerska
och Lagrangeska modeller. Bada fungerar bra vad géller omblandning och spridning i atmo-
sfaren [12], och bygger pa integrationsmetoder si som exempelvis trapets® | Euler®- eller
RK4-metoden®. Den Eulerska modellen baseras pa berikning av ett advektions- och sprid-
ningssamband med fast rutndt, medan fristaende berakningar fér advektion och spridning
gors for de Lagrangeska modellerna. Huvudsakligen ar det onskvért att anvinda Eulerska
modeller da lésningar for samtliga av rutnitets punkter behovs, som vid exempelvis analys
av mer komplicerade utsldppsscenarior. Vid utslappsscenarior vid farre rutndtspunkter fore-
dras istallet Lagrangeska modeller [T3], som generellt har ldgre numerisk spridning vilket gor
dem mer verklighetstrogna [[4]. Dessutom gor sig Lagrangeska modeller bra f6r berdkningar
av system dar snabba forandringar sker, som i till exempel gasers floden i atmosfaren [I5].

Nagra vanligt forekommande trajektoriamodeller &r HYSPLIT och FLEXTRA®, vilka bada
ar Lagrangeska modeller. I projektet har dock endast HYSPLIT anvéants tillsammans med
en egengenererad modell, som ar en del av EStraX, for att skapa trajektorior. For ovrigt
finns det finns tva olika tillvigagangssatt som anvinds vid Lagrangesk modellering av luft-
fororeningar, en kallorienterad och en mottagningsorienterad. I det hér projektet har det
sistnamnda anvénts, eftersom man &ar intresserad av koncentrationer i ett fixt omrade sa som
en stad eller en specifik métstation [d]. Mottagningsorienterad innebér att man utgar fran en
specifik punkt, sd som Goteborg, och sedan bakatintegrerar sa att startpunkten istéllet blir
slutpunkten. Dessa trajektorior kallas for bakattrajektorior, vilka vi uteslutande anvander
oss av i projektet.

5.1 HYSPLIT

Huvudsakligen utvecklades HYSPLIT-modellen under 80- och 90-talet, dar version 4 &r den
senaste och ocksa den som anvénds i det hér projektet [[3]. HYSPLIT-modellen (HYbrid
Single-Particle Lagrangian Integrated Trajectory Model) ar en modell for att kunna berdkna
trajektorior med hjalp av meteorologisk data, dock kan den dven anvéndas for mer kompli-
cerade simuleringar av gasers deposition och dispersion. Dessutom ar den en hybrid mellan
en Eulersk och Lagrangesk modell, dar de Eulerska egenskaperna anvands for att berakna
partikel- och gaskoncentrationer i luften.

Gréansskikten for modellen &r uppdelade sa att skiktens tjocklek okar med 6kat lagerindex,
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k, vilket innebér att vederboérandes starthojd, z, fran grundnivan ges enligt

z = ak® + bk +c, (7)

déir a, b och ¢ ar lika med 30, -25 respektive 5. Detta ger alltsd att modellen har hogre
upplosning i skikten nédrmare marknivan och ldgre i skikten léngre upp, vilket spelar roll
for vad exempelvis tryck och densitet kommer vara i de olika skikten. Konstanterna gar att
andra for att andra upplosningen pa modellen. Modellens upplosning far dock inte vara lagre
an upplosningen for given indata. Modellen anvinder sig dessutom av ett o-koordinatsystem
enligt

o Ztop - stl (8)
Ztop - Zgl ’

dér Zip, Zms respektive Zy; ar toppen pa koordinatsystemet, havsytans medelniva respektive
marknivan. Den meteorologiska datan interpoleras sa att den foljer detta koordinatsystem,
och beroende pa vilken typ av data, samt parametrar, som ska inkluderas behovs olika typer
av vertikala koordinatsystem; Pressure-Absolute, Pressure-Sigma, Terrain-Sigma och Hybrid
Absolute Pressure Sigma. HYSPLIT-modellen ar alltsa relativt flexibel med tanke pa att den
klarar att ta in meteorologiska data baserade pa ett flertal olika vertikala koordinatsystem.

For att vidare kunna generera trajektorior behdvs aven advektion tas hansyn till. Berakningar
av advektionens paverkan pa partiklarna genomfors med hjalp av trapetsmetoden, som gor en
forsta gissning P’ till advektionen baserat pa hastigheten V' enligt ekvation (8). Foljaktligen
erhélls en slutposition P enligt () [T5].

P'(t+ At) = P(t) + V(Pit)At (9)
P(t+ At) = P(t) + 0.5[V(Pit) + V(P t + At)]At (10)

Meterologisk data i form av hastighetskomponenter, vilka ger hastighetsvektorn V', erhalls
fran exempelvis European Centre for Medium-Range Weather Forecasts (ECMWF), ett forsk-
ningsinstitut som producerar och tillhandahéller viderdata [I6].

For att erhalla partikelkoncentrationen lings trajektoriorna direkt fran HYSPLIT behdvs yt-
terligare berdkningar tas i beaktande. I det héar arbetet ar det dock endast den meteorologiska
datan lings koordinaterna for trajektoriorna som ar av intresse, eftersom gaskoncentratio-
nerna beraknas med ESX-modellen. Dérfor beskrivs inte hur detta skulle kunna goras med
HYSPLIT ytterligare.



5.2 EStraX

For detta projekt har en samling moduler vi valt att kalla EStraX skrivts i Python. Denna
kod ar gjord for att vara mycket flexibel men i detta projekt har vi framst last in ECMWF
data och integrerat denna med trapetsmetoden likt hur HYSPLIT har anvénts.

6 Kemi

For att ge lasaren grundlaggande forstaelse kring den kemi som tas hansyn till i ESX-modellen
finns nedanstaende de nedanstaende avsnitten 61 och 62. D4 ESX-modellens huvudsakli-
ga fokus ligger pa korrelationen mellan kvéveoxider och ozonkoncentrationer ar det framst
kemiska reaktioner som ror dessa delar som behandlas.

6.1 Kvave

Kvéaveforeningar kan till skillnad fran svavelféreningar upptas av trad. Detta ger dock inte en
fullstandig bild av hur den totala upptagningen for trad ser ut. Kvive i atmosfiren delas in i
tva huvudgrupper, reducerat kvave och oxiderat kvave. Blot och torr deponering av oxiderat
kvave ar det som dominerar i Skandinavien. Blot deponering av reducerat kvave star dock
for ca 20% — 30% av den totala deponeringen for skog. Deponeringen av kvéve till havet ar en
viktig faktor och man har kunnat visa att ca en fjirdedel av det ingdende kvévet i Ostersjon
kommer fran luften [I77].

Kviveoxider kan oxideras av ozon (se avsnitt B2). Det &r darfor man kan se en sénka i
ozonkoncentrationen inne i staden dér kvaveoxider slapps ut. Nar dessa sedan lamnar staden
bildar de ozon och koncentrationen hojs igen. Det ar framst i industrialiserade omraden man
tydligt kan se dessa trender i bade NO, och Oz koncentrationer [Ig].

6.2 Ozon och fotokemiska oxidanter

Ozon ar idag ett amne som det talas mycket om i diskussioner kring vixthuseffekter och
miljoskadliga &mnen, men ozon finns faktiskt naturligt i stratosfiaren. Det ar ozonet i stra-
tosfdren som gynnar oss genom att blockera kortvagig UV-stralning. Utsldpp av exempelvis
halogener gor hal i detta ozonskydd vilket resulterar i forhojd medeltemperatur pa jorden
och de miljofarliga foljderna detta for med sig [19]. T troposfaren finns det dven naturligt
ozon som kommer antingen fran stratosfiren eller bildas av kviveoxider och flyktiga organis-
ka d&mnen. Det ar ndr koncentrationen av detta ozon okar, fran de naturliga viardena, som
amnet gar fran att vara ett miljoskydd till en miljobov. I artikeln A Mounting Menace [19]
skriver forfattarna om hur Haagen-Smit visade pa 1950-talet att ozon kan dven bildas ge-
nom bestralning av avgaser fran forbranningsmotorer. Pa 1970-talet visade forskning pa att
fotokemiska processer ér en av huvudanledningarna till bildandet av svaveldioxid och det ar
framst hir som episoder av fotokemiska luftféororeningar borjar rapporteras. I Sverige méttes
den forsta forhojda ozonkoncentrationen i mars 1972 [19] och dess ursprung sparades till
centrala Europa. Forskarna insag att luftfororeningar fardas langa vagar och metoder for att
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spara utslappens bana blev hogst intressant [20]. Alstringen av en f6rhéjd ozonkoncentration
i troposfaren ar skadlig for inte bara mark och skord utan dven material och ménniskors hélsa
[, 22].

Ozon bildas enligt ekvation (I) dar M &r en tredje part som tar upp den dverblivna energin
fran reaktionen.

O+0y+M— 05+ M (11)

Ozon férstors huvudsakligen av fotolys av Oz enligt ekvation (I2).

O3 + hv — O('D) + O )
Og‘l’h’U—>O+OQ

Det mesta av atmosfériskt syre, O, bildas genom fotolys av kvéivedioxider (I3) vid en vaglangd
under 440 nm.

NOy+hv— NO+O (13)

Kvéaveoxider reagerar sedan med ozon och bildar kvavedioxid och syrgas (Id). En alternativ
reaktion ar att kvédvetrioxid och ozon bildar kvavedioxid och syrgas enligt ekvation (I3).

NO+03—>N02+02 (14)

N02+03—>N03+02 (15)

Ozon kan aven forstoras av hydroxidradikaler (I8), hydroperoxyl () och klor (IR) [23].
Beroende pa méngden NO, bildas ozon eller forstors ozon efter att hydroxidradikalerna har
bildats [24].

OH+03—>H02+02 (16)
Cl+ 05 — CIO + O, (18)

D& andra amnen som t.ex. peroxyradikaler, RO,, bildar kvavedioxider fran kvaveoxider,
enligt ekvation (I9), blir resultatet stora effekter pa ozonkoncentrationen da de fortsatter att
reagera med ozon enligt exempelvis ekvation (I4) [I9].

NO + ROy — NOs + RO (19)

Peroxyradikaler i sin tur bildas genom nedbrytning av flyktiga organiska &mnen. Den vikti-
gaste av dessa ekvationer &r ekvation (20).
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RH +OH — R+ H,0O

20
R+02—>R02 ( )

Den naturliga koncentrationsnivan av hydroxidradikaler korrigeras genom fotolys av ozon
och reaktion med vatten. Under episoder av luftféroreningar finns det en nettoproduktion
av hydroxidradikaler under dagen 6ver den naturliga koncentrationsnivan. D& dessa startar
kedjan av peroxyradikaler och deras bildande ér det hogst viktigt att hydroxyradikaler inte
6verstiger sin naturliga koncentrationsniva. Peroxyacetylnitrat, PAN, kan bildas genom att
acetaldehyd reagerar med en hydoxyradikal. Aldehyder &r en viktig intermediar i reaktions-
kedjorna ovan. De bildas genom nedbrytning av kolviten och upploses av solstralning och

bildar da radikaler [(].

Det ar under dagen som bildandet av fotokemiska kemikalier sker. Vilket tidigare namnts i
avsnitt B0 dr det ocksa da blandningshojden stiger, och det bildas ozontéat luft, som blandas
ned mot marken. Detta resulterar i en forh6jd koncentration av ozon pa eftermiddagen [19].
Koncentrationerna av ozon ér hogst under sommarhalvaret vilket stimmer bra éverens med
samma teori av soltimmar och blandningshojd [25].

Reaktionerna ovan, beskrivande ozonkemin i troposfaren visas nedan i figur B.
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Figur 3: Processen for fotokemiska oxidanters formation och utfallning [26].

7 Luftfororeningsmodeller

Det finns dven tva angreppssétt for att modellera &mneskoncentrationer, ett som ar baserat pa
Eulers ekvation och ett som ar Lagrangebaserat. Det Eulerska séttet studerar hur luft passerar
genom fixa punkter for att kunna berdakna riktning och hastighet av luftiéden. Nackdelen
med ett Eulerskt angreppssitt ar att man behover integrera 6ver ett valdigt stort omrade
for att berdkna lufttransporter. Man kan aven anvanda den Lagrangeska modellen, dar man
foljer ett avgridnsat luftpaket nar det forflyttas dver tid och rum. Med det angreppsséttet
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har den berdkningskrédvande integrationen reducerats till att endast integrera 6ver utvalda
trajektorior 6ver tid [27, P8].

I Lagrangemodellen antages att horisontell diffusion endast beror pa lingden pa trajektorian,
men meteorologiska forhallanden ar i verkligheten ocksa en faktor. Ett annat antagande ar
att den vertikala vinden paverkar endast den horisontella transporten, till en viss grans, via
horisontell dispersion [9].

Det finns som tidigare namnt tva olika tillvigagangssatt som anvands vid Lagrangesk mo-
dellering av luftféroreningar, en kéllorienterad och en mottagningsorienterad. Projektet har
anvint sig av det sistndmnda, eftersom man ar intresserad av resultaten i ett fixt omrade [9].

De flesta gasformiga d&mnena, utom ozon, har endast ett litet beroende av initiala viarden da
transporttiden langs trajektorian oftast ér lingre dn livstiden for amnet. For partiklar kan
livstiden bli langre da de forsvinner fran luften endast med regnet eftersom de inte reagerar
kemiskt [9].

For att fa fram en modell som berdknar gas- och partikelkoncentrationer anvéinds horisontella
berakningar for flux 6ver stora omraden vilket ger mer verklighetstrogna berdkningar an om
man endast baserar berdkningarna pa lokala utslapp. Man anvander sig darfor av storskali-
ga luftfororeningsmodeller, en av de mest kinda ar EMEP-modellen. utvecklad av European
Monitoring and Evaluation Programme for Transboundary Long-Range Transported Air Pol-
lutants (EMEP). EMEP har senare anvants som grund for utvecklingen av den Lagrangeska
modellen Atmospheric Chemistry and Deposition model (ACDEP). Modellen som anvénds
i projektet dr daremot Eclaire Ecosystem Surface Exchange Model (ESX), vilken ar nara
beslaktad med de tidigare ndmnda modellerna [9, 27, 29].

ESX ar en relativt obeprévad modell som annu inte &ér officiellt tillgdnglig och saknar i
skrivande stund full dokumentation. Darfér kommer de andra modellerna att beskrivas mer
grundligt. Avsnittet om ESX ar déarfor inte lika genomgaende av bakomliggande mekanismer,
men eftersom den ar baserad pa de foregaende namnda modellerna kommer inte for mycket
relevant information att forloras i forstaelsen och beskrivningen av hur modellen fungerar.

7.1 EMEP

EMEP grundades 1977 som ett led i de europeiska léndernas forsok att motverka proble-
matiken med surt regn. Sedan 1979 har EMEP varit en néra integrerad del i Convention
on Long-range Transboundary Air Pollution (CLRTAP), som ar en legalt bindande konven-
tion undertecknad av 51 ldnder. Konventionen sdger att medlemslanderna ska arbeta for
att begréansa och reducera utslappen av luftféroreningar med fokus pa langvaga transpor-
ter. EMEP assisterar CLRTAP med vetenskaplig support nir det géaller att 6vervaka och
modellera utsléapp i atmosfiren [30, B1).

Meteorological Synthesizing Centre-West (MSC-W) inom EMEP har skapat en kemisk trans-
portmodell (CTM) som bygger pa Eulerska berdkningar i rutnit om 50x50 km?. Dessa spén-
ner over den europeiska kontinenten och studerar hur luft passerar genom fixa punkter, vilka
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anvinds for att kunna berdkna riktning och hastighet av luftflodet [9, 27]. Modellen kan nu-
mera simulera fotokemiska oxidanter samt organiska och ickeorganiska aerosoler lokalt saval
som globalt [31].

Konvektion ar en viktig process for dynamiken i atmosfaren, men den ar svart att paramet-
risera for anvindning i en kemisk transportmodell (CTM). Resultatet for olika parametrise-
ringar har visat pa signifikanta skillnader for nederbérd och masstransport vid anvindning
6ver mindre omraden som Europa och darfor &r den modulen avstingd i EMEP om man inte
gor berdkningar pa en global skala [31].

7.2 ACDEP

En av de befintliga luftféroreningsmodellerna som har liknande ekvationer som ESX ar AC-
DEP som ar uppbyggd enligt ett Lagrangeskt angreppsétt och utvecklades av Danmarks
Miljpundersggelser (DMU). Féljande avsnitt tar med de likheter och ekvationer som imple-
menteras i manga liknande modeller, dar ibland ESX.

I ACDEP-modellen har kolonnen delats upp i flera skikt vars inbordes avstand okar logarit-
miskt fran markytan, dar det forsta lagret har en maximal h6jd pa tva meter och det sista tva
kilometer. Kolonnen ar uppbyggd pa det har sattet for att bést aterge verkligheten, eftersom
fororeningar avges som deposition narmast marken samt att mangden luftféroreningsutslapp
minskar hogre upp i atmosfaren. For att berdkna de kemiska koncentrationerna anvands séle-
des inte bara utslappen vid kolonnens position, utan dven av partiklarnas vertikala dispersion,
kemiska omvandling och kemiska deposition till marken [9].

Den meterologiska datan och parametriseringen av vertikal diffusion ar baserat pa en forsta
endimensionell modell, [9]. Modellen anviander sig av samma meteorologiska data som EMEP,
dér precisionen for datan ér i rutnitsstandarden 150x150 km? med 6 timmars intervall for
nederbord och 12 timmar for blandningshojd. De momentana vindfalten har ocksa ett tidsin-
tervall pa 6 timmar och med parametern o = 0.925 enligt den sé kallade LAM150 (Limited
Area Model 150x150 km?) vilket ger en selektiv hojd 6ver terringen med ungefir 600 meter
for att representera majoriteten av luftfororeningarna pa godtycklig plats [9, B2].

Massutbytet mellan de olika lagren i luftpaketet sker via forsta ordningens diffusionsekva-
tion (E1), dar C' ar koncentrationen, t tiden, z héjden och K eddydiffusivitetskoefficien-
ten som ar berdknad via Monin-Obukhovs likhetsteori, ekvation (22), ddr x = 0.4 ar von
Karman-konstanten, u, ar friktionshastigheten, L d&r Monin-Obukhov léngden och Z,,;, ar
lagrets blandningsh6jd. Alltsa beror varje lager i luftpaketet av blandningshéjden som for-
andras med temperaturen under dygnet. ®; &r likhetsfunktionen for virme och % ar sta-
biliseringsparametern som éndrar definitionen for stabiliseringsfunktionen beroende pa hur

nira noll parametern kommer. 7 ér alltsd forhallandet mellan hojden for varje lager och

Monin-Obdukhov-langden [33].

dC _ d . dC

i @( sa) (21)
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K ?) = 550 ) (22)

Vilken sorts landtyp som finns under luftpaketet ar viktigt for hur mycket kemiska &mnen
absorberas fran luften. ACDEP tar hansyn till huruvida underlaget ar vatten eller land likt
manga andra luftfororeningsmodeller. I allménhet varierar underlaget med fler variationer dn
sa vilket gor detta antagande relativt orealistiskt.

7.3 ESX-modellen

ESX har anvants i projektet for att berdkna koncentrationer, och dess ekvationer ar baserade
pa de som anvinds i ACDEP, men tar dven hansyn till andra aspekter och ska forljdaktli-
gen ge mer verklighetstrogna resultat. Modellen, som ér skriven i Fortran (f90/f95), ar en
endimensionell Langrangemodell och implementerar kod for emission, dispersion och kemisk
deposition.

ESX baseras pa (23) som ar lik den for ACDEP (21), dar x och p &r den torra respektive
skaldra luftdensiteten. K, &r eddykoefficienten och S representerar kemiska kallor och sankor.

oo )

ot 0" o2

+ 5 (23)

Vid berdknande av kemisk deposition till marken anvinds d4ven samma resistansmetod (B) for
lagerhojder pa ungefar 10 m. For héjder under 1 m sa tar man, till skillnad mot de andra mo-
dellerna, mer hansyn till utbytet med biosfaren. De andra modellerna ser ofta terriang, dven
hoga trad, som tunna horisontella ytor, "big leaf approximation”. Det har varit en nodviandig
forenkling i ett tidigt stadium av luftféroreningsmodeller eftersom utbytet med jordens ekosy-
stem &r komplext [29]. Dock har experiment gjorda i vindtunnlar visat pa signifikant skillnad
vid introduktionen av ytelement med fiberstruktur och varierande vegetationshdjd jamfort
med simulerade ytor enligt "big leaf approximation” [I0]. Interaktionen med biosfiren &r i
de tidigare modellerna inkorporerat i det lagsta depositionslagret i den kemiska transporten.
Den ignoreras, mycket beroende pa att korta tidsintervall for olika kemiska processer och
vertikala koncentrationsgradienter vidare komplicerar all berdakning och analys i hela voly-
men for lagret [29]. Uppenbart ar att detta ar en forenkling som resulterar berdkningsméssiga
skillnader eftersom jordens landyta ar till 31% tackt med skog [34, 29].

ESX déremot kan ta hansyn till en rad olika landtyper som exempelvis vatten, gras och
flertalet olika typer av skog. Viktigt att namna &r dessutom att ESX inte ar en komplett
lufttransportmodell likt de andra tva, utan endast kan rédkna ut koncentrationen av olika
amnen i luften om indata anges i form av trajektorior och mot dessa svarande meteorologisk
data samt utsldppsdata [29].

Utbytet med jordens ekosystem ar komplicerat bland annat eftersom de kemiska processerna
ar ickelinjara, det uppstar smaskalig turbulens i kontaktytan mellan biosfaren och atmosfaren
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och skog ar den mest betydande kéallan for utslapp av flyktiga organiska é&mmnen, VOC:er.
VOC:er ar sa kallade prekursorer, de dr som tidigare namnt i avsnitt B en viktig del i processen
att bilda andra &mnen, framforallt for ozon och sekundéra organiska aerosoler, sma partiklar
som &r fint fordelade i en gasmassa. Samtidigt fungerar skogsterrdang som en sanka for ozon
och andra gaser och partiklar [29].

8 Metod

8.1 Arbetsgang

Utgangspunkten for projektet var att oppna for ett mer dynamiskt anvindande av ESX-
modellen som ar beskriven ovan. Projektet skulle vara baserad pa konceptet 6ppen kallkod
i enlighet med tidigare ndmnda modell, for att fortsitta ambitionen att gora information
och metoder mer lattillgangliga och sa att scripten kan vidareutvecklas vid behov. Eftersom
malet med projektet var att producera 6ppen kéallkod som bygger vidare pa annan sadan var
det naturligt att bygga upp det i en Linuxmiljo s& som gjorts for tidigare projekt. Specificerat
i projektbeskrivningen var ocksa att script i spraket Python skulle utvecklas under arbetet
med syfte att extrahera data som sedan kan anvindas som input till den Lagrangeska ESX-
modellen.

Gruppmedlemmarna hade sedan tidigare varierande vana och kunskaper vad géller Linux
och programmering i Python. Beroende pa tidigare erfarenheter och intresse delades arbetet
upp i tva huvudsakliga delar; en mer programmeringsteknisk och en mer teoretisk. Av bade
praktiska och vetenskapliga skél anvéndes olika tillvigagangssatt for att fa tillgang till en
Linux-miljo som t.ex. explicita linuxdistributioner, MinGW® eller Cygwin®. Detta beskrivs
ytterligare i avsnitt B=21I.

Den programmeringstekniska delen av arbetet har gatt ut pa att steg for steg fardigstélla
kompletta luftféroreningsmodeller med ESX-modellen som bas. I avsnittet 824 beskrivs
sjalva arbetet och i avsnitt B23 hur modellerna i sig fungerar.

De teoretiska delarna av arbetet sammanfattade i avsnitten B,8,8 och @ utgar fran de kunska-
per kring meteorologi, atmosfirskemi och luftféroreningsmodeller i allmdnhet som gruppen
tillgodogjort sig under arbetets gang genom lasning av artiklar och dylikt.

Slutligen har omfattande forsok till verifiering av den framtagna programvaran, genom jam-
forelse modeller och métstationer emellan. Dessutom har de framtagna modellernas resultat
jamforts imbordes.

8 http://www.mingw.org/
9Mer information om Cygwin pa http://sv.wikipedia.org/wiki/Cygwin
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8.2 Programvara
8.2.1 Operativsystem

Eftersom de flesta i gruppen anvinde Windows och det ansags vara ett onddigt radikalt
ingrepp att byta operativsystem boérjade de flesta med att testa Cygwin for att skapa en
simulerad miljo dar modellen kunde kéras. Cygwin ér ett programbibliotek for Windows som
tillampar POSIX, vilket gor att programmet foljer en standard for hur programmeringsgrans-
snittet i Unix-baserade system ar strukturerat. Det har gor att Cygwin kan kompilera kod
fran en annan plattform som foéljer POSIX, i det hér fallet Linux, for anvindande pa Win-
dows [35]. Problemen visade sig dock vara ménga och komplicerade att 16sa om man inte
var insatt i strukturen av programvaran. Problem som uppstod var bland annat att forsta
vilka och komma 6ver de nodvéndiga paket som programmet behévde, generera diagram med
ESX-modellen samt skriva och ldsa data ur netCDF-filer.

Efter att mycket tid hade lagts pa att forsoka fa det att fungera och som foljd hamnat
efter i tidsschemat sa borjade alternativa losningar anvandas, forutom ovanstaende 16sning
med att byta operativsystem. Den programvara som anvindes som substitut for Cygwin var
MinGW (Minimalist GNU for Windows) som i motsats till Cygwin anviander Windows egna
programmeringsgranssitt med en portad version av GCC. MinGW anvands tillsammans med
MSYS (Minimal System) som &ar en kommandotolksmiljo med vissa Unix-verktyg, tillsam-
mans bildar de en simulerad Linuxmiljé6 med kommandotolken MSYS som interagerar med
kompilatorn MinGW [36].

Delar av gruppen anvande aven Virtual Box, som installeras pa befintligt operativsystem men
som under det kan skapa virtuella maskiner med andra operativsystem som bas. Koérandet av
ESX-modellen via Virtual Box visade sig senare ha problemet att RAM-minnet inte réckte
till vid korandet av stora datafiler med meteorologisk data. Detta skulle dock troligen fungera
bra pa en dator med béttre RAM-minne.

8.2.2 Python

I inledningen ndmndes att Python ér vart huvudsakliga verktyg for modellering, datahante-
ring och figurskapande i arbetet. Samtidigt ar ett bibliotek av Python-script en av slutpro-
dukterna av projektet. Python &r ett hognivasprak som &r designat for god lédsbarhet och
tungt fokus ligger pa att koden ska bli sé l4tt att lasa och forsta som mojligt [37, BS].

Jamfort med andra vélanvianda programmeringssprak som exempelvis Java eller C++ ar
syntaxen betydligt enklare och koden mer lasbar. Som nagra grundlaggande exempel kan
namnas ar att i Python till skillnad mot de bada andra spraken behdver inga datatyper
deklareras och inte heller anvinds exempelvis semikolon for att avsluta rader. Kodblock
behover inte heller avskiljas med klamrar av nagot slag utan detta gors helt med hjalp av
normal indentering av koden [39].

Forvisso var det pa forhand bestamt i projektbeskrivningen att det var just Python som
skulle anvandas, men i praktiken hade vi kunnat vélja ett annat sprak om det hade varit
sa att det passat vara syften béttre. Kombinationen av Pythons enkla syntax, att det var
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foreslaget pa forhand tillsammans med att delar av gruppen sedan tidigare hade relativt
begrinsade programmeringskunskaper gjorde att valet foll pa att arbeta i Python.

8.2.3 Databehandling

En stor del av den data som anvants i projektet finns inte att tillga i nagra vanliga simpla
filformat, utan i mer anpassade och avancerade format som den som inte ar insatt i varlden
av vetenskapliga data knappast ar bekant med. Dérav forklaras ett flertal av dessa filtyper
och dylikt nedan.

NetCDF (Network Common Data Form) &r en uppséttning mjukvarubibliotek och plattform-
soberonde data-format som anvénds for att skapa, dela och hantera data i arrayer. NetCDF
betecknar alltsa bade mjukvarubiblioteket och sjalva filtypen och anvéinds i stor utstréackning
for att hantera vetenskapliga data; i vart fall meteorologi- och utsléppsdata. NetCDF-filer
ar uppbyggda som flerdimensionella tabeller diar de ingaende variablerna pa olika séatt kan,
men inte nodvéindigtvis maste, vara inbordes beroende av varandra [40]. Exempelvis kan va-
riabeln "temperatur” vara beroende av de i filen andra ingaende variablerna "tid”, "latitud”,
"longitud” och "h6jd” och samtliga dessa behover specificeras for att fa ut ett enskilt vérde
pa den av de andra beroende variabeln "temperatur”.

GRIB ((GRIdded Binary eller General Regularly-distributed Information in Binary form) ar
ett komprimerat dataformat vars vanligaste anvindningsomrade ér att lagra meteorologiska
data [41]. I vart projekt hanteras dock ingen direkt utldsning av data ur GRIB-filer utan
de anvands endast for vidare konvertering till tredjepartsprogrammet HYSPLIT beskrivet i
avsnitt B.

8.2.4 Programmeringstekniskt

Trots viss programmeringsvana hade inte samtliga vars huvudsakliga uppgift kom att bli
programmeringsarbete programmerat i Python tidigare. Darfor lades i borjan en del tid pa
grundlaggande Python-programmering for att komma in i sprakets syntax. For att komma in
i syntaxen pa ett bra sétt och eftersom det kidndes svart att direkt borja skriva omfattande
Pythonscript anvindes dirfor Codecademy™ for att & tillgdng till enklare problem att 6va

pa.

All kod delades pd GitHub™ som ér ett delningscenter av programmeringsprojekt, vilket
hjélpte gruppen att enkelt synkronisera sina skriptbibliotek sinsemellan.

Huvuddelen av programkoden som har utvecklats under projektets gang har skrivits for
extraktion av olika sorters data. Det ansigs relativt meningslost att i detalj beskriva den
har koden for lasaren och hanvisar darfor den speciellt intresserade till programkoden pa
GitHub och till avsnitt B2=3 som behandlar databehandling specifikt. Den grundlédggande
funktionaliteten gar dock att beskriva, vilket gors nedan overgripande i avsnitt 823 och utvalda
detaljer i avsnitten B och E®B.

Onteraktiv kodinldrning, http://www.codecademy.com/
Uhttp://en.wikipedia.org/wiki/GitHub
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8.3 Grundliggande funktionalitet hos modellerna HY-ESX och
EStraX

ESX-modellen som var utgangspunkten for arbetet och fungerar i princip pa sa satt att
den ar en berdkningsmotor som tar hansyn till atmosfarskemi och meteorologi. For att med
denna som bas skapa en komplett luftféroreningsmodell kravs att denna kors langs en tra-
jektoria. For varje koordinatsteg i en trajektoria kraver da ESX foljande indata i tillagg till
koordinaterna i sig:

e Datum och tid

Vindhastighet

Relativ luftfuktighet

Temperatur

Lufttryck

Blandningshojd

Utslappsdata

Programkoden som har skrivits under arbetets gang har till uppgift att forse ESX med
ovanstaende indata. Tva olika metoder for generering av trajektorior har anvéants, vilket har
mynnat ut i tva kompletta luftféroreningsmodeller ndmligen HY-ESX och EStraX.

8.3.1 HY-ESX

Modellen HY-ESX fungerar i stora drag som en brygga mellan trajektoriamodellen HY SPLIT
och ESX-modellen. Hur HYSPLIT fungerar explicit beskrivs noggrant i avsnitt B4, men
for nu ricker det att veta att det ar ett gratisprogram som genererar trajektorior. HY SPLIT
forses med nodvindig meteorologisk data och kan pa sa vis producera en trajektoria med
tillhérande meteorologisk data. Programkoden bakom HY-ESX utnyttjar sedan dels sjéilva
koordinaterna for trajektorian for att mojliggéra utliasning av data ur utslappsfiler och laser
dels in meteorologisk data direkt fran HYSPLIT. D& all relevant data &ar inlast behandlas
denna och ges de format som ESX kraver. Slutligen skrivs allt till en CSV-fil som ges som
indata till ESX, vilken dédrmed kan koras.

8.3.2 EStraX

EStraX &r den andra av de tva fullstandiga luftféroreningsmodeller som producerats under
arbetets gang. Modellen bygger till skillnad fran HY-ESX inte pa trajektorior genererade av
nagot tredjepartsprogram som HYSPLIT, utan koden ar istéllet skriven for att sjalv integrera
fram trajektoriorna direkt fran meteorologisk data. Da trajektorians koordinater tagits fram
anviands dessa for att ldsa relevant meteorologisk- och utslappsdata ur netCDF-filer. Precis
som i fallet med HY-ESX genereras en CSV-fil med indata som kan anvindas av ESX.
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8.4 Genererade trajektorior

Trajektoriorna dr pa manga séitt det allra mest grundlaggande for det arbete vi har gjort.
De slutgiltiga resultaten, till exempel i form av plottar 6ver luftkoncentrationer, produceras
visserligen av ESX-modellen, men detta kréaver, som ndmnts tidigare, en rad indata som i sin
tur bygger pa hur luftmassorna transporterats.

Under projektets gang har som tidigare ndmnts tva olika tillvigagangssatt for att generera
trajektorior gjorts. Anledningen till att just dessa valdes var pa grund av att HYSPLIT-
modellen tidigare anvants i stor utstriackning, samt att kontrollen 6kar éver de trajektorior
som beraknas sjdlva utan de problem HYSPLIT {or med sig. Foljaktligen blir dér en intressant
jamforelse mellan de badas resultat.

8.4.1 HYSPLIT

HYSPLIT tillhandah4lls av Air Resources Laboratory (ARL)™ genom National Oceanic and
Atmospheric Administration (NOAA)™ som &r ett vetenskapligt organ i USA:s handelsde-
partement. Versionen som anvands i projektet dr den senaste, namligen HYSPLIT 4. Vida-
reutveckling av denna modell har ej varit en av arbetsuppgifterna i projektet, utan HYSPLIT
har anvants som ett fardigt verktyg for att generera trajektorior och data. Dessa har jamforts
med med de egengenererade trajektoriorna, bade med avseende pa trajektoriornas utseende
och resultat efter korning i ESX-modellen.

For kunna hiamta och anvianda Linux-versionen av modellen behévdes en registrering pa
ARL:s hemsida goras, och eftersom de inte kunde verifiera att projektmedlemmarna var
inskrivna pa Chalmers Tekniska Hégskola (CTH) behévdes dven projektets handledare in-
volveras i registreringsprocessen. Trajektoriorna genererades med hjélp av meteorologisk data
frain ECMWEF, som hade ursprungsformat GRIB och behévde konverteras till ARL:s egna
format (.ARL). Konverteringen kunde utforas utan storre svarigheter i HYSPLIT:s grafiska
granssnitt, figur (A), och var mojlig eftersom HYSPLIT stoder det vertikala koordinatsystem,
Hybrid Absolute Pressure Sigma, som data fran ECMWF ar baserad pa.

Meteorology Convert to ARL ECMWF ERA

Figur 4: Konvertering fran GRIB- till ARL-fil i HYSPLITs grafiska gransnitt.

ESX-modellen behéver matas med meteorologisk data och utsldppsdata, en del av den mete-
orologiska datan ar mojlig att fa direkt frain HYSPLIT medan resterande erhélls med hjalp
av vara Python-script. For att vilja vilka data som ska skrivas ut till outputfilen fran tra-
jektoriamodellen vid koérning behovdes ytterligare instéllningar goras, figur B.

Modellen kordes sedan efter ytterligare installningar dar antalet trajektorior, meteorologisk
data och bakat- eller framattrajektoria valdes, figur B.

2http: / /www.arl.noaa.gov/
Bhttp: //www.noaa.gov/
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Advanced — Configuration Setup —| Trajectory — Add METEO.

Figur 5: Val av vilka parametrar som ska skrivas ut i textfilen som genereras nar HYSPLIT
kors.

Trajectory — Setup Run

Figur 6: Installningar i HYSPLITs grafiska granssnitt dér bland annat antalet och vilken typ
av trajektorior och meteorologisk data véljs. De olika trajektoriorna kan startas vid olika
héjder samt véljas till bakat- eller framatintegrerade.

Det finns dven mojlighet att generera trajektorior dagligen, istéllet for att skapa de en at
gangen, genom att anvinda verktygen i "Special runs”, figur @. Respektive trajektorias kor-
ningslangd stélls in som vanligt i "Setup Run” och paverkas inte av de nya, ovan ndmnda
installningarna. Detta var anvandbart for att hitta en specifik dag déar koncentrationerna
utmaérkte sig fran andra dagar.

Trajectory — Special Runs —{ Daily

Figur 7: Generering av flera flerdagstrajektorior, bakat- som framatintegrerade, i HYSPLITs
grafiska granssnitt.

De trajektorior som vi har genererat med HYSPLIT &ar sa kallade bakattrajektorior, som
stracker sig 6ver 96 timmar med slutpunkt i Géteborg, Ra6 och Beijing.

8.4.2 EStraX

Den modell som anvands for egna berdkningar ar baserad pa HYSPLIT och bestar i prin-
cip bara av en enkel integreringsmetod. Datan som anvéinds ér framst hastighetsdata fran
ECMWFEF och det koordinatsystem som anvénts dr detsamma, d.v.s. latitud, longitud och
tryck.

Den integrationsmetod som anvénts har framst varit trapetsmetoden, vilken ar vad HYSPLIT
och FLEXTRA anvénder. For att hantera data under den lagsta trycknivan (1000 millibar)
har en logaritmisk extrapolering gjorts i likhet med HYSPLIT fran den lagsta trycknivan till
noll vid marknivan.

Den kod som anvands for berdkningarna ar dock mycket modulédr och stod finns for andra
dataset, integrationsmetoder (sarskilt Euler- och RK4-metoderna) och koordinatsystem.

EStraX-trajektoriorna som jamfors med HYSPLIT ar 96-timmars bakattrajektorior likt de
frain HYSPLIT. Trajektorierna som anvants for att jamfora med maéatdata fran Ra6 och
Gucheng ar dock sju respektive fem dagar langa.
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Tabell 1: Meteorologiska data som hamtas fran ECMWEF och ges till HYSPLIT for trajekto-
riaberakning.

Namn Enhet
1D

Geopotential m
2D

Horisontella vindkomponenter (u-,v-vind), 10 meter éver marken | m/s
Temperatur vid 2 meters hojd K
Total nederbord mm
3D

Horisontella vindkomponenter(u-,v-vind) m/s
Vertikal vind m/s
Relativ luftfuktighet %
Geopotential m

8.5 Meteorologiska data

Oavsett vilken metod som anvands for att ta fram trajektorior kravs en rad meteorologiska
data av tva olika anledningar. Dels kravs meteorologisk data for generering av trajektorior och
dels kraver ESX information om de radande meteorologiska forhallandena for att kunna gora
berédkningar. Till en borjan tillhandaholls viss testdata fran handledarens sida, men sedan har
data frain ECMWF anvénts genomgaende. Genom ett av ECMWEF:s projekt, ERA /INTE-
RIM, finns meteorologiska data tillgiangliga fran 1979 till 2014 och ar fritt nedladdningsbart
for den som registrerat sig. Detta ar fritt for vem som helst att gora och darmed bibehalls
“open source”-karaktaren pa projektet.

Anvandaren viljer vilka data och vilket tidspann hen vill ha tillgang till och déarefter kan
datan laddas ner i en rad olika filformat. For vara syften har netCDF-filer for direkt da-
taextraktion med Python och GRIB-filer for indata till HYSPLIT anvants. Den data som
har anvéints ar listad i tabell @.

Vad géller den HYSPLIT-baserade modellen, HY-ESX, ges ECMWF-data till HYSPLIT for
generering av trajektorior, men majoriteten av indatan till ESX-modellen léses in direkt
fran HYSPLIT vilket beskrivits i avsnitt B231 Data gallande blandningshéjd tas dock inte
direkt fran HYSPLIT eftersom denna data visade sig orimlig (eller atminstone skiljde rejélt
fran ECMWEF:s data). Denna tas darfor direkt frin ECMWE. I fallet med EStraX tas all
meteorologisk, bade for trajektoriagenerering och indata till ESX, fran ECMWF.

8.6 Utslappsdata

Den utslédppsdata som anvands ar formaterad sa att ett utsldppsvarde fas for varje koordinat,
alltsa par av latitud- och longitud-viarden. Arean 6ver vilken denna méangd slédppts ut ar en
tankt rektangel kring denna punkt med bredd ett longitudsteg och hojd ett latitudsteg. Dessa
steg varierar 6ver jordens yta och darmed dven areorna. For att areorna ska kunna berdknas
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kravs att det gors mojligt att ta fram avstanden mellan tva koordinater. Avstandet mellan
tva koordinater kan berdknas enligt

d= RO (24)

dér R ér jordens medelradie och 6 ar centralvinkeln™ berdknas enligt

) st [ ) o

dér a = sinQ(%) + cos(¢1)cos(pa)sin?(52)

Pa grund av den osidkerhet som finns i genererade trajektorior medelvarderas utslappsdatan
beroende pa avstandet till receptorpunkten, se figur B.

Figur 8: Trajektoria passerar det ténkta rutnitet, vars storlek ckar med avstandet fran re-
ceptorpunkten [9].

9 Resultat

Slutprodukten av detta kandidatarbete &r framforallt ett bibliotek av Python-script som
innefattar de bada luftféroreningsmodellerna HY-ESX och EStraX. Modellerna ar utformade
for generering av trajektorior, datahantering samt kérning av ESX-modellen. All programkod
bakom modellerna finns att beskada pa projektets GitHub-konto™ och anvindarmanualer for
savial HY-ESX som EStraX finns i appendix Al

9.1 Genererade trajektorior

I de slutgiltiga luftféroreningsmodellerna har 96 timmars bakatintegrerade trajektorior ge-
nererarats, med hjalp av meteorologisk data fran ECMWFs databas. Figurerna 8, [0 och [
illustrerar exempel pa trajektorior, fran bada trajektoriamodellerna, i omradena Goteborg,
Beijing respektive Rao. Trajektoriorna med samma héjd i receptorpunkten har anviants som
bas for de illustrerade koncentrationsberdkningarna i avsnitt B

Figur 8 visar pa skillnader mellan trajektoriorna i bade position och tryck vid startpunkten,
dock forsvinner skillnaderna i slutpunken vilket ocksa &r meningen eftersom de bada bakattra-

14 Centralvinkel http://en.wikipedia.org/wiki/Central angle
Bhttps://github.com/farpoke/EStraX
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jektoriorna har genererats utifran samma utgangspunkt. FEStraX-trajektorian ar den langre
av de tva och gar langre vasterut och 6ver Nordhavet, dessutom varierar denna trajektoria
mer i tryck och ligger hela tiden under trycknivan for HYSPLIT-trajektorian.

_ 1000 : : : : : : :

ks 9007/—’/——©ﬁ—_
E soof |
£ 700| — HYSPLIT |
§ e00l — EStraX

o

500 L . L . . n !
18:00:0006:00:00 18:00:00 06:00:00 18:00:0006:00:00 18:00:0006:00:00 18:00:00

Figur 9: 96 timmars bakattrajektorior genererade av HY-ESX (bla) och EStraX (rod) med
receptorpunkt pa Rao 28:e juli 2013 klockan 18:00.

Trajektoriorna i figur M slutar bada som véintat i Géteborg efter att ha kommit sdder ifran
kontinenten. Den av EStraX genererade trajektorian gar dock mer 6ver vatten da den svanger
mer vasterut ut éver Nordhavet. Bada trajektoriorna star for relativt sma tryckskillnader till
skillnad fran i figur B, dar EStraX-trajektorian utmarkte sig.

Figur [ illustrerar 96-timmars bakattrajektorior fran Beijing. Noterbart ar att i tryckplot-
ten kan man generellt se realtivt stora tryckvariationer och att de tva trajektoriorna kommer
fran vitt skilda trycknivaer i ursprungslaget 4 dagar tillbaka, da HYSPLIT-trajektorian hér-
stammar fran ett tryck kring 550 mbar och EStraX-trajektorian fran drygt 800 mbar.
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Figur 10: 96 timmars bakatrajektorior genererade av HY-ESX(bla) och EStraX (rod) med

receptorpunkt i Goteborg 28:e juli 2013 klockan 18:00
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Figur 11: 96 timmars bakattrajektorior genererade av HY-ESX (bla) och EStraX (ré6d) med

receptorpunkt i Beijing 28:e juli 2013 klockan 18:00

9.1.1 Koncentrationer beraknade med ESX

Jamforelesen mellan uppmétta och berdknade koncentrationer for méatstationen Rao i figur
2 visar pa en nagorlunda korrelation mellan ozonkoncentrationerna, dock ar det svarare
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att utldasa nagot vettigt for resterande data. Samtliga koncentrationer dr givna for varje
timme utom for de uppmétta NOs- och SOs-koncentrationerna, dér data endast fanns for
varje dag vilket ocksa syns tydligt pa formen. Sjudagars bakattrajektorior har anvants for
koncentrationsjamforelsen pa Rao och femdagars bakattrajektorior i Gucheng.
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Figur 12: Jamforelse mellan koncentrationer av ozon, kvéivedioxid och svaveldioxid som upp-
matta av métstationen Ra6 och som berdknade med ESX utifran sjudagarstrajektorior med
data for varje timme.

Koncentrationer for métstation i Gucheng utanfér Beijing, illustrerade i figur I3, visar till
skillnad fran de i figur [ att berdknade ozonkoncentrationer ar hogre och varierar mindre per
dygn jamfort med de uppmétta. Vid jamforelse mellan de uppmétta virdena for NO, och
ozon kan en korrelation mellan lagre ozonkoncentrationer och hogre NO,-koncentrationer
noteras, emellertid visar de berdknade NO,-koncentrationerna stor variation gentemot de
uppmatta.

Figurerna [4, 3, och [@ visar exempel pa ozonkoncentrationsberdkningar gjorda med ESX-
modellen for respektive trajektoria. Det blir ddrmed en jamforelse mellan trajektoriorna ge-
nererade av EStraX- respektive HY-ESX-modellen, eftersom koncentrationerna i sig beror
pa position och tid.

Ozonkoncentrationerna i figur 4 visar pa liknande beteende mellan modellerna, alltsa relativt
konstant koncentration vid hogre héjder som sedan minskar narmare marken. Det kan dven
observeras att ozonkoncentrationerna okar da trajektoriorna anldnder i Beijing. Dessutom ar
det bara i det omradet som det sker depostion vid lagre hojder.

Vid jamforelse av luftfororeningsmodellernas ozonkoncentrationer i Goteborg och pa Rao,
figur 3 och figur 0@, kan det observeras att dessa ar relativt lika vid hoga héjder, men att
deposition sker mycket tidigare och i storre grad for HY-ESX-modellen.
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Figur 13: Jamforelse mellan koncentrationer av ozon, kviavemonoxid och kvivedioxid som
uppmétta av matstationen Gucheng néra Beijing och som &ar berdknade med ESX utifran
femdagarstrajektorior.
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Figur 14: Koncentrationer for ozon berdknade av ESX baserade pa fyradagarstrajektorior

fran Beijing genererade med HYSPLIT (HY-ESX) och EStraX. Trajektoriorna illustreras i
figur [ och nar fram till Beijing 2013-07-28 klockan 18:00.
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Figur 15: Koncentrationer for ozon beraknade av ESX baserade pa fyradagarstrajektorier
fran Goteborg genererade med HYSPLIT (HY-ESX) och EStraX. Trajektoriorna illustreras
i figur M och nar fram till Géteborg 2013-07-28 klockan 18:00.
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Figur 16: Koncentrationer for ozon beraknade av ESX baserade pa fyradagarstrajektorier

fran Rao, utanfor Goéteborg genrerade med HYSPLIT (HY-ESX) och EStraX. Trajektoriorna
illustreras i figur I och nar fram till Ra6 2013-07-28 klockan 18:00.
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10 Diskussion och slutsats

10.1 Trajektoriamodeller

Syftet med projektet var att komplettera ESX med en trajektoriamodell samt inmatning av
utslappsdata och meteorologisk data for att skapa en fullfjadrad dynamisk kemisk transport-
modell (CTM). Forst gjordes efterforskning och da insags att HYSPLIT-modellen tidigare
hade anvants flitigt vid olika typer av studier som behandlar transport av luftféroreningar
och partiklar, vilket indikerade att det fungerat bra. HYSPLIT é&r en fri programvara under
forutsattning att anvindaren registrerar sig, vilket visade sig vara en kranglig process. Bland
annat kravdes intyg fran en berdrd institution, vilket inte alla tankta anvindare nédvéndigt-
vis har tillgang till. Den hér processen tog tid och gruppen borjade soka alternativa l6sningar
pa problemet. En egenproducerad trajektoriamodell borjade darfor att utvecklas. Tillgangen
till HYSPLIT blev senare godkénd vilket gjorde att tva modeller utvecklades parallellt. Det
har introducerade en ny dimension till projektet eftersom verifiering av de egengenererade
trajektoriorna kunde utforas genom jamforelse med de som genererats av HYSPLIT. For
fortsatt open source-karaktéir av luftfororeningsmodellen rekommenderas EStraX for trajek-
toriaberakning eftersom det da inte kravs godkédnnande av NOAA. HYSPLIT déremot ar
en sedan tidigare beprovad modell for trajektoriaberdakning och ar vetenskapligt accepterad,
vilket ger den nagot hogre trovardighet an EStraX.

10.1.1 HY-ESX

Var tanke med att anvidnda oss av befintlig programvara i form av HYSPLIT var att gora ar-
betet med trajektorior sa enkelt som majligt. Denna modell &r i dagslédget konstruerad sa att
anvandaren behover anvanda dels ECMWE':s hemsida och dels HYSPLIT:s grafiska gréns-
snitt. Detta ger forvisso en bra tydlighet och forstaelse for anvindaren, men kan samtidigt
anses vara onodigt krangligt och tidsineffektivt. Ett naturligt steg for vidareutveckling av
modellen skulle i forsta hand vara att utveckla moduler for automatisk kérning av HYSPLIT
och automatisk datahdmtning fran ECMWF:s databas. En automatisk hamtning av trajek-
toriadata fran HYSPLIT med ett pythonskript baserat pa ett pagaende open source-projekt
kallat physplit undersoktes undersoktes for eventuell anvindning i modellen. Detta visade sig
dock ligga utanfor projektets tidsram. En grundligare undersokning av detta rekommenderas
som vidare studier for den intresserade.

10.1.2 EStraX

Modellen ar uppbyggd for att gora det enkelt for anvindaren att ytterligare utveckla modellen
med ESX som bas. Den har tillimpat en modulstruktur som ¢kar forstaelsen 6ver hur koden
fungerar. Det héar gor att man latt kan anvanda relevanta delar for vidareutveckling.

Ett forslag till vidareutveckling skulle kunna vara att skapa ett GUI, ett grafiskt anvandar-
granssnitt, for modellen. Detta skulle géra modellen mer anvindarvénlig eftersom man tar
bort momentet av terminalkérning och édndring i programkoden.
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10.2 ESX-modellen

Tanken fran borjan var att lyckas verifiera de konstruerade modellerna med hjélp av olika
fallstudier. Pa grund av buggar i ESX-modellen har detta tyvarr inte lyckats. Det har pro-
jektet var forsta gangen ESX-modellen testas som Lagrangesk modell och det har visat sig
att den inte var fullt sa fardig som upphovsméannen uppskattat. En del problem har upp-
téckts och rattats till efter felsokning och tester, men alla fel &r troligen inte avhjélpta och
ytterligare tester krivs. Dessutom har nagra av de upptéckta felen inte atgardats i tid for
att justerade korningar skulle kunna goras till denna rapport. Som exempel kan ndmnas att
de av ESX utrdknade koncentrationerna varierade 6ver flera storleksordningar bara dagarna
fore arbetets inlamning beroende pa vilka buggar som atgéardats.

Ovan namnda buggar gor exempelvis att ESX-modellen inte hanterar ozon pa ett fullstandigt
korrekt sdtt. De i avsnitt 11 behandlade dagarna ar valda bland annat for att visa pa en
uppbyggd ozontopp pa Rad som observerats i verkligheten, men som inte svarar mot vad
som raknats ut av ESX. Visserligen skulle det har dven kunna bero pa métfel, men ar inte
sarskilt troligt.

Av ovanstaende anledning dr koncentrationsberdkningarna i denna rapport ytterst osdkra
och bor snarast ses som exempel pa vilka berdkningar som kan goéras med ESX och vilka
jamforelser som i framtiden kan goras med en fullstandigt fungerande modell.

Utveckling och felsokning av ESX-modellen har dock aldrig varit en uppgift i det har kan-
didatarbetet och paverkar inte det egentliga slutresultatet. Den under arbetet utvecklade
programvararan skoter sin uppgift bestdende i att forse ESX med trajektorior och insamlad
data. Att berdkningarna sedan blir fel ligger utanfor projektets ramar.

10.3 Genererade trajektorior

Noterbart fran avsnitt B ar att trajektorior berdknade av HYSPLIT respektive EStraX
divergerar en hel del. En liten forandring i startposition, som till exempel mellan Goteborg
(figur M) och Raé (figur @), ger skillnad i utseende hos trajektoriorna. Skillnaderna beror
inte endast pa startposition, utan ocksa pa att trajektoriamodellerna ar uppbyggda pa olika
sitt. Dessa fenomen ar ocksa foljder av en sorts kedjereaktion som uppstar i berdkningarna,
eftersom sma skillnader i startposition alternativt utridknad position ldngs en trajektoria
leder till att vind och tryck skiljer sig at och darmed kan trajektoriorna boérja avvika fran
varandra.

Noterbart fran flera av trajektoriaplottarna ar att trajektoriornas langd skiljer sig betydligt
mellan modellerna. I figur 8 ar EStraX-trajektorian betydligt langre &n den som genererats
av HYSPLIT och i figur [ ar det istéllet HYSPLIT-trajektorian som &r den klart ldngre.
Detta torde i bada fallen ha sin forklaring i pa vilken tryckniva trajektoriorna befunnit
sig. En lagre tryckniva tyder pa hogre héjd och hogre hojd implicerar i sin tur 6verlag
hogre vindhastigheter. En trajektoria som befunnit sig pa hogre hojd har darmed kunnat
transportera sig en ldngre stracka. Denna teori stdmmer 6verens med jamforelserna i bade
figur @ och figur . Dessutom ligger trajektoriorna i figur [ pa ungefar samma tryckniva
genom hela forloppet och far darmed jamforbara totala langder.
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10.4 Beraknade koncentrationer

Det syns i avsnitt B0 en viss skillnad i berdknade koncentrationer for de bada modellerna.
Den troliga forklaringen till hur stora skillnader det blir ligger i hur de fér berdkningarna
bakomliggande trajektoriorna sett ut. I fallet med figur I3 och figur @, vilka visar pa de
storsta skillnaderna i ozonkoncentration modellerna emellan, finns det en betydande skillnad
i trajektoriorna som ligger till grund for berdkningarna. I figurerna 8 och I syns trajekto-
riornas beteende. Har kan vi i bada fallen se att trajektoriorna beriaknade av HYSPLIT ror
sig mer i Tyskland dn trajektoriorna berdknade av EStraX. De jamforelsevis hogre koncent-
rationerna berdknade med HYSPLIT-trajektorior skulle darfér kunna bero pa hogre utslapp
av NO, i de omraden de passerat jamfort med trajektoriorna beraknade av EStraX som rort
sig mer Gver hav och narmare kusten.

Koncentrationerna i figur [ baserade pa trajektorior fran figur I liknar varandra betydligt
mer an de i exemplet ovan och har i stora drag liknande utseende 6ver samtliga fyra dagar.
En forklaring till detta kan vara att trajektoriorna bada haller sig 6ver land till skillnad fran
i figurerna @ och M dar underlagen skiljer betydligt mer mellan trajektoriorna. Samt att
trajektorierna foljer varandra vél vad géller position och tryck de forsta tre dagarna.

Nagon storre vikt ska dock inte laggas pa koncentrationernas storlek i exemplen ovan pa
grund av de problemen ESX-modellen som behandlats i avsnitt [0

10.5 Medelvardering

ESX-modellen har endast stod for berdkningar langs en ensam trajektoria at gangen, vilket
ger upphov till en hel del osidkerhet. Effekterna av detta har behandlats i avsnitten och
0. For att motverka dessa osédkerheter har i mojligaste man olika typer av medelviardering
anvants beroende pa tillganglig datorkraft. Som ett forsta steg kan utslappsdatan medel-
varderas i ett omrade kring trajektorian som viaxer med avstandet till receptorpunkten; ju
langre trajektorian fardats desto storre blir osédkerheten och darmed omradet 6ver vilket man
medelvarderar. Denna typ av medelvéirdering gors i bade EStraX och HY-ESX, men stora
skillnad kvarstar uppenbarligen.

En béttre typ av medelviardering skulle vara att generera en méngd trajektorior, fran nagot
varierande startpunkt kring den intressanta punkten, och sedan medelvérdera 6ver dem. ESX-
modellen har daremot inte i sig stod for multipla trajektorior och darfor skulle man i sa fall
behova gora en mangd kérningar och sedan medelvardera resultaten sjalv. Det har skulle vara
en valdigt tidskravande process. Om man istillet hade tillgang till programvara som hade
stod for multipla trajektorior skulle detta underldtta men ocksa kriva en betydande méngd
datorkraft for att kunna fungera.

10.6 Osakerhet i meteorologisk data

Hur véal en trajektoria stammer 6verens med hur ett luftpaket fardats vid den aktuella tid-
punkten ar beroende av hur verklighetstrogen den meteorologiska datan édr. Eftersom mét-
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stationer inte forekommer med bestamda intervall 6ver jordens yta, och dessutom éar relativt
sdllsynta, ar majoriteten av datan hamtad fran ECMWF berdknad och inte uppmaétt. Detta
leder naturligtvis till en osdkerhet redan initialt, &ven om ECMWF:s modeller séikerligen
ar valutvecklade. Eftersom de trajektorior som berdknats i projektet alla &r berdknade med
hjélp av data fran ECMWF bidrar det hér till det totala osdkerhetsmomentet.
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A Anvandarmanual

I detta projekt har det utvecklats programkod for att hantera data, berdkna trajektorier och
kora modeller. Dessa finns tillgadngliga via Github pa adressen

https://github.com/farpoke/EStraX

I detta Git-projekt ingar kod for att arbeta med ESX-modellen, ECMWEF data och trajek-
torior, men inte kéllkoden till ESX eller HYSPLIT. HYSPLIT-koden gar att fa tillgang till
genom att kontakta ARL som utvecklat HYSPLIT [42].

A.1 Introduktion

Lanken till EStraX ovan innehaller en “README.md” fil som foérsoker ge en introduktion
och hjalp till att borja anvianda ESX, EStraX och HYSPLIT.

A.2 HY-ESX

Nedan foljer en kort instruktionslista for den modell som baseras pa trajektorier fran HY-
SPLIT.

1. Placera scripten fran mappen data_ to esx i samma mapp.

2. Ladda ner meteorologisk data i filformatet .grib fran ECMWF. Du véljer sjalv tidpunkt,
men all data fran tabell @ maste atminstone finnas med.

3. Konvertera datan och generera sedan en onskad trajektoria med hjalp av HYSPLIT
enligt avsnitt 6. Spara sedan filen med utdata frain HYSPLIT (om inget annat anges
sparas denna fil som tdump).

4. 1 scriptet read__hysplit _data.py anger Du sokvégen till ovanstaende fil.

5. Iscriptet data__main.py anger Du sokvéigen till onskade utslappsfiler. Dessutom behéver
sokvéagen till en fil innehallande underlagstyp som funktion av position pa jorden anges
hér. Den fil vi har anviant oss av har erhallits frain EMEP.

6. I scriptet write_to_csv.py anger Du var du vill att CSV-filen med indata till ESX ska
hamna. Forslagsvis i samma mapp som config-filerna for ESX ligger.

7. Kor skriptet data__main.py.

8. Kor sedan ESX, antingen manuellt eller med modulen pyesx fran EStraX
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https://github.com/farpoke/EStraX

A.3 EStraX

EStraX bestar av fyra olika Python-paket:

pyesx som innehaller kod som hjalper vid konfigurering och kérning av ESX.

ecmwf som innehaller kod for att hantera och lasa frain ECMWEF data i netCDF format.
trajlib som innehaller kod for att berdkna trajektorior pa ett mycket flexibelt sétt.
plotting som innehaller kod som hjalper med att rita ut figurer for trajektorior och annan

geografisk data.

Mer information finns i Git-projektet.
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