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Potenciando prondésticos ambientales en México:
supercOmputo como pilar en modelacion de calidad
del aire y de dispersion de cenizas

Resumen

La calidad del aire es el resultado de la interaccion entre emisiones contaminantes y procesos
meteoroldgicos. Para predecirla, es necesario resolver numéricamente las ecuaciones
fundamentales que describen el comportamiento atmosférico, incluyendo conservaciéon de
masa, momento, energia y reacciones quimicas. Estas simulaciones requieren gran
capacidad de supercémputo.

En el Instituto de Ciencias de la Atmdsfera y Cambio Climatico (ICAyCC) de la UNAM,
se utiliza el modelo WRF-Chem, que integra meteorologia, transporte y quimica. Este modelo
se ejecuta en un sistema de computo de alto rendimiento donde se utilizan 81 nucleos para
el procesamiento en paralelo. El WRF-Chem utiliza un dominio unico, dividido en 90x90
celdas de 3x3 km. Su ejecucién requiere 90 minutos de procesamiento para 72 horas de
pronostico.

El modelo Fall3D se emplea para la dispersion y el depésito de ceniza volcanica.
Efectia 72 corridas que incluyen tres niveles de columna (3, 5y 10 km) en 24 horas. Cada
simulacion usa 12 nucleos y emplea cerca de 5 minutos, completando todas las simulaciones
en ~70 minutos.

Para soportar estas tareas, se utiliza el WRF-Chem, compilado para la infraestructura
disponible. Su ejecucion se realiza mediante scripts automatizados en Bash, que emplean el
sistema de gestion de trabajos (SLURM) y de archivos paralelos (LUSTRE). Los productos
generados se despliegan posteriormente en una pagina web.

Palabras Clave: ozono, Popocatépetl, aerosol, contaminante secundario, SLURM, LUSTRE.
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Enhancing environmental forecasting in Mexico:
Supercomputing as a pillar for air quality and ash
dispersion modeling

Abstract

Air quality is the result of the interaction between pollutant emissions and meteorological
processes. To predict it, it is necessary to numerically solve the fundamental equations that
describe atmospheric behavior, including conservation of mass, momentum, energy, and chemical
reactions. These simulations require significant supercomputing power.

At the ICAyCC of UNAM, the WRF-Chem model is used, which integrates meteorology,
transport, and chemistry. This model runs on a high-performance computing system using 81 cores
for parallel processing. WRF-Chem uses a single domain divided into 90x90 cells of 3x3 km. Its
execution requires 90 minutes of processing for a 72-hour forecast.

The Fall3D model is used for volcanic ash dispersion and deposition. It performs 72 runs
that include three column levels (3, 5, and 10 km) over 24 hours. Each simulation uses 12 cores
and takes approximately 5 minutes, completing all simulations in ~70 minutes. To support these
tasks, WRF-Chem compiled for the available infrastructure is used; automated Bash scripts are
used for execution, employing a job management system (SLURM) and a parallel file management
system (LUSTRE); the products are deployed on a web page.

Keywords: ozone, Popocatépetl, aerosol, secondary pollutant, SLURM, LUSTRE.
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Introduccion

Los fendmenos fisicos que ocurren en la naturaleza pueden describirse mediante ecuaciones
como la de conservacion de masa, momentum y de cinética quimica.

Asi, para comprender los desplazamientos del aire, vapor de agua y contaminantes
en la atmdsfera, se emplea la ecuacion de conservacidn de masa [1], la cual es representada
por:

dp
E+V-(pu)—0

Donde

p - es la densidad del fluido (kg m=)

t - es el tiempo (s)

u = (u,v,w) -vector de velocidad del fluido

Por otra parte, para estudiar y predecir el comportamiento del viento, se emplea la
ecuacion de conservacion del momento lineal (ecuaciones de Navier-Stokes) [1]:

d(pu)
at

+V-(puuw) = -Vp +V- -7+ pg + Friccion

p Densidad del fluido

u Vector velocidad

p Presion estatica [Pa]

T Tensor de esfuerzos viscosos (t;;)

t Tiempo (s)

g Vector aceleracién gravitacional [m s72]

Vp Gradiente de presion
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V- (puw) Divergencia del tensor de momento convectivo

Estas ecuaciones se emplean para estimar el estado actual y futuro de la atmdésfera.
En la prediccion meteoroldgica, se manejan modelos eulerianos que resuelven estas
ecuaciones mediante métodos numeéricos, como en el modelo WRF [2]-[4].

Por otra parte, la calidad del aire en un sitio depende principalmente de las
condiciones meteorologicas y de las emisiones. Por ello, también se emplean modelos para
estimar las emisiones [5]-[7] y generar su distribucién espacial, temporal y por especies
quimicas [8]. En el caso de contaminacion por particulas, ocurren procesos de condensacion,
coagulacién, absorcion, sedimentacion y depdsito que se deben considerar para poder
describir los niveles de concentracion y el transporte de las emisiones. Para ello, se emplean
modelos como el Fall3D [9], que incluye el término de sedimentacién, como se muestra en
la siguiente ecuacién:

Z—(t:+v-[c(u+vs)]=v-(l<vc)+s

Donde
C(x,t) Concentracién de particulas [kg, m3]o [m™3] segun el caso
u Velocidad del fluido [m, s™1]

Vs Velocidad de sedimentacion de particulas (generalmente vertical y dirigida
hacia abajo)

S Tiempo [s]

K Tensor o coeficiente escalar de difusion turbulenta [m? s™1]

S Términos fuente o sumidero (emisiones, deposicion, reacciones)
V- Divergencia

vC Gradiente de concentracion
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Si se desea conocer el estado del tiempo o calidad del aire a partir de condiciones
iniciales y de frontera para una regién en particular, la resolucién de las ecuaciones
anteriores requiere de una gran capacidad de calculo para obtener resultados en un tiempo
razonable. Por ello, se requiere de sistemas de procesamiento numeérico en paralelo,
conocidos como equipos de supercémputo (HPCC).

Desarrollo

En el Instituto de Ciencias de la Atmosfera y Cambio Climatico (ICAyCC), se cuenta con un
sistema HPCC compuesto por 20 nodos, cada uno con 24 cores (Intel Xeon) a 2.3 GHz, que
alcanza un rendimiento de 17.4 TFP. El sistema cuenta con Debian 5.10, compiladores Intel
de 2019y alrededor de 960 TB de almacenamiento en paralelo. El entorno de software posee
50 librerias cientificas administradas con Lmod, versién 6.6 [10], mientras que la gestion de
trabajos se administra con LSURM [11]. Esta capacidad de supercomputo permite generar
las emisiones que se emplean en el prondstico de calidad del aire [12], asi como realizar la
dispersion y depdsito de cenizas [13] en un tiempo lo suficientemente corto (calidad del aire
en 90 min y cenizas en 15 min) para generar pronosticos diarios y publicar los resultados en
la web. En contraste, la ejecucidn de estos prondsticos en un sistema con un procesador de
2.3 GHz, incluso considerando una escalabilidad Optima, implicaria tiempos de
procesamiento aproximados de cinco dias para el modelo de calidad del aire y alrededor de
tres dias para el modelo de dispersion de cenizas. Estos tiempos resultan poco viables para
su aplicaciéon operativa en tiempo real. Para el caso de dispersion de cenizas, se realiz6 un
trabajo previo para implementar una estrategia de ejecucion del modelo Fall3D, en donde se
optimiza el uso del recurso computacional mediante la asignacion eficiente del numero
optimo de nucleos [14]. Con base en ese trabajo, se identific que se requieren 12 nucleos
para este equipo. Mediante el empleo de Crontab, se programa la ejecucion del script
principal en Bash, el cual llama a los diversos scripts encargados de realizar los diferentes
procesos necesarios para la generaciéon de los prondsticos. Los pasos a seguir son el
procesamiento de datos meteorolégicos de modelos globales (WPS,REAL), la generacion de
emisiones de los compuestos contaminantes en la region (DIiETE) [8] y la ejecucion del
modelo de calidad del aire (WRF/chem) [15]. Para el caso de la dispersion de cenizas, el
modelo Fall3D [16] requiere de los programas auxiliares que realizan el procesamiento de la
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informacion de meteorologia (SetDBS), la distribucién de tamafios (SetTGSD )y la emisién
de cenizas (SetSrc). Una vez ejecutados los prondsticos, se utilizan scripts para almacenar los
resultados, generar las imagenes que seran publicadasy, finalmente, transferirlas del cluster
al equipo donde esta el sitio web. Una descripcidn del sistema de prondstico de calidad del
aire se puede encontrar en [12], mientras que la correspondiente al sistema de dispersion
de cenizas volcanicas en [14]. En la Fig. 1, se puede apreciar el diagrama de flujo del proceso
de elaboracién de los prondsticos descritos anteriormente, donde se incluye el uso de los

pronosticos del depdsito de ceniza para la elaboracion de mapas de peligro (HazardMaps)
[17].

I
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Fig. 1. Esquema del proceso de prondéstico de calidad del aire (WRF/Chem) y su acoplamiento con el pronéstico
de dispersién de cenizas (Fall3D).
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Resultados

Una vez que han terminado los procesos de generacion de los prondsticos, los resultados de
estos se pueden observar en la pagina web https://lamca.atmosfera.unam.mx. En este sitio,

se presentan las imagenes del prondstico de calidad del aire y del de dispersidon de cenizas.
En el caso de calidad del aire, se tienen imagenes horarias de tres dias para los
contaminantes monoéxido de carbono (CO), particulas menores de 10 micras (PMyo), 0zono,
didxido de nitrégeno (NO,) y didxido de azufre (SO,). Un ejemplo de los productos obtenidos
se presenta en la Fig. 2, a cual muestra la distribucion espacial de la concentracion de ozono
para las 14 horas.

Modelo WRF-Chem 18/04/25 00:00 GMT Prondsticoa 20 h
Concentracion de ozono en superficie 2025/04/18 14:00 UTC(-6)

- D, o map gy i
. 8

2§ " B g

oy

Qﬂ.—'.’a’.‘k‘b,‘.‘g,
S <

Concentracion en ppmx1000

>

72.0 108 144 180
Data Min = 30.4, Max = 116

0.0 36.0

Fig. 2. Distribucion superficial de ozono en el Centro de México a las 14:00 locales.
En el caso del pronéstico de dispersion de cenizas, a partir de erupciones hipotéticas, se obtienen productos
que muestran el depésito de ceniza, las concentraciones ambientales a diferentes niveles de vuelo y otros
productos de interés como cortes de norte a sur (lat) y de oeste a este (long).

TIES, nim 17, agosto 2026, https://doi.org/10.22201/dgtic.26832968e.2026.17.127. pp. 62-74 69

2683-2968 | © 2026 UNAM. TIES, Revista de Tecnologia e Innovacion en Educaciéon Superior. Este es un articulo de acceso
abierto bajo la licencia Creative Commons Atribucién-No Comercial 4.0 Internacional (CC BY-NC 4.0)


http://www.ties.unam.mx/
https://lamca.atmosfera.unam.mx/

Potenciando pronosticos ambientales en México: supercomputo como pilar en TIES revistade
modelacion de calidad del aire y de dispersion de cenizas Tecnologia e Innovacion

José Agustin Garcia Reynoso en Eduf)GCIDn Superior
www.ties.unam.mx

En la Fig. 3, se muestra el panel de concentraciones a los diferentes niveles de vuelo, el nivel
de vuelo de FL100 corresponde a 10 000 pies de altitud.

Modelo Fall3D
Erupcion hipotética: 16:00:00 15/02/25 con emisién de ceniazs a 05km
Prondstico a : 005hrs 21:00:00 15/02/25

5,000 ft 10,000 ft 15,000 ft

21°N

= T T T — T T T —— T T T
100°W 99°W 98w 97*W 100°wW 99°W a8 W 97°W 100°wW 99°W 98°W 97°W

20,000 ft 25,000 ft 30,000 ft
- 21°N -

T T ¥ T T T ¥ T T T T T
100°W 99°W 98*W 97*wW 100°*wW 9w a8 w 97 W 100*W 99w 98*W 97*wW

Concentracion de cenizas en todos los niveles de vuelo (g/m3)

0.00 000 001 001 001 003 005 007 010 2.00 10.00 100.00

Fig. 3. Panel de concentracion de ceniza a diferentes niveles de vuelo, la estrella indica la ubicacién del crater
del Popocatépetl.

El sistema de prondstico de calidad del aire se ha evaluado para conocer su desempefio [18].
Los resultados de las simulaciones del depdsito de ceniza se han empleado mediante el
codigo HazarMaps [19] para generar mapas donde se presentan las zonas con la
probabilidad de depdsito de ceniza y tiempo de arribo [20].
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Conclusion

Los procesos atmosféricos se pueden describir con ecuaciones matematicas. Para resolver
estas ecuaciones y conocer las condiciones actuales y futuras de la atmosfera, se necesita
una capacidad considerable de calculo numérico; debido a esto, el uso de herramientas de
alto desempefio es una necesidad mas que una opcion. La transformacion de los resultados
de estas ecuaciones complejas en imagenes comprensibles contribuye al acceso publico de
la ciencia y la proteccidn civil. La automatizacion de los procesos mediante Crontab y scripts
en Bash para la ejecucion de los modelos garantiza la generacion diaria de los prondsticos.
Eluso de middleware como SLURM y Lmod demuestra la especializacion técnica en el manejo
de Tecnologias de la Informacion y Comunicacion (TIC) aplicadas en las ciencias atmosféricas.
Asi, con HPCC y la automatizacion, se facilita la generacion de prondsticos en tiempos
razonables, lo que permite una toma de decisiones mas efectiva tanto de las autoridades
como de la sociedad.
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