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Analisis y propuesta de aceleraciéon del Modelo de Distribucién

Espacial, Temporal del Inventario de Emisiones de México
(DIiETE).
Tesis Especialidad

Dulce Rosario Herrera Moro
Especializacién en Cémputo de Alto Rendimiento
Posgrado en Ciencia e Ingenierfa de la Computacién
Universidad Nacional Auténoma de México

Resumen

La contaminacién atmosférica, fuertemente relacionada con problemas de morbilidad y
mortalidad, disminuye notablemente la calidad de vida de la poblacién, en especial la méas
vulnerable que corresponde a los nihos menores de cinco afos y los adultos mayores de
una regiéon contaminada. La modelacién de la calidad del aire puede ayudar a conocer el
impacto de politicas ptblicas en concentraciones ambientales, por lo que poder generar un
inventario de emisiones para modelacién, facil de modificar y que estime las emisiones de
forma expedita, es una herramienta fundamental para alcanzar el control de emisiones y
disminuir la exposicién de la poblacién a contaminantes. Este trabajo presenta el anélisis y
propuesta de optimizacién de cédigo fuente del modelo de distribuciéon espacial, temporal
y de especiacién (DiETE) del Inventario de Emisiones de México para el afio base 2016
desarrollado por investigadores del Instituto de Ciencias de la Atmésfera y Cambio Climé-
tico. El modelo ha sido utilizado en diferentes estudios de Calidad de Aire en la Ciudad de
Meéxico, Monterrey y otros dominios de interés para definir o evaluar medidas en la gestion
ambiental. Ademaés, el DIETE se usa en el pronéstico operativo de calidad de aire que se
publica a diario en la pagina Web del Instituto.

El modelo est4 implementado en Fortran y como restriccién del proyecto se respeté el
lenguaje de programacién. Durante el anélisis de la implementacién, se identific6 al proceso
de generacién de los archivos NETCDF con la distribucién de las emisiones como el mas
tardados llegando a ocupar hasta un 60 % del tiempo total de ejecucién. En el trabajo
se presentan los resultados obtenidos de dos de las estrategias probadas, con los mejores
resultados en la acelerar la implementacién del proceso antes mencionado. En la primera
aproximacioén, se toma el algoritmo original del proceso y se realiza una paralelizacién de
granularidad gruesa utilizando directivas de compilador para OMP. La paralelizacién en
la que se de las emisiones de area, moéviles y puntuales logrando un factor de mejora del
rendimiento de 2 utilizando tres cores. El resultado de la segunda aproximaciéon fue el
cambiar un algoritmo de orden O(n?) por otro de orden O(n) con lo que se obtuvo un
factor de rendimiento promedio de 28. Esta propuesta permite que el tiempo de ejecucién
del DIETE con la configuraciéon méas tardada pase de 1 hora 19 minutos a 34 minutos 37
segundos con la misma cantidad de recursos de computo (cores).

II



Analysis and acceleration proposal of the Spatial and Temporal
Distribution Model of the Emissions Inventory of Mexico

(DiETE)

Specialization Thesis

Dulce Rosario Herrera Moro
High Performance Computing Specialization
Posgrado en Ciencia e Ingenieria de la Computacion
Universidad Nacional Auténoma de México

Summary

Air pollution has been strongly related to morbidity and mortality problems, notably
decreasing quality of life in the general population but even more in children under five
years old and elderly. Air quality modeling can help to understand the impact of public
policies on environmental concentrations, so being able to generate an emissions inventory
for modeling that is easy to modify and that estimates emissions quickly is a fundamental
tool, in order to achieve the goals of controlling emissions and reducing the population’s
exposure to pollutants. This work presents an analysis and a proposal for source code
optimization of the model called DIiETE that makes a spatial, temporal, and speciation
distribution of the Mexican Emission Inventory for the base year 2016 developed by re-
searchers in the Institute for Atmospheric Sciences and Climate Change.

The DIiETE model has been used in different Air Quality studies for Mexico City,
Monterrey, and other relevant domains to define or evaluate environmental management
regulations. In addition, DIiETE is used in the operational air quality forecast published
daily on the Institute’s web page. A project constraint consists of not changing the original
programming language Fortran. During the implementation analysis phase, the output
NETCDF files generation process was identified as the most time-consuming, taking up
to 60 % of the total execution time.

Results obtained from the two best strategies for code optimization tested are shown.
In the first approach, the original algorithm is taken and a coarse-grained parallelization is
implemented by OMP compile directives. Using this approach, an average speedup value of
two is acquired using three cores. The second approach consists of changing an algorithm
of order O(n?) for another of order O(n), thus obtaining an average performance factor of
28. This proposal allows the execution time of DIETE with the slowest configuration to go
from 1 hour 19 minutes to 34 minutes 37 seconds with the same amount of computational
resources (cores).
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Capitulo 1

Introduccion

El Centro de Ciencias de la Atmosfera (CCA) de la Universidad Nacional Auténoma
de México (UNAM) se ha consolidado como un referente a nivel nacional en investigacion
en ciencias del ambiente en el que, de acuerdo con su informe de labores 2013-2021, se
realizan el 75 por ciento de las publicaciones sobre atmosfera y ambiente a nivel nacional.
El Centro en colaboracién con diversas entidades publicas y privadas a nivel federal y
estatal ha contribuido tanto en el monitoreo atmosférico, ambiental y climatico asi como
a la generacion de Normas Oficiales Mexicanas (NOM). Entre las diferentes entidades gu-
bernamentales con las que el Centro ha establecido colaboraciones, se destacan pero no
se limitan a: la Comision Nacional del Agua (CONAGUA),la Comision Ambiental de la
Megalopolis (CAMe), la Secretaria de Ciencia, Tecnologia e Innovacion de la CDMX (SE-
CITI), el Servicio Meteorologico Nacional (SMN), la Secretaria de Salud (SSA), el Centro
Nacional de Prevencion de Desastres (CENAPRED), la Secretaria de Energia (SENER),
la Comision Federal de Electricidad (CFE), la Secretaria del Medio Ambiente(SEDEMA),
la Secretaria de Relaciones Exteriores (SRE), el Instituto Nacional de Ecologia y Cambio
Climéatico (INECC) asi como diversos gobiernos estatales. Estas colaboraciones le permitie-
ron al Centro realizar proyectos nacionales de gran impacto social entre los que destacan:
su participaciéon en la elaboracion y validacion cientifica de Norma Oficiales Mexicanas
(NOM) en materia ambiental, participacion en los comités de normas ISO-14000 del Co-
mité Técnico Nacional de Sistemas de Administracion Ambiental (COTENSAAM) y la
participacion en la Comision Ambiental de la Megalopolis (CAMe).

En 2012 el departamento de Instrumentaciéon disend y construyd una radiosonda cau-
tiva para el estudio de la atmosfera y ozono. La radiosonda se ha utilizado para efectuar
estudios de dispersion de contaminantes para la Comision Federal de Electricidad en tres
termoeléctricas del pais, entre ellas, la de Tuxpan, Veracruz. En 2016 el Grupo de participo
en un proyecto con la Secretaria de Ciencia, Tecnologia e Innovacion de la CDMX(SECITI)
para estudiar la exposicion a la contaminacion por material particulado en la Ciudad de
Meéxico que consistié en el diseno y construccion de sistemas para obtener la localizacion
espacio-temporal en tiempo real de monéxido de carbono en areas urbanas. En 2018, el
grupo de Contaminacién Ambiental inici6 un proyecto para la evaluacion de la calidad del
aire, deposito atmosférico y meteorologia para desarrollar el programa para la prevenciéon
y minimizacién del posible deterioro ambiental significativo en el Recinto Portuario de Ve-
racruz y otras zonas de interés. El proyecto es financiado por la Administracién Portuaria
Integral de Veracruz, S.A. de C.V. (APIVer). En agosto del mismo ano (2018) se firma un
convenio colaboracion con la SEDEMA [SEDEMA, 2018| y el Gobierno de la Ciudad de
México el Instituto para contribuir en la generaciéon de informaciéon y conocimiento que
sustenten la creaciéon de politicas publicas eficaces que contribuyan a reducir la contamina-
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cion atmostérica en la CDMX. En 2019 el Centro fue responsable de la generacion de cinco
boletines informativos y participé en una conferencia de prensa durante la contingencia
ambiental declarada el 14 de mayo de ese ano durante. Por todos los logros, contribuciones
y la gran relevancia durante sus 44 anos de existencia en septiembre de 2021 el pleno del
Consejo Universitario aprobé por unanimidad la transformacion de del CCA a Instituto
de Ciencias de Ciencias de la Atmosfera y Cambio Climatico (ICAyCC).

Ademas de los diversos proyectos y estudios cientificos que se realizan en el dia a dia
del Instituto, desde el ano 2010, se corre diariamente un pronoéstico de calidad del aire. El
prondstico fue implementado por el grupo de Fisicoquimica Atmosférica y utiliza el modelo
numérico WRF-chem (Weather Research and Forecasting with Chemistry) que acopla in-
formacion meteoroldgica y de quimica atmosférica para estimar las emisiones biogénicas a
partir de datos de fuentes de emisiones puntuales, moéviles, de area y naturales. Cada dia se
publica el prondstico a 73 horas de las concentraciones de monoxido de carbono (CO), 6xi-
dos de nitrogeno (NOzx), ozono , Particulas P Mg y dioxido de azufre (SO,) para la CDMX
y Golfo del México en https://www.atmosfera.unam.mx/calidad-del-aire-en-mexico. Los
datos meteorologicos utilizados en el pronéstico de calidad de aire son obtenidos a partir
del pronoéstico meteorolégico implementado en el Instituto mientras que los datos de emi-
siones se basa en el inventario de emisiones de la Republica Mexicana del ano 2016 que
son procesados por el modelo de distribucion espacial, temporal y de especiacion (DiE-
TE) |Garcia-Reynoso et al., 2018| desarrollado por el Dr. José Agustin Garcia Reynoso
investigador del ICAyCC. Ademés del prondstico operativo, el DIETE se ha utilizado para
realizar diversos estudios de calidad del aire en Guadalajara, Monterrey y Centro de Mé-
xico. El DiETE estéa implementado en Fortran90 y toma un tiempo promedio de 1 hora
15 minutos para convertir el inventario anual municipal a un inventario horario en una
reticula de 3x3km con las emisiones de un solo dia de toda la Republica Mexicana, consi-
derando que para el pronoéstico se calculan a diario las emisiones, la ejecucion del DIETE
tomaria alrededor de 3 horas 45 minutos. Con la finalidad de reducir los tiempos de la
version actual del DiETE, la estrategia ha sido el no calcular las emisiones de la toda la
Republica Mexicana sino dividir el dominio en diferentes areas de estudio. Es por esta
razon que el prondstico diario se limita a la drea metropolitana de la Ciudad de México.

Durante el desarrollo del presente trabajo se realizdo un analisis del codigo fuente de
la implementacion del modelo DiETE con la finalidad de proponer e implementar una
actualizacion que permitan reducir el tiempo de ejecucion sin tener que reducir tamano
del dominio o cambiar el tamano de las celdas para reducir su nimero.

1.1. Motivacidon

La contaminaciéon atmosférica esté fuertemente relacionada con problemas de morbi-
lidad y mortalidad, disminuyendo notablemente la calidad de vida de la poblacion, en
especial la mas vulnerable que corresponde a los ninos menores de cinco anos y los adultos
mayores de una region contaminada. En 2012 la Organizacion Mundial de la Salud (OMS)
estim6 que a causa de la contaminacion atmosférica exterior, producida tanto por fuentes
urbanas como rurales, se produjeron 3,7 millones de muertes en todo el mundo. Para el
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caso de la Ciudad de México, el informe anual de sobre Calidad del Aire 2018 report6 271
dias en la categoria MALA y 5 dias en la categoria MUY MALA del indice de calidad
del aire. Dada la relevancia que ha alcanzado el ICAyCC sus estudios en calidad tienen el
potencial de influir en la creaciéon y validacion de politicas publicas que regulan las activi-
dades y procesos en la industria, en la agricultura y otras actividades econémicas vitales
del pais.

Un elemento indispensable en los estudios de calidad del aire son los modelos numeéricos.
En el ICAyCC, el modelo més utilizado en calidad del aire es el WRF-CHEM desarrollado
por un grupo de expertos. Sin embargo, tanto para pre-procesamiento de entradas como
el anélisis de las salidas se realizan con diversas herramientas de Software que en muchas
ocasiones son desarrolladas por los investigadores. El presente trabajo se enfoca en reducir
el tiempo de ejecucion del codigo fuente del modelo DIETE que se encarga convertir el
inventario de emisiones oficial a un formato adecuado para el modelo WRF-CHEM. Lo an-
terior, se aplicando las habilidades y conocimientos técnicos adquiridos en la Especialidad
del Computo de Alto Rendimiento.

1.2. Objetivos

1.2.1. General

El objetivo del presente trabajo reducir el tiempo de ejecucion de la implementacion
actual el codigo fuente del modelo DiETE, esto se lograrda mediante el analisis de la imple-
mentacion actual para proponer e implementar estrategias computacionales adecuadas.

1.2.2. Particular

» Entender, dominar y documentar los médulos de la implementacion actual del mo-
delo.

= Identificar el o los subprocesos que representan un cuello de botella durante la eje-
cucion del modelo.

= Realizar un anélisis de los algoritmos implementados en para proponer e implementar
estrategias computacionales adecuadas que permitan reducir el tiempo de ejecucion.

1.3. Metodologia

En esta seccion se presenta la metodologia seguida en el presente trabajo para reducir
el tiempo de ejecucion del modelo DiETE.

» Estudiar y analizar el c6digo fuente de la implementacion actual del modelo DIETE.
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= Medir los tiempos de ejecucion de los diferentes moédulos identificando cuales de ellos
impactan mas en el tiempo de ejecucion total.

= [dentificar los elementos que més constituyen a crear un cuello de botella durante la
ejecucion.

= Proponer alternativas a los elementos problematicos.
= Refactorizar el c6digo con base en la solucion propuesta.

» Realizar comparaciones de los tiempos de ejecucion para comprobar que se ha cum-
plido con el objetivo de reducciéon de tiempo.

= Dar propuestas de trabajo futuro sobre el tema.

1.4. Organizaciéon del documento

El presente documento esta organizado en cuatro capitulos entre los que se incluye esta
introduccion. Adicionalmente a los capitulos, se incluye una secciéon adicional de apéndices
que complementan el trabajo. A continuacién se presenta una breve descripcion de cada
uno de los siguientes capitulos.

En el capitulo 2, Antecedentes, se presentan los conceptos fundamentales relativos a
Contaminacion del aire los factores que influyen y el impacto que tiene en la salud de
la poblacién. En el capitulo se presenta también una descripcion detallada del Modelo
DiETE, de la implementacion actual, el analisis de los tiempos de ejecucion, y aspectos
mejorables del codigo fuente.

En el capitulo 3, Aceleracion del cidigo DiETE, se presentan las modificaciones reali-
zadas al codigo fuente y el impacto que tienen en los tiempos de ejecucion.

Finalmente se concluye el trabajo en el capitulo 4, Conclusiones, que contiene los
comentarios finales y sugerencias de trabajo futuro.



Capitulo 2

Antecedentes

En el presente Capitulo se exponen los conceptos basicos de Contaminacion del Aire
y sus efectos, qué son los Inventarios de Emisiones y el papel del Instituto de Ciencias de
la Atmosfera y Cambio en los estudios de contaminacion del aire. Ademas se describe y
documenta el funcionamiento del cédigo fuente que implementa el modelo DiETE.

2.1. Contaminacion del aire

Un contaminante del aire puede definirse como cualquier sustancia emitida a la atmos-
fera que altera de forma negativa la composicion natural del aire. [INECC, 2005]. Por lo
tanto, la contaminacion del aire hace referencia a la presencia de un conjunto de contami-
nantes, gases o particulas, de origen natural o se resultantes de actividades humanas.

Los factores que intervienen en la dispersion y acumulacion de contaminantes son
[Vigil et al., 2013].

= Eventos meteorologicos. La temperatura del aire determina el estado y movimien-
to de las masas de aire facilitando o dificultando la dispersion de contaminantes.

= Caracteristicas geograficas. Influyen en la difusion o acumulacion de los conta-
minantes, por ejemplo, las montanas frenan los vientos, favoreciendo la acumulacion
de contaminantes en zonas urbanas.

= Fuentes de emision. Lanzan sustancias al aire por una fuente localizada o como
resultado de reacciones fotoquimicas.

La calidad del aire en una region se determina por comparacion entre mediciones de
contaminantes criterio y los limites definidos por las normas de salud que establecen los
valores tolerables de a los que los seres humanos y ecosistemas pueden estar expuestos a
dichos contaminantes. Los contaminantes criterio se establecen con base en los impactos
que tienen en la salud de la poblacion y en el ambiente. Es decir, se seleccionan aquellos
contaminante que provocan efectos agudos en la salud humana. Los contaminantes criterio
establecidos para la CDMX son los ¢xidos de nitrégeno (NOx), 6xidos de azufre (SOx ),
particulas suspendidas (PM), monéxido de carbono (CO) y compuestos organicos volatiles

(COV)).
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Si bien los contaminantes criterio a corto plazo no son los tinicos y existen contaminan-
tes que pueden provocar efectos a largo plazo en la salud por lo que es de suma importancia
realizar estudios

La contaminacién atmosférica en esté fuertemente relacionada con problemas de mor-
bilidad y mortalidad, disminuyendo notablemente la calidad de vida de la poblacion, en
especial la mas vulnerable que corresponde a los ninos menores de cinco anos y los adultos
mayores de una region contamina. En 2012 la Organizacion Mundial de la Salud (OMS)
estimo que a causa de la contaminacion atmosférica exterior producida por fuentes tanto
urbanas como rurales, se produjeron 3,7 millones de muertes en todo el mundo.

En [Silva et al., 2017| se predice que en los anos 2030 y 2100 habra 55,600 y 215,000
muertes asociadas una sobre exposicion a particulas PM2.5 respectivamente.

2.1.1. Clasificacién y efectos de los contaminantes

En [Vigil et al., 2013] se realiza la siguiente una clasificacion y caracterizacion de con-
taminantes:

» Contaminantes primarios. Son vertidos directamente a la atmosfera por algu-
na fuente de emision como chimeneas, automoviles, entre otros. Los contaminantes
que se encuentran en esta clasificacion son: (S0s),(CO) ,(NOs), particulas PMj s,
particulas PMiy y COV.

e Didzido de azufre (SOz). El diéxido de azufre irrita las vias respiratorias y en
altas concentraciones puede causar broncoconstriccion y agravar enfermedades
respiratorias y cardiovasculares. Los grupos de poblaciéon vulnerables al diéxido
de azufre son los ninos, los adultos mayores y personas que padecen asma y
enfermedades pulmonares. Se cree que la toxicidad del diéxido de azufre es
modulada por la presencia de particulas.

e Mondzido de carbono (CO). Es un gas incoloro no irritante sin olor o sabor
que se produce por la combustion incompleta de carbon. Alrededor del 70 por
ciento del C'O proviene de los vehiculos. En altas concentraciones inhabilita el
transporte de oxigeno hacia las células. Si la exposicion es prolongada puede
causar dano permanente en el corazéon y cerebro.

e Ozido de Nitrogeno (NO,). Son gases que se emiten en los procesos de combus-
tion que se llevan a cabo en relacion con el trafico (en especial vehiculos Diesel),
asi como en instalaciones industriales de alta temperatura y de generacion eléc-
trica. En humanos pueden producir inflamacién de las vias aéreas, afecciones
de 6rganos, como higado o bazo, o de sistemas, como el sistema circulatorio
o el inmunitario, que propician a su vez infecciones pulmonares e insuficien-
cias respiratorias). En el medio ambiente causa acidificacion y eutrofizacion de
ecosistemas, afecciones metabodlicas asi como limitacién del crecimiento vegetal.

e Particulas .Es material respirable presente en la atmosfera en forma sélida o li-
quida (polvo, cenizas, hollin, particulas metalicas, cemento y polen, entre otras).
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De acuerdo con su tamano se pueden dividir en dos grupos principales: las de
didmetro igual o inferior a los 10um (PM) y las de fraccion respirable més
pequena (PMs,5). Las particulas (PM;o) agravan el asma y se asocian con el
desarrollo de diabetes ademas, pueden ocasionar disminucién en el tamano del
feto. Ademas de agravar las enfermedades respiratorias cardiovasculares, una ex-
posicion cronica a altas concentraciones de particulas (PM,5) pueden provocar
un incremento en el riesgo de morbilidad y mortalidad.

e Hidrocarburos (HC). Las emisiones de HC estan asociadas a la mala combus-
tion de derivados del petrdleo. Las fuentes mas importantes de emision son el
transporte por carretera, los disolventes, pinturas, vertederos y la produccion
de energia. Los de mayor interés son los compuestos orgéanicos volatiles (COV),
dioxinas, furanos, bifenilos policlorados (PCB) y los hidrocarburos policiclicos
arométicos (PAH).

= Contaminantes secundarios. Son los contaminantes originados en el aire como
consecuencia de la transformacion y reacciones quimicas que sufren los contaminantes
primarios en la atmosfera. (O3), lluvia acida y contaminacion fotoquimica.

e Ozono (O3). Forma parte de la composicion de la atmosfera , sin embargo a baja
altura resulta perjudicial por su caracter oxidante, reactivo corrosivo y toéxico.
En humanos irrita las vias respiratorias y en altas concentraciones reduce la
funciéon pulmonar

e Lluvia dcida. Es el término que se ha usado para describir el proceso por el cual
ciertos acidos se forman en la atmosfera a partir de contaminantes y luego se
precipitan a la tierra. E1 SO, (dioxido de azufre) y los NOx, causan la lluvia
acida. Estas sustancias en presencia de agua, O, y otros compuestos quimi-
cos forman acido sulftrico (HyS0,) y écido nitrico (HNOj3) respectivamente,
que se precipitan a la tierra en forma liquida cuando se presentan lluvias o
en forma seca en presencia de nevadas o neblinas. Cuando la lluvia acida cae
sobre el suelo y cuerpos de agua, altera sus caracteristicas quimicas y pone en
peligro el equilibrio de los ecosistemas. Ademés, los compuestos quimicos que
contiene la lluvia acida danan la superficie de edificios, estatuas, monumentos
y automoviles.

e (Contaminacion fotoquimica. La constituyen la luz solar y sustancias susceptibles
de ser oxidadas. El smog fotoquimico es una mezcla de contaminantes que se
forman por reacciones producidas por la luz solar al incidir sobre contaminantes
primarios. Los efectos en la salud humana va desde empeoramiento de alergias,
hasta dificultades para respirar, cancer, etc. Ademas puede causar una reduccion
de la visibilidad por irritaciéon ocular

2.1.2. Efectos de la contaminacion del aire

En la seccion anterior se presentd como afectan a la salud humana los contaminantes.
Sin embargo, la contaminacion del aire no solo afecta la salud de los seres humanos también
tiene efectos en los ecosistemas y estd intimamente relacionada con el cambio climético.



CAPITULO 2. ANTECEDENTES 8

Los ecosistemas se ven afectados principalmente por contaminantes secundarios como
la lluvia acida que obstruye y acidifica los poros de las hojas dificultando el proceso de
fotosintesis, ademas de contribuir a la degradacion los suelos que afecta a las raices y por lo
tanto a la nutricién de las plantas. Otro de sus efectos de la lluvia acida es la disminucion
de peces al acidificar lagos, lagunas, rios y arroyos [Vigil et al., 2013]

En [Ruiz-Suarez et al., 2018] se reporta el impacto econémico que tiene la exposicion a
altas concentraciones de ozono en cuatro cultivos importantes en el area de la Megalopolis
de la Ciudad de México. El estudio reporta pérdidas en el rendimiento de de los cultivos
del maiz en 3 %, avena 26 %, frijol 14 % y sorgo 15 %

En el 2003 la seccion de Contaminacion Ambiental del CCA-UNAM publicé un estudio
sobre el efecto de la lluvia acida sobre la piedra caliza en los monumentos mayas de Tulum,
Quintana Roo [Bravo-Alvarez et al., 2003|. El estudio determiné que la roca caliza sufre
una disolucién de cuatro a cinco micrémetros por ano provocada de la lluvia acida con el
carbonato de calcio propio de la roca caliza.

La contaminacion del aire y el cambio climéatico estan interrelacionados ya que el cli-
ma, y en particular la temperatura del planeta, dependen del balance entre la energia que
recibe del sol y el calor que emite. Los gases de efecto invernadero (GEI) presentes natu-
ralmente en la atmoésfera dejan pasar la radiacion solar hacia la superficie terrestre, pero
absorben la radiacion infrarroja que esta tltima emite, produciendo con ello un efecto neto
de calentamiento [SEMARNAT, 2018]. La quema de combustibles fosiles emiten grandes
cantidades de gases y compuestos de efecto invernadero que se suman a los existentes en
la atmosfera, con lo que se incrementa su concentracion en la atmosfera y con ello el efecto
de calentamiento.

2.2. Inventarios de Emisiones

Los inventarios de emisiones tienen como finalidad identificar y caracterizar las princi-
pales fuentes de contaminantes que afectan la calidad de aire de una region.

En la Figura 2.1 se muestra la clasificacién de las Fuentes de emisiones que se utiliza
en los Inventarios de Emisiones.
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Figura 2.1: Clasificacion de las fuentes de emision en el Inventario Nacional de Emisiones

Las fuentes de emision se clasifican en [Jimate, 2013]:

= Fuentes fijas. Emiten contaminantes al aire por ductos o chimeneas. Los contami-
nantes emitidos por este tipo de fuentes son producto de la combustién utilizada para
la generacion de energia. Los principales contaminantes asociados a estas fuentes son
las particulas SO,, NOx, C'O,, CO e hidrocarburos.

» Fuentes de area. Son todas aquellas actividades que en conjunto afectan la calidad
del aire, como el uso de madera, el tratamiento de aguas residuales, plantas de com-
posteo, rellenos sanitarios, artes graficas, panaderias, distribuciéon y almacenamiento
de gas LP, principalmente.

= Fuentes de moviles. Se consideran los vehiculos automotores que circulan por ca-
rretera. Las emisiones que producen los vehiculos son del tubo de escape, los vapores
provenientes de fugas de combustible con el motor en operacion , las emisiones que se
producen por el aumento de la temperatura ambiente en el tanque de combustible.

» Fuentes naturales o biogénicas. Se refiere a la generaciéon de emisiones produ-
cidas por volcanes, océanos, plantas, suspension de suelos, emisiones por digestion
anaerobia y aerobia de sistemas naturales. Las emisiones biogénicas incluyen 6xido de
nitrégeno, hidrocarburos no metanogénicos, metano, diéxido y monoéxido de carbono
y compuestos nitrogenados y azufrados.

En los inventarios de emisiones se estiman las aportaciones de contaminantes de cada
una de las fuentes de emision. Para la estimacion de emisiones de fuentes fijas se utilizan
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factores de emision para contaminantes generados por la Agencia de Proteccién Ambiental
de Estados Unidos (APA) y factores de emision para gases y compuestos de efecto inver-
nadero del Grupo Intergubernamental de Expertos sobre el Cambio Climéatico (IPCC).
Los factores comtinmente los factores se expresan como el peso del contaminante dividido
por unidad de peso, volumen, distancia o duraciéon de la actividad. En 2.1 se presenta
la ecuacion general para una estimacion en donde: E= emision , A= Taza de actividad ,
FE=Factor de emision

E = (A)(FE) (2.1)

En la estimacion de emisiones de fuentes méviles se consideran los datos de actividad
son los kilémetros recorridos por los vehiculos, flota vehicular , tipos de vialidades asi como
el tipo y calidad de los combustibles.

Entre los anos 1995 y 2000 el Instituto Nacional de Ecologia (ahora INECC), con el
apoyo de la Agencia de Proteccion al Ambiente de los Estados Unidos y la Asociacion
de Gobernadores del Oeste de ese pais, se adecu6é una metodologia a las condiciones par-
ticulares de México para crear por primera vez un inventario de emisiones. En total se
han desarrollado cinco inventarios de emisiones con cobertura nacional (1999, 2005, 2008,
2011 y 2013). Sin embargo, los inventarios elaborados por las autoridades ambientales po-
seen una resolucion espacial y temporal que impide su utilizaciéon directa en los modelos
numéricos de calidad del aire.

2.3. Modelo DiETE

2.3.1. Introducciéon

Los modelos numéricos de calidad de aire se han consolidado como una herramienta
indispensable en los estudios de calidad de aire. Los modelos de calidad de aire emplean
un conjunto de ecuaciones diferenciales discretizadas para caracterizar los procesos fisicos
y quimicos que se presentan por la dispersion y reaccion de emisiones en la atmosfera para
determinar las concentraciones de especies de contaminantes sobre un dominio determi-
nado. Para la gestion ambiental, los modelos de calidad de aire se han consolidado como
una herramienta de investigaciéon que resulta particularmente 1til en los siguientes temas

(Seinfeld 1978, Seinfeld and Pandis 1998):

= Los modelos son consultados durante la planificacion territorial de futuras fuentes
de contaminantes atmosféricos.

= Se usan para determinar cudl es la contribucién de la fuente A a la inmision del
contaminante B.

= Se utilizan para hacer simulaciones de episodios de contaminaciéon atmosférica en la
elaboracion de planes de actuacion.
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» Determinar responsabilidades frente a los niveles actuales de contaminaciéon atmos-
férica.

= Se usan como base cientifica para la promulgacion de legislaciones sobre el control
de las emisiones.

= En la evaluacion de técnicas y estrategias propuestas para el control de las emisiones.

= Determinar cudl es la estrategia considerando la efectividad-costo para reducir las
concentraciones de un contaminante por debajo de un criterio de calidad del aire.

= Realizar pronosticos de calidad del aire.

Las caracteristicas de una modelaciéon numérica se definen con base en el objetivo que
se persigue por lo que se debe seleccionar cuidadosamente el periodo y la regién a estudiar,
el mecanismo quimico a emplear, la configuraciéon meteorologica seleccionada, etc. En la
Figura 2.2 se presenta un esquema con los componentes principales involucrados en un
modelo numérico de calidad de aire.

Air Quality Model

Pollutant
Concentratio

eteorologica

Model: wind,
temperature,
precipitation,
adiation, ..

ns

These are hourly
and in 3-D

Boundary Conditions -
Concentrations of species Emissions

at boundaries Ground level
and elevated

Figura 2.2: Princiaples componentes de un modelo numérico de calidad de aire

= Datos meteorologicos. Los datos de temperatura, viento, precipitacion, tempera-
tura y radiaciéon se obtienen de modelos meteorologicos. Para el caso del pronéstico
operativo de calidad de aire del ICAyCC utiliza el Global Forecast System (GFS)
https://nomads.ncep.noaa.gov/txt _descriptions/GFS_doc.shtml.

= Condiciones de frontera. Tanto de variables meteoroldgicas como de concentra-
ciones de especies quimicas en los limites del dominio de estudio.


https://nomads.ncep.noaa.gov/txt_descriptions/GFS_doc.shtml
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» Emisiones de contaminantes atmosféricos contienen la estimacion de las emi-
siones liberadas a la atmosfera de los contaminantes de origen antropogénico como
natural.

Los inventarios de emisiones son decisivos en la eficiencia y calidad de los resultados
obtenidos de la modelacion ya que se utilizan como condiciones iniciales y gobiernan las
concentraciones ambientales en el dominio de modelacion. La limitacion en el uso de los
Inventarios de Emisiones Nacionales en los modelos de calidad de aire radica en que,
generalmente, poseen una resoluciéon espacial y temporal que impide su utilizacion directa.

En |Garcia-Reynoso et al., 2018] Investigadores del ICAyCC proponen un modelo de
distribucion espacial temporal y de especiacion (DIETE) que incorpora los datos oficiales
de los del Inventario de Emisiones de México 2008 generado por SEMARNAT.

En [Rodriguez Zas and Garcia Reynoso, | publicado en Revista Internacional de Con-
taminacion Ambiental en 2021 se aplicé el modelo (DiETE) para evaluar y actualizar
Inventario Nacional de Emisiones de México de 2013 a partir de una metodologia no pa-
ramétrica de factores de escalamiento.

En la siguiente seccion se describe a detalle las caracteristicas y funciones del modelo
DiETE objeto de estudio del presente trabajo.

2.3.2. Procesos del Modelo DiETE

El codigo del DiETE fue escrito usando programacion estructurada usando el lenguaje
de programacion Fortran. La seleccion del lenguaje de programacion se basé principalmente
en la experiencia del desarrollador en el uso de ese lenguaje y se establecié como un requisito
restrictivo en el presente trabajo. Las principales caracteristicas del DiETE son:

» Tiene una cobertura nacional con resolucion 9 x 9 km y 3 x 3 km.
» Coberturas de Areas Metropolitanas con resolucién 3 x 3 Km y 1 x 1 Km.

» Puede ser configurado para realizar la especiaciéon quimica de contaminantes para
los mecanismos de reaccion SAPRC99, RADM2, RACM y CBMO05 que emplea tanto
el WRF-chem como los modelos CHIMERE y CMAQ.

» Utiliza ocho capas verticales para distribuir emisiones de fuentes puntuales.

» Utilizas Codigos de Clasificacion de Fuentes (SCC) para realizar la distribucion tem-
poral y especiacion quimica.

= Las emisiones de fuentes moviles se distribuyen con base en la longitud y ntmero de
carriles de las vialidades y carreteras.

» La distribucion de emisiones de fuentes puntuales se realiza con base en la ubicacion
geografica de las fuentes.
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» Emisiones de fuentes de area distribuidas con base en Areas Geoestadisticas Basicas
(AGEB) de las zonas urbanas del pais.

Con la finalidad de reducir los tiempos de ejecucion en la implementacion original se
dividi6 la repiblica mexicana en subdominios que abarcan zonas de interés. En la Figura
2.3 se muestran las diferentes zonas de estudio disponibles en DiETE.

(a) CAMe (b) Guanajuato (¢) Guadalajara (d) Colima

.
- .“ il
"

(e) Cd. Juarez (f) Mexicali (g) Monterrey (h) Tijuana

Figura 2.3: subdominios DiETE

La implementacion del modelo DIETE esta conformado de cuatro procesos principales:
distribucion espacial, distribuciéon temporal, especiacién-agrupacion y formacion de archivo
de salida que se describen a continuacion.

Distribucién espacial

Como se vio en la secciéon 2.3.1 los modelos numéricos necesitan utilizar las emisiones
distribuidas en cuadriculas para poder calcular las concentraciones, sin embargo, los in-
ventarios de emisiones oficiales tienen las concentraciones anuales totales de las emisiones
de contaminantes por municipio. Por lo que durante la primera etapa en el desarrollo del
modelo DIETE consistié en la definicion de reticulas de celdas cuadradas sobre la Reptbli-
ca Mexicana (ver Figura 2.4a. Las reticulas estan centradas en 24.06° N, 102.03°O y tienen
resoluciones de 9 km, 3 km o 1 km en cada lado. A cada una de las celdas la reticula
se le asign6é un identificador numérico en la Figura 2.4b se ilustra la forma en la que se
asignaron los identificadores. La informaciéon de una reticula se representa en un archivo
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separados por comas (CSV) denominado localiza.csv. Los archivos estan conformados
por las siguientes columnas:

GRIDCODE. Identificador de la celda

= LONG . Longitud correspondiente a la esquina superior izquierda de la celda.

= LATITUDE. Latitud correspondiente a la esquina superior izquierda de la celda.
= Pob. Numero de habitantes en el area de la celda.

s UTMX. Coordenada X en el sistema universal UTM

= UTMY. Coordenada X en el sistema universal UTM

= UTMZ. Coordenada X en el sistema universal UTM

En la Figura 2.4c se ilustra un ejemplo del archivo localiza.csv del area metropoli-
tana que abarca la CDMX y sus alrededores a la que se le denominada ECAIM.

IS i 1|2 |3 |4
0
SNl (b
NSRS
NI ~
a7\ /
RIS AR
“\4\_/4\(—3 N

(a) La Republica Mexicana se divide en bloques (b) A cada bloque se le asigna un identificador
anico

Subdominio: ECAIM Representacién del subdominio en DIETE
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(¢) Representacion del dominio en archivos separados por comas

Figura 2.4: Proceso parar generar las reticulas en DiETE

Una vez generada la reticula, se utilizan herramientas de procesamiento GIS para dis-
tribuir espacialmente las fuentes de contaminantes en las celdas de la reticula. Esto se
realiza traslapando la posicion de las celdas de la reticula con archivos vectoriales shapefile
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que contienen la posicion geografica de aeropuertos, zonas agricolas, zonas bosques, ca-
rreteras, centrales de autobuses, ferrocarriles, caminos pavimentados, caminos de terceria,
puertos y vialidades. Los archivos shapefile son proporcionados por el Instituto Nacional
de Estadistica y Geografia (INEGI). El resultado del proceso anterior son archivos csv,
uno por cada caracteristica geografica considerada, que contiene la fraccion del drea de una
celda que ocupa la caracteristica de interés. En otras palabras, si la celda con GRIDCODE=
4000 contiene un bosque que ocupa la mitad de su &area, se almacena el registro corres-
pondiente en el archivo bosque.csv. La superficie marcada como bosque representa todo
tipo de vegetacion no agricola en una celda.

Dado que en el inventario se reportan las emisiones de area y moéviles por municipio,
se cred el campo CID conformado por: id_estado + id_municipio el resultado se escribe
en el formato eemmm en donde e corresponde a los digitos del identificador del estado y m
del a los digitos del identificador de municipio.

= Distribucién espacial de emisiones de area. Este moédulo recibe como entradas
los archivos con los datos descriptivos de las celdas y los archivos con los datos del
inventario para emisiones de area. Se tiene un archivo de emisiones por cada uno de

los contaminantes BC, C'O, CO,, INH3, NO,, PM0, PMsy.5, SOy, VOC. Los
archivos estan en formato csv (en la carpeta area) con la siguiente estructura:

| CVE ESTADO | CVE MUNICIPIO | SCC1 | SCC2 | ... | SCCN |

En donde CVE ESTADO es el nimero de identificacién de estado, el CVE MUNICIPIO es
el namero de identificacion del municipio y las columnas de SCC_1 de SCC_N contienen
emisiones anuales clasificadas por el codigo SCC asociado al contaminante reportado.

Dado que las emisiones estan asociadas a ciertas actividades o caracteristica geogra-
fica, DiETE distribuye las emisiones de area municipales reportadas en el inventario.
Por ejemplo, para calcular las emisiones generadas la zona boscosa de la celda 450 de
la Figura 2.5 se suman las emisiones etiquetadas con SCC = 2,810,001,000 de los
municipios (10043 + 01061 + 01052 ), el resultado se multiplica por la fraccién
de area de bosque calculada para la celda.
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Figura 2.5: Distribucion de emisiones de area

En la Tabla 2.1 se presenta como DiETE relaciona las emisiones reportadas en el
inventario con base en su SCC al tipo de uso de suelo o actividad humana.

Agricola 2801500100, 2801000002, 2267005000, 2801700000, 2805020000,
2461850000, 2801000005
Bosque 2810001000
Aeropuertos 2275000000, 2275050000
Centrales camineras 2230070310, 2270008010
Puertos Maritimos 2280000000
Ferrocarriles 2285000000, 2285002010
Vialidades 2461020000, 2401008000
Terraceria 2296000000
Poblacion 2104007000, 30500304 , 2102004000, 2102006000, 2425010000,
2102007000, 2425030000, 2103006000, 2103007000, 2104006000,
2104008000, 2104011000, 2222222222, 2302002000, 2425040000
2302050000, 2311010000, 2401001000, 2401005000, 2465100000
2401065000, 2401080000, 2401020000, 2401990000, 2465000000
2415000000, 2415010000, 2420000055, 2425000000, 2465400000
2465800000, 2465900000, 2501060000, 2610000000, 2630030000,
2850000010, 3333333333, 5555555555, 2296000000, 2294000000
2465200000, 2465600000, 2810030000, 2265005000, 2620030000
2270005000

Tabla 2.1: Distribucion de las emisiones con base en actividades y caracteristicas geogré-
ficas.
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En la Figura 2.6 se ilustra el proceso que DiETE realiza para la distribucién espacial
se emplean coberturas de suelo comunes a las categorias de emisiones (SCC). Por
ejemplo, las emisiones producidas por combustion residencial por gas se distribuyen
sobre lugares donde se tenga poblacién mientras que las emisiones relacionadas al
consumo de Diesel por actividades agricolas se distribuyen en areas con cobertura de
suelo agricola y asi sucesivamente tomando en cuenta la clasificaciéon que se presenta
en la tabla 2.1.

La salida de este proceso es un archivo csv por cada contaminante que contiene el
identificador de la celda (GRIDCODE), fraccion de area de la celda que pertenece a zona
urbana (Furb), fraccion de area rural (Frural), y los SCCs asociados al contaminante
analizado. Obsérvese que en una celda pueden contener las emisiones de mas de un

municipio.
Uso de suelo Emisiones Anuales de Contaminantes
GRIDCODE , CID CID, sCC
—
b 1IPM10 r
= )| o ™ &
3 L :
. N M
° [}
Y <y LY
[ N ]
centrales ~ INH3
sV ) ]| csv
— k" NS
GRIDCODE = id celda \ Distribucién de
CID = Identificador edo.+ mpio. “'\.‘ contaminantes en las celdas
| del dominio con base en los
\ scC
GRIDCODE CID Furb Frural 2102007000 2102004000 2104008000 2104007000 2267005000 2270005000 2805020000 2630030000 2801500100
294 7087 0 0236113 0 0 0 0 0 0 195080000 0 378509
295 7087 0 0.0383799 0 0 0 0 0 0 31710000 0 61526.1
645 7089 0  0.0042077 0 0 0 0 0 0 6770150 0 103464

Figura 2.6: Distribucion de emisiones de area

= Distribuciéon espacial de emisiones moéviles. Las entradas a este proceso son los
archivos CARRETERA.csvy VIALIDADES.csv contienen la longitud total de la vias de
transporte en el municipio multiplicada por el nimero de carriles (dando asi el area
total de circulacion de vehiculos) y la fraccion de area de vialidad correspondiente a
cada una de las celdas de la reticula.

Los archivos con las emisiones moviles del inventario tiene la siguiente estructura:

| CVENMUN | SCC | VOC | CO | NO [ NO2 | NH3 | PM10 |
| PM25 | CN | C02| | SO2 | CH4| | Categoria |

El proceso para distribuir las emisiones puntuales consiste en

e (Calcular las fracciones de carreteras y vialidades siguiendo la siguiente férmula:
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Long x celda

Long total x municipio
e Se combinan las fracciones calculadas de carreteras y vialidades.

e Se dividen las emisiones del municipio con base en las fracciones calculadas.

Distribuciéon temporal

La emision de contaminantes varia dependiendo del mes, dia de la semana y hora.
DiETE toma la fecha y hora configurada y selecciona los perfiles temporales generados
por la EPA (2011) para obtener la distribucion temporal de las emisiones. DIETE emplea
18, 833 codigos SCC que se relacionan con 980 perfiles temporales mensuales, 44 semanales y
188 horarios. La distribucion temporal considera las tres zonas horarias (Centro, Pacifico y
Noroeste) de la Republica Mexicana. En la Figura 2.7 se muestra un ejemplo de los perfiles
que se consultan con base en la fecha de las emisiones calculadas.
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Figura 2.7: Archivos con los perfiles temporales en DiETE

Perfil temporal es un archivo .tzt con las siguientes columnas:

| SCC | MonProf | WekProf

DiuProf |

SCC de emision, MonProf identificador del perfil mensual, WekProf identificador del
perfil semanal y DiuProf perfil horario.
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= Emisiones de area y moviles. Para el proceso de distribucion temporal de las
emisiones de area se toman como entrada los archivos csv generados en el proceso
de distribucion espacial descrito en la seccion 2.3.2.

La salida del proceso de distribuciéon temporal son archivos csv con el siguiente
formato para cada compuestos inorganicos como CO, SO2, NOx, PM10, en el caso
de los compuestos inorganicos y PM2.5 se incluye la columna de SCC para emplearse
en pasos posteriores.

| GRIDCODE | Hri [ Hr2| [Hr3 | . . . [Hr24

» Emisiones puntuales. El archivo de entrada con las emisiones puntuales del in-
ventario tiene las siguientes columnas:

\ 1at\ 1on\ sce ‘ANNPMlO \ANNPM25 \ANNSUQ \ANNco ‘ANNNOX

| ANNVOC | ANNCO2 | ANNCH4 | ANNNH3 | ANNCN | Capa 6 -18 | Capa 6 -18

Especiacion Quimica

Los compuestos organicos volatiles consideran un conjunto de especies quimicas cuya
proporcion depende de la fuentes de emision y el proceso que los genera.

La especiacion se refiere a la degradacion de un contaminante en sus componentes qui-
micos individuales o en grupos quimicos especificos [Jimate, 2013]. La especiacion se puede
realizar a través de perfiles que representan la fraccion de las especies quimicas individuales
presentes en un contaminante. Este proceso es necesario para representar adecuadamente
las reacciones quimicas que ocurren en la atmobsfera dado que en la modelacién fotoqui-
mica se asigna un nivel de reactividad fotoquimica propio para cada grupo de especie. En
DIiETE el proceso de especiacion se aplica tanto para los compuestos organicos volatiles
(VOC) como para particulas PMs.5 para luego agruparlos en el mecanismo solicitado por
el usuario sumando las emisiones de las especies quimicas de una categoria mediante un
factor de agregacion (fa) (Middleton et al. 1990).Durante el proceso se convierten las emi-
siones de masa a mol por medio del peso molecular de la categoria. En la Tabla 2.2 se
presentan los mecanismos fotoquimicos implementados en DiETE y el nimero de clases
en los que agrupan a los compuestos.

Mecanismo quimico No. clases
MOZART (Model of Ozone and Related chemical Tracers) 39
RADM (Regional Acid Deposition Model) 36
RACM ( Regional Atmospheric Chemistry Mechanism ) 55
SAPRC99 (Statewide Air Pollution Research Center Mechanism) 47
SAPRCO7 (Statewide Air Pollution Research Center Mechanism) 49

Tabla 2.2: Numero de clases en los que se agrupan los compuestos organicos segin el
mecanismo fotoquimico.
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En la Figura 2.8 se presenta un ejemplo de la distribuciéon espacial y temporal que
realiza DIiETE de las emisiones de mondxido de carbono para el dia 11 de mayo de 2021.
Como se puede apreciar en la figura, la concentraciéon de emisiones de carbono son més
intensas en la manana.

Monédxido de carbono Monédxido de carbono
11/05/2021 08:00:00 11/05/2021 18:00:00

mol km~2 /hr mol km~2 /hr
(a) Mozart 8:00 hrs (b) Mozart 18:00 hrs
Monéxido de carbono Monéxido de carbono
11/05/2021 08:00:00 11/05/2021 18:00:00

mol km~2 /hr mol km~2 /hr

(c) Saprc77 8:00 hrs (d) Saprc77 18:00 hrs

Figura 2.8: Ejemplo de las distribuciones espacial y temporal de las emisiones de DiETE

Formacién de archivos de salida NetCDF

El formato de archivos Network Common Data Form (NetCDF) fue desarrollado por
el proyecto Unidata en la Corporaciéon Universitaria para la Investigacion Atmosférica
(UCAR). El formato permite almacenar variables multidimensionales y a lo largo de 30
anos varias organizaciones y grupos cientificos alrededor del mundo lo han adoptado como
estandar para el intercambio de ciertos datos cientificos.[Gaba, 2019]

Los archivos NetCDF esta conformado por:
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» Variables: Matrices de datos N-dimensionales que pueden ser de tipo char, byte,
short, int, float o double. En NetCDF los datos datos unidimensionales son al-
macenados en arreglos,los bidimensionales en matrices y los datos de mas de tres
dimensiones son representados por una serie de matrices tal como se muestra en la

Figura 2.9.
Time 3
/'/ 143 | 243 | 343 | 233 rF———
_ie 2 ey oy | = P P poey p |
= 133 | 233 | 333 433 asv " el el il el
¥ /"f 192 242 ( 342 | 42 g —————| & || 132 223 | 333 |4 [}
fl'lﬁ 123 | 223 | 323 | 423 ¥ il T, Tl | . + + 1l
T/ 1 132 | 232|332 [z | |———1 Y 7_:""' 7"’2."21“"‘”;-’ 123| a2 [am |
141 | 241 | 391 | 241 1 113 213 | 313 | 413 | 132 | 232 | 332 w2z | LH il
122 252 322 | 422 B = e Toaloa T | 1 — | 4= r2s] 228 | 33 fars
131 | 231 | 331 | 431 T ol [T L 122 | 22 a2 |2z | —
12212 |32 (412 |5 T 131 | 231|331 |43 | |4 n:'ha]h;‘-u' U
121 | 221 | 321 | 421 e —t 11 | | =
/" h 121 |2 |3z |an | T TR
111 | 211 | 311 | 411 - il _7__,.-—-""
> X 111 | 21 | 311 g
(a) Variable 3D (b) Variable 4D

Figura 2.9: Ejemplos de como son almacenadas las variables en NetCDF

= Dimensiones: conformados por un nombre y una longitud, describen los ejes de
las matrices de datos. Una dimension ilimitada tiene una longitud que se puede que
crecer conforme se escribe la matriz.

= Atributos: son valores escalares o matrices 1D que representan metadatos asociados
a una variable o en el caso de atributos globales describir al archivo completo.

El producto final del DiETE corresponde a un archivo con 24 horas o dos archivos de
12 horas por cada dia solicitado, en formato NetCDF, con las emisiones distribuidas en una
malla de la resoluciéon y zona de interés. En la Tabla 2.3 se presenta un resumen de las
caracteristicas de los archivos de salida.

Zona Tamano de archivo
Republica Mexicana 22 GB
Ecaim 2.4 GB
Bajio 1.6 GB
Colima 333 MB
Monterrey 176 MB
Mexicali 141 MB
Guadalajara 59 MB
Cd. Juérez 51 MB
Tijuana 42 MB

Tabla 2.3: Tamano de los archivos NetCDF
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En la Figura 2.10 se ilustra la interaccion entre los diferentes procesos que conforman a
DIiETE. La comunicacién entre los procesos es a través de archivos csv. Las flechas en
el diagrama representan el flujo de datos entre los diferentes procesos inicia en la parte
superior izquierda. Los iconos de archivos representan los archivos de configuracion fijos o
que se definen por el usuario antes de iniciar la ejecucion del programa.

. R R - R M
Distribucidn espacial, temporal y de especiacién del Inventario
de Emisiones de México (DIETE)
1
Vialidades jali T 3
por dominio Suma de vialidades Dlst"bucldn
espacial
D . Distribucion de @
Caract. "
Geogréficas Fuentes de drea ]
por dominia Distribucién
D {: Fuentes mdviles
Ermisionmes
municipales
D Distribucién
— D Fuentes temporal
Emis. Area Emisianes puntuales
dist. en la puntuales Emis. moviles
T regidn dist. en la
caloular |:{> regidn
D Distribucion de Fuentes moviles
Perfiles Fuentes de drea
Temporales
{mensial semanal, diario)
PM2.5
cav L. ..
D <L Especiacién Quimica
Perfil de
especiacidn WRESI;::"Q { Mecanismo Mecanizmo
RACM MOZART
S0
profile
Formacién de
archivos Netcdf
D ormacion ormacion
archivas archivos
e =k
del
Grid
- v

Figura 2.10: Diagrama general de los procesos del DiETE
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2.4. Resumen

En este capitulo se presentd una descripcion de los conceptos fundamentales en los que
se encuentra enmarcado en el presente proyecto. El primer tema tratado en el capitulo fue
la contaminacion del aire. El segundo tema fueron los inventarios de emisiones. Finalmente
se present6d una descripcion de diferentes procesos que se realizan en el modelo DiETE.



Capitulo 3

Diagnoéstico y Aceleracion del coédigo DikE-
TE

En este capitulo se presenta el analisis realizado al c6digo original de DiETE asi como
la descripcion de los resultados obtenidos al utilizar estrategias de aceleracion de codigo
con la consiguiente reduccion del tiempo ejecucion.

3.1. Diagnostico del cédigo original

El modelo DiETE fue implementado en el lenguaje de programaciéon Fortran. La elec-
cién del lenguaje de programaciéon se hizo con base en tres factores:

1. La tradicion del uso de este lenguaje para la implementacion de modelos numéricos
ampliamente usados en el drea como lo son WRF y WRF-CHEM.

2. La experiencia del autor en el uso del lenguaje Fortran.

3. La expectativa de reducir el tiempo de ejecucion al utilizar un lenguaje de mas bajo
nivel que los utilizados en los tltimos anos como Python.

Dada su aplicacion El codigo fuente ha sido actualizado, siendo la ultima actualizacion
publicada en octubre de 2021 que se enfocaron en hacer ajustes a los pardmetros con el
objetivo de mejorar los resultados en la modelacion de calidad del aire. Otras modifica-
ciones no publicadas estuvieron enfocadas en hacer el c6digo més legible pero no hubo
cambio en los algoritmos implementados por lo que no representaron un cambio sustancial
los tiempos de ejecucion.

El primer paso para reestructurar el codigo fue tomar el codigo original y documen-
tar su implementacion. Lo anterior debido a que, si bien el modelo estad descrito en las
diversas publicaciones, la documentacion de la implementacion se limitaba a una cabecera
en los archivos de codigo fuente en la que se describe su funcién. La implementacion de
DiETE no consiste en un archivo con un proceso principal (main) en el que se llaman
a los diferentes procedimientos y funciones que conforman el modelo sino en un junto
de ejecutables Fortran y que se mandan a llamar mediante scripts en bash. Los archivos
que conforman la implementacion de DiETE se encuentran organizados en la siguiente
estructura de carpetas:

24
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= Archivo emis_2016.sh. Script en bash equivalente al programa principal que sirve
como punto de entrada. El script contiene directivas para la ejecucion de DIiETE en
el administrador de tareas Slurm y define los siguientes parametros de ejecucion:

e dominio. Define el area o regiéon para la que se calculan las emisiones. Los do-
minios disponibles son: bajio, bajio3, cdjuarez, colima, ecacor, ecaim, ecaim3
guadalajara, jalisco, mexicali, mexico, mexico9, monterrey, monterrey3, quere-
taro y tijuana

e HacerArea. Puede tomar los valores 1 6 0 para determinar si se hard o no la
distribucion espacial de las emisiones.

e MECHA. Se usa para establecer el mecanismo de especiaciéon quimica. Los valores
pueden ser: cbmO4, cbm05, mozart, racm2, radm2 saprc99 o saprc07

e AQM_SELECT. Si es 0 la salida es para el modelo WRF en caso de ser 1 , la salida
es para el modelo CHEMIRE.

e mes. Especifica el mes de de salida.

e dia. Establece el dia inicial de las emisiones calculadas.
e dia2.Establece el dia final de las emisiones calculadas.
e nyear. Establece el ano de las emisiones calculadas.

e nfile. Puede tomar los valores de 1 para generar un archivo con 24 hrs. 6 2
archivos de 12 hrs. de emisiones diarias.

= Archivo fuctions.sh. Script bash que contiene funciones que llaman a los ejecu-
tables Fortran correspondientes a los médulos del DiETE.

» Carpeta 01_datos. Contiene carpetas (mexico, guadalajara) de cada uno de los
dominios disponibles.
Ademas, contiene las siguientes subcarpetas:
e dominio. Existe una por cada dominio disponible (mexico, mexico2, jalisco
mexicali, etc.) y contiene los archivos csv informacion geogréfica.

e chem. Contiene los archivos de configuracion, perfiles quimicos, factor de escala
para cada uno de los mecanismos quimicos usados en el proceso de especiacion
descrito en la seccion 2.3.2.

e emis. Contiene las emisiones reportadas en el inventario oficial 2016. Los archi-
vos de emisiones estédn organizados en subcarpetas con base en el tipo de fuente
de emision.

e time. Contiene los archivos con los perfiles temporales usados en el proceso de
distribucién temporal, ver secciéon 2.3.2

» Directorio Source. Contiene los archivos con el cédigo fuente de las subrutinas en
Fortran.

» Directorio bin. Contiene los ejecutables de las subrutinas en Fortran.
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En la tabla 3.1 se presentan los archivos involucrados en la implementacién de los
diferentes procesos de DiETE.

Funcion bash Ejecutable Codigo fuente Descripcion

hace_area

ASpatial.exe

area_espacial.F90

Distribucion espacial de emisiones
de area

hace_movil

vial.exe suma_vialidades.F90 Obtiene la fraccion del area que co-
rresponde a diferentes tipos de via-
lidades

carr.exe suma_carretera.F90  Obtiene la fraccion del area que co-

rresponde a carretera

agrega.exe

agrega.f90

Suma las fracciones de area corres-
pondiente a carretera y vialidades.

MSpatial.exe

movil_spatial.F90

Distribuye espacialmente las emi-
siones moviles del inventario

emis_area

Atemporal .exe

atemporal.f90

Distribuye temporalmente las emi-
siones de area distribuidas en las
celdas

spm2ba.exe

pm25_speci_a.F90

Especiacion de particulas PMs 5
para emisiones de fuentes de area

spa.exe

agg_a.f90

Especiacion de VOC para emisio-
nes de fuentes de area

emis_fijas

Puntual.exe

atemporal.f90

Hace la distribucién temporal de
las emisiones fijas del inventario

spm25p . exe pm25_speci_p.F90 Especiacion de particulas PMs 5
para emisiones de fuentes de fijas
Spp . exe agg_p.f90 Especiacion de VOC para emisio-

nes de fuentes fijas

emis_movil

Mtemporal .exe

atemporal.f90

Distribuye temporalmente las emi-
siones de moviles distribuidas en
las celdas

spm25m. exe

pm25_speci_p.F90

Especiacion de particulas PMs 5
para emisiones de fuentes de mo-
viles

spm.exe agg_m.f90 Especiacion de VOC para emisio-
nes de fuentes moviles
emiss.exe g_emiss.F90 Genera los archivos NetCD de sali-

da

Tabla 3.1: Distribucién del codigo fuente del DIETE

Cada proceso esta conformado por un conjunto de ejecutables (columna 2) , escritos en
Fortran, que se llaman desde funciones Bash (columna 1). Ademas, en la tabla se presentan
los archivos de codigo fuente involucrados (columna 3) y una breve descripcion (columna
4). Como se mencion6 anteriormente, existe un script bash, emis_2016, con directivas para
ejecutarse en el manejador de recursos Slurm. Tanto por el lenguaje de programacién como
por la forma en la que se ejecuta a través de scripts bash, la implementacion de DiETE
no es portable y se ejecuta solo en sistemas basados en Unix.

Cabe aclarar que en el codigo analizado no tiene implementados los procesos de genera-
cion de reticula y célculo de la fraccion del drea que ocupa cierta caracteristica geografica.
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Estos procesos son realizados por un experto utilizando herramientas GIS que para generar
los archivos que se encuentran en las carpetas datos_01/dominio.

Durante el analisis del codigo, el primer objetivo es determinar los factores que influyen
en el tiempo de ejecucion por lo que se probaron como influyen los diferentes parametros
de entrada.

En la Figura 3.1 se presentan graficas de sectores que muestran el porcentaje del tiempo
de ejecucion que ocupan cada una de las subrutinas (descritas en la Tabla 3.1) que imple-
mentan los procesos del DiETE usando diferentes dominios y resoluciones de la reticula.
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Porcentaje de tiempo de los procesos DIETE
Mexico 3Km

16%

emis_area

28

Porcentaje de tiempo de los procesos DIETE
Mexico 9Km

4.4%

20.09

(a) Republica Mexicana 3 km

Porcentaje de tiempo de los procesos DIETE
Bajio 1Km

hace_area

55%
hace_movil

Emiss. exe

emis_area

emis_maovil

‘emis_area

(b) Republica Mexicana 9 km

Porcentaje de tiempo de los procesos DIETE
Bajio 3Km

hace_area
6.2%

emiss. exe
15.8%

hace_maovil

emis_movil

emis_area

emis_fijas emis_fijas
8.7% 27.9%
(c) Bajio 1 km (d) Bajio 3 km
Porcentaje de tiempo de los procesos DIiETE Porcentaje de tiempo de los procesos DIiETE
Ecaim 1Km Ecaim 3Km
hace_area emiss.exe hace_area
30% 11.2% 1.6%

hace_movil
25%
emis_area

emis_fijas
17%
emis_movil
4.8%

emiss exe

(e) Ecaim 1 km

hace_movil

emis_movil

emis_area

emis_fijas

(f) Ecaim 3 km

Figura 3.1: Porcentaje del tiempo total de ejecucion que toman los diferentes modulos del
c6digo de original del Diete usando diferentes dominios y resoluciones.

Para calcular estos tiempos, se ejecuté DIETE para un dia de emisiones con diferentes
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dominios. Los dominios seleccionados fueron los disponibles para dos diferentes resoluciones
presentado los de mas alta resolucién la columna izquierda. Durante las pruebas se noto
que los porcentajes no preservan su proporcion ni entre diferentes dominios ni en dominios
iguales a diferente resolucion. Sin embargo, en las graficas se aprecia que el proceso mas
sensible al cambio de dimensiones de las reticula es emiss.exe que de acuerdo a la Tabla
3.1, corresponde a la generacion del archivos de salida. Esto se puede explicar debido a
que DiETE no involucra célculos complejos sino mas bien célculos sencillo aplicados a un
gran nimero de celdas.

En la Tabla 3.2 se presentan los valores numéricos de los tiempos calculados para toda
la Republica Mexicana. Los tiempos estan expresados en segundos y fueron obtenidos al
usando la funcion de Fortran cpu_time () en las regiones de interés.

Meéxico 3km México 9km

Proceso Sequndos  Porcentaje Segqundos Porcentaje
hace area 74.95 s 15.58 % 16.912 s 6 %
hace mbévil 66.745 s 1.41% 14.833 s 5%

emis area 948.368 s 19.98 % 61.849 s 19%
emis fijas 252.039 s 5.31% 93.129 s 28 %

emis movil 600.424 s 12.65 % 52 s 16 %
emis 2,803.661 s 52 % 98.221 s 30 %
Tiempo total 4746.187 s 336.944 s

Tabla 3.2: Tiempos de ejecucion de los principales procesos del DiETE para la Reptblica
Mexicana a 3km y 9 km.

Dado que el dominio correspondiente a la Reptblica Mexicana a 3 km contiene a los
demés, se us6 como referencia para realizar las pruebas.

En la Tabla 3.3 se presentan los tiempos de ejecucion del modelo DIiETE para los
diferentes mecanismos de especiaciéon quimica y los diferentes formatos de salida (para
WRF 6 CHEMIRE) que ofrece. Los resultados muestran que el mecanismo méas tardado es el
Sapcr77, mientras que no se encontraron diferencias en los tiempos de ejecucion al cambiar
el tipo de salidas.

Mecanismo  WRF QMA
Mozart 4,064s 4,071 s
Sapcr77 4,784 s 4,807 s
Sapcr99 4770 s 4,610 s

Tabla 3.3: Tiempos de ejecucion

Para entender la estructura de los archivos NETCDF de salida asi como la distribucion es-
pacial y temporal se escribieron scripts en Python3 para graficar las salidas. Otro aspecto
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que se probo fue averiguar las posibles diferencias entre variables usando diferentes me-
canismos de especiaciéon para lo que se realiz6 la resta de matrices que demostré que no
habfa diferencia entre las variables comunes calculadas usando diferentes mecanismos de
especiacion.

En la Tabla 3.4 se presentan los tiempos obtenidos al calcular uno y dos dias de emisio-
nes, como se puede apreciar en la tabla, los tiempos de ejecucion de los procesos encargados
de realizar la distribucion espacial no presentan diferencias significativas mientras que el
tiempo del resto de procesos aumenta linealmente.

Subproceso Un dia Dos dias
hace_area 74.955 s 74.118 s
hace_movil 66.745 s 67.702 s
emis_area 948.638 s 1,887.262 s
emis_fijas 252.039s  496.192 s
emis_movil 612.039s 1,1196.794 s
emis 2803.661 s 5169.496 s

Tabla 3.4: Tiempos de ejecucion de los diferentes modulos del DIETE para el calculo de
emisiones de 1 y 2 dias.

Con base en los tiempos reportados, el proceso seleccionado para iniciar la optimizacién
del codigo fue el modulo de formaciéon de los archivos de salidas NetCDF. El moédulo esta
conformado por las subrutinas:

lee_namelist: Encargada de leer del archivo de configuracion el mecanismo quimi-
co.

= setup_mecha:Se encarga de inicializar variables con base en el mecanismo quimico
seleccionado.

= lee_emis: Se encarga de leer los archivos con las emisiones calculadas en en procesos
anteriores y preparar las matrices que se almacenaran en el archivo Netcdf.

» escribe var: Utiliza la librerfa Fortran NetCDF de Unidata para escribir las matrices
formadas por lee_emis: en los archivos de salida (uno cada 12 6 24 horas solicitadas)

En este punto del anélisis, la primera impresiéon que se tiene es que el cuello de botella
es que el proceso de escritura del archivo NETCDF (subrutina escribe_var) debido a que
la escritura en disco representa una de las instrucciones mas lentas . Sin embargo, en la
Tabla 3.5 en la que se presentan los tiempos que toman cada una de las subrutinas de
emis muestra que la subrutina mas tardada es lee_emis.
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Funcién Tiempo ejecucion
lee_namelsit 0.001 s
setup_mecha 0.0004 s

lee_emis 2,836.67 s
escribe_var 32.5860021 s

Tiempo total 2,869.2530 s
(47.820 minutos)

Tabla 3.5: Tiempos de ejecucion de las funciones que conforman el moédulos emiss

Una vez identificada la subrutina con maéas tiempo de procesamiento, en la siguiente
seccion se presentan las modificaciones realizadas al codigo fuente del ejecutable emiss.exe
que se encarga de generar los archivos de salidas NetCDF.

3.2. Estrategias de aceleracion y resultados

El primer acercamiento para reestructurar el codigo consistié en cambiar el lenguaje
de programacion a Python y la representacion de los datos de archivos csv a una base de
datos relacional en MySQL y otra en base de datos orientada a documentos MogoDB. Se
hicieron pruebas iniciales en una version sin optimizacion en las que no se veifa una ganancia
en los tiempos de ejecucion sin comenzar a modificar el codigo para su optimizacion.

Debido a las politicas del instituto fue necesario respetar el lenguaje original en que fue
implementado el modelo DIETE, en los apartados siguientes se describen las modificaciones
hechas al c6digo en Fortran original.

En el Listado 3.1 se presenta el codigo original Fortran de la funcién lee_emis. La
funcion se llama para cada una de las variables asociadas al mecanismo seleccionado por
el usuario se crea una matriz en el archivo de salida en donde se suman los diferentes
tipos de emisiones (area, moviles y puntuales) calculadas. El primer ciclo, en la linea 15,
recorre las lineas del archivo con la distribucion temporal de las emisiones. La primera
linea de cada linea contiene el identificador de la celda de la reticula a la que pertenece la
emision por lo que los ciclos entre las lineas 22-33 se recorre el vector idcg que contiene
los identificadores de celdas que pertenecen al dominio de interés para ubicar la emision
en la posiciéon correcta dentro de la matriz eft.

Listing 3.1: c6digo modificado lee_emis

0 3 O T = W N

open(newunit=iun , file=trim (ruta)//fnameA (ii),status='OLD’
,action="READ")
read (iun ,*)cdum
if (ii.eq.1l)then
read (iun ,x)j ,current date,cday !j number of lines in file
print x, current date,’_’  cday
else

read (iun ,x)j,current date
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9 end if
10
11 if(ii.ge.L_PM25—-1) then; is=L. PM25 ;else ;is=ii;end if
12 if(ii.eq.L_CH4 i) is=L CH4 S
13 if (model.eq.1l.and. ii.eq.1) SUPFI1=SUPF1%6.022¢23/1e¢10/3.6¢3
14 constant=scala (11 )*SUPF1/WIM(is)
15 do
16 if(ii.eq.L PM25) then
17 read (iun ,* END=100) idcf ,rdum,(edum(ih),ih=1,nh)
18 else
19 read (iun ,* END=100) idcf ,(edum(ih),ih=1,nh)
20 end if
21 k=0
22 busca: do j=1,ny
23 do i=1,nx
24 k=k+1
25 if(idcg(k).eq.idcf) then
26 do ih=1,nh
27 eft(i,j,1,ih)=eft(i,j,1,ih)+edum(ih)=*constant
28 ! Emission from g to gmol by 1/WIM 1/(CDIMxCDIM
29 end do
30 exit busca
31 end if
32 end do
33 end do busca
34 end do
35 100 close(iun)
36
37
38 !CODIGO SIMILAR PARA ARCHIVOS CON EMISIONES MOVILES
39
40 !COODIGO SIMILAR PARA ARCHIVOS CON EMISIONES PUNTUALES
3.2.1. Paralelizacion OPENMP
Una de las estrategias para acelerar el codigo de DIETE fue identificar las partes
susceptibles de paralelizacion mediante el uso de directivas OMP del compilador. Como
se observa en el listado de codigo 3.2, se identificé que es posible procesar en paralelo la
generacion de matrices de las emisiones de area, moéviles y puntuales.
Listing 3.2: c6digo modificado lee_emis
1 !$omp parallel sections num_threads (3) private(i,j,ih,k,idcf,
2 constant ,is ,iun ,edum,ruta)

3
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!$omp section

!CODIGO PARA ARCHIVOS DE EMISIONES DE AREA

!$omp section

!CODIGO PARA ARCHIVOS DE EMISIONES MOVILES

!$omp section

33

!CODIGO PARA ARCHIVOS DE EMISIONES PUNTUALES

En la Tabla 3.6 se presentan los resultados de la paralelizacion. El niimero de registros
reportados en la tabla corresponde a la suma de los archivos de entrada con las emisiones
temporales de las emisiones de area, moviles y temporales. Los tiempos fueron obtenidos
usando las funciones para la version serial y la funcién para la version paralela. El Speedup
o aceleracion se calcul6é usando la ecuacion 3.1

tiempo _algoritmo__serial

(3.1)

speedup =
P P tiempo _algoritmo_paralelo

No. Registros Algoritmo Serial Algoritmo Paralelo Speedup

288,575 45.74 s 22.55 s 2.03
288,648 45.83 s 22.62 s 2.03
288,712 45.79 s 22.62 s 2.02
435,802 21.38 s 10.54 s 2.03
548,057 86.48 s 40.33 s 2.14
048,411 40.87 s 17.88 s 2.29
948,583 40.88 s 17.92 s 2.28
d77,153 45.79 s 2261 s 2.03
d77,287 45.83 s 22.62 s 2.03
654,850 61.41 s 31.77 s 1.93
1,306,261 152.07 s 90.36 s 1.68

Tabla 3.6: Comparativo de los tiempos de ejecucion entre el codigo serial y paralelo de la
funcion lee_emis.

En la Figura 3.2 se presenta el Speedup de la funciéon lee_emis. Los valores de Speedup
van de 1.68 a 3.29 utilizando 3 unidades de procesamiento o cores.
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Speedup de lee_emis paralelo

Speedup

1
I [ [

288,575 288,642 288,712 435,802 542,057 542,411 548,583 577,153 577,287 654,850

No. Registros en archivos

Figura 3.2: Aceleracion del algoritmo paralelo OMP

3.2.2. Cambio de algoritmo

Supoéngase que el dominio es de ny renglones y nx columnas y que en todas las celdas
del subdomino se tienen valores de emisiones por lo tanto se tienen ny X nx registros en el
archivo. El algoritmo original recorre los registros y busca su posicion dentro de la matriz
recorriendo uno a uno cada elemento en las filas y columnas del dominio. En el peor de los
casos, el valor de que el valor se encontrard en la posicion final y se tuvieran que buscar
todos los elementos del dominio si tomamos N = ny X nz, se tiene que las instrucciones
se ejecutan N x N veces por lo que el algoritmo es de orden O(n?).

En el listado de codigo 3.3 se muestra la optimizacion del procedimiento lee_emis
en el que se eliminaron los ciclos anidados. Entre las modificaciones se propuso la ruina
getdimension que lee los archivos de emisiones y calcula las dimensiones de una matriz
para contener el contenido completo del archivo. El arreglo pos_A contiene los GRIDCODE
de cada uno de los registros en los archivos de emisiones. La funcién get_position toma
como argumentos el GRIDCODE (pos en el listado) y el nimero de columnas de dominio
(nx en el listado), como resultado, la funcion regresa el ntimero de renglon pren y el nimero
de columna pcol en la matriz eft en donde se acumulan las emisiones de cada una de las
celdas de la reticula.

Listing 3.3: codigo modificado lee_ emis

1,308,261

N OO W NN

/

call getdimension (filename ,3 ,nrows, ncols)

print ., sxxksxkkkkxkk ' . filename , '_de_dimensiones,’, nrows,ncols
open(unit=30, file=trim(filename),status="OLD’ ,action="READ”)

read (30 ,*)cdum !ENCABEZADO

read (30 ,%)j,current date ,cday
ALLOCATE(data(ncols ,nrows))

)
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8 AILOCATE(sum_A(nh))
9 ALLOCATE(pos A (nrows))
10 READ(30,%) data

11
12 !/ A
13 do i=1,nrows
14  pos=pos A(i)+1
15 call get position(pos,nx, pren, pcol)
16 if (pren<0 .or. pren>ny .or. pcol<0 .or. pcol>nx)then
17 print*, filename, ’la_posici n_:’, pren, pcol
18 endif
19 sum A= data(i start:ncols,i)xconstant
20 eft (pcol ,pren,1,:)=-eft (pcol,pren,1,:)+sum A
21 end do
En el listado 3.4 se presenta la funcién que mapea el Gridcode reportado en el archivo
de entrada a las posiciones de rengléon y columna para la matriz de salida.
Listing 3.4: cddigo modificado get  position
1 subroutine get position(cell ;ncol,ren,col)
2 implicit none
3 integer, intent(in) :: cell ,ncol
4 integer, intent(out):: ren, col
5 ren = cell/ncol
6 col = mod(cell ,ncol)
7 if (col.ne.ncol) then
8 ren=ren+1
9 end if
10 end subroutine

Con el cambio de algoritmo se tiene que el nimero de operaciones corresponden tinica-
mente al nimeros de emisiones en los archivos de entrada, /N, por lo que el nuevo algoritmo
es de orden O(n).

En la Tabla 3.7 se presentan los resultados del cambio de algoritmo en lee_emis. El
calculo de Speedup se utiliz6 la ecuacion 3.2.

tiempo__algoritmo _original

speedup = (3.2)

tiempo__algoritmo__nuevo
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No. Registros Algoritmo Original Algoritmo Propuesto Aceleraciéon

288,575 45.74 s 1.61 s 28.34
288,648 45.83 s 1.66 s 27.59
288,712 45.79 s 1.65 s 27.71
435,802 21.38 s 0.84 s 25.39
948,057 86.48 s 3.00 s 28.82
048,411 40.87 s 1.45 s 28.09
548,583 40.88 s 1.46 s 27.99
277,153 45.79 s 1.65 s 27.67
D77,287 45.83 s 1.67s 27.47
654,850 61.41 s 1.97 s 31.24
1,306,261 152.07 s 5.86s 25.96

Tabla 3.7: Comparativo de los tiempos de ejecucion entre el codigo original y la funcion
optimizada lee_emis.

En la Figura 3.3 se presenta el Speedup obtenido al cambiar el algoritmo del proce-
dimiento lee_emis. Los valores de Speedup van de 25.39 a 28.82 utilizando los mismos
recursos de computo que la implementacion original.

Speedup de lee_emis modificado

40.00

000 w - — _/-\

20.00

Speedup

10.00

0.00

288,575 28, 648 28,712 435,802 548,057 548,411 545 583 577,153 577,27 654,350 1,308, 261

Mo. Registros en archivos

Figura 3.3: Aceleracion del algoritmo propuesto

En la Figura 3.4 se presenta una grafica comparativa entre los tiempos de ejecuciéon de
la version serial representada por la barra verde, la ejecucion del algoritmo en paralelo y
algoritmo optimizado de la funcién lee_emis. Como se puede apreciar, el tiempo que se
obtuvo al reducir la complejidad del algoritmo fue mucho menor que el obtenido al ejecutar
el algoritmo original en paralelo.
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Tiempos de ejecucion de las diferentes implementaciones de lee_emis

—
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2BB712
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435802
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548057
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548411
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548,583
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577.287
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No. Registros

654,850

1.206.261
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Tiempo de ejecucion en segundos (s )

B Algoritmos serial Algoritmo en parallelo OMP [l Cambio de algoritmo

Figura 3.4: Aceleracion del algoritmo propuesto

3.3. Resumen

En este capitulo se describi6 el anélisis de los tiempos de ejecuciéon de los procesos de
la implementacion original de DiETE con la que se pudo identificar el proceso y concre-
tamente la subrutina que representa mayor tiempo de procesamiento. Se presentaron dos
estrategias para optimizar el algoritmo y acelerar la ejecucion del codigo fuente de la su-
brutina mas tardada. La primera estrategia consistié en utilizar directivas de compilacion
OpenMP para procesar de manera paralela a las emisiones de area, puntuales y moviles.
La segunda estrategia consisti6 en realizar un cambio de un algoritmo de orden O(n?) por
uno de orden O(n).

150.00



Capitulo 4

Conclusiones y Trabajo Futuro

4.1. Conclusiones

En este trabajo se ha realizado un analisis del cédigo fuente del modelo DiETE con el
objetivo principal de optimizarlo para reducir el tiempo de ejecucion. Durante el desarrollo
del proyecto se documento el funcionamiento e implementacion de cada uno de los procesos
involucrados en el modelo para identificar los puntos susceptibles de optimizacion.

El proceso identificado como el més susceptible de optimizaciéon fue el proceso de ge-
neracion de los archivos de salidas NeTCDF con la distribucién de las emisiones que llega
a ocupar hasta un 60% del tiempo total de ejecucion del modelo. Con las modificacio-
nes realizadas al codigo fuente para obtener el tiempo de ejecucion a mayor detalle en
una seccion de interés permitio identificar que a diferencia de lo que se asumi6 al inicio,
la subrutina de preparacion (lee_emis) es hasta 87 veces mas tardado que la subrutina
encargada propiamente de escribir las matrices calculadas en los archivos de salida.

En el presente documento se presentaron dos de las estrategias de optimizacién que
demostraron mejores resultados en la reduccion en los tiempos de ejecucion de la subrutina
lee_emis. La primera estrategia consistio en identificar las areas del codigo susceptibles de
paralelizacion y mediante directivas OMP del compilador. La paralelizacion del algoritmo
mas tardado mediante directivas OMP acelerd la ejecucion 2 veces si bien esta aceleracion
podria resultar atractiva, debe de considerarse que involucra el uso de més recursos en este
caso unidades de procesamiento (cores). La segunda estrategia consistié en analizar a fondo
la funcionalidad y la implementacion del algoritmo para obtener el orden de complejidad y
reemplazarlo con un algoritmo que realice la misma funcional con una complejidad menor.
El resultado de la segunda aproximacién permiti cambiar un algoritmo de orden O(n?)
por uno de orden O(n) con lo que se obtuvo un factor de rendimiento promedio de 28. En
cuanto al tiempo global del modelo DiETE, la reducciéon en la complejidad del algoritmo
permite que el tiempo de ejecucion usando la configuracion més tardada, pase de 1 hora
19 minutos a 34 minutos 37 segundos por lo que se puede afirmar que se cumplié con el
objetivo general del proyecto.

Durante el estudio de codigo fuente se identific6 que en general, se hace uso de va-
rios ciclos anidados que podrian optimizarse utilizando la notacién vectorial de Fortran.
Sin embargo, al analizar la funciéon de muchos de ese ciclos anidados se observa que se
utilizan principalmente para realizar busquedas exhaustivas sobre vectores y matrices que
pueden ser sustituidas por algoritmos mas eficientes. En este sentido se sugiere actualizar
la implementacion a un lenguaje de programacion de mas alto nivel que ofrecen librerias

38
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optimizadas y en paralelo con esa funcionalidad.

Como trabajo futuro se proponen las siguientes actividades

1. Automatizar el proceso de generacion para la generacion de reticula.

2. Modificar el codigo para leer archivos de configuracion que eviten recompilar el codigo
para modificar parametros como los utilizados en los mecanismos de especiacion.

3. Cambiar los algoritmos de busqueda exhaustiva en los modulos de distribuciéon tem-
poral de las emisiones.

4. Implementar el c6digo necesario para realizar en paralelo el calculo la distribucion
temporal y especiacion de las emisiones en paralelo.
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Codigos de clasificacion de fuentes

El codigo de clasificacion de fuentes (Source Classification Code o SCC, por sus siglas
en inglés) se utilizado para clasificar las actividades de las fuentes. En la tabla se presenta

la lista de fuentes consideradas en el modelo DiETE.

Clase Subclase SCC Actividad Sustituto Contaminantes
Productos mine- . T Poblacion COV, SOy, PM2.5, PM10,
Procesos rales 30500302 Ladrillera urbana NOx, CHy, CO, CO, BC
S . . o L o | COV, SO,, PM2.5, PMI0,
industriales ﬁi:mentos v 2302002000 Asados al carbon Poblacion total NOx, CO.COy BC
atmes 2302050000 Panificadoras Poblacion total | COV
Construccion 2311010000 Polvo de construccion Poblacion total | PM2.5, PM10
Combustion industrial d COV, SO,, PM2.5, PM10,
2102004000 | oSO AR CE poblacion total | NOx, NH3, CHi, CO,
industriales 18 CO,, BC
Fuente Combustion industrial de . ,
estacionaria 2102007000 Gas Licuado del Petroleo | Poblacion total COV, 50,, PM2.5, PM10,
. NOx, CHy4, CO,CO4, BC
combustion de (GLP)
combustible e . o COV, SO,, PM2.5, PM10,
2103006000 SZ?;E:;%O; (’g(li\}‘;mal de E fgiilon NOx, NH3, CH,, CO,
CO,, BC
Combustion Comercial y/o Poblacic COV, SOy, PM2.5, PM10,
Comercial 2103007000 Institucional de Gas Licua- fb jlf“’n NOx, NH3,CH,, CO,
do del Petroleo (GLP) urbana C0,, BC
.. . . o COV, SO,, PM2.5, PM10,
2104006000 Combustion residencial de | Poblacion NOx. NH3. CH, CO.
Gas Natural (GN) urbana
. . CO,, BC
Residencial Combustion residencial de
o o .. | Poblacién COV, SO, PM2.5, PM10,
2104007000 Gas Licuado del Petroleo wbana NOy. CH,. CO. COy. BC
(GLP)
Combustion residencial de
~ . - . . COV, SO,, PM2.5, PM10,
2104008000 lena (cocinas de lena, chi- | Poblacién rural NOx. CHy, CO.CO,, BC
meneas)
Combustio idencial d COV, S0,, PM2.5, PM10,
2104011000 OMbUSHON TESACNCIAL A€ | b lacion rural | NOy, NH3, CHi, CO,
queroseno
CO,, BC
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Clase Subclase SCC Actividad Sustituto Contaminantes
2401001000 Solvente's en, r'ecubrmnen- Poblacion total | COV
tos arquitectonicos
2401005000 Pintado automotriz Poblacion total | COV
Revestimientos Solventes de los revesti-
OVESHIMERTOS 1 9401008000 mientos en la sefializacion | Poblacion total | COV
vial
9401020000 Recubrimientos en muebles Poblacion total | COV
de madera
Disolventes en recubri-
2401065000 miento  de  superficies | Poblacion total | COV
industriales
Fabricacion de equipo de .,
Solventes 2401080000 Poblacion total | COV
transporte
2401990000 Industria manufacturera Poblacion total | COV
2415000000 Limpicza Poblacién cov
Desengrasantes urbana
Industrial de metales pri- ..
2415010000 . Poblacion total | COV
marios
. Poblacion
Lavado en seco 2420000055 Percloroetileno Ccov
urbana
2425000000 Imprenta Poblacién cov
urbana
Artes graficas 2425010000 Litografias Poblacion cov
urbana
. Poblacion
2425030000 Rotograbado Ccov
urbana
2425040000 Flexografia Poblacién cov
urbana
2461020000 Asfaltado Poblacion total | COV
2461800000 Aplicacion de pesticidas Area agricola Ccov
2465000000 Productos en aerosol Poblacion total | COV
Otros usos 2465100000 f;i?:lucms de cuidado per- Poblacion total | COV
industriales - —
2465200000 Productos de limpieza do- | 11 o total | COV
mésticos
2465400000 Produc‘tos de cuidado au- | Poblacién CovV
tomotriz urbana
2465600000 Adhesivos y selladores Poblacion total | COV
2465800000 Pesticidas comerciales yxe- | ) o total | COV
sidenciales
2465900000 Productos miscelaneos Poblacion total | COV
Almacenamient Almacenamiento
MACCIATIENTO ) g otrsleo v pro- | 2501060000 Gasolineras Poblacion total | COV
y transporte .
ductos derivados
S . . . COV, SO,, PM2.5, PM10,
> A Q Tt - 3 l, Q1171¢ ’ 2 ’ I’ ) bl
Ehmmgmon, Quemas abierta 2610000000 Quema abierta de basura Poblacion total NOx. CH,, CO. COy. BC
tratamiento y Tratamiento  de Plantas de tratamiento de
recuperacion 2630030000 ) ’ Poblacién total | COV, CHy
N agua aguas
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Clase Subclase SCcC Actividad Sustituto Contaminantes
2801000002 Labranza Area agricola PM2.5, PM10
Produccio 2801000005 Cosecha Area agricola PM2.5, PM10
e Quema de campos agtico. COV, S0,, PM2.5, PMIO,
Otras fuentes agricoa 2801500100 I 1'1e & Ge campos agrico Area agricola NOx, NH3, CHy, CO,
de area as C0,, BC
2801700000 Aplicacion de fertilizantes | Area agricola NH3
2805020000 | Lmisiones de desechos de | g eola | PM25, PMI0, NHS, CH,
ganado
Ar N COV, SO, PM2.5, PM10,
. 2810001000 Incendios forestales wreas Vesela |\ NOy, NH3, CHi, CO,
Combustion cion
CO2, BC
. . . i COV, SOy, PM2.5, PM10,
2810030000 Incendio de estructuras Poblacion total NOx, CO, BC
Servicios de salud | 2850000010 Esterilizacion de hospitales | Poblacion total | COV
Distribucion  de | Distribucion  de Distribucion de Gas Licua.
Gas Licuado del | Gas Licuado del | 3333333333 d 1 (;;1 ;;;I,ll N ( Gd£P>l "1 Poblacién total | COV
Petroleo (GLP) Petroleo (GLP) 0 det Fetroreo
Amonlaco domés- A.monlaco domés- 5555555555 Uso‘ rcs%dcncml (Productos Poblacién total | NH3
tico tico de limpieza)
o L o L o ) COV, S0, PM2.5, PM10,
Cruces fronterizos | 2222222222 Cruces fronterizos Poblacion total NOy. NH3, CO, BC
Vehiculos 9930070310 Vehiculos Diésel de servicio | Central Camio- | COV, SOs, PM2.5, PM10,
Fuentes dissel pesado neras NOx, NH3, CO
6 10 h 2270005000 Maquinaria agricola Area agricol: COV, SO, PM2.5, PMI0,
moviles 5 Jaquinaria agric rea agricola NOx. CH,, CO. COy. BC
Gas Licuado del - RS iy ) COV, S0, PM2.5, PM10,
Petroleo (GLP) 2267005000 Equipos agricolas Poblacion total NOx. CHy, CO, COy, BC
Todos los tipos y operacio- Iy ) COV, S0, PM2.5, PM10,
Aeronaves 2275000000 nes de aeronaves Poblacion total NOy, CO, BC
TR o . COV, SOy, PM2.5, PM10,
2275050000 Aviaciéon general Poblacion total NOyx, CO, BC
Buques marinos, R T . . COV, SOy, PM2.5, PM10,
comerciales 2280000000 Todos los combustibles Poblacion total NOx, CO, BC
. - Locomotoras de arrastre Iy .1 | COV, SOy, PM2.5, PM10,
E?:;?;i? 2285000000 (todos los combustibles) Poblacion Total NOy, CO, BC
9985002010 Locomotoras de patio Die- Poblacion Total COV, SOy, PM2.5, PM10,
sel NOx, CO
Caminos sin pavi- 2996000000 Polvo de camino sin pavi- Terraceria PM2.5, PM10
mentar mentar
CHy, CN, CO, CO9,GSO4,
9901001000 Vehiculos de servicio lige- | Carreteras y | NH3, NO, NO2, PMI10,
ros de gasolina vialidades PM2.5,POA, S0O,, VO,
Vehiculos de otros
gasolina CHy, CN, CO, CO2,GSO4,
9901020000 Camiones de gasolina de | Carreteras y | NH3, NO, NO2, PMI0,
servicio liviano 1y 2 vialidades PM2.5,POA, SO,, VO,
otros
CHy, CN, CO, CO2,GS0O4,
9901040000 Camiones de gasolina de | Carreteras y | NH3, NO, NO2, PMI0,
servicio liviano 3 y 4 vialidades PM2.5,POA, S0O,, VO,
otros
CHy, CN, CO, CO5,GSO4,
. . . NH3, NO, NO2, PMI10,
2201070000 Terminal de camiones Poblacion total PM2.5POA,  SO; VO,
otros
CHy, CN, CO, CO2,GS0O4,
, e A T Carreteras y | NH3, NO, NO2, PMI0,
2201080000 Motocicletas de gasolina vialidades PM2.5,POA, SO, VO.
otros
CHy, CN, CO, CO2,GSO4,
9930001000 Vehiculos ligeros de servi- | Carreteras y | NH3, NO, NO2, PMI10,
Vehiculos cio diésel en carretera vialidades PM2.5,POA, SO, VO,
Diesel otros
CHy, CN, CO, CO2,GS0O4,
2930060000 Camiones diésel de servicio | Carreteras y | NH3, NO, NO2, PMI10,
: liviano 1 a 4 (M6) vialidades PM2.5,POA, SO, VO,
otros
CHy, CN, CO, CO2,GSO4,
Camiones diésel de servicio | Carreteras y | NH3, NO, NO2, PMI10,
2230070000 pesados vialidades PM2.5,POA, SO, VO,

otros




	Portada 
	Resumen 
	Índice General
	Capítulo 1. Introducción 
	Capítulo 2. Antecedentes 
	Capítulo 3. Diagnóstico y Aceleración del Código DiE-TE
	Capítulo 4. Conclusiones y Trabajo Futuro 
	Bibliografía
	Apéndices



