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Supercoémputo para el medio ambiente: paralelizando
simulaciones de derrames en el mar

Resumen

Las simulaciones numéricas de escenarios y pronosticos de trayectorias de derrames de
hidrocarburos juegan un papel preponderante en la atencion de estos incidentes. Uno de los
principales retos es obtener estas simulaciones en corto tiempo. En este trabajo, se aborda
la paralelizacién de simulaciones de derrames por medio del desarrollo de scripts en Bash 'y
Python, lo cual permite aprovechar los multiples nodos del cluster Ometéotl del Grupo
Interacciéon Océano-Atmosfera del Instituto de Ciencias de la Atmdsfera y Cambio Climatico
(ICAyCC) de la UNAM. Los resultados de la implementacién de cdmputo paralelo muestran
una reduccion del 77.8% en el tiempo de pared respecto a la version secuencial, lo que
permitio obtener 66 430 simulaciones de derrames en 36 horas. Por otro lado, las
simulaciones de un solo pozo, considerando un derrame diario durante 26 afios, tardaron 3
horas y 20 minutos en ejecutarse.

Palabras Clave: simulaciones de derrame, paralelizacion, PyGnome, derrames de
hidrocarburo.

High-Performance Computing for the enviroment:
Parallelizing oil spill simulations at sea

Abstract

Numerical simulations of oil spill scenarios and trajectory forecasts play a key role in
responding to these incidents. An important challenge is producing these scenarios in a
short time. This work presents the parallelisation of oil spill simulations through the
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development of Bash and Python scripts, which enable the use of multiple nodes of the
Ometéotl cluster at the Grupo Interaccion Océano-Atmosfera of the ICAyCC, UNAM. The
results of the parallel computing implementation showed a 77.8% reduction in the wall-
clock time compared to the sequential version, enabling 66,430 simulations to be
completed in 36 hours. Meanwhile, simulations of a single well with a daily oil spill over 26
years took 3 hours and 20 minutes to execute.

Keywords: oil spill simulations, parallelization, PyGnome, hydrocarbon spills.

Introduccion

En México, la explotacion de hidrocarburos es un sector importante de las actividades
econdmicas. En 2024, poco mas del 74% de la produccién correspondié a campos ubicados
en el Golfo de México (GoM, por sus siglas en inglés), lo que representa 1103 miles de barriles
diarios [1]. Si bien la explotacion petrolera en México genera importantes beneficios
econdmicos, también conlleva considerables impactos ambientales cuando ocurren
incidentes como los derrames de hidrocarburos. El GoM se encuentra en riesgo de sufrir
tales impactosy, de hecho, dos de los mas grandes derrames a nivel mundial ocurrieron ahi.
El primero ocurri6 en 1979, durante la perforacion del pozo Ixtoc-l en la Sonda de Campeche.
Se perdié el control del pozo, lo que resultd en un derrame que estuvo activo 289 dias,
periodo en el que se vertieron 3.4 millones de barriles [2]. Mas recientemente, durante la
perforacion del pozo Macondo en aguas profundas estadounidenses, se presentd un
derrame de 3.19 millones de barriles, que dur¢ activo 87 dias [3].

Cuando estos incidentes ocurren, se producen afectaciones en los ecosistemas
marinos y se ha comprobado su efecto téxico en una amplia diversidad de organismos, que
van desde el plancton, los invertebrados, las aves y los peces, hasta los mamiferos marinos
[4], [5]. Ademas, cuando el derrame no es controlado y el hidrocarburo arriba a las costas, se
generan impactos negativos tanto en las actividades econémicas como en las poblaciones
que habitan las zonas costeras.
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Para controlar el derrame y minimizar los impactos negativos de estos incidentes, es
necesario planear la atencion y respuesta; con este objetivo, el prondstico y los escenarios
de la trayectoria del derrame juegan un papel preponderante. Por lo anterior, a nivel
mundial, se han desarrollado diferentes programas de coémputo enfocados en esta tarea,
algunos de codigo abierto y otros que requieren una licencia de pago. Sin embargo, en todos
los casos, el costo computacional de ejecutar estos escenarios puede retrasar la obtencion
de la trayectoria probable y, por tanto, demorar la toma de decisiones para minimizar los
impactos. En este contexto, el objetivo de este trabajo fue implementar la paralelizacién de
simulaciones de derrames de petrdleo para construir escenarios probables basados en 9490
simulaciones, correspondientes a un derrame diario durante un periodo de 26 afios, en
tiempos reducidos de ejecucion.

Configuracién de las simulaciones de derrames

Las simulaciones de derrames de hidrocarburo fueron realizadas mediante el paquete
PyGnome de la NOAA [6], que es una biblioteca de Python que usa una aproximacion
lagrangiana [7]. En esta aproximacion, el hidrocarburo es representado por particulas
virtuales, las cuales tienen una masa que depende del tipo de hidrocarburo que se esté
simulando y se degrada por evaporacién. La configuracion de estas simulaciones requiere
datos de viento a 10 m sobre la superficie y de corrientes oceanicas superficiales, obtenidos
de simulaciones desarrolladas por el Grupo Interaccion Océano-Atmdsfera del ICAyCC-
UNAM [8], [9], usando el modelo atmosférico Weather Research & Forecasting (WRF) y el
modelo oceanico HYbrid Coordinate Ocean Model (HYCOM), respectivamente.

Para las simulaciones, se seleccionaron siete ubicaciones en tres regiones de
explotacion petrolera activa en el GoM: Plataforma de Tamaulipas, Plataforma de Tabasco y
Sonda de Campeche. Los puntos de siembra de particulas corresponden a siete pozos activos
reportados por la Secretaria de Energia de México [10] en el mapa de hidrocarburos [11]
(Figura 1). Las simulaciones se configuraron en 2D, es decir, superficiales, considerando que
todas las areas de explotacidn se encuentran en aguas someras. Para cada pozo, se configuré
una simulacion diaria durante un periodo de 26 afios, lo que resulté en 9490 simulaciones
por pozo y 66 430 en total.
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Fig. 1 - Area de estudio y ubicacién de los pozos usados para simular los derrames hipotéticos. Para las
simulaciones, se usaron los pozos ilustrados a excepcion de Arenque-102 debido a la cercania entre pozos en la
region.

Estrategia de ejecucion en modo secuencial

Las simulaciones de derrames realizadas con PyGnome usualmente se corren en modo
secuencial, de acuerdo con el diagrama de bloques de la Figura 2. Bajo esta estrategia, se
realiza s6lo una simulacion y, cuando ésta termina, se inicia la del siguiente dia; todo ello por
medio de un solo script en Python en el que las simulaciones son controladas por la
estructura de control secuencial, conocida como ciclo for.
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Fig. 2 - Flujo de trabajo para las simulaciones en modo secuencial.

Tomando en cuenta que los equipos de computo actuales cuentan con multiples nucleos,
esta forma de trabajo no es eficiente cuando es necesario realizar miles de simulaciones,
como en el caso de este trabajo. Por ello, se desarrollé e implement6é una estrategia de
paralelizacion que permite hacer uso de los recursos computacionales de multiples nodos
de cdmputo en un cluster.

Estrategia de ejecucion en paralelo

Debido a la cantidad de simulaciones necesarias para construir los escenarios, se
implementd una estrategia de paralelizacion en el cluster Ometéotl del Grupo Interaccion
Océano-Atmosfera del ICAyCC, UNAM. Para las ejecuciones, se usaron 10 nodos de computo
del cluster con 24 nucleos por nodo. Cada nodo cuenta con procesadores de doble socket,
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Intel Xeon E5-2670 V3 a 2.3 GHzy 128 GB de RAM. El sistema de archivos utilizado en el cluster
es LUSTRE 2.15.52, implementado en una red Infiniband FDR a 56 GB/s. La gestion de
trabajos de los usuarios en el cluster es administrada por el software gestor de recursos
SLURM.

La metodologia se implementé usando tres scripts: dos en Bash y uno en Python. El
primero es un script maestro que se encarga de distribuir y enumerar la ejecucion de todas
las simulaciones (o tareas) en los nucleos disponibles. Cabe resaltar que, dado que las
simulaciones se ejecutan en una infraestructura de computo compartida, no siempre se
encuentran disponibles todos los recursos solicitados. El script maestro ejecuta por lotes el
segundo script, que define, para cada tarea, las variables de entorno correspondientes al
pozo y al niumero de dia que se simulara, con base en el nUmero de tarea asignado por la
rutina maestra y el SLURM. Finalmente, el segundo script llama a la ejecucion del script de
Python (Figura 3).

El script de Python realiza la simulacion para el pozo y el dia especificados en las
variables de entorno definidas previamente. Ademas, en este script se establecen los otros
parametros de la simulacién: duracién, volumen de hidrocarburo derramado, tipo de
hidrocarburo, si se considerara degradacion natural, datos de corrientes y viento, asi como
la configuracion de los archivos de salida.

SLURM [ Script maestro

| .

¢ Tareas = dias pozos Define tareas Elimina ID de |

| | (8.490x7) | (ID's) tarea realizada
|

Script 2 -l I_ Script Python |

Ejecuta
simulacion
(Un dia y un
pozo)

Define vanables
de entorno

. Hay tareas (ID" Asigna tarea a un
| restantes? ntcleo disponible

| 1
| Idl'a. pozo =D Tarea |

|- Y |

| - - - - - — — — - - — _ _ _

Fig. 3 - Flujo de trabajo para las simulaciones en modo paralelo.
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Basados en este desarrollo e implementacion, se realizé la paralelizacion del analisis de
resultados. Estos analisis consisten en que, por medio de una malla que cubre el GoM, se
cuente la cantidad de particulas y se estime la probabilidad de la presencia de una particula
en cada pixel, asi como la masa por pixel para cada uno de los dias de la simulacién. Estos
calculos son realizados para cada una de las cuatro temporadas del afio. Considerando que
se tienen 7 pozos, esto nos da como resultado la ejecucidon de 28 trabajos simultaneos.

Mejora en la eficiencia de ejecucién

Las simulaciones implementadas de forma secuencial, en donde se corria una simulacién
por ejecuciéon a través de un cdédigo en Python, resultaba en que el tiempo para obtener
todas las simulaciones fuera de 6.75 dias. Sin embargo, con la implementacién en paralelo,
se ejecutan de manera simultanea 240 simulaciones con un flujo de trabajo ininterrumpido,
lo que permitié obtener una reduccién en tiempo de ejecuciéon de 4.5 veces (Figura 4). Con
esto, el tiempo de computo se redujo en 77.8%, pasando de un tiempo de pared de casi una
semana a 36 horas.

De esta manera, se pueden construir numerosos escenarios y analizarlos en cuestién
de algunos dias. Esta implementacion es la base para la realizacién de escenarios bajo
condiciones reales en caso de la ocurrencia de un incidente en México. En un caso realista,
la ejecucion se limitaria a un solo pozo y las simulaciones se requeririan para horizontes de
pronostico mas cortos, por ejemplo, a siete o diez dias. Bajo este supuesto, se realizaron
simulaciones para un derrame activo de 90 dias de duracion para un solo pozo, considerando
de nuevo un derrame diario durante 26 afios, con un tiempo de ejecucién de 3 horas y 20
minutos.
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Fig. 4 - Comparativa del tiempo de ejecucién con un nucleo contra el computo en paralelo utilizando 10 nodos
con 24 nucleos por nodo.

Conclusiones

El uso del supercomputo para paralelizar la ejecucién de simulaciones de derrames de
hidrocarburos permitié reducir los tiempos de procesamiento, convirtiendo un proceso que
duraba varios dias en uno de pocas horas. Esta optimizacion permite aprovechar los recursos
del cluster Ometéotl para generar miles de simulaciones en poco tiempo. La paralelizacion
implementada en este trabajo puede servir como base para el desarrollo de sistemas
operacionales que complementen los prondsticos de trayectorias con la generacién de
escenarios probabilisticos en caso de un derrame real. La importancia de este avance radica
en que, ante una contingencia ambiental, el factor tiempo y el conocimiento de la posible
trayectoria de la mancha son criticos para mitigar dafios ecologicos y socioeconémicos. Esto
permitird ofrecer de manera eficiente informacién rapida y oportuna a las autoridades y
equipos de respuesta para la proteccién de los ecosistemas marinos y poblaciones costeras.
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