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Resumen. La caracterizacién de la dispersion y reactividad quimica de contaminantes en ambientes
urbanos requiere herramientas de simulacién que integren la fluidodindmica atmosférica, la geometria
urbana y los procesos quimicos asociados. Este trabajo aborda el anélisis del transporte y transformacién
quimica de especies contaminantes emitidas por vehiculos en un entorno urbano. empleando el solver
reactingFoam de OpenFOAM®. Este enfoque numérico permite abordar configuraciones donde el trans-
porte y la cinética quimica estdn fuertemente acoplados, particularmente en reacciones fotoquimicas in-
ducidas por radiacién solar y en la formacién de contaminantes secundarios. El caso de estudio se basa en
un dominio tipo "street canyon" o callejon urbano, bajo condiciones fotoestacionarias, lo cual representa
una configuracién tipica de entorno urbano. En este escenario se analiza la distribucién espacio-temporal
de especies clave como 6xidos de nitrégeno (NO y NO,) y ozono (0O3), evaluando la capacidad del mo-
delo para reproducir tanto los patrones de flujo como la evolucién quimica de los contaminantes. Los re-
sultados muestran que el modelo numérico representa adecuadamente el acoplamiento entre el transporte
convectivo-difusivo y las reacciones quimicas, habilitando su aplicacién al estudio de calidad de aire en
entornos urbanos m4s complejos.
Keywords: atmospheric pollutants, urban street canyon, photostationary state, reactingFoam.

Abstract. The characterization of the dispersion and chemical reactivity of pollutants in urban envi-
ronments requires simulation tools that integrate atmospheric fluid dynamics, urban geometry, and the
associated chemical processes. This work addresses the analysis of the transport and chemical transfor-
mation of pollutant species emitted by vehicles in an urban setting, employing the reactingFoam solver
from OpenFOAM®. This numerical approach allows for the treatment of configurations where transport
and chemical kinetics are strongly coupled, particularly in photochemical reactions induced by solar
radiation and in the formation of secondary pollutants.

The case study is based on a street canyon-type domain under photostationary conditions, represen-
ting a typical urban environment configuration. In this scenario, the spatiotemporal distribution of key
species such as nitrogen oxides (NO y NO;) and ozone (O3) is analyzed, evaluating the model’s ability to
reproduce both the flow patterns and the chemical evolution of pollutants. The results show that the nu-
merical model adequately represents the coupling between convective-diffusive transport and chemical
reactions, enabling its application to air quality studies in more complex urban environments.
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1. INTRODUCCION

La calidad del aire en entornos urbanos constituye un desafio creciente, tanto por su impacto
en la salud publica como por la complejidad de los procesos fisico-quimicos que la determi-
nan. En ciudades con alta densidad vehicular, los 6xidos de nitrégeno y el ozono troposférico
se encuentran entre los contaminantes atmosféricos de mayor preocupacién. La distribucién y
transformacion de estos compuestos estd determinada por una interaccion dindmica entre las
emisiones directas, el transporte turbulento y las reacciones fotoquimicas que tienen lugar en la
atmosfera.

Los 6xidos de nitrégeno (NO y NO,) cumplen un papel central en la quimica atmosférica
urbana. El monéxido de nitrégeno (NO) se emite principalmente por procesos de combustion,
mientras que el diéxido de nitrégeno (NO,) puede originarse por oxidacion de NO o por emision
directa. Este ultimo presenta mayor riesgo sanitario, ya que es un gas irritante que penetra en
las vias respiratorias, actuando tanto como contaminante primario como precursor de particulas
finas y ozono. Su inhalacién se asocia con disminucién de la funcién pulmonar, exacerbacién
de enfermedades respiratorias, incremento de hospitalizaciones y aumento de la mortalidad por
causas cardiovasculares y respiratorias COMEAP (2018); World Health Organization (2021).

El ozono troposférico (O3), potente agente oxidante secundario, induce respuestas inflamato-
rias en las vias respiratorias, incrementa la reactividad bronquial y agrava condiciones preexis-
tentes como el asma World Health Organization (2021); Pope III et al. (2002). Estos impactos
son mds severos en poblaciones vulnerables, lo que resalta la importancia de monitorear y mo-
delar la distribucion espacio-temporal de estos contaminantes para disponer de herramientas
que nos permitan disefiar estrategias de control eficaces.

En este contexto, la Resolucion N° 0201/2004 de la provincia de Santa Fe de la Secretaria de
Estado de Medio Ambiente y Desarrollo Sustentable (2004) establece Niveles Guia de Calidad
de Aire para distintos contaminantes, con el fin de proteger la salud y el ambiente. Para el
diéxido de nitrégeno, se fijan valores guia de 0,40 mg/m? (20 minutos) y 0,10 mg/m? (24 horas),
mientras que para el ozono troposférico se establece un valor de referencia de 0,235 mg/m?
para promedios horarios. Estos umbrales de contaminantes criterio permiten evaluar el riesgo
sanitario asociado a la presencia de contaminantes en dreas urbanas.

La distribucién de contaminantes en ciudades estd fuertemente condicionada por la geo-
metria urbana. En particular, los denominados callejones o street canyons (Figura 1) generan
vértices recirculantes que reducen la ventilacion y favorecen la acumulacién de contaminantes.
Un parametro clave en su caracterizacion es la relacion entre el ancho de la calle (1) y la altura
de los edificios (H), conocida como relacion de aspecto (W/H) Oke (1988); Meroney et al.
(1996).

Oke (1988) identifico tres regimenes de flujo en callejones segtin la relaciéon H/W: flujo de
rugosidad aislada (isolated roughness flow), flujo por interferencia de estelas (wake interference
flow) y flujo de deslizamiento (skimming flow). Estos regimenes, ilustrados en la Figura 2, de-
finen transiciones criticas en la ventilacion del callejon. En particular, un valor de H/W = 0,65
marca el umbral entre una ventilacién eficiente y una circulaciéon confinada, con implicancias
en la dispersion de contaminantes, la radiacion solar, el microclima urbano y la exposicion
peatonal.

El modelado numérico acoplado de dindmica de fluidos y quimica atmosférica se ha conso-
lidado como una herramienta clave para analizar estos fendmenos complejos Sanchez et al.
(2016); Hang et al. (2022). Sin embargo, la implementaciéon de mecanismos quimicos de-
tallados, como SAPRC-07 (Statewide Air Pollution Research Center, version 2007) Carter
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Figura 1: Esquema del régimen de flujoenun  Figura 2: Regimenes de flujo asociados al flu-
callejon urbano. El flujo de aire se desliza so-  jo de aire sobre conjuntos de edificios con re-
bre la parte superior del callejon, sin penetrar  lacién H /W creciente. Oke (1988)
significativamente en su interior, lo que da lu-

gar a la formacion de un vortice principal y

vortices secundarios cerca de las esquinas.

(2010a,b,c), en simulaciones tridimensionales acopladas con dindmica de fluidos y en geome-
trias complejas implica elevados requerimientos computacionales Sanchez et al. (2016)

Por ello, en estudios a escala de callejon urbano, suelen emplearse esquemas simplificados
centrados en el sistema NO-NO,—Oj3, que capturan los procesos fotoquimicos principales man-
teniendo un balance adecuado entre precision y viabilidad computacional Baker et al. (2004);
Baik et al. (2007); Wu et al. (2021).

El sistema NO-NO,—O; se describe mediante las siguientes reacciones fundamentales:

NO; + hv — NO + O(*P) (1)
OCP)+ 0+ M — O3+ M ()
03 + NO — NO,y + O, 3)

hv representa la radiacion solar incidente, M es una molécula estabilizadora (predominan-
temente N, 0 O,), y OC®P) es el oxigeno atémico en estado triplete.

Las reacciones entre NO, NO, y O3 establecen un equilibrio dindmico conocido como es-
tado fotostacionario, cuyo comportamiento depende fuertemente de las condiciones locales de
ventilacion, radiacion y distribucién de contaminantes. En callejones, la interaccion entre la
turbulencia y la reactividad quimica genera perfiles de concentracion espacialmente heterogé-
neos, con acumulacién de NO, y disminucién de O3 en zonas de recirculacion, particularmente
a nivel peatonal Baker et al. (2004); Baik et al. (2007); Sanchez et al. (2016).

Este trabajo tiene por objetivo analizar la distribucién y transformacién quimica del NO, NO,
y O3 en un callején urbano utilizando el solver reactingFoam de OpenFOAM®version 2412. A
través de la resolucion conjunta de las ecuaciones de Navier—Stokes y transporte-reaccion, se
busca caracterizar el acoplamiento entre flujo turbulento y quimica fotoestacionaria sin recurrir
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a mecanismos quimicos extensos, ni modificaciones al solver, aportando una herramienta eficaz
para evaluar la contaminacidn en entornos urbanos densamente edificados.

2. METODOLOGIA
2.1. Casos estudiados

Se plantearon dos estudios de caso con el objetivo de analizar la influencia de distintos pa-
rdmetros en la distribucién y transformacién quimica de especies contaminantes en callejones
empleando OpenFOAM®.

» Test 1: Caso base. Permite contrastar los resultados obtenidos en este trabajo con los
reportados por Sanchez et al. (2016), analizar el efecto descontaminante de la fotdlisis y
estudiar la sensibilidad a la resolucion de la malla.

= Test 2: Angulo de incidencia solar. Analiza el efecto de la radiacién solar como me-
canismo descontaminante, considerando diferentes dngulos cenitales representativos de
distintas condiciones horarias.

2.2. Modelo computacional

El presente trabajo emplea el solver reactingFoam de OpenFOAM® version 2412 para simu-
lar el transporte y la reactividad quimica de contaminantes atmosféricos en un callején urbano.

El solver reactingFoam se utiliza habitualmente para resolver problemas de combustion
con reacciones quimicas complejas Yang et al. (2019); Borujeni y Norouzi (2020); Lahaye D.
(2022), aunque también ha sido aplicado en estudios de dindmica atmosférica y transporte de
contaminantes Zhong et al. (2017); Hang et al. (2022).

Este solver resuelve de forma acoplada las ecuaciones de conservacion de masa, cantidad de
movimiento, especies quimicas y energia, incluyendo los términos de reaccion relevantes. Las
ecuaciones generales que resuelve son las siguientes:

dp

Eij.(pv):o 4
aiawptv)+v-(pvv>—v-?=—VP ©)
o(pY;
<gt )+V~(MV)—V'(MeffVYi>:wi ©
d(ph 0 -
(@Pt)+v,<pvh):_v.q+a_];+v-Vp+7‘-:VV (7N

donde v es la velocidad, 1. ¢ 5 es la viscosidad efectiva, w; es la velocidad de reaccion masica de
la especie i, h es la entalpia especifica de la mezcla, y 7 es el tensor de tensiones.

En particular, la ecuacion de balance de Y; incluye el efecto de la turbulencia en la difusion,
mediante el término de difusion turbulenta incluido en . s . Este aspecto resulta especialmente
relevante en el anélisis de configuraciones donde no puede asumirse mezcla perfecta, o donde
los reactivos estdn inicialmente segregados, como ocurre en los callejones.
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2.3. Configuracion de las simulaciones

Los casos de estudio se desarrollaron tomando como referencia los trabajos de Sanchez et al.
(2016) y Hang et al. (2022), quienes abordaron la dindmica de contaminantes en callejones
mediante simulaciones CFD.

En particular, Sanchez et al. (2016) emplearon el software STAR-CCM+®para simular la
dispersion y reactividad de especies como NO, NO, y O3, mientras que Wu et al. (2021); Hang
et al. (2022) implementaron un modelo propio en OpenFOAM®para resolver el transporte y los
procesos quimicos en entornos atmosféricos.

En el presente trabajo se aborda la misma problematica utilizando directamente el solver
reactingFoam, sin realizar modificaciones sustanciales al c6digo fuente ni implementar esque-
mas adicionales de cinética quimica. La descripcion detallada de la geometria, el mallado, las
condiciones iniciales y de contorno, asi como los pardmetros de simulacion quimica, se presenta
en las secciones siguientes.

2.3.1. Geometria y mallado

El dominio de simulacién es un callejon urbano con dimensiones de 24 x 40 x 64 m en las
direcciones z, y y z, respectivamente. La relacion de aspecto es H/W = 1, siendo la altura de
los edificios H y el ancho de la calle ¥ ambos iguales a 16 m. La altura total del dominio en la
direccién vertical se extiende hasta 4H.

Para la discretizacion espacial se generaron tres mallas bidimensionales estructuradas con
refinamiento uniforme en todo el dominio, cada una con una resolucion diferente, tal como se
presenta en la Tabla 1

’ Malla \ Cantidad de celdas | Tamafio promedio de celdas (mm) ‘

M1 1408 1000
M2 32500 160
M3 40000 80

Tabla 1: Caracteristicas de las mallas empleadas.

El uso de mallas estructuradas garantiza un control riguroso sobre la calidad y uniformidad
del mallado, lo que facilita la convergencia numérica y mejora la precision en la resolucion de
los gradientes del flujo y de las especies reactivas.

2.3.2. Condiciones iniciales y de contorno

Las condiciones de simulacién bidimensional adoptadas en este trabajo se basan en lo repor-
tado por Sanchez et al. (2016). Las concentraciones iniciales de las especies consideradas en el
dominio fueron de 16 ppb para NO, 35 ppb para NO,, 38.9 ppb para O3, 200 ppb para CO, y 2
ppb para SO,. La temperatura se fij6é en 293 K y la presién en 1 atm.

En los contornos de entrada y salida del dominio se aplicaron condiciones periddicas (cicli-
cas), con una velocidad del viento establecida en 1.9 m/s. Las emisiones de NOX en el interior
del callejon se implemento mediante una fuente volumétrica, asociada a un conjunto de celdas
definidas a lo ancho de la calle y desde el piso hasta la altura de la primera celda de la malla
empleada.
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Se emple6 el modelo de turbulencia estdndar k—<, con un paso temporal (deltaT) de 0.1 s.
Se asumieron condiciones de simetria en la direccion transversal (y), y condiciones periddicas
en la direccion longitudinal (z), con el objetivo de representar un arreglo infinito de callejones.

El flujo se impulsé en la direccion x mediante la aplicacion de un gradiente de presion
constante, lo que asegura una configuracién representativa del régimen de viento urbano. De
este modo, se obtuvo una velocidad de referencia de 0,23 m/s, en concordancia con lo reportado
por Sanchez et al. (2016).

En la parte superior del dominio se impusieron condiciones de simetria para las ecuaciones
de flujo y turbulencia, lo cual implica un flujo paralelo al plano superior y gradientes nulos para
las variables dindmicas.

Inicialmente, se realiz6 una simulacién de 60 minutos de la fluidodindmica para permitir el
desarrollo del perfil ciclico y la formacién del vortice en el callejon, utilizando las condiciones
iniciales y de contorno previamente descriptas. Posteriormente, se activaron durante 30 minu-
tos las emisiones gaseosas de NOy y las ecuaciones quimicas que rigen el proceso estudiado,
acoplando de este modo la fluidodindmica con la quimica.

2.3.3. Parametros de simulaciéon quimica

En este trabajo se adoptd el esquema en estado fotoestacionario, empleando constantes de
fotdlisis (k,p) que varian en funcién del dngulo cenital (), es decir, el dngulo que forma la
direccion de la radiacidn solar con la vertical local, aplicado a la reaccién representada en la
Ec. (1). Las constantes de fotdlisis se obtuvieron del mecanismo SAPRC-07 Carter (2010a),
especificamente del conjunto Phot Set = NO,-06, derivado de la base de datos de la NASA
(2006) para una temperatura de 294 K.

Las constantes cinéticas k utilizadas en las Ecs. (2) y (3) se determinaron a partir de la
expresion de Arrhenius:

k= Aewt (8)

donde A es el factor preexponencial, F, la energia de activaciéon, R la constante de los
gases ideales y 7' la temperatura en kelvin. Para la Ec. (2), se utiliz6 un valor de A = 1,80 x
107! cm®/molec-s y E,/R = —70 K, mientras que para la Ec. (3) se consider6 A = 2,00 x
10712 cm3/molec-s y E,/R = 1400 K, siguiendo lo reportado por Sanchez et al. (2016).

Finalmente, la base de datos termodindmica requerida por el solver se construy6 utilizando
la informacién reportada por Wu et al. (2021), incorporando las propiedades especificas de cada
especie quimica relevante para el sistema.

3. RESULTADOS Y DISCUSION

A continuacién se presentan los resultados obtenidos para la simulaciones realizadas.

3.1. Test 1: Caso base

Se contrastan los resultados obtenidos mediante el empleo del solver reactingFoam de OpenFOAM®con
los reportados por Sanchez et al. (2016), luego de 30 minutos de activada las emisiones de ga-
ses de combustion y la quimica fotoestacionaria para un dngulo cenital de § = 40° siendo
kpn, = 0,631 min~t) (Carter (2010a)) y la tasa de emisién de NO y NO, fue de 112 y 17
pg/m - s respectivamente equivalentes a un trafico vehicular medio (Baker et al. (2004)).
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Las concentraciones de NO y NO, fueron normalizadas utilizando la expresion propuesta
por Meroney et al. (1996), que se presenta a continuacion:

CUsHL
[NO,|v = Tf 9)

En esta ecuacion, C representa la concentracion real en ppb, U, es la velocidad de referencia
en m/s (adoptandose un valor de 0,23 m/s, segin Sanchez et al. (2016)), H corresponde a la
altura del edificio en metros, L a la longitud de la fuente en metros, y () al caudal de emisién
de la fuente en m3/s.

De acuerdo con lo reportado por Secretaria de Estado de Medio Ambiente y Desarrollo Sus-
tentable (2004), los valores limite normalizados para NO, son de 81,51 ppb para una exposicion
de 20 minutos, y de 20,38 ppb para 24hs.

Inicialmente, se lleva a cabo un andlisis de convergencia de malla, para lo cual se comparan
los resultados obtenidos con diferentes niveles de refinamiento. En la Figura 3 se presenta la
distribucién de la velocidad en el interior del callejon donde se observa la formacién de un
vortice en el callejon generado por la disposicion de los edificios (representados de manera
ilustrativa).

Malla M1 Malla M3

U Magnitude

Figura 3: Distribucién de la velocidad a los 30 minutos de iniciada la reacciéon quimica de los
compuestos presentes en la atmdsfera.

Como se evidencia en la Figura 3 la simulacién con la malla gruesa (M1), el vértice en el ca-
llejon se encuentra claramente definido, aunque la representacion de los gradientes de velocidad
muestra transiciones mas abruptas debido al menor nimero de celdas. En la malla fina (M3), el
mismo vortice se observa con mayor nivel de detalle. El refinamiento de la discretizacion per-
mite capturar variaciones mds suaves y continuas en el campo de velocidades, aportando una
descripcion mds precisa de la dindmica del flujo atmosférico entre los edificios ilustrativos.

A su vez, en la Figura 4 muestra los perfiles de concentracion resultantes, lo que permite
evaluar la sensibilidad de la solucidn respecto a la discretizacion espacial.

Se observa que la malla M1 (linea de trazo magenta) presenta mayores discrepancias con
los datos de referencia, especialmente en el rango de altura comprendido entre z/H = 0,5
y z/H = 1,2, lo que indica que su resolucién es insuficiente para capturar con precision los
gradientes de concentracion. La malla M2 (linea de trazo naranja) muestra una mejora sustancial
en el ajuste, acercandose a los valores reportados por Sanchez et al. (2016). Finalmente, la malla
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® CFD Sanchez et al. (2016)
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Figura 4: Perfiles verticales del promedio espacial horizontal de [NO,]y. Analisis CDF de
convergencia de malla.

M3 (linea de trazo verde) exhibe un perfil muy similar al de M2, con diferencias minimas a lo
largo de todo el dominio.

Esta tendencia evidencia que se ha alcanzado la convergencia de malla, dado que el refina-
miento adicional de M3 respecto de M2 no genera cambios significativos en los resultados. En
efecto, los tiempos de simulacion para cada malla fueron de 239 s para M1, 3050 s para M2 y
3164 s para M3, lo que refuerza la elecciéon de M2 como opcién ptima. En consecuencia, se
considera que la malla M2 es adecuada para las simulaciones, al lograr un buen equilibrio entre
precision numeérica y costo computacional.

Por lo tanto, la malla M2 es la empleada en adelante. A continuacion, en las Figuras 5 y 6,
se presentan los resultados obtenidos para la distribucién y transformacién de los NOy en el
callejon.

En la Figura 5, los resultados simulados capturan correctamente el incremento de NO, hacia
capas mas altas, producto de la reaccion fotoquimica entre NO y Osz. Aunque resulta notoria la
mayor concentracion obtenida en el piso del callejon, la forma general se mantiene coherente
con los los resultados de Sanchez et al. (2016).

Por otro lado, en la Figura 6, las diferencias principalmente se observan en el piso del ca-
llej6n, donde el modelo de OpenFOAM®muestra una mayor acumulacion respecto de los datos
de referencia. Cabe destacar que la concentracion obtenida para ambos compuestos quimicos
se ajusta con un perfil de flujo mas desarrollado dentro del callejon.

Para el presente trabajo es de interés cuantificar el impacto de la quimica fotoestacionaria
en la simulacién de contaminantes atmosféricos. Por ello, se realizé un andlisis comparativo
aplicando tres escenarios al callejon estudiado, todos con un periodo de emisién de (NOy) de 30
minutos, considerando en un escenario s6lo emision sin reacciones quimicas, en otro la emision
con reacciones entre NO y O3 sin considerar fot6lisis, y en el tercero la emision con quimica
fotoestacionaria, que incluye la fotélisis del NO,. Los resultados se comparan en la Figura 7,
junto con datos de referencia de Sanchez et al. (2016).

Para el escenario sin reacciones quimicas (linea de trazo rosado), el NO, se comporta tni-
camente como contaminante primario. Las concentraciones resultantes son considerablemente
mads bajas y siguen fielmente el patron de dispersion impuesto por el flujo de aire.
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Figura 5: Perfiles verticales del promedio es-  Figura 6: Perfiles verticales del promedio es-
pacial horizontal de [NO]x. CFD Sanchez  pacial horizontal de [NO]y. CFD Sanchez
et al. (2016) y CFD reactingFoam para et al. (2016) y CFD reactingFoam para
t=90min (60min inciales + 30min quimica) t=90min (60min inciales + 30min quimica)

Si se acumulara la cantidad de NO, emitido en el callején durante 30 minutos, se obtendria
un valor de 0,12 mg/m3. Al sumar el aporte de fondo presente en el aire, de 0,043 mg/m3,
se alcanza un total de 0,163 mg/m® de diéxido de nitrégeno. Este resultado supera el umbral
establecido para exposiciones de 24 horas, pero permanece por debajo del limite permitido
para exposiciones de 20 minutos, que es de 0,40 mg/m?, segin Secretaria de Estado de Medio
Ambiente y Desarrollo Sustentable (2004).

El segundo escenario presenta reacciones quimicas sin fot6lisis (linea de trazo violeta), es
decir se incluye la reaccion entre el NO emitido y el Os disponible en la dtmosfera, lo que da lu-
gar a la formacion secundaria de NO,, segtin la Ec.(3). Este proceso aumenta significativamente
las concentraciones de NO, respecto al primer escenario. Sin embargo, al no contemplarse la
fotdlisis, no se produce regeneraciéon de NO ni oxigeno atémico, por lo que el ciclo quimico
permanece incompleto y se acumula mayor cantidad de NO,.

Por ultimo, el escenario con reacciones fotoquimicas en estado estacionario (linea de trazo
naranja) considera, ademés de la reaccion entre NO y Os, la fotdlisis del NO, (Ec. 1) y la
formacién de ozono (Ec. 2), cerrando asi el ciclo fotoquimico. Este ciclo dindmico permite
una transformacion continua entre NO y NO,, lo que modera su acumulacion y genera una
distribucién més representativa de ambas especies.

Se comparan los valores obtenidos con los establecidos en la normativa vigente de la Provin-
cia de Santa Fe: los valores limite normalizados para NO, son de 81,51 ppb para una exposicion
de 20 minutos y de 20,38 ppb para 24 horas. Por lo tanto, se considera admisible una exposicion
de 20 minutos, pero no asi una de 24 horas.

3.2. Test2: Angulo de incidencia solar

Es de interés analizar el efecto de la variacion del dngulo cenital de incidencia de la radiacién
solar sobre el perfil de concentracion de NO,. Para ello, se consideran tres valores de dicho
dngulo. Los coeficientes de fotdlisis £,, adoptados son los siguientes: para un dngulo 6 = 0°,
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30 35 0

Figura 7: Perfiles verticales del promedio es-
pacial horizontal de [NO;| v para tres escena-
rios: sin considerar reaccion, con reaccion sin
fotdlisis y con la reaccion completa.

[NOiJ

Figura 8: Perfiles verticales del promedio es-
pacial horizontal de [NO]y para tres dngu-
los cenitales de incidencia solar (0°, 40° y
70°), obtenidos mediante simulaciones CFD

con OpenFOAM.

se utiliza &, = 0,7226 min~*!; para el caso base, con § = 40°, se considera kyn = 0,631 min—';

y para un dngulo mds inclinado de § = 70°, se emplea k,;, = 0,253 min~".

Este estudio se realiza utilizando la malla M2, manteniendo el resto de las condiciones de
simulacién descriptas inicialmente en el caso base. Los resultados se presentan en la Figura 8.

Se observa que para ¢ = 0°, correspondiente a condiciones de mayor irradiancia solar, se
obtiene la menor concentracion de NO, a lo largo del perfil. Esto indica una mayor eficiencia
en la fotdlisis del NO,, favoreciendo su transformacion y reduciendo la acumulacién de NO,
en la base del callejon. En contraste, para § = 70°, cuando la radiacién solar es menos intensa,
se registra una mayor concentracion de NO,, especialmente en la zona media del dominio,
como resultado de una menor tasa de conversion por fotdlisis. El caso intermedio, con 6§ = 40°,
presenta un perfil también intermedio en cuanto a magnitud y forma.

Estos resultados permiten concluir que el angulo cenital solar tiene un efecto significativo
sobre la distribucién de NO, en el callejon urbano, modulando la dindmica quimica del sistema.
A medida que disminuye la radiacion incidente (mayor #), la formacién de NO, se ve favorecida
por la menor tasa de fotdlisis, lo cual se refleja en un aumento en sus concentraciones.

4. CONCLUSIONES

Los resultados obtenidos con reactingFoam, empleando una quimica fotoestacionaria sim-
plificada y un dngulo cenital de § = 40°, permiten reproducir de manera satisfactoria la distri-
bucidn vertical de contaminantes primarios y secundarios en un entorno urbano bidimensional,
mostrando que los perfiles verticales de concentraciéon de NO, y NO presentan una muy buena
concordancia en la regién de flujo libre, ubicada por encima del callején, en comparacién con
el CFD de referencia.

Las simulaciones realizadas en el presente trabajo subrayan la necesidad de integrar tanto los
procesos fisicos como los quimicos para alcanzar simulaciones mas realistas del comportamien-
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to de los contaminantes atmosféricos en areas urbanas. Asimismo, se evidencia la relevancia de
incorporar el dngulo de incidencia solar al momento de evaluar el efecto descontaminante de la
radiacion solar directa.

Finalmente, se resalta la importancia de continuar avanzando en esta linea de investigacion
con el fin de desarrollar herramientas computacionales cada vez mads precisas, capaces de re-
presentar fielmente la realidad urbana y de servir como insumo para la toma de decisiones en
materia de politicas ambientales, ordenamiento territorial y gestion de la contaminacién atmos-
férica.
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