=
TII:S Revista de
Tecnologia e Innovacion
en Educacion Superior

www.ties.unam.mx

Congreso Internacional de Supercomputo 2025,
volumen 2.

El Supercémputo en la Ciencia de Frontera

La investigacion cientifica ha experimentado un cambio fundamental en las Ultimas décadas. Ha ido de un
modelo experimental al "cuarto paradigma" de la ciencia, caracterizado por la presencia de datos masivos
y el modelado con computadoras. En este escenario, el supercémputo se ha consolidado como un agente
epistemoldgico determinante, en el que no se trata de procesar datos a gran velocidad, sino de abrir
metodologias cientificas para simular la realidad y descifrar la complejidad de la naturaleza y de la biologia
humana. Las instituciones de educacidn superior desempefan un papel estratégico en este contexto, tanto
en el desarrollo de recursos e infraestructura como en la formacién de especialistas que apuntalan el
progreso y los avances frente a los desafios tecnoldgicos.

Este numero de la Revista TIES da testimonio del impacto del supercémputo y la inteligencia
artificial en la resolucidn de problemas complejos. A través de una narrativa que atraviesa la nanoescala,
los sistemas ambientales y el desarrollo de tecnologias, este nimero ilustra cémo la simulacién numérica
y los modelos predictivos impactan nuestra relacion con el entorno y la salud humana.

La primera frontera se sitla en la escala molecular con el articulo "Descifrando el lenguaje de las
proteinas: modelos de lenguaje a gran escala para el disefio y optimizacion de nuevas macromoléculas",
en el que Diego Pérez Villanueva, Luz Mariana Gonzalez Vega, Diego Muioz y Sergio Romero Romero,
abordan un problema de la bioquimica computacional. Tradicionalmente, la ingenieria de proteinas se ha
limitado a la evolucion dirigida o la mutacion racional, procesos que pueden resultar lentos y costosos. Las
personas autoras muestran como los modelos de lenguaje de gran tamafio (LLM), basados en la
arquitectura Transformer y entrenados automaticamente con millones de secuencias, aprenden el
"lenguaje" de los aminodcidos. Este paralelismo linglistico coadyuva a la creacion de nuevas
macromoléculas con funciones innovadoras en los campos de biotecnologia y biomedicina.

El potencial de modelado se manifiesta en una aplicacién clinica que es trascendental en la lucha
contra el cancer. Luis Cérdova, Marco Velasco y Adrian Sdnchez, en el articulo "Uso de supercémputo para
el descubrimiento de farmacos: un caso de estudio sobre CKle", describen el uso de recursos
computacionales de alto rendimiento en el cribado virtual y la simulacién de dindmica molecular. La
caseina cinasa 1 € (CK1eg) es una enzima asociada con la progresion tumoral, por lo que constituye una
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diana terapéutica de interés. No obstante, identificar compuestos quimicos capaces de inhibirla mediante
métodos convencionales toma mds de una década. A partir de simulaciones de dindmica molecular
ejecutadas en la supercomputadora Miztli de la UNAM, los autores caracterizaron las interacciones
moleculares y propusieron candidatos viables.

El supercomputo también encuentra aplicaciones directas en el estudio del medio ambiente y en
la capacidad de respuesta ante contingencias ecoldgicas. Gabriela Reséndiz Colorado, Rosario de Lourdes
Romero, Jorge Zavala, Miguel Angel Robles y Pavel Ernesto Oropeza presentan en "Supercémputo para el
medio ambiente: paralelizando simulaciones de derrames en el mar” una estrategia para generar
prondsticos rdpidos ante incidentes por hidrocarburos en el Golfo de México. A través del uso de la
biblioteca PyGnome y la paralelizacién de las simulaciones mediante scripts en Python y Bash en el cluster
Ometéotl de la UNAM, las personas autoras redujeron en un 77.8 % el tiempo de cdmputo frente a los
métodos secuenciales. Esto hizo posible ejecutar mas de 66 000 simulaciones en apenas 36 horas, una
capacidad particularmente relevante cuando la oportunidad de los resultados puede incidir en las
decisiones de los equipos responsables de atender una contingencia.

José Agustin Garcia aborda el tema de la modelacidén atmosférica y la proteccion civil ante riesgos
naturales, donde el cdmputo de alto rendimiento puede salvar vidas. En "Potenciando prondsticos
ambientales en México: supercdmputo como pilar en modelacién de calidad del aire y de dispersion de
cenizas", los investigadores del ICAyCC de la UNAM exponen la implementacion diaria de los modelos
WRF-Chem vy Fall3D para resolver numéricamente las ecuaciones de Navier-Stokes y de transporte
quimico, lo que permite predecir cémo se dispersan contaminantes como el ozono o las cenizas del volcdn
Popocatépetl. Para ello, se necesita una infraestructura de almacenamiento paralelo como LUSTRE vy
gestores de trabajos como SLURM.

El nimero concluye con la participacién de las personas autoras German Emiliano Lépez, Vicenta
Sanchez y Chumin Wang, quienes abordan la escala cudntica en el articulo "Superconductividad en
nanoestructuras via matriz por bloques". Se trata de un fenédmeno en el que los electrones cooperan sin
resistencia eléctrica para transportar energia sin pérdidas. Tradicionalmente, resolver las ecuaciones de
Bogoliubov-de Gennes (BdG) mediante métodos autoconsistentes es muy complejo desde el punto de
vista computacional; sin embargo, con la supercomputadora Miztli de la UNAM, lograron dividir las
matrices complejas en bloques independientes. El resultado es un problema de 19 dtomos que antes
requeria tres semanas de procesamiento continuo y que se resolviéd en apenas nueve minutos, lo que
representa una aceleracion de mas de tres mil veces. El trabajo muestra un futuro en el que la combinacion
de algebra lineal, supercomputo e inteligencia artificial impulsa el disefio cudntico de nuevos
superconductores que operan a temperatura ambiente.

Con este segundo volumen, la Revista TIES cierra la publicacion de los trabajos derivados del
Congreso Internacional de Supercdmputo 2025, organizado por la Universidad Nacional Auténoma de
México. Los articulos reunidos en ambos nimeros muestran un campo que dificilmente puede entenderse

TIES, nim 17, agosto 2026, https://doi.org/10.22201/dgtic.26832968e.2025.17.170 | |

2683-2968 |© 2026 UNAM. TIES, Revista de Tecnologia e Innovacién en Educacién 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/

TIES Revista de

Tecnologia e Innovacion
en Educacion Superior

www.ties.unam.mx

s6lo desde la capacidad de procesamiento: el supercdmputo participa en la manera de formular preguntas,
construir modelos y explorar fenédmenos cuya escala o complejidad rebasa los limites de otros métodos
de andlisis. Desde las ciencias ambientales y biomédicas hasta el estudio de materiales y sistemas
cuanticos, estos trabajos dejan constancia de algunas de las lineas presentadas durante el congreso vy, al
mismo tiempo, del conocimiento que se desarrolla en la Universidad en torno a la computacion de alto
rendimiento.

Dr. Héctor Benitez Pérez
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