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1. Johdanto

LACOM (Local Atmospheric Chemistry and Ozone Model) on FL Liisa Pirjolan
Helsingin yliopiston fysiikan laitoksella tieteelliseen tutkimustyohon kehittiméa
tietokoneohjelma, joka simuloi ilmakehdssé olevien kaasumaisten aineiden mm. otsonin
pitoisuuksia ajan funktiona. Ohjelmasta on nyt tehty Opetushallituksen tuella lukion
ympiéristofysiikan opetukseen, erikoisesti GLOBE-kouluihin, soveltuva versio. Ohjelma
tarjoaa uuden menetelmédn tukea ja painottaa koulujen luonnontieteellisti opetusta,
johdattaa oppilaat tieteellisen ajattelun ja tutkimusmenetelmin kayttoon sekd lisdtd
kiinnostusta nyky-yhteiskunnassa tirkedd ympdristdtutkimusta kohtaan. Samalla
luodaan uudentyyppinen fysiikan oppimisympdristd, jossa yhdistyvit fysiikan
kokeellisuus, tietotekniikan kaytto ja ilmididen mallintamisen merkitys.

1.1. Miti ohjelmalla voidaan tutkia?

[lmakehd siséltdd n. 78 % typped, n. 21 % happea ja n. 1 % jalokaasuja ja hivenaineita.
Yksi tirkeimmistd hivenaineista on otsoni Os;. Alailmakehdn (troposfdérin)
otsonipitoisuuteen vaikuttavat monenlaiset prosessit. Otsonia kulkeutuu stratosfairisti,
jossa sitd syntyy valokemiallisesti happimolekyyleistd. Sitd depositoituu maan pintaan
ja se osallistuu troposfdirissd moniin kemiallisiin reaktioihin, joissa sitd tuhoutuu tai
syntyy valokemiallisesti typen oksidien (NOy) ja haihtuvien hiilivetyjen (VOC)
lasndollessa. Koska typen oksidien ja haihtuvien hiilivetyjen padstot ovat teollistuneissa
maissa jatkuvasti lisddntyneet, troposfdérin otsonipitoisuus on lisddntynyt n. 1-2 %
vuosivauhdilla viimeisen 40 vuoden aikana. Alailmakehdn otsoni on haitallista
hengityselimistolle ja kasvillisuudelle. Liséksi otsonilla on suuri merkitys ilmastoon. Se
on kasvihuonekaasu, koska se voi absorboida maan pinnan ldhettimai
infrapunasiteilyd. Se sditelee ilmakehdssd olevien happoja  synnyttivien
hydroksyyliradikaalien =~ mé&édrdd. Kasvanut  happopitoisuus  lisdd  maaperdn
happamoitumista ja ilmakehén aerosolihiukkasten ja pilvien madrdd. Stratosfaérissd
olevan otsoniaukon seurauksena maan pinnalle péddsee aikaisempaa enemméin
ultraviolettiséteilyd. Yksi timén hetken ajankohtaisista tutkimuskohteista onkin selvittda
lisdéntyneen ultraviolettisédteilyn vaikutuksia alailmakehissa.

LACOM simuloi edelld mainittuja alailmakehdn ilmi6ité ja sen avulla voidaan tutkia ja
ennustaa  erilaisten  padstdjen  vaikutuksia ~mm.  otsonikonsentraatioon ja
happopitoisuuksiin.

1.2. Mihin malleja tarvitaan?

Maapallon ilmastomuutoksen tutkiminen, sen ymmairtdminen ja syiden selvittiminen
sekd tulevan ilmastokehityksen ennustaminen ovat tdmédn hetken tdrkeimpid
ympéristodmme liittyvid tutkimusaiheita. Koska mittaustuloksia ei ole saatavilla
riittdvan kattavasti koko maapallolta ja koska pitkén ajan mittaustuloksen saaminen on
hidasta, tarvitaan malleja, joilla voidaan simuloida ilmakehin fysikaalisia ja kemiallisia



ilmiditd ajan ja paikan funktioina. Kaytettdessa nk. laatikkomallejd erotetaan kaksi eri
lahestymistapaa: Lagrangian-tyyppisessd mallissa tarkasteltava “ilmalaatikko” liikkuu
pitkin ns. trajektoria. Siihen emittoituu aineita, sen sisdlld tapahtuu kemiallisia
reaktioita ja siitd depositioituu aineita maan pintaan. Eulerian- tyyppisessa mallissa
tarkastelukohta on paikoillaan ja ilmamassa kulkee sen yli. Koska ilmakehén ilmiot
ovat tavattoman monimutkaisia, joudutaan malleissa tekemédn approksimaatioita.
Mallien avulla voidaan kuitenkin arvioida eri pédéstoldhteiden vaikutuksia pitoisuuksiin
ja tulosten pohjalta kehitelld ilmansuojeluohjelmia ja testata niiden vaikutuksia
etukidteen. Malleja kdytetddn myOs ennustamaan ilmanlaadun kehittymistéd
tulevaisuudessa ja  niilld  voidaan simuloida  kuviteltujen episodien ja
katastrofitilanteiden seurauksia. Malleja voidaan my6s hyodyntdd tutkimuksessa ja
pyrkid niiden avulla paremmin ymmaértimédan ilmakehén fysikaalisia ja kemiallisia
ilmioita.

1.3. Ohjelman rakenne

LACOM-ohjelmassa ilmakehén ilmioitd kuvataan paikallaan olevalla ilmapaketilla,
jonka korkeus on 1000 m ja pohjan sivu muutaman sadan kilometrin luokkaa.
Ilmapaketin sisdlld ilma on hyvin sekoittunutta, jolloin tilanne sielld on homogeeninen.
Tuloksena saatavat pitoisuudet ovat keskiméérdisid. Mukaan tarkasteluun on otettu 54
ilmakehén kaasua (epdorgaanisia ja orgaanisista edustajat alkaaneista, alkeeneista,
aromaattisista aineista ja luontoperdisistd dieeneistd) ja niille 107 reaktioyhtdloa.
Ohjelma laskee kullekin aineelle pitoisuuden ajan funktiona huomioiden niiden
kemialliset reaktiot, kuivadepositiot, emissiot ja haluttaessa maérkédeposition.
Ohjelmakoodi on toteutettu FORTRAN-kielelld kayttden NAG-kirjastorutiinia
differentiaaliyhtdloiden ratkaisemisessa. Ohjelman rakenne on esitetty alla olevassa
kaaviossa:

Syottotiedot:
sijainti
aika
lampétila
suhteellinen kosteus
pilvisyys
rajakerroksen korkeus
alkukonsentraatiot
emissionopeudet
depositionopeudet

Ohjelman suoritus:
reaktiot
reaktionopeusvakiot
differentiaaliyhtélot
Fortranin NAG-
kirjastorutiini

Tulostustiedot:
aika




jokaisen aineen
konsentraatio
tunnin vélein

® Ohjelma kysyy tarkastelupaikan pituus- ja leveysasteen sekd simuloinnin
alkamisajan ja laskee niiden avulla auringon zeniittikulman. Sen jdlkeen ohjelma
lukee valmiiksi tehdysta tiedostosta auringon séteilyn intensiteetin. Sitd voidaan
korjata pilvisyydestd johtuvalla kertoimella, jonka ohjelma laskee oppilaiden
pilvisyyshavaintojen perusteella. Oppilaat arvioivat kerran vuorokaudessa tai
useammin pilvien tyypin ja méirdn, jonka pilvet peittdvét taivaankannesta.
Liséksi ultraviolettisdteilyn osalta intensiteettid voidaan kasvattaa erilliselld
kertoimella, jonka kdyttdjd saa madrata.
¢ Lampdotilan mittaamiseen tarvitaan MAX-MIN-1dmpdmittari, jonka lukemat oppilaat
tallentavat kerran vuorokaudessa. Niiden perusteella ohjelma mallittaa
lampdtilalle funktion ja kdyttad sitd kerran tunnissa.
¢ Suhteellisen kosteuden oppilaat mittaavat kerran vuorokaudessa. Mitattu arvo
ajanhetkineen sydtetddn ohjelmalle, joka laskee sen ja samanaikaisesti mitatun
lampdtilan avulla vesihoyryn absoluuttisen kosteuden. Téméa oletetaan vakioksi
seuraavan vuorokauden mittaustulokseen asti.
¢ Erillisessd syottotiedostossa on annettu kullekin aineelle konsentraatioiden alkuarvot,
depositionopeudet ja péistd- eli emissionopeudet. Kaikkia nditd arvoja oppilaat
voivat muutella ja kokeilla, mitd vaikutuksia niilld on lopputulokseen. Paistot
ilmoitetaan typen oksideille, rikkidioksidille ja haihtuville hiilivedyille, joilla kaikilla
on sekd antropogeenisia ettd luontoperdisid ldhteitd. Emissionopeudet riippuvat
vuorokaudenajasta, vuodenajasta sekd havaintopaikasta. Depositionopeudet riippuvat
vuorokaudenajasta ja vuodenajasta.

Ohjelma tulostaa taulukkona kahteen erilliseen tiedostoon jokaisen aineen
konsentraation tunnin vélein tarkasteluaikana. Tdmén jélkeen tulokset on helppo esittda
graafisesti taulukkolaskentaohjelman tai piirto-ohjelman (esim. Excel, Works tai
Matlab) avulla.



2. Ohjelman asennus ja kidynnistiminen

Ohjelmaan  kuuluvalla  levykkeelld on  varsinaisen  ohjelmatiedoston ja
kdynnistystiedoston lisdksi fotolyysireaktioiden reaktionopeusvakioiden laskemiseksi
liittyvid DAT-tiedostoja:

LACOM.EXE

LAC.BAT

O3KRATE.DAT

NO2.DAT

NO3.DAT

HNO3.DAT

H202.DAT

HCHO.DAT

CH3CHO.DAT

CHOCHO.DAT

CH30O0OH.DAT

CH3COCHO.DAT

AFLUX3.DAT
sekd FORTRAN90- kédéntijén tarvitsemat tiedostot:

DBOS.EXE

DBOS.LIB

FOOLIB.LIB

LIBRARIE.DIR

WDBOS.386

CONFIGDB.EXE.
Kéyttdjan on tehtdvad viisi syottotiedostoa ennen ohjelman kéynnistimistd (ohjeet
16ytyvit tiedostosta LUO.TXT):

INPUT1.DAT

INPUT2.DAT

TEMP.DAT

HUMIDAT

CLOU.DAT
Ohjelmalevykkeelld on ndistd tiedostoista kolme malliesimerkkid alihakemistoissa
<ESIM1>, <ESIM2> ja <ESIM3>.

Tee kovalevylle C-asemaan LACOM-niminen alihakemisto ja kopioi levykkeeltd kaikki
tiedostot sinne. Jos haluat tallettaa ne jonnekin muualle, muuta tiedostoon
LIBRARIE.DIR oikea polku tiedoston FOOLIB.LIB 16ytymiseksi. Jos haluat kokeilla
valmista esimerkkiajoa 1, kopioi alihakemistosta <ESIM 1> kaikki viisi DAT-tiedostoa
LACOM-alihakemistoon.

Ohjelma kaynnistetdédn kirjoittamalla "LAC”. HUOM! Jos et kdytd C-aseman LACOM-
alihakemistoa, muuta oikea polku tiedostoon LAC.BAT. Ohjelman voi keskeyttdd
milloin tahansa painamalla CTRL Pause. Ohjelma laskee ensimmadiseksi kéyttdjan
antamien syottotietojen perusteella auringon zeniittikulman (= auringon siteen ja
maanpinnan normaalin vilinen kulma) tunnin vilein simulointiajankohdasta ldhtien.



Ohjelma  tallettaa  tulokset ZENIL.DAT-nimiseen ASCII-tiedostoon neljdné
pystysarakkeena. Ensimmadiseen tulee pdivd (1-31), toiseen kuukausi (1-12),
kolmanteen tunti (0 - 23)) ja neljdnteen zeniittikulma asteina. Aika tulostuu GMT-
(Greenwich Mean Time) eli UT-aikana (Universal Time), joten jos sitd halutaan verrata
paikallisaikaan LT (Local Time) Suomen oloissa, sithen on lisdttdvd kaksi tuntia.
Paikallisajalla tarkoitetaan tdssd talviaikaa. Kaikissa muissa tiedostoissa kaytetddn
paikallisaikaa.

Ruudulle tulostuu simuloinnin aloitushetkestd ldhtien kulunut aika sekunteina, jotta
kdyttdjd voi seurata ohjelman etenemistd. Yhden malliajon kesto riippuu tietenkin
simulointiajan pituudesta, simulointiajankohdasta ja tietokoneen tehokkuudesta, mutta
esimerkiksi 486-PC:11d (50MHz) yhden vuorokauden simulointi kestdd puolen tunnin
luokkaa ja kolmen vuorokauden n. 2 tuntia.

Tulostustiedostot, joihin ohjelma tallettaa tunnin vélein aineiden konsentraatiot,
TESTI1.RES ja TEST2.RES ovat niinikddan ASCII-tiedostoja. Niitd voidaan tarkastella
milld tahansa PC-tekstieditorilla tai avata taulukkolaskentaohjelmissa. Ne luodaan
samaan LACOM-alihakemistoon. Joka kerta kun simulointiajo aloitetaan, ohjelma
tyhjentda tiedostot TEST1.RES ja TEST2.res ja tallettaa ndihin uuden ajon tulokset. Jos
haluat séilyttdd edellisen ajon tulokset, tdytyy tulostustiedostot nimetd uudelleen.



3. Syottotiedostojen laatiminen

Kéayttdjin on tehtdvd tekstieditorilla tai jollakin taulukkolaskentaohjelmalla wviisi
erilaista vain numeerista tietoja  sisdltdvdd syottotiedostoa: INPUTI1.DAT,
INPUT2.DAT, TEMP.DAT, HUMILDAT ja CLOU.DAT. Talletuksen tdytyy tapahtua
muodossa "TEXT” (ASCII).

3.1. INPUT1.DAT

Tiedostoon INPUTI.DAT syotetddn samalle vaakariville simulointiaika tunteina,
rajakerroksen korkeus senttimetreind (100000), sijaintipaikan leveysaste (minuutit
muutettu  asteiksi), pituusaste (minuutit muutettu asteiksi), simulointijakson
alkamishetken vuosiluku (4 numeroa), péiva (1 - 31), kuukausi (1 - 12), tunti (0 - 23),
albedo (0.0 - 1.0), ultraviolettisdteilyn kerroin ja parametri (0 tai 1), joka kertoo
ohjelmalle, jittddko kayttdja huomioimatta markddeposition vai huomioiko sen (kts. s.
25). Lukujen vilissd erottimena kdytetddn vahintddn yhtd vililyontid. Simulointituntien
madrd, vuosiluku, pdivd, kuukausi, tunti ja markaddepositioon liittyvd parametri on
ohjelmassa mairitelty kokonaisluvuiksi (INTEGER) ja muut reaaliluvuiksi (REAL).
Desimaalierottimena kdytetddn pistettd. Jos desimaaliluku on kokonaisluku, sen tiytyy
padttyd pisteeseen. Ohjelma ei osaa kisitelld vuodenvaihteen yli menevad
simulointiajanjaksoa.

Simulointiajan alaraja on yksi tunti, yldrajaa ei ole, mutta koska ohjelman ilmapaketti ei
litkku, kahta kolmea vuorokautta pitempédd simulointiaikaa ei ole yleensd jarkeva
kéyttaa.

Albedo tarkoittaa maan pinnan heijastavaa vaikutusta, joka riippuu maan pinnan
peitteestd seuraavasti saatavilla olevien mittaustulosten perusteella (Finlayson-Pitts B.J.
and Pitts J.N. Jr. (1986). Atmospheric Chemistry: Fundamentals and Experimental
Techniques, John Wiley & Sons, Inc., p. 105):

lumi 0.46 - 0.85 kaikilla aallonpituusalueilla
avoin vesi 0.03 - 0.45 ndkyvin valon alueella
metsi 0.05 - 0.18 ndkyvin valon alueella

niitty/pelto 0.15 - 0.30 ndkyvén valon alueella

paljas maaperd 0.10 - 0.20 ndkyvéan valon alueella
Jos albedoa ei haluta huomioida, kdytetddn lukua 0. Ohjelmassa auringonvalon
intensiteetti ko. aallonpituusalueella kerrotaan luvulla (1+albedo).

Ultraviolettisdteilyn kertoimena kiytetddn normaalisti lukua 1. Kevidilld stratosfidrin
otsoniaukon vaikutuksesta maan pinnalle pdisee jopa 30 % normaalia enemméin UV-
séteilyd. Sen vaikutuksia voi tutkia antamalla ko. kertoimen arvoksi 1.3.



3.2. INPUT2.DAT

Tiedostoon INPUT2.DAT syotetdén vaakariveittdin kunkin aineen i (i = 1,54) numero,
alkukonsentraatio (molekyylii cm™)), depositionopeus (cm/s) ja emissiovauhti
(molekyy-lid cm ~ s™)) vihintddn yhdelld vililyonnilld erotettuina. Aineiden numerointi
on esitetty liitteessd A.

3.2.1. Alkukonsentraatiot

Alkukonsentraatioina kéytetddn yleensd vapaan troposfdirin arvoja, jotka on esitetty
alla olevassa taulukossa. Kaikille muille aineilla annetaan alkuarvoksi 1 (ja piste), koska
alkuarvo 0 voi aiheuttaa numeerisia ongelmia differentiaaliyhtildiden ratkaisurutiinissa.
Kirjallisuudesta 16ytyvit arvot ovat yleensd yksikoissd ppb (yksi molekyyli miljardia
ilmamolekyylid kohti) ja ne muutetaan yksikoiksi molekyylid ¢m™ kertomalla luvulla
2.46 10 . Ohjelman mukana tuleviin tiedostoihin INPUT2.DAT on syotetty
esimerkkiarvot ja niitd ei vélttimatta tarvitse muuttaa.

Aine Alkukonsentraatio
(numero ja nimi) (molekyylii cm™)
1. O; 98.4 10"

4. O, 0.515 10"

5. NO 0.492 10"

6. NO, 1.968 -10 "

9. OH 3.0-10°

14. SO, 246 10"
15.CO 492.0 10"

16. CO; 861.0 10 "

20. HCHO 246 10"

21. C,Hg 123 10"

24. CH;CHO 0.77 10 "

27. CsHyo 7.38 10"

34. C,Hy 1.23 10"

35. CsHe 049 10"

37. O-KSYLEENI [3.69 10"

3.2.2. Depositionopeudet

Depositionopeus méiéria vauhdin, milli kaasumolekyyleja kiinnittyy eri pintoihin
(maahan, kasvillisuuteen ym.) ja siten poistuu ilmakehisti. Depositionopeus
riippuu pinnan rosoisuudesta ja peitteesti seki vuoden- ja vuorokaudenajasta.
Kasvukaudella, jolloin piivittiinen keskimiiriinen limpdétila ylittia 5 °C eli
Suomen oloissa toukokuu - syys/lokakuu, depositionopeuksina suositellaan
kiytettiviksi alla olevia arvoja. Ohjelma huomioi automaattisesti yoajan
(zeniittikulma = 90°) kertomalla ko. arvot 0.25:114. Talviaikaa (marraskuu -
huhtikuu) simuloitaessa depositionopeuksia kannattaa vihentiaia 75 %. Alla oleva
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taulukko antaa mittaustuloksiin perustuvia depositionopeuden arvoja, Kkaikille
muille aineille syotetiin arvoksi nolla (ja piste).

Aine (numero ja nimi) | Depositionopeus
(cm/s)

1. Os 0.5

5. NO 0.1

6. NO; 0.4
12. H,0; 1.0
13. HNOs 4.0
14. SO, 0.8
20. HCHO 0.1
24. CH;CHO 0.1
26. PAN 0.25
30. CH3COC,Hs 0.1
32. CH;COCOCH; 0.1
40.CH;COCHO 0.1
41. CHOCHO 0.1
44.CH;COCH=CH, 0.1
46. CH;O0H 1.0

3.2.3. Emissionopeudet

Péadstoja on kahdenlaisia: antropogeenisia eli ihmisen toiminnasta johtuvia ja
luontoperdisid. Emissionopeudet riippuvat siten paikkakunnan sijainnista ja luonnosta,
litkenteestd ja teollisuudesta. Sopiva projekti oppilaille olisi mennd paikkakuntansa
ympéristo/tiedekeskukseen tai ympéristdasiantuntijoiden luo selvittdmddn oman
alueensa paastdjd. Mikéli mittaustuloksia ei ole saatavilla, voi kdyttdd typen oksideille
ja rikkidioksidille liitteessi B olevaa koko Suomen kattavaa 150x150 km?
verkkokarttaa.

Typenoksidipddst6jd NOx (= NO + NO,) syntyy ldhinnd polttoprosesseissa polttoaineen
ja ilman sisdltimén typen hapettuessa seka liikenteesti ettd energiantuotannosta. Jonkin
verran sitd vapautuu my0s luontoperdisesti suoalueilla tapahtuvan mikrobien toiminnan
tuloksena. Suurin osa (n. 90 %) typpipddstoisti on typpimonoksidia, joka hyvin
nopeasti reagoi otsonin kanssa muodostaen typpidioksidia.

Rikkiyhdisteitd vapautuu ilmakehddn teollisuuden prosesseissa ja fossiilisia
polttoaineita poltettaessa sekd maaperdstd biologisen hajoamisen tuloksena pddasiassa
rikkidioksidiksi hapettuneena.

Koko Suomen antropogeenisista haihtuvista hiilivetypééstoista (VOC), kun ei oteta
huomioon metaania, n. 42 % on perdisin kiinteistd ldhteistd (liuotteiden kéytto,
Oljynjalostamot, = kemian  teollisuus,  kemikaalivarastot, elintarviketeollisuus,
metalliteollisuus, jétteiden ja jitevesien késittely, energian tuotanto) ja loput n. 58 %
liikkenteestd. Luontoperidisiin VOC-piéstoihin lasketaan kuusimetsdstd perdisin olevat
isopreenipddstot ja havumetsien terpeenipddstot. Yleisimmin esiintyvét terpeenit on
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alfapineeni, beetapineeni, 3-kareeni ja d-limoneeni. Luontoperdiset VOC-pidistot tulee
huomioida vain kasvukaudella, joka Suomessa on toukokuu-syys/lokakuu, muulloin
emissionopeudeksi annetaan nolla (ja piste). Sekd antropogeenisten ettd luontoperdisten
hiilivetypéaéstdjen ollessa kyseessd aktiivisempi pdivdtoiminta huomioidaan ohjelmassa
automaattisesti  kertomalla tiedostossa INPUT2.DAT annetut péadstonopeudet
pdivéaikaan 1.5:114 ja ybaikaan 0.5:114.

Hiilivetyjen pédstdistd saa tietoa esim. Ympdristotietokeskuksen julkaisemista
Ympiristokatsaus-lehdistd, YTV:n julkaisusta Haihtuvien orgaanisten yhdisteiden
(VOC) péastot padkaupunkiseudulla 1995, VTT:n julkaisusta U-M.Roueh: Haihtuvien
orgaanisten yhdisteiden (VOC) pddstét vuonna 1993, VTT tiedotteita 1609, Valtion
Teknillinen Tutkimuskeskus sekd P. Aarnio, T. Koskentalo ja K. Himekoski:
Ilmanlaatu padkaupunkiseudulla vuonna 1995, YTV, Paidkaupunkiseudun julkaisusarja
C 1996:12. Valitettavasti tarkkaa tietoa, miten pddstomadardt jakautuvat eri aineiden
osalle, ei ole todenndkoisesti saatavilla. Téalloin voi karkeasti arvioida, ettd
antropogeenisista VOC-paastoistd esim. 30 % on etaania, 20 % butaania, 20 % eteeni,
10 % propeenia ja 20 % o-ksyleenia.

Alla olevassa taulukossa on esitetty karkeat arviot em aineiden emissionopeuksille,
muille aineille padstonopeuden arvoiksi annetaan nolla (ja piste).

Aine (numero ja nimi) Emissionopeudet (molekyylii cm? s7')
5.-6. NO+NO, 553 :10°-2.77 10 "
14. SO, 2.6510°-848 10"
15. CO 1.027 10"

16. CO; 1.05 10"

17. CH,4 7.099 -10°

20. HCHO 0.67 -10°

21 C2H6 1285 '10 ?

24. CH;CHO 0.195 -10°

27. CsHyo 1.813 10°

30. CH;COC,Hs 6.68 10"

34. C,Hy 1.294 10"

35. CsHs 0.430 10"

37. O-KSYLEENI 1.71 10°

42. ISOPREENI 0.-1.89 10"

51. ALFAPINEENI 0.-1.496 10"

52. BEETAPINEENI 0.-2.13 10"

53. 3-KAREENI 0.-2.13 101"

54. D-LIMONEENI 0.-2.13 10"

3.3. TEMP.DAT

Kerran  vuorokaudessa luetaan  ldmpOmittarista ~ vuorokauden  minimi- ja
maksimildmpétila. Oletetaan approksimatiivisesti, ettd maksimi-ldmpétila on saavutettu
paivalld klo 15 ja minimi-ldmpdtila yo6lld klo 3. Jos tarkemmat ajankohdat ovat
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tiedossa, niitd toki kannattaa kayttdd. Tiedostoon TEMP.DAT talletetaan kullekin
vaakariville pdivd, kuukausi, tunti (3 tai 15) ja max- tai min-ldmpétila Celcius-asteina
vihintddn yhdelld vililyonnilld erotettuna. Jotta ohjelma pystyy mallintamaan
lampdtilan ajan funktiona, on huomattava syottdd myds simulointiajankohtaa edeltdva
ja sitd seuraava max- tai min-lampétila ajanhetkineen, siis klo 3 tai klo 15.

3.4. HUML.DAT

Ilman suhteellinen kosteus miéritetddn kerran vuorokaudessa, esimerkiksi péivélld klo
11-13 vililli. Samalla luetaan myds ldmpdtila. Tiedostoon HUMI.DAT talletetaan
kullekin vaakariville mittarin lukemishetken aika muodossa pédivd, kuukausi ja tunti
sekd suhteellinen kosteus prosentteina ja lampotila Celsius-asteissa, kukin arvo
véhintddn yhdelld vélilyonnilld erotettuna. Ohjelma laskee vesihdyryn pitoisuuden
yksikoissd molekyylid c¢cm™ ja pitdd sitd vakiona seuraavan kerran luettavaan
suhteellisen kosteuden arvoon asti. Jotta ohjelma pystyy laskemaan alkuarvon
vesihdyrypitoisuudelle, on huomattava syottdd simulointiajankohtaa edeltdva
suhteellisen kosteuden arvo ja lampdétila ajanhetkineen.

3.5. CLOU.DAT

Pilvet luokitellaan pilvikartan perusteella ala-, keski- ja yldpilviin. Pilvisyystyypeille
kdytetddn seuraavia numeroita (0 = ei pilvid):
Alapilvet:
e ] = stratus
e 2 = stratocumulus
e 3 =cumulus
¢ 4 = cumulonimbus
Keskipilvet:
® 5 =nimbostratus
e 6 = altostratus
e 7 =altocumulus
Ylapilvet:
e § =cirrus
e 0 = cirrocumulus
e 10 = cirrostratus

Pilvisyys havainnoidaan véhintddn kerran vuorokaudessa, mieluummin useammin.
Esimerkiksi Ilmatieteen laitos suorittaa omilla mittausasemillaan pilvisyyshavainnot
aina kolmen tunnin vilein. CLOU.DAT-tiedostoon syoétetdén kustakin havainnosta
paivd, kuukausi ja tunti sekéd tyypillisin pilvisyystyyppi (0-10) ja pilvien yhteenlaskettu
madrd (0-3). Kaksi viimeksi mainittua muuttujaa ovat kokonaislukumuuttujia, ja siis
niiden tyyppimaéadrittely on INTEGER. Pilvisyyden méérdssa koodiluku 0 - 3 ilmaisee,
kuinka suuri osa taivaankannesta on pilvien peitossa:

0 = ei pilvia,
1 =10-509% pilvien peitossa,
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2 =50 - 90 % pilvien peitossa,
3 = taivaankansi kokonaan pilvien peitossa

Ohjelmassa pilvisyys pysyy tietyntyyppisend sithen asti kunnes uusi havainto tehdién.
Jos pilvisyydestd ei ole jostakin syystd tehty tai saatu luotettavia havaintoja, voidaan
simulointiajo kuitenkin suorittaa olettamalla taivaan olleen pilveton. Talldin tiedostoon
CLOU.DAT kirjoitetaan kaksi rivid, toinen simulointiajan alkamishetki tai aiempi em.
muodossa ja toinen simulointiajan pdittymisen jdlkeinen hetki, ja annetaan sekd
pilvisyystyypiksi ettd pilvisyyden arvoksi 0.
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4. Tulostustiedostojen Kisittely ja tulosten esittiminen

Kummassakin tulostustiedostossa TEST1.RES ja TEST2.RES on 28 pystysaraketta,
joista ensimmadiselld on aika sekunteina. Seuraavilla pystysarakkeilla on aineiden 1-27
konsentraatiot (molekyylia cm™) tiedostossa TEST1.RES ja aineiden 28-54
konsentraatiot (molekyylid cm™) tiedostossa TEST2.RES. Aineiden numerointi on
esitetty liitteessd A. Jos ajojen tulokset halutaan séilyttda, tdytyy tulostustiedostot ennen
seuraavaa ajoa nimeti uudelleen.

Tulostustiedostot kannattaa avata esim. Matlab-piirto-ohjelmassa tai Excel-taulukkolas-
kentaohjelmassa ja piirtdd sielld graafit, jotka esittévit pitoisuuksia ajan funktioina. Kun
tiedosto avataan Excel-ohjelmassa, tdytyy avaa-ikkunassa Teksti-nappulan takana kayda
tarkistamassa, ettd sarake-erottimena on Tila. Lisdksi suomenkiclisessa versiossa
desimaalipisteet on korvattava pilkuilla.
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S. Esimerkkeja
5.1. Esimerkki 1. Maaseutu Virriossi Iti-Lapissa keviilla

Simuloidaan 3 vuorokautta vuoden 1993 toukokuun 6. pdivistd klo 00.00 ldhtien.
Albedon oletetaan olevan 0.0, UV-sdteilyn normaali ja pilvisyydestd ei ole havaintoja.
Mairkédepositio on kuitenkin huomioitu. Koska ldhettyvillé ei ole paljon liikennettd eika
teollisuutta, oletetaan, ettd kaikki typenoksidipdéstdt ovat hapettuneet typpidioksidiksi.
Alla olevat syo6ttotiedostot 10ytyvit alihakemistosta <ESIM 1>

INPUT1.DAT
72 100000. 67.77 29.58 1993 6 5 0 0. 1.1
INPUT2.DAT
1 98.4D10 0.5 0. 28 L. 0. 0.
2 1. 0 0. 29 1. 0. 0.
3 1. 0 0. 30 1. 0.1 6.68D7
4 0.5153D19 0 0. 31 L. 0. 0.
5 0.492D10 0.1 0. 32 1. 0.1 0.
6 1.968D10 0.4 2.767D10 33 L. 0. 0.
7 L. 0 0. 34 1.23D10 0. 1.294D10
8 1. 0 0. 35 0.492D10 0. 0.430D10
9 3.0D6 0 0. 36 L. 0. 0.
10 1. 0 0. 37 3.69D10 0. 1.71d9
11 1. 0. 0. 38 1. 0. 0.
12 1. 1.0 0. 39 L. 0. 0.
13 1. 4.0 0. 40 1. 0.1 0.
14 1.d10 0.8 2.65¢e9 41 L. 0.1 0.
15  492.D10 0. 1.027D11 42 L. 0. 1.890D11
16  861.D13 0 1.05D12 43 L. 0. 0.
17 3936.D10 0 7.099D9 44 L. 0.1 0.
18 1. 0 0. 45 1. 0. 0.
19 1 0. 0. 46 1. 1. 0.
20 2.46D10 0.1 0.674D9 47 L. 0. 0.
21 12.3D10 0. 1.285D9 48 1. 0. 0.
22 L. 0 0. 49 L. 0. 0.
23 L. 0. 0. 50 L. 0. 0.
24 1.7688D10 0.1 0.195D9 51 L. 0. 1.496D11
25 L. 0. 0. 52 L. 0. 2.137D10
26 1. 025 0. 53 1. 0. 2.137d10
27 7.38D10 0 1.813D9 54 1. 0. 2.137D10
TEMP.DAT HUMI.DAT CLOU.DAT
5 5 18 0.66 55 12 98 -1.04 55000
6 5 2 -0.25 6 5 12 96 5.00 105000
6 5 14 7.16 7 5 12 52 9.07
75 3 2.00 8 5 12 74 10.75
75 16 10.32 9 5 12 98 647
8 5 3 6.03
8 515 15.43
9 57 1.31
9 517 8.76

Ohessa esitetyt otsonin, typen oksidien ja OH-radikaalien konsentraatiot on piirretty
Matlab-ohjelmalla tulostustiedostojen AJO1A.RES ja AJOIB.RES mukaisesti.
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Vuorokausirytmi on kullekin aineelle selvésti ndkyvissd. Typpidioksidin fotolyysi
paivilla tuottaa otsonia.

X 10 OB/ESIM1 10 OHESIM1
12 : : : : : 45

Molekyylid/cm”3
Molekyylia/cm”3

65 7 75 ] 85 9

75 8 85 9
Toukokuun péiva 1993 Toukokuun paiva 1993
<10 NO/ESIM1 <10 NO2/ESIM1
5 25
45
4 2
@ Ise)
£ 35 E
o
8 8
3 3 315
2 (]
g 25 g
2 1
15
1 1 0.50
0.5
0 . \ . | . 0 . | . | .
6 6.5 7 7.5 8 8.5 9 6 6.5 7 75 8 8.5 9
Toukokuun paivé 1993 Toukokuun paivéa 1993

5.2. Esimerkki 2. Kaupunkialue Helsingissa syksylla

Simuloidaan 3 vuorokautta vuoden 1996 syyskuun 15. péivéstd klo 06.00 ldhtien.
Albedon oletetaan olevan 0.0, UV-siteilyn normaali ja taivaan pilveton.
Mairkéadepositiota ei huomioida. Otsonikonsentraation oletetaan olevan aluksi 20 ppb
(49.2 10" molekyylid cm™). Koska kaupunkialueella on paljon liikennetts,
typenoksidipéddstdjen arvioidaan olevan 80 % typpimonoksidia ja 20 % typpidioksidia,
ja NO-pédaston suuruudeksi arvioidaan 2.22 -10", 4.44 10" ja 1.11 10"
molekyylid cm™ s'. Seuraavat syéttotiedostot ovat alihakemistossa <ESIM2>, samassa
hakemistossa ovat myds tulostustiedostot AJO2A.RES ja AJO2B.RES:

INPUT1.DAT
72 100000. 60.25 25.05 1996 15 9 6 0. 1. 0



INPUT2.DAT

1 49.2D10

2 1.

3 1.

4 0.5153D19
5 0.492D10

6 1.968D10
7 1.

8 1.

9 3.0D6

10 1.

11 1.

12 1.

13 1.

14 2.46D11

15 492.D10

16 861.DI13

17 3936.D10

18 1.

19 1.

20 2.46D10

21 12.3D10

22 1.

23 1.

24 0.7688D10
25 1.

26 1.

27 7.38D10
TEMP.DAT

15 9 3 2.0
15 9 15 13.0
16 9 3 34
16 9 15 10.2
17 9 3 -0.1
17 9 15 12.3
18 9 3 1.6
18 9 15 12.2

W

CLOLLLLLeee
A=

—_
(=]

ok
oo O

COLLLLeLeLeLreee

0.
0.
0.
0.
2.22D11
5.54D10

coocoooo

7.96D10
1.027D11
1.05D12
7.099D9

0.

0.
0.674D9
1.285D9

0.

0.
0.195D9

0.

0.
1.813D9

HUMI.DAT

14 9 12
159 12
16 9 12
17 9 12
18 9 12

35.1
40.4
65.2
56.0
383

28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54

14.0
11.1

8.9
10.3
11.2

—

1.
1.23D10
0.492D10
1.
3.69D10
1.

N e T e S S S T T T T e T T S

—_

—

—_—

COLLLOLLrLOLLLLLLLLeLeLeeeLeee
—

CLOU.DAT

159000
199000

0.

0.
6.68D7

0.

0.

0.
1.294D10
0.430D10

0.
1.71d9

cooo

1.890D10

coococoooo

1.496D10
2.137D9
2.137d9
2.137D9
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Kuvissa kéyrd 1 vastaa typpimonoksidipdéstod 2.22 -10 ' molekyylid cm™ s, kidyré 2
4.44 .10 " molekyylid cm™ s ja kiyrd 3 padstod 1.11 -10 '* molekyylid cm™ s'. NO-
padstdjen lisdéntyessd otsonitaso alenee, koska otsoni hapettaa typpimonoksidin
nopeasti typpidioksidiksi reaktiolla NO + O; — NO, + O,. Otsonin vdheneminen
vihentdd OH-radikaalien maidrdd, ja tdlloin myds rikkihappopitoisuus vihenee.
Rikkihappopitoisuus kasvaa ajan funktiona, koska nielureaktioita kuten mirkadepositio,
nukleaatio (uusien aerosolihiukkasten muodostuminen) ja kondensaatio (rikkihapon
kondensoituminen jo olemassa oleviin aerosolihiukkasiin) ei huomioida.
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5.3. Esimerkki 3. Maaseutu Varriossi talvella

Simuloidaan 3 vuorokautta vuoden 1993 joulukuun 22. pdivéstd klo 12.00 ldhtien.
Albedon oletetaan olevan 0.5, UV-siteilyn normaali ja pilvisyydestd kéytetddn 3 tunnin
vélein saatuja havaintoarvoja. Mérkddepositio on huomioitu. Alihakemistosta <ESIM3>
1oytyviat sekd tulostustiedostot AJO3A.RES ja AJO3B.RES ettd seuraavat
syottotiedostot:

INPUT1.DAT
72 100000. 67.77 29.58 1993 22 12 12 0.5 1. 1
INPUT2.DAT
1 49.2D10 0.125 0. 28 1. 0 0
2 1. 0. 0. 29 1. 0. 0.
3 1. 0. 0. 30 1. 0.025 6.68D7
4 0.5153D19 0. 0. 31 1. 0. 0.
5 0.492D10 0.025 0. 32 1. 0.025 0.
6 1.968D10 0.1 2.767D10 33 1. 0. 0.
7 1. 0. 0. 34 1.23D10 0. 1.294D10
8 1. 0. 0. 35 0.492D10 0. 0.430D10
9 3.0D6 0. 0. 36 1. 0. 0.
10 1. 0. 0. 37 3.69D10 0. 1.71D9
11 1. 0. 0. 38 1. 0. 0.
12 1. 0.25 0. 39 1. 0. 0.
13 1. 1.0 0. 40 1. 0.025 0.
14 1.D10 0.2 2.65D9 41 1. 0.025 0.
15 492.D10 0. 1.027D11 42 1. 0. 0
16  861.D13 0. 1.05D12 43 1. 0. 0.
17 3936.D10 0. 7.099D9 44 1. 0.025 0.
18 1. 0. 0 45 1. 0. 0.
19 1. 0. 0. 46 1. 0.25 0.
20 2.46D10 0.025 0.674D9 47 1. 0. 0.
21 12.3D10 0. 1.285D9 48 1. 0. 0.
22 1. 0. 0. 49 1. 0. 0.
23 1. 0. 0. 50 1. 0. 0.
24 0.7688D10 0.025 0.195D9 51 1. 0. 0.
25 1. 0. 0 52 1. 0. 0.
26 1. 0.05 0. 53 1. 0. 0.
27 7.38D10 0. 1.813D9 54 1. 0. 0.
TEMP.DAT HUMI.DAT
21 12 15  -5.48 22 12 12 933  -7.00
22 12 12 -7.00 23 12 12 927  -6.90
22 12 18 -7.53 24 12 12 90.4 -9.62
23 12 12 -6.93 25 12 12 84.2 -15.16
23 12 13 -7.05 26 12 12 81.5 -17.69

24 12 10 -9.66
24 12 12 -9.62
25 12 8 -16.25
25 12 16 -14.41



CLOU.DAT

22
22
22
22
23
23
23
23
23
23
24

12
12
12
12
12
12
12
12
12
12
12

12
15
18
21
0
3
6
12
18
21
0

[\ BN\ (ST O 2 (ST NS 2 (S 2 NS ) (S I )

— L W W W)W NN

24
24
24
24
24
24
25
25
25
25
25
25

12
12
12
12
12
12
12
12
12
12
12
12

DN N W WM M === NN

N = DN = = = = NN W W
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Joulukuussa aurinko ei nouse lainkaan Virrion leveysasteilla, joten fotolyysireaktiot
eivit ole mahdollisia. Otsonilla ei ole vuorokausirytmid eikd sitd synny kemiallisesti.
Depositio maan pintaan on véhaista.

Molekyylid/cm*3

x 10 O3/ESIM3

TT—

225 235 235 24 245

25

255

Joulukuun péiva 1993

2
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6. Ehdotuksia tutkimuskohteiksi

Koska eri paikkakunnilla on erisuuruisia typenoksidi-, rikkidioksidi- ja
hiilivetypédéstojd, syottdmalld vastaavat emissionopeudet oppilaat voivat verrata
esimerkiksi kaupunki-ilmaa ja maaseutuilmaa keskenddn. Suomen typenoksidi- ja
rikkidioksidipddstot on kartoitettu koko Suomen kattavalla 150 km x 150 km -
verkolla, mutta hiilivetypdistot on saatavissa vain keskiméaréisind koko Suomen
osalta.

Jos simulointiaika on riittdvdan pitkd, aineiden pitoisuuksille voidaan havaita
vuorokausivaihtelu. Simulointiajankohtaa muuttelemalla voidaan tarkastella
ainepitoisuuksien kdyttdytymisti talvella ja kesalla.

Oppilaat voivat simuloida samaa ajankohtaa eri paikkakunnilla, jolloin voidaan
tutkia paikallisten tekijoiden (mm. leveysasteen ja pilvisyyden) vaikutuksia
tuloksiin. Sdhkoposti tarjoaa mahdollisuuden siirtdd mittausdataa ja tuloksia
koulusta toiseen.

Koska ultraviolettisdteilyn intensiteetti on myds parametrisoitu, ohjelma antaa
mahdollisuuden tutkia stratosfdérin otsonikadon seurauksia ilmakehdssd maan
pinnan ldhelld. Lisddntynyt UV-sidteily kasvattaa rikkihappopitoisuutta. Niin
oppilaat pédsevit ldhelle yhtd tdméin hetken tidrkeimmistd ympéristofysiikan
tieteellisistd kysymyksista.



22

7. Ohjelman fysikaalis-kemiallinen teoria

7.1. Differentiaaliyhtilot

Yleisesti on voimassa massan sdilymisyhtilo

T4 t
V'J"' p(xg;aza ) :0 (1)

missd on ./ massavuon tiheys (kgm™s™) ja p(x,y,zt) aineen tiheys (kgm™).

Tarkastellaan ldhelld maan pintaa olevaa paikallaan pysyvdd ilmapakettia (valitussa
koordinaatistossa xy-taso kuvaa maan pintaa ja z-akseli osoittaa ylospdin). Kullekin
aineelle 7 on voimassa

dp. N
i :_VJ 2
dt ' @)

missi N -J, kuvaa kaikkea aineen i massan nettotuottoa tai -hivikkié ilmapakettiin
tai siitd pois. Koska ¢; = N0 /M;, missi N, on Avogadron vakio ja M; aineen i
moolimassa (g/mol), voidaan yhtdlo (6.2) kirjoittaa konsentraation ¢;avulla muotoon

de. N
(I v 3
" Ji (3)

missd j; on aineen i hiukkasvuon tiheys (molecule cm™ s™). Mallissa ajatellaan, etti

-V -j, sisiltid aineen i kemialliset tuotto- ja hivikkireaktiot, ilmapaketin ulkopuolelta

tulevan emission, kuivadeposition maan pintaan ja kasvillisuuteen sekad
mérkédeposition. Ndin yhtdlo (3) saadaan muotoon

—=pi -l +%' %' Aic “4)

missd p; on aineen i kemiallinen tuotto (molekyylid cm™ s™), lic; kemiallinen hévikki
(molekyylid cm™ s), e; emissiovauhti (molekyylid cm™ s™), v, kuivadepositionopeus
(cm sv), A; washout-kerroin (s') ja 4 maan pinnalla olevan nk. rajailmakerroksen
paksuus. Tassd kerroksessa tapahtuu voimakasta sekoittumista ja sen paksuus vaihtelee
100 m - 1800 m riippuen vuorokaudenajasta. Tédssd ohjelmassa kéytetdin
approksimaationa vakioarvoa 1000 m.

7.2. Reaktionopeusvakiot
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Useimmat bimolekulaariset kemialliset reaktiot ovat lampdtilasta riippuvia.
Reagoimishalukkuutta kuvaa ns. reaktionopeusvakio k. Sen ldmpdtilariippuvuuden
antaa yleensd Arrheniuksen kaava

k = A.exp(-E+/RT) (%)

missd A4, on vakio, E, aktivaatioenergia, R yleinen kaasuvakio ja 7 lampdtila (K).
Muutamille bimolekulaarisille reaktioille saadaan mittausdataan paremmin sopiva tulos
kayttdmaélla riippuvuutena kaavaa

k=AT" tai k= CT"exp(-D/T) (6)

missd 4,C,D ja n ovat vakioita. Yksimolekulaarisen reaktion k-arvon yksikko on s,
kaksimolekulaarisen cm’ molekyylid™ s ja kolmimolekulaarisen cm® molekyylid? s™.

Joissakin reaktioyhtél6issa lopputuloksena syntyvd molekyyli on viritetyssé tilassa. Se
luovuttaa ylimddrdisen energiansa torméyksessd ilmamolekyylin (O, tai N,) kanssa ja
palaa perustilalle. Téllaisten reaktioiden 2. kertaluvun reaktionopeusvakiot & riippuvat
monimutkaisella tavalla ldampdtilasta ja ilmamolekyylikonsentraatiosta [M]. Niille pétee
seuraava approksimatiivinen kaava tavanomaisilla lampdétilan arvoilla

k
k =—"—F
14 Ko ©
missi ¥ :[AI}]IEOk ja ke :[A,l,i]r_r}ook seki

1
F=F 1+(lg(ky koo )2 )]

k, riippuuu ilmamolekyylikonsentraatiosta ja yleensd myos limpétilasta, kun taas k.,
on vakio tai riippuu vain lampdétilasta. Parametri F. on niin ikdén 1dmpdtilasta riippuva
suure, joka voidaan lausua kokeellisesti mééritetyn vakion 7; avulla muodossa

F.=exp(-T/T)) ©)

Liitteessd C on esitetty kaytetyt reaktioyhtélot ja niille kirjallisuudesta etsityt kokeelliset
k-arvot.

7.3. Fotolyysireaktioiden reaktionopeusvakiot
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Fotodissosiaatioreaktioissa 1. kertaluvun reaktionopeusvakio aineelle A voidaan laskea
lausekkeesta

A2

ky = [0 (21 (A, TI(2)dA (10)

missd oy( A,T) on molekyylin 4 absorptiovaikutusala (cm™), kun séteilyn aallonpituus
on A ja ldmpédtila 7. ¢a(A,T) on kvanttisuhde (quantum yield) eli todenndkéisyys sille,
ettd molekyyli 4 hajoaa absorboidessaan ldmpoétilassa 7 sdteilyd, jonka aallonpituus on
A. I(2) on valokemiallinen siteilyvuon tiheys ja I[(AXdA siteilyvuo (photons cm™ s™).

Kaavassa (10) olevaa integraalia voidaan troposféérissad approksimoida summana

720

k, =Y o(A,T)¢(X,TYI(A)AL (11)

A=290

missd symbolien yldpuolinen viiva merkitsee keskiarvoa aallonpituusvililli AA , jonka
keskikohta on A. AA :ksi valitaan 5 nm. Kvanttisuhteita ja absorptiovaikutusaloja on
mitattu laboratorio-olosuhteissa, ja ko. arvoja kdytetddn ohjelmassa.

Kun auringosta tuleva siteily kulkee maan ilmakehén lépi, niin ilmakehdssd olevat
kaasut ja hiukkaset absorboivat ja sirottavat sitd. Talloin séteilyn intensiteetti ja
spektrijakauma muuttuvat. Intensiteetin vaimeneminen tapahtuu Lambert-Beerin lain
mukaan

I(3) = L(A)e™ (12)

missé 1,(4) on aallonpituutta A vastaavan siteilyn intensiteetti ilmakehén ylépuolella ja
I(4) sen intensiteetti maan pinnalla. Ilmamassa m mairitellddn séteilyn ilmakehdssa
kulkeman matkan suhteena ilmakehdn paksuuteen eli hyvidnd approksimaationa m =
cos™ 0, missi 6 on zeniittikulma. Vaimennuskerroin # pitdd sisillddn sekd kaasujen ettd
hiukkasten aiheuttaman sironnan sek absorption.

Intensiteetti eli séteilyvuon tiheys riippuu vuorokaudenajasta, vuodenajasta,
leveysasteesta, pinta-albedosta eli maan pinnalta heijastuneen siteilyn suuruudesta,
pilvisyydestd ja siitd, milld korkeudella tarkastelukohta on maan pinnasta. Ohjelma
kiyttda kirjassa Finlayson-Pitts and Pitts (1986) sivulla 121 siteilyvuolle (fotonia cm™
s') maan pinnalla laskettuja taulukkoarvoja, joista on interpoloimalla saatu Suomen
olosuhteita vastaavat arvot.

7.4. Vesihoyryn konsentraation laskeminen
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Vesihdyryn konsentraatio on lampétilasta ja paineesta riippuva. Kylldisen vesihdyryn
osapaine p,(T) (Nm?) noudattaa yhtiloa

hlps(T) =A, 'AZ/(T-Aj) -AAnT + AsT (13)
missd A; = 77.344913, A, =7235.4247, A; =0, A, = 8.2 ja A5 = 0.0057113. Lampdétila T

annetaan Kelvin-asteina. Tietyssd ldmpoétilassa 7" suhteellinen kosteus RH mairitellddn
veden osapaineen p(7) ja kylldisen veden osapaineen suhteena

RH =100 p(T)/p«(T) (14)

Ideaalikaasun konsentraatiolla on lauseke n/V = p/RT. Télloin suhteelliseksi
kosteudeksi saadaan

RH = 100-[H.O]-RT/py(T) = 100-[H,O]-7-1.381-10"/py(T) (15)
ja vesihoyryn konsentraatioksi eli absoluuttiseksi kosteudeksi
[H,O] = RH- py(T)/(100-T-1.381-10°"7) (16)

yksikoissd molekyylid cm™, kun limpétila ilmoitetaan Kelvin-asteina.

7.5. Mirkiidepositio

Mirkéadepositiolla tarkoitetaan molekyylien kiinnittymistd pisaroihin, jotka putoavat
sateena maahan. Téstd johtuva kaasujen konsentraatioiden muutosnopeus mééritelldén
washout-kertoimen A ja kaasun konsentraation tulona. Kun suhteellinen kosteus on
vahintddn 95 %, maérkddepositio voidaan ohjelmassa huomioida rikkihapolle,
typpihapolle, vetyperoksidille ja metyylihydroperoksidille. Talloin kaytetddn ko.
aineiden washout-kertoimille arvoa 1.0 -10 * s, muulloin arvoa 0.

7.6. Pilvisyydesti johtuva vaimennuskerroin

Mitdén yleispitevdd menetelmdd mallintaa pilvien vaimentavaa vaikutusta ei ole
olemassa. Approksimatiivisesti auringon séteilyn intensiteetti voidaan kertoa luvulla

c=1-m(l-4d), (17)

missé n, on pilvien kokonaismdird ja d auringon séteilyn ldpdisykerroin pilvien lipi. d
riippuu pilvien tyypistd seuraavasti:

Pilven tyyppi Ldpdisykerroin d

stratus 0.2684 - 0.0101M
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stratocumulus 0.3658 - 0.0149M
cumulus 0.3658 - 0.0149M
cumulonimbus 0.2363 + 0.0145M
nimbostratus 0.4130 - 0.0014M
altostratus 0.4130 - 0.0014M
altocumulus 0.5456 - 0.0236M
cirrus 0.8717 - 0.0179M
cirrocumulus 0.9055 - 0.0638M
cirrostratus 0.9055 - 0.0638M

M = paine maanpinnalla/(1013cosa), missd o = zeniittikulma (< 87.5°)

7.7. Jaykkien differentiaaliyhtiloiden ratkaiseminen

Koska toisten ilmakehén kaasumaisten aineiden pitoisuudet muuttuvat hyvin nopeasti ja
toisten aika hitaasti, kutsutaan konsentraatioiden aikaderivaatoista saatujen
differentiaaliyhtdloiden joukkoa jaykdksi (stiff), mikd tekee niiden numeerisen
késittelemisen  hankalaksi.  Niiden ratkaisemiseksi kéytetidin =~ FORTRANIn
kirjastorutiinia DO2EAF, joka kiyttdd numeerisena menetelmind takaisinpdin
derivointia. Integroinnin alarajana on 1-10” s. Simulointiaika eli integroimisvili on
jaettu osavileihin, joista kullakin kutsutaan em. kirjastorutiinia. Osavilien pituus kasvaa
aluksi logaritmisesti 1 sekuntiin asti ja sen jdlkeen on vakio 60 s.
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8. Liitteet

Liite A. Mallissa olevien kemiallisten aineiden numerointi

1 O3 otsoni

2 O('D) happiatomi (viritetty tila)
3 O(’P) happiatomi (perustila)
4 0, happi

5 NO typpimonoksidi

6 NO; typpidioksidi

7 NO; nitraattiradikaali

8 N,Os dinitropentoksidi

9 OH hydroksyyliradikaali
10 HO, hydroperoksiradikaali
11 H,SO, rikkihappo

12 H,0O, vetyperoksidi

13 HNO; typpihappo

14 SO; rikkidioksidi

15 CO hiilimonoksidi

16 CO, hiilidioksidi

17 CH,4 metaani

18 CH; metyyliradikaali

19 CH;0; metyyliperoksiradikaali
20 HCHO formaldehydi

21 C,Hs etaani

22 C,H;50, etyyliperoksiradikaali
23 C,HsO etoksiradikaali

24 CH;CHO asetaldehydi

25 CH;COO, metyyliperoksiradikaali
26 CH;COO:NO; PAN (peroksiasetyylinitraatti)
27 nC4Hio n-butaani

28 secC4Ho0O; butyyliperoksiradikaali
29 secCsHq0 butoksiradikaali

30 CH;COC,Hs metyylietyyliketoni

31 CH3;COCHO-CHj3

32 CH3;COCOCH; diasetyyli

33 CH,0,CH,OH

34 C,Hy eteeni

35 CsHs propeeni

36 CH;CHO,CH,OH

37 CsHio o-ksyleeni

38 CH;COCH=CHCHO

39 CH3COCHOH-CHO,CHO

40 CH;COCHO metyyliglyoksaali

41 (HCO), glyoksaali

42 CsHs isopreeni

43 OHC;H;0;

44 CH;COCH=CH; metyylivinyyliketoni

45 OHCH;COCHCH-0,
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48
49

50

51

52

53

54

CH;O0H

CH;0
SO;

HSO;

metyylihydroperoksidi

metoksiradikaali

a-pineeni (CioHie)
B-pineeni (CioH )
A*-kareeni (CioHie)

d-limoneeni (CjoH6)
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Liite B. Typenoksidien ja rikkip#istojen alueellinen jakauma
(Laurila, Tuovinen, Littinen: Lapin ilmansaasteet. [Imatieteen laitos 1991)
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