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In the paper a prototype Environmental Decision Support System — SWD-Chem is
presented. The system consists of modules and data bases for screening and detail cal-
culations of the transport and fate of the chemicals in the environment and the consequ-
ences for human health and the environment. For detail analyses the software frame-
work Multimedia Integrated Modelling System (MIMS) is used. For calculations of the
transport of chemicals in the atmosphere air two system are adopted: Multiscale System

5



Mieczystaw Borysiewicz, Wanda Kacprzyk

for Air Quality Simulations (CMAQ) and Sparce Matrix Operator Kernel Emission
modeling (SMOKE).

CMAQ - Multiscale System for Air Quality Simulations is multiscale model for
a lot of pollutants using modern techniques for simulations of all atmospheric and near
ground processes influencing transport, conversion and deposition of pollutants and/or
their predecessors for both local and regional scales. System has been designed as a scien-
tific tool for modelling and solving all-important aspects related to the air quality pro-
blems (including photochemical oxidant, acid deposition, food and particles).

MIMS — Multimedia Integrated Modelling System is a framework application sup-
porting designing, configuration and performing complex simulations using variety
of models and tools related to them as iterators or analyses tools. MIMS performs mo-
delling basing on user suggestions and dependently on type and amount of data user
possesses.

MMS5 — Mesoscale Model of the Earth Atmosphere. Implementation of the system
on the Beowulf claster at the Institute of Atomic Energy. The fifth generation model
MMS5 (NCAR/Penn State Mesoscale Model) is the last from the series, that began
with mesoscale model developed by Anthes and Warner at the Pensylvania State Uni-
versity on the early seventies. Since then the model has been changed many times
as to make its applicable much wider. These extensions include (i) subgriding possi-
bilities, (ii) nonhydrostatic dynamic of atmosphere, (iii) four dimensional data
assimilation and more physical options (iv) possibilities to implement on different
computer platforms.

System of modelling emissions SMOKE — Sparce Matrix Operator Kernel Emis-
sion modelling — simulates emissions of gases and particles to the atmosphere taking
into account surrounding metrological conditions and performed socio-economical me-
asures. Emissions are usually split into point sources, line sources (accidental release
from source moving on the road) and area sources. Point source modules simulate emis-
sions from single point (e.g. chimney). Line source modules simulate emissions that are
long (e.g. from trucks). Area sources include moving sources not from the roads, bioge-
nic emissions and other sources in relation to the area where population, animals
and plants exist.

1. WPROWADZENIE

Wspomaganie zarzadzania zagrozeniami generowanymi przez chemikalia
wystepujace na okre§lonym obszarze geoprzestrzennym wiaze si¢ przede wszyst-
kim z oszacowaniem wielkoSci mozliwego ryzyka, czyli z uzyskaniem odpowie-
dzi na nastgpujace pytania:

1) Kto lub co jest eksponowane na zagrozenie (Srodowisko, cztowiek)?
2) Jakie sg drogi narazenia?

3) Jaka moze by¢ wielkos¢ ekspozycji?

4) Jak czgsto i jak dtugo zagrozenie moze wystepowac?

5) Jakie moga by¢ skutki narazenia?
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Analize zagrozenia nalezy przy tym przeprowadzi¢ dla kazdej substancji che-
micznej znaczaco wptywajacej na wielkos$¢ ryzyka z uwzglednieniem drég na-
razenia. Stezenie substancji chemicznych oraz rodzaj kontaktu sa najwazniej-
szymi elementami szacowania wielkosci narazenia. Uzyskane wyniki nalezy na-
stepnie powiazac z okresleniem wielko$ci potencjalnych skutkéw determinowa-
nych przez dana substancje. To prowadzi ostatecznie do oszacowania ryzyka,
ktére méwi o prawdopodobienstwie wystapienia okreslonych skutkéw w zagro-
zonym w §rodowisku/populacji.

Zarzadzanie Srodowiskiem jest trudnym zadaniem, poniewaz nalezy przy tym
wziaé pod uwage wiele czynnikéw. Wyr6zni¢ mozna 3 obszary, w ktérych kom-
putery moga okaza¢ si¢ pomocne.

Pierwszy obszar to ztozone procesy modelowania sSrodowiskowego. Modele
moga mie¢ rézny zakres i doktadnos$¢ — od prostych réwnai, ktére moga by¢
obliczone na komputerach osobistych, do poteznych programéw dziatajacych
najefektywniej na najnowoczesniejszych superkomputerach.

Drugi obszar to zarzadzanie dostgpnymi informacjami. Integracja informacji
zr6znych Zrédet jest konieczna w celu podejmowania Swiadomych decyzji. Waz-
nymi Zrédtami informacji moga by¢ dane obserwowane w terenie, wyniki symu-
lacji lub dokumenty zwiazane z polityka ekologiczna.

Ostatni, trzeci obszar obejmuje modelowanie samego procesu decyzyjnego,
utatwiajace podejmowanie decydentom réwnowazonych decyzji, ktére sa spodj-
ne z wiedza o §rodowisku.

Reprezentatywne dane pomiarowe uzyskane w badaniach terenowych i/lub
epidemiologicznych, w realistycznych warunkach, sa doktadniejsze od prze-
widywan modeli. Jednakze modele moga dostarczy¢ wielu uzytecznych
informacji w sytuacji braku takich pomiaréw, a takze moga by¢ uzyte do prze-
widywania rozwoju sytuacji w wybranym obszarze. Przy podejsSciu opartym
na modelach najodpowiedniejszym rozwigzaniem jest zastosowanie dwdch
rodzajéw narzedzi:

1) do szybkiego okreslenia priorytetow zagrozen — takie oszacowania oparte sa
na minimalnym zestawie dostepnych danych, konserwatywnym podejsciu
(tzn. zatozeniu najgorszego wypadku) i prostych modelach, co zwykle pro-
wadzi do przeszacowania;

2) do zaawansowanych oszacowan skupiajacych si¢ na zagrozeniach o wyso-
kim priorytecie — w tych oszacowaniach wykorzystuje si¢ bardziej ztozone
modele i wigksza liczb¢ danych, a — w idealnym wypadku — sa oparte na
dobrze zaprojektowanych badaniach monitoringowych.

Przedstawione wymagania wymuszaja, aby komputerowe systemy wspoma-
gania decyzji srodowiskowych (KSWDS) mialy charakter wielowarstwowy
— pierwsza warstwa powinna umozliwi¢ szybka selekcje istotnych zagrozen,
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pozostate za$ pozwoli¢ precyzyjniej okresli¢ wielkosci zagrozen od wytypowa-
nych Zrédet i dla wyselekcjonowanych receptoréw w ustalonych obszarach.

1)

2)

3)

Podstawowymi elementami systemu powinny by¢ zatem:

modele do szybkich oszacowan, zawierajace wiele prostych modutéw do
estymacji wlasnosci fizyczno-chemicznych i losu substancji chemicznych
w Srodowisku (np. wspétczynnik oktanol-woda, stata prawa Henry ’ego, punk-
ty wrzenia i ciSnienia pary, wielko$¢ biodegradaciji, zdolnos¢ do sorpcji, wspot-
czynniki hydrolizy, wspétczynnik biostezenia, okresy potowicznego rozpa-
du w réznych Srodowiskach, okreslenie wielkosci udziatu réznych faz itp.);
modele do zaawansowanych oszacowan, Sci§le dopasowane do rozwazane-
go scenariusza zagrozenia — modele te powinny by¢ potaczone z systemami
informacji przestrzennej, zawierajacymi m.in. informacje o populacji i uksztat-
towaniu terenu oraz dane batymetryczne; system informacji przestrzennej
powinien by¢ réwniez sprzezony z systemami monitoringu §rodowiska: me-
teorologicznego, hydrologicznego oraz skazen; modele musza obejmowac
wszystkie elementy Srodowiska: powietrze, wody powierzchniowe i grunto-
we, organizmy zywe oraz gleby, a takze uwzglednia¢ wszystkie drogi nara-
zenia;

bazy danych do rankingu substancji chemicznych zawierajace podstawowe
wlasnos$ci chemiczne i fizyczne oraz reprezentatywne wartosci pomiarowe
umozliwiajace wyznaczenie wielu istotnych parametréw modelowych, ta-
kich jak: okreslenie stopnia rozpuszczalnos$ci w wodzie, zachowania si¢ pary,
oszacowania biodegradacji, sorpcji, zachowania si¢ w powietrzu, glebie oraz
wodach powierzchniowych i gruntowych; ponadto okreslone powinny by¢
procedury wyznaczajace stezenie dla kazdej substancji w okre§lonych wa-
runkach §rodowiskowych oraz tryb ustalenia priorytetowych zagrozen.
Obecnie zgodnie z przyjmowanymi wymaganiami dotyczacymi zaawanso-

wanych systeméw wspomagania decyzji srodowiskowych!, system taki powi-
nien m.in.:

1)

2)

3)

mie¢ strukture modutowa wraz z odpowiednimi interfejsami umozliwiaja-
cymi jednolite zarzadzanie calym systemem;

zapewni¢ umozliwienie dotaczenia zaawansowanych naukowo modutéw pro-
cesow transportu i losu chemikaliéw w réznych elementach Srodowiska,
mogacych stuzy¢ jako podstawowe elementy dla wdrozenia systemu infor-
matycznego;

zapewni¢ wdrazanie skutecznych algorytméw numerycznych dla spetnienia
wzrastajacych zadan ztozonych wieloskalowych, wieloosrodkowych, wie-
lowymiarowych modeli §Srodowiskowych;

I W tym m.in. sformutowane w Centrum Obliczeniowym Pétnocnej Karoliny (NCSCC).
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4) umozliwia¢ wdrozenie innowacyjnych technik w zakresie rozwigzywania
niezgodnosci przestrzennych i czasowych napotkanych podczas modelowa-
nia wieloskalowego i wieloosSrodkowego, tacznie z silng integracja analizy
geoprzestrzennej i symulacji proceséw srodowiskowych;

5) stanowic jednolite sSrodowisko informatyczne modelowania §rodowiskowe-
go dla wielu czynnikéw stresogennych, skal i osrodkéw, na potrzeby decy-
dentéw oraz osrodkow badawczych;

6) umozliwia¢ wdrozenie dynamicznych i inteligentnych srodowisk uzytkow-
nika, ktére bytyby pomocne w ocenie i syntezie danych, informacji i wiedzy
na temat transportu i losu chemikaliéw w srodowisku; obejmuje to parame-
tryzacje modelu, analiz¢ niepewnosci/podatnosci oraz innowacyjne techniki
wyjscia dla wizualizacji, analizy i interpretacji wielu zmiennych;

7) wykorzystywaé pelny zakres technologii obliczeniowych, od komputeréw
osobistych do przetwarzajacych réwnolegle superkomputeréw dostepnych
w sieci;

8) umozliwia¢ wizualizacj¢ wynikow w przystepnej formie (np. w postaci ta-
bel, wykresow oraz map cyfrowych) i sporzadzanie raportow.

2. KOMPUTEROWY SYSTEM WSPOMAGANIA ZARZADZANIEM
ZAGROZENIAMI CHEMICZNYMI

Charakterystyka systemu SWD-Chem. Prototypowa wersja kompute-
rowego systemu wspomagania zarzadzaniem zagrozeniami chemicznymi
(SWD-Chem)? sktada si¢ z dwéch grup oprogramowania:

1) pakietu programéw do zgrubnych ocen zagrozen cztowieka i Srodowiska
powodowanych przez uwolnienia substancji chemicznych do Srodowi-
ska;

2) otwartego Srodowiska informatycznego, umozliwiajacego prowadzenie
zintegrowanych analiz obiegu (transport i los) chemikaliow w réznych
komponentach §rodowiska (powietrze, woda, gleba).

2 Opracowana w ramach pracy badawczej pt. ,,Podstawy metodyczne budowy systemu
zarzadzania bezpieczenstwem chemicznym na szczeblu krajowym i regionalnym”, realizowanej
w Instytucie Ochrony Srodowiska w latach 2002-2003, a finansowanej ze srodkéw KBN w ra-
mach Programu Wieloletniego pn. ,,Dostosowywanie warunkéw pracy w Polsce do standardéw
Unii Europejskiej”. Uzyskane wyniki dostgpne na portalu internetowym http://manhaz.cyf.gov.pl/
/manhaz. Prace z tego zakresu sa wspdlnie prowadzone przez pracownikéw Instytutu Ochrony
Srodowiska oraz Centrum Doskonatosci: Zarzadzanie Zagrozeniami dla Zdrowia i Srodowiska
~MANHAZ” (Management of Health and Environmental Hazards).
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Zakres analizy zagrozen srodowiska. System SWD-Chem umozliwia

przeprowadzenie analizy zagrozen Srodowiska w trzech etapach:

1y

2)

3)

etap I obejmuje zgrubne analizy ryzyka, majace na celu identyfikacj¢ waz-
nych czynnikow stresu Srodowiskowego i istotnych drég narazenia oraz osza-
cowanie wzglednego ryzyka i narazonych receptoréw; na tym etapie stoso-
wane s konserwatywne zatozenia odnosnie scenariuszy narazen i kryteriow
identyfikacji;

etap II obejmuje wykonanie doktadniejszych ocen w odniesieniu do wyse-
lekcjonowanych receptoréw, czynnikéw stresu i drég narazenia; na tym
etapie stosuje si¢ bardziej realistyczne zatozenia dotyczace narazenia, bio-
dostgpnosci, uzytkowania terenu i skutkéw toksycznych, umozliwiajace
zastosowanie bardziej zaawansowanych modeli obliczeniowych, opartych
na réwnaniach rézniczkowych wykorzystywanych do obliczen ciagtych
proceséw przeptywu masy i energii, z uwzglednieniem zaleznosci czasowo-
-przestrzennych;

etap III obejmuje uscislenie oszacowania uzyskanego w etapie II w wyniku
uwzglednienia danych pomiarowych z ocenianego obszaru i przeprowadze-
nia oszacowan btedéw wynikow otrzymanych w trakcie analiz.

Zgrubne metody ocen narazenia. Do przeprowadzenia zgrubnych metod

ocen narazenia wykorzystano pakiet programéw amerykanskiej Agencji Ochro-
ny Srodowiska obejmujacy:

1)
2)

program EPI,
modut E-Fast.

Program EPI stuzy do przeprowadzenia konserwatywnej oceny narazenia na

podstawie dostarczanych oszacowafn fizycznych i chemicznych wtasciwosci che-
mikaliéw, waznych dla modelowania ich losu w Srodowisku, ktéry zawiera na-
stepujace moduty:

1) AOPWIN — szacujacy predkosci utleniania w atmosferze,

2) BCFWIN — szacujacy wspotczynnik biokoncentracji (BCF),
3) BIOWIN — szacujacy prawdopodobiefistwo biodegradacii,
4) ECOSAR — szacujacy wodng toksycznosé (LDsy,, LCs),

5) HENRYWIN - szacujacy stata prawa Henry’ego,
6) HYDROWIN - szacujacy predkosci wodnej hydrolizy (katalizacja kwa-

sowa i podstawowa),

7) KOWWIN - szacujacy wspotczynnik podziatu oktanol-woda,
8) MPBPWIN - szacujacy punkt topienia, punkt wrzenia i ci$nienie gazu,
9) PCKOCWIN - szacujacy wspotczynnik sorpcyjny gleby (Koc),

10) WSKOWWIN — szacujacy rozpuszczalno$¢ w wodzie.
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Program EPI zostat zaprojektowany specjalnie w celu uruchamiania wymie-
nionych wyzej dziesigciu programéw i pobierania do nich danych wyjsciowych
oraz automatycznego uruchamiania tych programéw w odpowiedniej kolejnosci
bez koniecznosci udziatu uzytkownika.

Modut E-FAST jest wykorzystywany przy przeprowadzaniu konserwatyw-
nego oszacowania potencjalnych wielkosci dawek inhalacyjnych, wchtanianych
droga pokarmowa i przez skoére, chemikali6w uwalnianych do powietrza i wod
powierzchniowych oraz pochodzacych z produktéw konsumenckich (specjalny,
dodatkowy modut CEM). Do uruchomienia modelu E-FAST potrzebne sa
nastepujace dane:

1) w odniesieniu do wszystkich elementéw srodowiska:

« oszacowania uwolniefi do powietrza, wod i gleby (masa/czas),

o czestotliwos$ci 1 czasy trwania uwolnien (np. dni/rok);

2) w odniesieniu do uwolniefi do wéd:

e usuwanie zanieczyszczen podczas oczyszczania Sciekow (%),

e usuwanie zanieczyszczen w procesie uzdatniania wody pitnej (%), jesli

znane,

» oszacowana czg¢S¢, ktéra ulegnie sorpcji do szlamu i pozostanie w szlamie

(bezwymiarowe),

o wsp6tczynnik biokoncentracji (mg/kg/mg/L),

« rozpatrywane stgzenie (ug/L) (tj. ostry i/lub chroniczny rozpatrywany po-

ziom dla ochrony organizmdéw wodnych);

3) w odniesieniu do uwolnien do gleby: oszacowany potencjat migracji do wod
podziemnych ze skfadowisk odpadéw (oszacowany na podstawie fizykoche-
micznych wtasciwosci i fizycznej formy sktadowanych substancji);

4) w odniesieniu do emisji do powietrza: oszacowany poziom usuwania za-
nieczyszczen przez urzadzenia ochrony powietrza lub przez spalanie (%);

5) w odniesieniu do chemikaliéw obecnych w produktach konsumenckich:

e masa czasteczkowa,

o cze$¢ masy produktéw konsumenckich (jesli dotyczy),

o zmierzone lub oszacowane ci$nienie pary dla rozpatrywanej substancji

chemiczne;.

Multimedialne zintegrowane srodowisko modelowania (MIMS)>. W pro-
totypowej wersji komputerowego systemu wspomagania zarzadzaniem zagro-
zeniami chemicznymi (SWD-Chem) w zakresie analiz szczegdétowych podjeto

prébe spetnienia wymagan odnosnie rozwigzan informatycznych zaprezento-

3 Multimedia Integrated Modelling System.
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wanych we wprowadzeniu. W tym celu wykorzystano opracowane w USA
na potrzeby Agencji Ochrony Srodowiska multimedialne zintegrowane §ro-
dowisko modelowania. Jest to aplikacja ramowa wspomagajaca projektowanie,
konfigurowanie i przeprowadzanie ztozonych symulacji z wykorzystaniem
réznorodnych modeli i zwiazanych z nimi narzgdzi (rys. 1). Modelowanie za
pomoca MIMS jest oparte na podanych przez uzytkownika wskazéwkach uza-
leznionych od rodzaju i liczby danych, ktérymi uzytkownik dysponuje. Ramo-
wa aplikacja modelujaca MIMS oferuje uzytkownikowi interfejs, ktéry pozwala
przygotowywac szeroko zakrojone projekty, z wykorzystaniem wielu réznych
programéw i baz danych, zapewniajac dostep do plikéw, bibliotek i programéw
wykonawczych, a jednoczes$nie faczy wszystkie te elementy, co umozliwia
uzytkownikowi sprawniejsze i szybsze przeprowadzanie dziatani. Uzywanie
MIMS motywuje tez badaczy/naukowcéw do stosowania ujednoliconych
formatéw, utatwiajacych wymiang i rozpowszechnianie informacji. System
MIMS umozliwia przeptyw i wymiane informacji, w tym danych wejSciowych
i wyjSciowych, pomiedzy kompatybilnymi modelami $§rodowiskowymi.
Korzystajac z MIMS uzytkownicy moga w jednej aplikacji potaczy¢ modele
dotyczace réznych mediow Srodowiskowych (powietrza, powierzchni ziemi,
woéd powierzchniowych, wéd podziemnych, organizméw zywych), dzigki
czemu mogg prowadzi¢ badania symulacyjne obejmujace catos¢ ekosystemu.
System MIMS dziatajac jak pojedyncza struktura ramowa, przyczynia si¢ do
uzywania wspdlnych zestawéw danych i nieustannie zmienia si¢, tak aby najle-
piej opisywac interakcje zachodzace na naturalnych powierzchniach styku
r6znych mediéw (np. powietrze—wody powierzchniowe, wody powierzchnio-
we—wody podziemne).

Srodowisko informatyczne MIMS
dostarcza infrastruktury
do tworzenia, wykonywania

i oceny modeli
Wspolna \\ sl b
biblioteka zawartaw ;| Model B Narzedzia:

rogramow )
i A Model C Manipulacja danymi

Analizowanie danych
Wizualizacja
Narzedzia wspomagania decyzji

Rys. 1. Elementy zintegrowanego Srodowiska informatycznego MIMS
Fig. 1. Elements of the integrated modelling system MIMS
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System multimedialnego zintegrowanego srodowiska modelowania (MIMS)
stuzy uzytkownikowi jako swoista, zintegrowana biblioteka, zawierajaca ze-
stawy danych, programy wykonawcze oraz inne narzedzia i sekwencje opera-
cyjne (tzw. elementy MIMS). Elementy systemu MIMS moga by¢ wymieniane
zar6wno miedzy uzytkownikami, jak i migdzy poszczegdlnymi projektami
(rys. 1).

System MIMS oferuje uzytkownikowi elastyczny sposéb integrowania
podczas budowy scenariusza réznorodnych narzgdzi (modeli, narzedzi analitycz-
nych, narzgdzi gridujacych, iteratoréw, zestawdw danych itp.). System ten kie-
ruje sposobem komunikacji migdzy narzedziami i ustawieniami parametrow
wybranych narzedzi obstugi wskazanych scenariuszy. Zdolno$¢ koordynowania
r6znorodnych modeli i narzedzi jest centralng cechg tego systemu. Dzigki temu
uzytkownik ma mozliwos¢:

1) wizualnego przedstawienia przeptywu danych uzywanych w trakcie mode-
lowania,

2) kopiowania specyfikacji dla modelu ztozonego i modyfikowania ich przy
kolejnych uruchomieniach modelu,

3) kontrolowania réznych programéw poprzez graficzny interfejs uzytkow-
nika, co eliminuje konieczno$¢ edytowania skryptéw i plikéw kontrol-
nych,

4) uruchamiania ztozonego modelowania w Srodowisku Windows i wspot-
pracy z uzytkownikami innych platform,

5) taczenia modeli wykorzystujacych rézny krok czasowy lub rézne siatki
geoprzestrzenne (przyszte wersje aplikacji),

6) fatwiejszego integrowania réznych modeli,

7) gwarancje, ze podczas powtarzania symulacji pomiedzy modelami wymie-
niane sa poprawne wartosci wejsciowe,

8) automatyzacji zadan powtarzalnych, takich jak badania niepewnosci me-
toda Monte Carlo,

9) integrowania narzg¢dzi analizy danych w celu wykorzystywania ich podczas
przeprowadzania symulacji oraz do badania wynikéw symulacji,

10) wykorzystywania §ciezek obliczeniowych wypracowanych juz przez
badaczy zajmujacych si¢ danym problemem.

System MIMS umozliwia modelowanie zjawisk zachodzacych w réznych
elementach srodowiska (rys. 2).

W celu stworzenia elastycznej i solidnej metody taczenia i wymiany modeli
1 zestawow danych wykorzystano w MIMS zmodyfikowang wersj¢ paradygma-
tu modelowania z systemu architektury o dynamicznej informacji DIAS*

4 System opracowany przez Narodowe Laboratorium w Argonne USA.
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oraz bibliotek¢ oprogramowania wspierajacego DIAS. W paradygmacie DIAS
jedna lub wiecej modelujacych 0s6b rozktada bedacy przedmiotem model syste-
mu na obszary przedstawiajace istotne zagadnienia lub pomysty do uwzglednie-
nia w obliczeniach. Przyktadami takich obszarow moga by¢: warstwa wodono-
$na, Zrédto zanieczyszczen, atmosfera, domy i populacja ryb. Kazdy obszar cha-
rakteryzuja parametry i procesy. Parametry to cechy opisujace obszar, a procesy
sa zachowaniami, ktére wykazuje obszar. Modele umozliwiaja wigzanie proce-
sow aktywnych do symulacji (rys. 3).

Proces Model A
Obszar /
obiektu Proces w

Proces Model C

Rys. 3. Modele sa narzedziami wdrazania proceséw przewidzianych w obszarze obiektu, ktére
sa wybierane do obliczef symulacyjnych wybranych scenariuszy

Fig. 3. Models are considered to be tools for handling of processes in the area of selected ob-
jects for simulation of selected scenarios

Kazdy model jest zdefiniowany tak, aby mégt pobierac i zapisywac¢ dane do
parametrow obszaru. W rzeczywistosci parametry kazdego obszaru stuza za stan-
dard wszelkich informacji o tym obszarze.

Obszar A np. moze przedstawiaé jezioro (rys. 4). Jego parametry moga
obejmowac gtebokosci, temperatury oraz stgzenia azotu. Obszar B moze przed-
stawia¢ obszar miejski z takimi parametrami, jak populacja, rodzaj oczyszcza-
nia $ciekéw oraz dziatalno$¢ gospodarcza. Za pomocg modelu B mozna wpro-
wadzi¢ proces uwolnienia przez obliczenie iloSci substancji odzywczych, ktéra
obszar miejski dostarcza do jeziora. Za pomoca modelu A mozna wprowadzié
procesy chemiczne zachodzace w wodzie przez obliczenie stgzenia substancji
odzywczych w jeziorze. Poniewaz kazdy model jest definiowany w kontekscie
standardéw danych dostarczonych przez obszary, modele nie sa zwigzane
bezposrednio z innymi modelami. Umozliwia to osobie modelujacej wymiane
modelu, wprowadzenie dodatkowego procesu bez wywierania wptywu na inne
modele obecne w systemie, tatwe usunigcie modeli z symulacji i wprowadzenie
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/
/

A B
[
Parametry zapisu/czytania
Model Model
A D

Rys. 4. Modele sa zdefiniowane tak, aby mozna byto odczytywac informacje i zapisywac je na
obszary

Fig. 4. Models are defined in a way facilitating transfers of data to and out of selected domains

w to miejsce zestawOw danych zawierajacych ten sam rodzaj informacji co
dane produkowane przez model. Programy analizy danych i oceny modeléw
moga takze by¢ wtaczone w scenariuszach jako ,,modele”.

Rozwiazania oprogramowania MIMS zawieraja wiele udogodniefi wspoma-
gajacych uzytkownika w zakresie:

1) konfigurowania modeli obliczeniowych dla symulacji okreslonych sce-
nariuszy (z chwila, gdy uzytkownik zdefiniuje nowy scenariusz obliczenio-
wy MIMS przekazuje opis tego scenariusza do systemu zarzadzajacego bi-
bliotekg DIAS, ktéry przywotuje odpowiednie modele w odpowiedniej ko-
lej-nosci),

2) wykonywania obliczen iteracyjnych (obliczenia czufosci i analizy niepew-
nosci, kalibracja modeli i ich optymalizacja wymagaja wielokrotnych obli-
czen tych samych scenariuszy. MIMS zawiera pakiet dedykowany do takich
obliczen opartych na metodach Monte Carlo),

3) ufatwienia manipulacji danymi przestrzennymi (MIMS ma specjalny mo-
del dedykowany do takich operacji, oparty na technikach GIS),

4) przedstawienia graficznego danych wejsciowych i wynikow symulacji
(MIMS ma specjalny pakiet do réznorodnych prezentacji danych wejscio-
wych i wynikéw symulacji w postaci wykreséw, diagraméw, zestawien
i map tematycznych).

System MIMS umozliwia zintegrowanie srodowiskowych systemow mo-
delowania emisji i transportu substancji w powietrzu za pomoca zaawansowa-
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nych pakietow programéw, takich jak SMOKE® i CMAQS, oraz numerycz-
nego prognozowania przewidywania parametréw meteorologicznych, takich
jak MMS5.

System SMOKE. System ten stuzy do analizy uwolnien substancji chemicz-
nych do srodowiska, bazujacej na modelowaniu emisji za pomoca rzadkich ma-
cierzy. W najnowszej wersji 2.1 tego systemu nie ma juz ograniczen ilosci jed-
nocze$nie przetwarzanych substancji emitowanych ze wszystkich zZrédet. Naj-
wazniejszym elementem systemu jest symulacja rozprzestrzeniania substancji
gazowych, takich jak: tlenek wegla, tlenki azotu, lotne weglowodory orga-
niczne, dwutlenek siarki i pyty, w szczegélnosci pyt PM 2,5 1 PM 10.

Niezwykle wazne znaczenie majg zanieczyszczenia substancjami toksycz-
nymi takimi, jak: rte¢, kadm, benzen. W aktualnej nowej wersji systemu zosta-
ty wbudowane mechanizmy BEIS2 i BEIS3 do obstugi Zrédet emisji bioge-
nicznych. Podstawowym celem systemu SMOKE jest przetworzenie danych
wejsciowych dotyczacych emisji w dane wejSciowe w siatkach obliczeniowych
w celu dalszego przetwarzania przez modele dotyczace jakoSci powietrza.
Typowe pierwotne dane wejsciowe to: catkowite emisje roczne dla okreslo-
nych Zrédet lub Srednie emisje dobowe. Typowe modele jako$ci powietrza
natomiast wymagaja danych w odstgpach godzinnych w oczkach siatki i dla
kazdego rodzaju modelowanej substancji chemicznej. W zwiazku z tym typo-
we przetwarzania danych wejSciowych do SMOKE obejmuje transformacje
tych danych do informacji o emisjach w wybranej siatce czasowo-przestrzen-
nej stosowanej do obliczenn w modelach jakosSci powietrza. Rodzaje Zrédet emi-
syjnych, ktdre sa przetwarzane przez SMOKE, to: stacjonarne Zrodta powierzch-
niowe, toksyczne zZrédta punktowe i Zrédta mobilne.

Emisje ze Zrédet mobilnych SMOKE oblicza na podstawie danych doty-
czacych ich aktywnosci (np. natezenie ruchu itp.) z wykorzystaniem wspot-
czynnikéw emisji stosowanych w modelu Mobile 6. W odniesieniu do emisji
ze zrédet powierzchniowych w SMOKE stosuje si¢ modele BEIS2 i BEIS3
do obliczen emisji z gleby i roslinno$ci, przy wykorzystaniu informacji
opartych na danych meteorologicznych w godzinnych przedziatach czasu.
Przebiegi SMOKE moga by¢ przeprowadzone z wykorzystaniem dwdéch
podejsé’: przez wykorzystanie skryptéw Unixa lub srodowiska informatycz-
nego MIMS.

3 Sparse Matrix Operator Kernel Emissions, opracowany w Osrodku MCNC Environmental
Modelin Center, jest rozwijany przez Uniwersytet Péinocnej Caroliny w USA.

® Community Multiscale Air Quality (CMAQ).

7 Obydwa podej$cia zostaty wykorzystane przy adaptacji systemu SMOKE2 do systemu
Beowulf w Instytucie Energii Atomowe;j.
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W odniesieniu do kazdej kategorii Zrédet procesor emisji wykonuje nastepu-

jace zadania:

1) weczytuje pliki z danymi dotyczacymi spisu emisji;

2) (opcjonalnie) prognozuje emisje na podstawie danych dotyczacych okreslo-
nego roku na modele dla innych (przysztych/minionych) lat;

3) przeksztalca gatunki bedace w spisie w gatunki mechanizméw chemicznych
okreslone przez model jakosci powietrza;

4) (opcjonalnie) stosuje kontrole spdjnosci danych emisyjnych;

5) modeluje czasowy rozktad emisji, uwzgledniajac mozliwy wptyw warun-
koéw meteorologicznych;

6) modeluje przestrzenny rozktad emisji;

7) wykonuje badanie jakosci wprowadzanych danych i wynikow.

Modelowanie emisji jest rozbijane przez SMOKE na nastepujace etapy:

1) ustalanie struktury danych: uporzadkowanie danych w wektory danych
emisji, aby mozna byto przeprowadzac dziatania na macierzach;

2) prognozowanie na przysztosé/przeszios¢: obliczenie i zastosowanie wspot-
czynnikéw prognozowania dla spisu emisji;

3) przetwarzanie czasowe: przypisanie emisji godzinom epizodu modelo-
wania;

4) proces rozdzielania chemicznego: tworzenie rzadkiej macierzy wspétczyn-
nikéw rozdzielenia chemicznego;

5) przetwarzanie przestrzenne: tworzenie rzadkiej macierzy wspétczynnikow
przypisania przestrzennego;

6) przetwarzanie kontroli: tworzenie rzadkiej macierzy wspotczynnikéw kon-
troli;

7) transformacja emisji: tworzenie iloczynu wszystkich macierzy i dziatanie
powstatg macierza na wektor spisu emisji.

Powyzsze uporzadkowanie ma liczne zalety. Po pierwsze, procesy sa znacz-
nie bardziej niezalezne od siebie i cztonowe, zwigkszajac w ten sposéb moz-
liwos$¢ ponownego uzycia danych. Na przyktad, ten sam plik poziomu emisji
Zrédtowych z podziatem na kroki czasowe jest wykorzystywany w podstawo-
wym wypadku, jak réwniez w strategii kontroli oraz dla kazdej siatki z siatek
zagniezdzonych. Po drugie, pozwala uniknaé wielu kosztownych ponownych
obliczen. Wdrozenie nowej strategii kontroli, uwzgledniajacej na przyktad
Zrodta stacjonarne, wymaga zazwyczaj jedynie stworzenia nowej macierzy
kontroli oraz nowej macierzy transformacji, ktéra jest potem wykorzystywana
przez modut transformacji emisji. Czas konieczny do przetworzenia nowej
strategii kontroli jest wobec tego znacznie krétszy, rzedu minut, w poréwna-
niu z kilkoma dniami potrzebnymi przy wykorzystaniu tradycyjnego prze-
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twarzania emisji, wymagajacego ponownego uruchomienia catego prepro-
cesora emisji.

Najlepsze osiagi obliczeniowe SMOKE uzyskuje przy wykorzystaniu wsp6t-
czesnych architektur HPC3, poniewaz réwnoleglos¢ operacji na wektorach i ma-
cierzach jest wtedy jawna. Skorzystanie ze specyficznego uporzadkowania Zro-
det eliminuje poszukiwania zmniejszajace osiagi zwyktych procesoréw emisji.
Eliminowane sg zbgdne zapisy emisji, co zmniejsza znacznie wymagania doty-
czace miejsca na przechowanie danych oraz zwigksza spjnos¢ danych.

Model CMAQ. Jest to model wieloskalowy trzeciej generacji dla wielu
zanieczyszczen, wykorzystujacy nowoczesne techniki symulacji wszystkich
procesdw Srodowiskowych majacych wptyw na transport, przeksztatcanie
idepozycj¢ zanieczyszczen z powietrza zaréwno w skali lokalnej, jak i regional-
nej. Model zaprojektowano jako narzedzie do catoSciowego rozpatrywania
wszystkich waznych zagadniefi zwigzanych z powietrzem (tacznie z utleniacza-
mi fotochemicznymi, pytem zawieszonym, depozycja kwasna i substancjami
odzywczymi).

System modelowania CMAQ (rys. 5) zawiera nastepujace procesory:

1) procesor interfejsu emisja — chemia (ECIP), ktory pobiera dane z modelu
emisji MEPS w celu wykorzystania w CCTM, tworzy godzinne, tréjwymia-
rowe dane emisji dla CMAQ z osobnych plikéw z rodzajem Zrédta two-
rzonych przez MEPPS, zawierajacych Zrédta liniowe (emisje z pojazdow),
obszarowe i punktowe, a nastepnie oblicza wzrost i poczatkowe pionowe
rozprzestrzenienie obtoku dla Zrédet punktowych emisji dla okreslenia
pionowych pozioméw CCTM, dla ktérych powinny by¢é wprowadzone
emisje Zrédet punktowych; poniewaz warunki meteorologiczne maja wptyw
zaréwno na wzrost Zrédta punktowego obtoku, jak i na emisje biogeniczne,
dane meteorologiczne z MCIP sa takze wykorzystywane w ECIP;

2) procesor interfejsu meteorologia — chemia (MCIP), ktéry pobiera i prze-
twarza dane wyjsciowe z modelu meteorologicznego dla CCTM, wlacza dane
meteorologiczne, jezeli istnieje taka potrzeba, konwertuje migdzy systema-
mi wspoétrzednych, oblicza parametry obtoku oraz oblicza parametry po-
wierzchniowej i planetarnej warstwy granicznej (PBL) dla CCTM; procesor
ten wykorzystuje informacje o uzytkowaniu terenu z procesora uzytkowania
terenu (LUPROC) w celu obliczenia parametrow PBL i powierzchniowych;

3) procesory poczatkowych i brzegowych (granicznych) warunkéw (ICON
i BCON), ktére dostarczaja pol stezen odpowiednio dla poszczegdlnych sub-
stancji chemicznych na poczatek symulacji i dla siatek okrazajacych prze-

8 hight-performance computing
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Meteorologiczny System
system modelowania modelowania emisji
(MM5) (SMOKE)

/ Procesor |nterfe]su\ / Procesor mterfejsu\

eteorologia — chemia emisja — chemia
\5 (MCIP) f_’ / \ (ECIP) /

./ Procesor uzytkowania terenu\.
(LUPROC)

Model transportu chemicznego

o " Procesory warunkow 5--\ e

i poczatkowych i brzegowych
\ (ICON i BCON) _f/

/ Procesor predkosci fotollzy \ »
\ (JPROC)

Rys. 5. Powiazania systemu modelowania emisji i meteorologicznego systemu modelowania

z modelem chemicznego transportu CMAQ i z procesorami interfejséw dla CMAQ

Fig. 5. Links between models of atmospheric chemical transport of CMAQ, the emission mo-

4)

delling system and the numerical weather prediction system

strzen modelu, wykorzystujac dane dostarczone z poprzednich tréjwymiaro-
wych symulacji modelowych lub z profili pionowych czystej troposfery; za-
réwno profile pionowe, jak i wymodelowane pola stgzef posiadaja specy-
ficzne mechanizmy chemiczne zwiazane ze soba, ktére pokazuja, w jaki spo-
sOb te pliki zostaty stworzone;

procesor predkosci fotolizy (JPROC), ktéry oblicza czasowo rézne pred-
kosci fotolizy, wymaga pionowych profili ozonu, profili temperatury, profi-
lu stgzenia liczby aerozolu oraz albedo powierzchni ziemi w celu obliczenia
predkosci fotolizy dla CCTM; procesor wykorzystuje te informacje w mode-
lach transferu radiatywnego w celu obliczenia przeptywu aktynicznego nie-
zbednego do obliczenia predkosci fotolizy.

Modelowanie obtoku w siatce (PinG). System modelowania CMAQ za-

wiera algorytmy dla fizycznych i chemicznych proceséw majacych wptyw na
zanieczyszczenia w obtokach uwolnionych z wybranych duzych Zrédet punkto-
wych (MEPSE) w skali podsiatki. Moduty PinG symulujg wzrost i powigksza-
nie obtoku oraz istotne dynamiczne i chemiczne procesy w obtokach podsiatki;
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moga by¢ uzywane do symulacji przy wielkosci komérek 36 km i 12 km; przy
komoérkach 4 km nie stosuje sie¢ modutéw PinG, a emisje MEPSE sa bezposred-
nio uwalniane do komorek siatki CTM 3-D.

Procesy w obtokach. Prawidtowe opisy obtokéw sa nieodzowne w mode-
lach jakosci powietrza ze wzgledu na krytyczna rolg w transporcie atmosferycz-
nym zanieczyszczen i w procesach chemicznych. Obtoki maja zaréwno bezpo-
Sredni, jak i posredni wptyw na stezenia zanieczyszczen — bezposrednio zmie-
niaja stgzenie przez wodne reakcje chemiczne, pionowe mieszanie oraz procesy
usuwania przez mokra depozycje, a poSrednio maja wplyw na stgzenia przez
zmienianie radioaktywnych transmitancji, majacych wptyw na predkosci fotoli-
zy 1 na przeptywy biogeniczne. W systemie CMAQ sa modelowane gtgbokie
chmury konwektywne i ptytkie chmury przy uzyciu algorytméw wdrozonych
w RADM dla wielko$ci komérek 36 i 12 km.

Modelowania meteorologiczne i modelowania emisji. Model CMAQ do
realizacji obliczen rozprzestrzeniania si¢ i losu zanieczyszczen emitowanych
do powietrza potrzebuje systemu modelowania meteorologicznego piatej gene-
racji (MMS5)°, ktéry generuje pola meteorologiczne w réznych skalach prze-
strzenno-czasowych, oraz takiego systemu modelowania emisji jak SMOKE.
Powiazania tych systeméw z CMAQ przedstawiono na rysunku 6.

Narzedzia wspomagania analiz geoprzestrzennych danych pomiarowych.
Jednym z elementéw systemu SWD-Chem jest modut pozwalajacy na przepro-
wadzenie typowych analiz geoprzestrzennych:

1) oceny przestrzennych korelacji miedzy danymi,

2) modelowania takich korelaciji,

oraz

3) wizualizacji przestrzennych rozktadéw stezen, ryzyka i innych wynikéw ana-
liz w zaleznosci od preferencji uzytkownika.

Do realizacji tych celow zaadaptowano w ramach SWD-Chem pakiet
SADA'™.

Interakcyjne bazy danych. Na potrzeby systemu wspomagania decyzji w za-
kresie zarzadzania chemikaliami w Srodowisku SWD-Chem zaadoptowano
pakiet baz danych: ECOTOX i RAISIR, zawierajacych podstawowe dane o wtas-
nosciach substancji chemicznych niezbedne do modelowania procesow trans-
portu i losu chemikaliéw w Srodowisku oraz skutkéw dla cztowieka i $rodo-
wiska.

9 Opracowany w Pennsylvanie State University/National Centre for Atmospheric Research.
10 Spatial Analysis and Decision Assistance, opracowanego przez Instytut Modelowania Sro-
dowiskowego na Uniwersytecie Tennessee w USA.
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Rys. 6. Zaleznos¢ migdzy systemami modelowania wspétpracujacymi z CMAQ
Fig. 6. Interrelation between CMAQ and other systems providing data for simulations by CMAQ

Baza ECOTOX"!, zasilana na podstawie publikowanych danych literatu-
rowych, zawiera cztery nizej wyszczegdlnione grupy informacji dotyczacych
poszczeg6blnych 7523 chemikaliéw wraz ze §rodkami ochrony roslin i 5305
gatunkow:

1) ekotoksykologiczne parametry docelowe: BAF, BCF, BCFD, EC;,
ED;, ICsy, LCsy, LDs,, LETC, LOEC, LOEL, LTs,, MATC, NOERC,
NOEL, NR-LETH, NR-ZERO, T, ,,

2) grupy efektéw toksycznych: akumulacja, zachowanie sig, skutki biochemicz-
ne, skutki na poziomie komérkowym, wzrost, §miertelnos¢, skutki dla popu-
lacji, reprodukcji i dla ekosystemow,

3) osrodki narazenia: woda (stona, stodka), gleba (naturalna, sztuczna, humu-
sowa, zmineralizowana, odpadowa i nawozona),

4) drogi narazenia: m.in. droga ladowa, droga wodna (wymywanie, przepltyw,
plywy).

' Opracowana przez Krajowe Laboratorium ds. Badania Skutkéw Zdrowotnych i Srodowi-
skowych w USA.
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W ramach bazy ECOTOX jest dostep do baz danych obejmujacych wspét-
czynniki narazenia dzikich zwierzat i informacje o toksycznosci (Cal/Ecotox'?)
oraz progi graniczne narazen ekotoksycznych (ET) dla wybranych chemikaliéw
wraz z oprogramowaniem je wyliczajacym.

Risk Assessment Information System (RAIS)' jest uznanym w Swiecie
systemem baz danych stosowanym w analizach zagrozen cziowieka determi-
nowanych przez zanieczyszczenie Srodowiska. RAIS obejmuje zintegrowany
system informacji na temat ryzyka (IRIS) 4, ktéry powstat gtéwnie w celu wspie-
rania dwdéch pierwszych krokéw procesu oceny ryzyka, tj. identyfikacji zagro-
zen 1oceny reakcji na otrzymana dawke, oraz zestawienia danych z zakresu
oceny skutkéw zdrowotnych (HEAST)'S. Poprzez baze RAIS mozna uzyskac
dane dotyczace m.in.:

1) chronicznych i subchronicznych dawek referencyjnych;

2) wspo6tczynnikéw nachyleni dla substancji rakotwérczych, wchtaniania z prze-
wodu pokarmowego, przenikania przez skore, akumulacji w rybach, suche-
go przejmowania przez rosliny (gleba/woda — tkanki roslin — na drodze su-
chej lub mokrej);

3) wspotczynnikéw przejscia dla mleka (gleba/woda — krowa — mleko — czto-
wiek) i wspétczynnikéw lotnosci;

4) masy czasteczkowej substancji chemicznych, stezefi nasycenia w glebie, statej
prawa Henry’ego i wspdtczynnikéw podziatu (woda — wegiel organiczny
1 woda — oktanol).

3. WYKORZYSTANIE SWD-CHEM W PRAKTYCE

System komputerowy SWD-Chem, wspomagajacy zarzadzanie zagroze-
niami chemicznymi, oraz wyzej wymienione bazy danych stanowia narzedzia
umozliwiajace:

1) przygotowanie racjonalnych przestanek kontroli zagrozen chemicznych zwig-
zanych z produkcja, przetwarzaniem, dystrybucja, skfadowaniem i stosowa-
niem chemikaliow;

12 Opracowane przez Biuro Oceny Zagrozenia Zdrowia Srodowiskowego (OEHHA) we wspét-
pracy z Centrum Informacji o Srodowisku Uniwersytetu Kalifornijskiego.

13 Opracowany przez Krajowe Laboratorium Oak Ridge w USA.

14 Integral Risk Assessment System, opracowany i utrzymywany przez amerykanska Agen-
cje Ochrony Srodowiska.

15 Health Effects Assessment Summary. Tables — zbiér wszystkich dostepnych danych po-
trzebnych do oszacowania skutkéw zdrowotnych przygotowany i aktualizowany przez amerykan-
ska Agencje Ochrony Srodowiska.
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2) wypelnianie postanowien krajowych przepiséw prawnych, ktére sa zharmo-
nizowane z wymaganiami Wspdélnoty Europejskiej w zakresie zdrowia ludzi
i ochrony Srodowiska, w tym m.in. stref jakosci powietrza;

3) inwentaryzacj¢ punktowych, obszarowych i liniowych Zrédet emis;ji;

4) diagnozowanie i prognozowanie rozktadow przestrzenno-czasowych emisji
dlaréznorodnych siatek czasowo-przestrzennych na poziomie lokalnym oraz
w skali regionu i kraju w funkcji przyjetych strategii ograniczania skutkéw
emisji;

5) dostarczanie argumentéw w procesie negocjacji zwiazanym z uzyskaniem
zintegrowanego pozwolenia;

6) prognozowanie transportu skazen w Srodowisku oraz ocene ich skutkéw dla:
o zdrowia cztowieka,

o ekosysteméw wodnych,
o ekosysteméw ladowych,
« jakoSci powietrza;

7) podejmowanie decyzji dotyczacych srodowiska przez dostarczanie informa-
cji istotnych z punktu widzenia ochrony $rodowiska decydentom dla os6b
zarzadzajacych ryzykiem o potencjalnych skutkach réznych decyzji zarza-
dzania.

Osiagnigcie petnej wersji operacyjnej systemu, przystosowanej do realizacji
wymienionych zadan i umozliwiajacej petne wykorzystanie systemu w kraju
wymaga dodatkowych dziatan, obejmujacych:

1) dalsze udoskonalanie systemu i petne jego dostosowanie do warunkow kra-
jowych w aspekcie rodzajéw dostepnych danych wejsciowych i ich formatu;
dotyczy to w szczegdlnosci danych o Zrédtach emisji oraz numerycznego
prognozowania pogody;

2) powiazanie SWD-Chem z systemem informacji przestrzennej (GIS);

3) opracowanie graficznych interfejsow uzytkownikéw, uwzgledniajacych ich
preferencje.

W ramach promocji systemu SWD-Chem uruchomiono strong www dedy-
kowana temu systemowi i jego potencjalnym zastosowaniom a takze przepro-
wadzono seri¢ seminariéw roboczych dla potencjalnych uzytkownikéw systemu
w ramach pakietu roboczego dotyczacego modelowania transportu zanieczy-
szczeh w powietrzu i Srodowisku wodnym na potrzeby systemow wspomagania
decyzji.
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