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Impact van biogene emissies op organische
aérosolen en oxidantia in de troposfeer

DUUR VAN HET PROJECT
Fase 1: 15/12/2005 — 14/12/2007
Fase 2: 01/01/2009 — 31/01/2010

BUDGET
685.568 €

SLEUTELWOORDEN

risch ozon, zelfreinigend vermogen van de atmosfeer

[CONTEXT

Dit project beoogt het beter begrijpen en kwantifiéren van de
impact van Biogene Vluchtige Organische Stoffen (BVOS) op
de luchtkwaliteit en op het klimaatsysteem (middels aérosolen
en de broeikasgassen ozon en methaan). Het zal daardoor het
betreffende beleid ondersteunen op internationaal (b.v. via het
IPCC) zowel als op het Belgisch federaal niveau. Gedetailleer-
de degradatiemechanismen van belangrijke BVOS verbindin-
gen (de mono- en sesquiterpenen) zullen ontwikkeld worden
door middel van geavanceerde theoretische methoden en ge-
implementeerd worden in een grootschalig model ten einde
hun impact op de atmosfeer te bepalen. De mechanismen en
het model zullen gevalideerd worden door laboratorium- en
veldwaarnemingen, met inbegrip van metingen uitgevoerd in
het raam van het BIOSOL zusterproject.

[BESCHRIJVING VAN HET PROJECT
Doelstellingen

Onze algemene doelstellingen zijn:

1) De bepaling van de impact van biogene organische stoffen in
de atmosfeer

2)De vastlegging van de fotochemische-degradatiemechanis-
men en de aerosolvormingspotentialen van verscheidene
mono- en sesquiterpenenen

Meer specifiek beogen we:

1) De doorvoering van experimentele studies met betrekking tot
de ozongeinitieerde oxidatiemechanismen en de aerosolvor-
mingspotentialen van twee sesquiterpenen

2)De ontwikkeling van een alomvattend model ter beschrijving
van de gasfaze-oxidatie en de aerosolvorming bij de degra-
datie van de belangrijkste terpenen

3)De evaluatie van de impact van deze terpenen op troposfe-
risch ozon en organische aerosolen op een globale schaal

4)De bepaling van de impact van reacties van zuurstofhouden-
de verbindingen in de hogere troposfeer

——————

Biogene emissies, secundaire organische aerosolen, VOS(vluchtige organische stoffen), oxydatiemechanismen, troposfe-

Methodologie

1) Doorvoeren van oxidatie experimenten van twee sesquiter-
penen, B-caryofylleen en a-humuleen, in een grote reactor
(Internationale partner MPI-Mainz), waarbij zowel de gas- als
deeltjesvormige producten van de reacties met ozon zullen
worden geanalyseerd, en de aerosolopbrengst, hun deeltjes-
grootte en hun activiteit als wolkcondensatiekernen zullen
bepaald worden. Eveneens zal de invloed van de reactieom-
standigheden (zoals de temperatuur) onderzocht worden.

2) Inzetten van de meest geavanceerde theoretische methoden
voor de ontwikkeling van Structuur-Activiteitsrelaties (SARs)
die vereist zijn voor de uitwerking van gedetailleerde degra-
datiemechanismen van terpenen en andere VOS (KULeu-
ven). Ontwikkelen van zulke mechanismen voor geselecteer-
de mono- en sesquiterpenen. Ontrafeling van de vormings-
paden van cruciale laag-vluchtige verbindingen. Deze
mechanismen kunnen als basis dienen voor oxydatie van an-
dere terpenen.

3) Ontwikkelen van een model voor de partitie tussen de gas-
en deeltjesfazen van de oxidatieproducten van mono- en
sesquiterpenen, op basis van state-of-the-art voorspellings-
methodes van thermodynamische eigenschappen. Koppelen
van dit model met een «box» model voor de gasfaze-degra-
datie van geselecteerde mono- en sesquiterpenen (BIRA).
Valideren van dit model door confrontatie met laboratorium-
metingen in diverse condities. Bepalen in hoeverre de waar-
genomen aerosolvorming kan gereproduceerd worden met
of zonder parametrizaties van heterogene reacties.

4) Implementeren van een vereenvoudigde versie van dit model
in een globaal chemie-transport atmosfeermodel, en bepa-
len van de impact van terpeenemissies op het budget en de
distributie van oxidantia en organische aérosolen (BIRA).

5)Bepalen van de temperatuur- en drukafhankelijke snelheden
en producten van de reacties van een aantal zuurstofhou-
dende verbindingen met OH en/of HO, radicalen, d.m.v. ge-
avanceerde theoretische methoden, en evalueren van de
impact van deze verbindingen in de atmosfeer (KULeuven).
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[INTERACTIE TUSSEN DE VERSCHILLENDE PARTNERS

De onderzoeksresultaten van zowel
KULeuven als de Internationale
partner MPI Mainz zijn vereist voor
het opstellen van de terpeenoxida-
tiemechanismen. Deze zullen gein-
corporeerd worden in het model ont-

wikkeld door BIRA, dat zal gevali-
deerd worden op basis van laborato-
riumdata verkregen in dit project
(door MPI) zowel als in eerdere stu-
dies.

Degradatiemechanismen
van terpenen

Laboratorium-
studies (MP

Theoretische
studies(KULeuven)

Modelering
(BIRA)

[VERWACHTE RESULTATEN EN/OF PRODUGTEN

Onze onderzoeksresultaten zullen
verspreid worden via publicaties in
internationale tijdschriften en mede-
delingen op internationale congres-
sen, en tevens via onze website
(www.oma.be/TROPO/IBOOT/
Home.html). Andere valorisatieac-
tiviteiten omvatten:
1)de ontwikkeling van een website
voor Structuur-Activiteitsrelaties
(SARs), met pedagogische werk-
tuigen, een discussie van de me-
thoden, de chemisch- kinetische
datasets, en de statistische analy-

ses daarvan. Een programma zal
ontwikkeld worden voor geauto-
matiseerd gebruik van de SARs,

2)workshop/school over mechanis-
menontwikkeling, in samenwer-
king met het BIOSOL project en
onder de auspicién van het IN-
TROP programma van de NSF,
en

3)data overdracht naar internatio-
nale databases (b.v. binnen het
FP6 network of excellence AC-
CENT).

[PARTNERS - ACTIVITEITEN

BIRA heeft een lange traditie in at-
mosfeeronderzoek, dat één van zijn
hoofdopdrachten is. Een groot deel
van het wetenschappelijke werk is
gewijd aan de stratosfeer en de tro-
posfeer door middel van laboratori-
umstudies, modellering en in situ
atmosfeermonitoring.

De laboratoria van KULeuven be-
trokken bij dit project leggen zich

kwantumstatistische theoretische
methoden o.m. voor reactiemecha-
nismen, reactie-kinetica en product-
distributies.

Het onderzoek van de Internationale
partner MPI-Mainz is toegespitst
op ozon en op radicalen in foto-oxi-
datiemechanismen die een centrale
rol vervullen in het zelfreinigende
vermogen van de atmosfeer MPI
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Opvolgingscomité

Voor de volledige en de meest up-to-date
samenstelling van het Opvolginscomité,
gelieve onze databank van federale on-
derzoeksacties (FEDRA) te bezoeken op
http://www.belspo.be/fedra of
http://www.belspo.be/ssd
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