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Resumen

En este trabajo desarrollaremos un modelo computacional bidimensional y
otro tridimensional para el transporte de constituyentes en la atmosfera. Es-
tos se basan en trayectorias lagrangianas y seran implementados de forma
secuencial y concurrente, utilizando en ambos casos distintos tipos de inter-
polacion para estimar las condiciones fisicas en cada parcela de la zona a
estudiar.

A partir de estas implementaciones, se realizaran comparaciones a fin de
evaluar la precision y la velocidad de los distintos métodos de resolucion de
ecuaciones diferenciales y de interpolacion utilizables en nuestros modelos.

Finalmente, se desarrollard un modelo de transporte mixto.
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Capitulo 1

Introduccion teodrica
meteorologica

En la presente introduccion presentaremos los conceptos de meteorologia
esenciales para comprender esta tesis. Las fuentes utilizadas son los primeros
capitulo de |2], [13] v [5].

1.1. La atmosfera terrestre

La atmosfera estd compuesta por una mezcla de gases y particulas conocidas
que rodean a la tierra y se las conoce como “aire”. Este, en su composicion,
se mantiene mayormente uniforme, desde la superficie hasta los 100 km de
altura aproximadamente. Debido a los movimientos de las masas de aire
y a los complejos procesos quimicos que dependen entre otros factores de
la altura, solo aquellos constituyentes minoritarios, que presentan grandes
fuentes o sumideros, varian sus concentraciones espacial y/o temporalmente.
Estas son las llamadas especies trazas, entre las que debemos destacar el
ozono y el vapor de agua.

Los dos gases méas abundantes en la atmosfera son el Nitrogeno (Ns) y el
oxigeno (O3), que corresponden a un 78 % y 21 % respectivamente del volu-
men de aire total. EL 1% restante esta compuesto por gases nobles, gases de
efecto invernadero ! y otros constituyentes menores pero no necesariamente
irrelevantes como, por ejemplo, los gases CFC de gran poder contaminante
por su papel en la destruccion del ozono y como gases de efecto invernadero.
La abundancia de cada uno de estos constituyentes quimicos es funcion de los
procesos dinamicos, radiativos y quimicos que se desarrollan en la atmosfera,
observandose especies que presentan fuertes variaciones en sus concentra-
ciones diarias, que llamaremos gases de traza y otras, como el Nitrogeno y el

'Los gases de invernadero como el diéxido de carbono C'O,, metano, vapor de agua,
ozono etc. juegan un papel fundamental en el proceso de equilibrio térmico de la atmosfera
y sus fluctuaciones inducidas por el hombre inciden en el denominado calentamiento global.



Oxigeno moleculares, que no parecen tener una variacién temporal aprecia-
ble.

La atmosfera se divide convencionalmente en capas de acuerdo a la es-
tructura vertical del campo de temperaturas y de los distintos procesos fisico-
quimicos que ocurren en ésta. Estas capas son la troposfera, estratosfera,
mesosfera y termosfera, separadas entre si por la tropopausa, estratopausa y
mesopausa respectivamente 2.

La troposfera se extiende desde la superficie de la tierra hasta alrededor
de 12km de altura, siendo méas baja en los polos(aproximadamente 8km) y
maés alta en el Ecuador(cercano a los 16km). En esta capa la temperatura se
caracteriza por disminuir en relacién con la altura, siendo por lo tanto in-
estable, y dando lugar a procesos dinamicos de intercambio convectivo entre
la superficie y la parte superior de la troposfera: el aire caliente en la superfi-
cie, se vuelve menos denso que el aire frio sobre él generando un movimiento
vertical (conveccion) que induce la formacion de nubes y otros fenémenos
climaticos. Por consiguiente, los gases de traza de vida media larga tienden
a estar bien mezclados en la troposfera.

La estratosfera se halla mas alla de la troposfera, separada por la tropopausa;
se extiende aproximadamente entre 12km y 50km de altura. Aqui la tempera-
tura crece con la altitud, debido a la absorcién de radiacion solar ultravioleta
(UV) por parte de la capa de ozono (con un maximo de concentracion en-
torno a la region media de la estratosfera a unos 30km de altura, que varia
segin la definicion de concentracion que se utilice), dando lugar entonces a
condiciones atmosféricas estables estratificadas. Se utiliza este adjetivo para
indicar que los movimientos verticales son muy lentos, y los procesos me-
teorologicos sindpticos diarios (1000-5000 km y de 3 a 8 dias de duracion),
solo inciden de forma evanescente en la estratosfera hasta unos 20km-25km
por encima de la superficie [6]. El ozono se crea mayormente en la estratos-
fera, en particular en la region tropical, concentrandose en una capa entre
15km y 50km dando origen a lo que se llama la capa de ozono, alli se observan
concentraciones del orden de 6-11 ppmv dependiendo de la latitud y la altura.

Més alla de la estratosfera, separada por la estratopausa, se encuentra la
mesosfera extendiéndose desde los 50km a 80km de altura. Las temperatu-
ras en la mesosfera decaen con la altura, dando lugar de nuevo a fenémenos
convectivos. Se observan alli los primeros indicios de la ionizaciéon de la at-
mosfera por radiacion solar en la gama de ondas mas cortas (UV-C, etc.).

La termosfera se halla luego de la mesopausa, y presenta un perfil de

2Las pausas, tropopausa, estratopausa y mesopausa, son regiones de la atmosfera que se
caracterizan por que en ellas se producen cambios en el signo del gradiente de temperatura
con la altura.



temperaturas creciente con la altura. En la termosfera a su vez se encuentra
el grueso de la ionosfera entre 80 y 550km, y més alla, se ubica la exosfera

que se mezcla gradualmente hasta que se disipa en el espacio.

De acuerdo a los distintos fenémenos fisicos y quimicos que se desarrollan,
la region méas alla de la troposfera se la suele dividir en dos grandes estruc-
turas. La primera se la denomina Atmosfera Media y se extiende entre 10km
y 110km, desde la tropopausa hasta la termosfera baja. En esta regiéon los

constituyentes se hallan bien mezclados y la ionizacion es poco importante.
La Alta Atmosfera se extiende a partir de alrededor de 110km y en esta
region la difusion molecular es importante, los constituyentes presentan una
distribucion estratificada verticalmente de acuerdo a sus masas moleculares

y, dado que las moléculas se hallan en gran parte ionizadas, las fuerzas elec-

tromagnéticas se vuelven importantes en la dinamica|2].
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Figura 1.1: Perfiles de temperatura y temperatura potencial

1.2. Estructura vertical
En ausencia de movimientos atmosféricos la fuerza de gravedad es balan-
ceada por el gradiente vertical de la presion. Esto se conoce como “ecuacion
hidrostéatica” y es una excelente aproximacion en la atmosfera real. La ecuacion

hidrostatica establece una relaciéon entre la altura y la presion, pudiéndose
usar esta ultima como coordenada vertical ya que tiene un decrecimiento

estricto con respecto a la altura.

El potencial gravitatorio o geopotencial (¢) es definido como el trabajo
requerido para arrastrar una unidad de masa desde el nivel medio del mar



hasta una altura geométrica z. Cerca de la superficie terrestre, éste es pro-
porcional a z. Teniendo esto en mente, se define la altura geopotencial (2)
como el cociente entre el potencial gravitatorio y la aceleracion media de la
gravedad sobre el nivel del mar (Z = ¢/go). Las diferencias entre la altura
geométrica y geopotencial son despreciables en la troposfera, pero se vuel-
ven importante en la mesosfera, aunque ambas crecen estrictamente con la
altura.

Se puede obtener otra aproximacion a la altura a través de una funcion
proporcional al logaritmo de la presion, como se indica en la ecuacion 1.1. En
la estratosfera esta es una buena aproximacién con H = 7km constante. En
general H = RT,/go serd una altura de escala media —donde T es una cons-
tante de referencia de temperatura y go la constante gravitatoria universal—
y por lo tanto serd funcion de la altura.

zlg = —Hln (ﬂ) (1.1)
pS
Para un gas ideal sometido a un proceso adiabatico®, si partimos de un
estado con una presiéon p y temperatura 7'y llegamos a un estado con una
presion p, y temperatura 6, se verifica la ecuacion de estado 1.2. La tempe-
ratura que alcanza un gas cuando se lo lleva a una presion de referencia (p;),
se llama temperatura potencial (6).

0="T <%)H (1.2)

1.2.1. Temperatura Potencial

La temperatura potencial es una cantidad conservada para desplazamien-
tos adiabaticos en la atmosfera. Como en la atmosfera —particularmente en
la estratosfera— los movimientos de gran escala no convectivos son aproxi-
madamente adiabaticos, las parcelas de aire se mueven sobre superficies de
temperatura potencial constante en primera aproximacion.

Si la temperatura potencial crece con la altura, una celda que sufre un des-
plazamiento vertical es forzada a volver a su anterior posicion. Esto produce
oscilaciones alrededor de su nivel de equilibrio, y por eso este tipo de at-
mosfera se llama establemente estratificada. En una atmosfera establemente
estratificada la temperatura potencial puede usarse como coordenada verti-
cal, dado que es una funcién monotona creciente de la altura [2].

1.2.2. Vorticidad Potencial

La vorticidad es un campo vectorial que brinda una medida microscopica
de la velocidad de rotacion de un fluido.

3Un proceso adiabatico es aquel en el cual no se produce ni absorbe calor.(Q=0)



Si se desprecian las fuerzas viscosas y se asume un movimiento adiabatico,
entonces se obtiene una cantidad conservada: la vorticidad potencial dada
por la ecuacion 1.3, donde €2 es la velocidad de rotacion de la tierra, w es la
vorticidad relativa y g es la aceleracion de la gravedad.

PV = —g(2Qsin(¢) + w)g—i (1.3)

En la atmosfera, de manera similar a 6, la vorticidad potencial es una
cantidad conservada en primera aproximacion. Entonces si una parcela de aire
tiene un valor inicial de PV, mantendra ese valor a lo largo de su trayectoria
en una superficie adiabatica. Lo interesante de la vorticidad potencial es
que cuando presenta gradientes suficientemente fuertes, esta indica barreras
potenciales al transporte entre las masas de aire con diferentes regimenes
dindmicos a ambos lados del gradiente. Esto es particularmente importante
en el estudio del vortice polar, que estd determinado por regiones de grandes
gradientes de vorticidad potencial [4], de manera que las parcelas de aire
fuera del vortice, en principio, no pueden mezclarse con las parcelas que se
encuentran dentro de él. Algo similar ocurre en la tropopausa, limitando el
intercambio de gases entre la troposfera y la estratosfera fuera de los tropicos.

1.2.3. Trazadores

El transporte de trazadores es un importante problema en las Ciencias
de la Atmosfera y consiste en estudiar el desplazamiento de distintos elemen-
tos como pueden ser los gases CFC (un conocido contaminante), el ozono,
particulas finas denominadas aerosoles, etc. Los constituyentes se dividen
en dos grupos por su naturaleza: dindmicos y quimicos. Los primeros son
aquellos cuyo tiempo de vida, antes de que un reacciéon fotoquimica los mo-
difique, es mucho mayor al tiempo que les lleva recorrer una gran distancia,
como puede ser, del Ecuador a los polos. Por oposicion, los segundos son
aquellos con un tiempo de vida corto en términos relativos. Ejemplos de los
primeros pueden ser el metano y de los segundos el ozono [13].

Un problema de transporte de gran complejidad es el que se da a través
de los llamados “filamentos”. Estos, son zonas delgadas de alta vorticidad
potencial que atraviesan la tropopausa y sirven como via para el intercambio
entre la troposfera y la estratosfera.

1.3. Contaminacién atmosférica por quema de
biomasa

En esta seccion hablaremos de la quema de biomasa y sus consecuencias
sobre el clima, mientras que en la siguiente nos concentraremos en unos de
sus productos: el mondxido de carbono.



1.3.1. Quema de biomasa

La quema de biomasa implica la quema de vegetacion viva o muerta por
medio de incendios, incluyendo pastizales, bosques y residuos agricolas. El
fendmeno de la quema de biomasa por incendios no esta restringido a una
region geografica sino que se produce en todo el mundo. Particularmente
en el periodo 2002-2004, se detectaron en los meses de agosto, septiembre y
octubre mas de 150.000 incendios de al menos 100m? en Argentina, Bolivia,
Brasil y Paraguay [21].

La quema de biomasa tiene una gran variedad de propositos: la elimi-
naciéon de bosques y pastizales para convertir la tierra a usos agricola ganaderos;
el control de pestes, insectos y malezas; la prevenciéon de acumulacién de
malezas para preservar zonas de pasturas; movilizacion de nutrientes; pro-
duccion de energia y transporte [7]. La quema de madera y residuos agricolas
son una fuente de energia para cocinar, calefaccion doméstica y algunos usos
industriales en paises en desarrollo. Alrededor de la mitad de la poblaciéon
mundial obtiene la energia necesaria para la vida diaria a partir de la que-
ma de biomasa [18]. Aunque parte de los incendios que producen quema de
biomasa son de origen natural (debidos a rayos), la mayoria son el resultado
de practicas humanas deliberadas.

En las zonas tropicales se realizan dos tipos de agricultura. En la agri-
cultura “rotativa”, luego del “rozado” o quema de biomasa, se utiliza la tierra
durante 2-3 anos, permitiendo luego que retorne la vegetacion original du-
rante 10-50 anos. En este tipo de agricultura, el CO, emitido a la atmosfera
es fijado nuevamente al crecer la vegetacion. Debido al crecimiento de la
poblacion, en muchas regiones el tiempo de reposo de los suelos se ha acorta-
do, disminuyendo la productividad de la tierra en usos posteriores, lo que ha
llevado a la declinacion de estas practicas y la prevalencia del segundo modo:
la conversion permanente de selvas a tierras para ganaderia y cultivos [7].

En escala local y regional, la quema de biomasa produce contaminacion,
con impacto sobre los ecosistemas, la salud y seguridad de la poblacién local.
Sus efectos incluyen la reduccion de la visibilidad, que puede conducir a acci-
dentes viales, la irritacién en ojos y piel y dificultades respiratorias producto
de los gases y aerosoles producidos por el fuego [12], hasta danos en plantas,
animales, propiedades y personas.

En escala regional y global, la quema de biomasa puede producir impactos
significativos sobre la quimica atmosférica y el clima global, a través de efectos
directos e indirectos, mediante el transporte de precursores quimicos nocivos
a grandes distancias de los focos de incendio.

La atmosfera se carga de oxidos de nitrogeno (NO, = NO + NO,),
monoxido de carbono (CO), hollin y cenizas, compuestos orgénicos voléatiles,
gases de efecto invernadero como el 6xido nitroso (N2O), dioxido de carbono
(COq) y metano (CHy) [12|. Ademés se emiten distintos hidrocarburos y
metil haluros [3], incluyendo el bromuro de metilo (C'H3Br) de fuerte impacto
en la capa de ozono. La oxidacion del C'Hy, el C'O y otros hidrocarburos



en una atmosfera enriquecida con NO, conduce a la producciéon de ozono
(O3) troposférico, modificando la reactividad de la atmosfera y perjudicando
animales y plantas dado el caracter toxico del O3 en altas concentraciones
cerca de la superficie. Los aerosoles liberados contienen elementos metalicos
producidos por el calentamiento de los suelos y las plantas [24].

Los aerosoles producidos multiplican los nicleos de condensacion de nubes
disponibles, formando mayor cantidad de gotas més pequenas. Las nubes re-
sultan mas brillantes y menos eficientes en la liberacion de precipitacion. Esto
conduce a una reduccion de la radiacion solar que alcanza la superficie terres-
tre, un incremento correspondiente en el calentamiento solar de la atmosfera,
cambios en la estructura de la temperatura atmosférica, supresion de las
precipitaciones y menor eficiencia en la remocion de los contaminantes [26].
Cuando la conveccion se produce, las alturas son mayores que las normales,
resultando tormentas mas violentas. La liberacion de calor por condensacion
y congelacion a mayor altura puede modificar las ondas planetarias en niveles
altos, afectando el clima global [1].

Aunque el aumento de aerosoles producido por la quema de biomasa tiene
un efecto radiativo negativo, que puede contrarrestar el efecto invernadero
del CO2, la liberacion neta de CO2 que se produce (el recrecimiento de la
vegetacion esta retrasado, y en general no se vuelve a captar la cantidad de
C liberada originalmente) y el cambio de albedo de las superficies, tiende a
reforzar el calentamiento a largo plazo [14].

El vapor de agua en la estratosfera baja, que tiene un importante efecto
invernadero, se ha duplicado en los tltimos 50 anos. Parte de este aumento se
explica por el incremento de la concentracion de CH4, que produce H20 por
oxidacion. El resto podria deberse a una disminucién en el didmetro de las
particulas de hielo en el tope de los cumulonimbus, producida por la quema
de biomasa [28].

1.3.2. Monéxido de carbono

El mondéxido de carbono es un gas incoloro, inodoro, insipido y no irri-
tante, pero es interesante desde varias perspectivas: es un indicador de la cali-
dad del aire, es un sumidero de radicales libre hidroxilo (OH) y es un trazador
atmosférico con una vida relativamente larga, que acttia como un indicador
del transporte de contaminacion a escala global [12]. Aunque en altas concen-
traciones (desde 100 ppm) afecta la vida humana |27], estas no se alcanzan
en la atmosfera. En el hemisferio sur la quema de biomasa es la fuente mas
importante de CO. En Sudamérica, la quema de combustibles fosiles puede
ademas llevar la concentracion de C'O a altos niveles en y alrededor de las
ciudades mas importantes. Otras fuentes como la oxidacion de hidrocarburos
biogénicos, la oxidacion del metano y las emisiones ocednicas son de menor
importancia y principalmente mas difusas. El efecto invernadero que produce
el C'O por si mismo es despreciable. Pero a través de sus relaciones quimicas
conel OH yel CHy, y debido a la producciéon de O3 troposférico en presencia



de altas concentraciones de NO,, puede ser un forzante importante del clima
a largo plazo [8].

1.3.3. Relacion del CO con el OH

La quimica del C'O en la atmosfera esté fuertemente relacionada con la
del OH y el C'H,. La reaccion del C'O con el OH es el principal sumidero del
CO mientras que la oxidacion del C'H4 por el OH es una importante fuente
de C'O, siendo ambas reacciones el principal sumidero de O H. El radical libre
hidroxilo (OH), se considera el agente limpiador de la atmosfera, porque es el
iniciador de la mayoria de los procesos de oxidacion. Aunque otros oxidantes
puedan iniciar dichos procesos, el OH es la molécula dominante [17].

La produccion primaria de OH es controlada por el Os, la radiacion
ultravioleta y el vapor de agua. La radiaciéon UV depende a su vez del angulo
zenital solar y la columna de ozono. Por lo tanto, la mayor formacion primaria
de OH se produce en los tropicos, donde la radiacion UV es mayor, la capa de
O3 estratosférico es menor y la humedad absoluta es méas alta. Hay dos formas
de reaccion entre el CO y el OH [10], que finalizan con la regeneracion del
OH y la oxidacion del CO a C'O,. Estos ciclos se diferencian por la presencia
de nitrogeno activo tNO, (NO, = NO + NO,):

1. Si la concentracion de NO, es alta, debido a la quema de biomasa,
rayos, emision del suelo, contaminacion industrial o automotor, se pro-

duce Os:

CO + 203 — O3+ CO,

2. Mientras que en ambientes limpios, se destruye Os:

200+ 0OH + O3 — 2C05 + HOo

La regeneracion del OH se produce a través del O3z en el primer caso y por
la reaccion del HO; con Os en el segundo.

Los principales sumideros de OH son la reacciéon con metano (C'Hy) para
producir C'O y la reaccion con CO. Estas dos reacciones consumen la mayoria
de los radicales OH de la troposfera. Por lo tanto, las concentraciones tropos-
féricas de C'O y C'Hy son importantes indicadores de la capacidad oxidante
de la troposfera, representada maés especificamente por las concentraciones
de O3 y de OH. Las variaciones de la capacidad oxidante de la atmosfera
pueden traer importantes consecuencias, ya que su aumento es perjudicial
para la biosfera mientras que su disminucion retarda la eliminacién de com-
puestos organicos en la atmosfera (hidrocarburos, CFC s, etc),



Capitulo 2

Modelos atmostéricos
computacionales

2.1. Objetivos

Los objetivos de los modelos dinamicos computacionales para evaluar los
procesos de transporte en la atmosfera son los siguientes:

= para una region de la atmosfera, poder determinar cual fue el recorrido
que tomaron durante un determinado lapso de tiempo positivo los
constituyentes que alli se encuentran, es decir, a donde se dirigieron.

= para una region de la atmosfera, poder determinar cual fue el recorrido
que tomaron durante un determinado lapso de tiempo negativo los
constituyentes que alli se encuentran, es decir de donde provienen.

En general, con pequenas modificaciones un modelo que cumple con uno
de los objetivos puede cumplir con ambos, sin embargo, la utilidad de ellos
puede ser distinta. Un ejemplo para el primer caso puede ser el siguiente:
se produjo un incendio en el Amazonas y se desea saber hacia donde se
dirigieron los contaminantes producidos. Saber de dénde provienen los CFC
que se ubican cerca de la capa de ozono puede ser un ejemplo del segundo
caso.

También cabe aclarar que en ocasiones no so6lo interesa el destino u origen
de los constituyes, sino también los lugares que atravesaron en los instantes
de tiempo intermedios.

2.2. Problemas a resolver

Los modelos computacionales deben enfrentar diversos inconvenientes que se
suman a los de los modelos mateméticos en que se basan. A continuacion
enumeramos aquellos que consideramos més importantes.
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= La informacion de las condiciones fisicas no es exacta: los datos que se
tienen de la atmosfera tienen un error de medicién que, en algunos casos
como el de la velocidad vertical de los vientos, puede ser muy grande
en términos relativos. Esto se debe a que mientras que las componentes
horizontales del vector viento tienen magnitudes en metros o decenas
de metros por segundo, las de la componente vertical son del orden de
centimetros por segundo, siendo mas dificil de medirla con precision en
todo el rango de alturas necesario.

» La informacion de las condiciones fisicas es incompleta. Por un lado, los
datos que se tienen de la atmosfera son discretos, es decir, no la cubren
su totalidad; solo se tiene registro de determinados puntos distribuidos
en alguna clase de malla si son provistos por observaciones satelitales,
o una red irregular si provienen de estaciones meteoroldgicas. El tltimo
de los casos encuentra una solucion parcial pero no ideal en el uso de
los denominados productos de reanalisis, que utilizan las observaciones
para acotar modelos computacionales, y que proveen una malla regular
relativamente densa. La calidad del reanélisis depender& por un lado
de la calidad y densidad de datos disponibles y por otro la habilidad
del programa para constrenir las salidas del modelo a las observaciones
geofisicas. Por otro lado no siempre se dispone de todas las variables
que uno elegiria en teoria para modelar. Por ejemplo, varios centros
meteorologicos proveen informacion sobre la velocidad vertical de los
vientos desde unos pocos anos atras [29]. Otro ejemplo de este ultimo
inconveniente es la dificultad para conseguir datos de la magnitud calor
diabatico que, como se vera mas adelante, hubiesen sido de interés para
nuestra investigacion.

= La memoria necesaria para almacenar la informacion de estos mode-
los es muy alta: a pesar de lo recién mencionado y del avance en la
capacidad de almacenamiento de las computadoras, el volumen de in-
formacion atmosférica para ejecutar un modelo sigue siendo sumamente
grande. Por otra parte, el almacenamiento de las regiones a analizar y
su desplazamiento en el tiempo, también conlleva un volumen impor-
tante de memoria.

» El error en la estimaciéon producida por el modelo deber ser lo mas
pequeno posible.

» El tiempo de computo debe ser bajo: habitualmente los modelos com-
putacionales tienden a consumir grandes recursos de procesador y memo-
ria que los vuelve lentos.

Finalmente, cabe destacar que en algunos casos se pueden sacrificar par-
cialmente unos objetivos por otros; por ejemplo, se puede optar por perder
cierta precision en el modelo en pos de obtener mas velocidad de computo o
viceversa.
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2.3. Modelos conocidos

Sin intentar realizar una taxonomia de los modelos existentes, ni tampoco
desarrollarlos, daremos un breve enfoque sobre estos.

Una primera clasificacion que se puede realizar es la siguiente: mode-
los eulerianos vs. modelos lagrangianos [2|. Los primeros son descriptos por
ecuaciones que predican sobre ciertos puntos en la atmosfera, y a partir de
alli determinan las concentraciones de los distintos constituyentes a estudiar
presentes en dichos puntos. Los modelos lagrangianos —o de trayectorias— en
cambio, describen los desplazamientos por accion del viento que realizan las
parcelas conteniendo constituyentes a estudiar.

Los modelos eulerianos permiten estudiar los campos dindmicos y proce-
sos de difusion, aunque en este tltimo tema debe tenerse cierto cuidado por
los problemas de difusion numérica en las mallas que se utilizan y que pueden
afectar de manera sensible los resultados. Los modelos lagrangianos, al seguir
parcelas o particulas “marcadas” de aire que se desplazan por la atmosfera,
en base a indicadores como vorticidad potencial o contenido de marcadores
quimicos como el metano, permiten el estudio de procesos quimicos a lo largo
de la trayectoria y la evaluacion de mecanismos de intercambio, por ejem-
plo entre el interior y el exterior del vortice polar o entre la troposfera y la
estratosfera.

Los modelos lagrangianos son més aptos para analizar los transportes en
movimientos convectivos y situaciones adiabaticas y son mucho mas precisos
y rapidos de ejecutar.

Los modelos de trayectorias, sobre los cuales nos concentraremos de aqui
en mas, consideran a la atmosfera como un conjunto de particulas infinitesi-
males que se desplazan por accion de las distintas fuerzas fisicas y que, por
no tener masa, pueden superponerse y no colicionan. A éstas, las llamaremos
parcelas, celdas o particulas indistintamente.

Esencialmente los modelos lagrangianos resuelven la siguiente ecuacion
diferencial, donde V es el vector velocidad y X el vector posicion:

X =V(X(t),1t) (2.1)
dt

Los modelos corren sobre un malla de datos meteorologicos que se en-
cuentre delimitada por un par de latitudes, otro de longitudes, una presion
minima y maxima, y un par de instantes de tiempo. No todos estos 8 valores
constituyen verdaderos limites: por ejemplo, si la malla esta depositada sobre
todo el mundo(latitudes entre 90S y 90N y longitudes entre 0 y 360 grados)
solo el tiempo y la altura siguen conformando verdaderos limites.

Las condiciones de borde de la ecuacion estan dadas por los limites im-
puestos por dicha malla de datos meteoroldgicos. Cuando una celda alcanza
el borde de la malla no se puede continuar advectandola.

Presentamos ahora, los modelos lagrangianos mas comtinmente utilizados.
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= El modelo tridimensional supone que las celdas de la atmosfera se des-
plazan por la acciéon de los vientos, que se expresan en tres campos:
meridional, zonal y vertical.

= El modelo de superficies isentropicas asume que todas las celdas con-
servan su temperatura potencial constante al moverse y por lo tanto
se desplazan por la accion de los vientos en latitud y longitud, pero
siempre manteniéndose en una misma superficie isentropica. Esta es
una aproximaciéon particularmente utilizada en troposfera superior y
estratosfera ya que la temperatura potencial suele ser conservada gra-
cias a que, por lo general, los procesos que alli ocurren son adiabaticos.

= El modelo isobarico supone que las particulas se mantienen en superfi-
cies de una misma presion (isobaras). Este modelo si bien es eficiente de
calcular, realiza una suposicion demasiado fuerte y por lo tanto puede
analizar pocas situaciones adecuadamente.

= El modelo iso-eta es similar al anterior solo que toma como coordenada
vertical una funciéon que pasa gradualmente de la altura determinada
por la orografia a la altura dada por la presion atmosférica. Este modelo
puede ser tutil para estudiar la circulacién a poca altura; sin embargo,
no era nuestro objetivo abordar este tipo de problemas.

Se han desarrollado diversas variantes al modelo isentropico. Por ejemplo, en
[9] se elaboré una que consiste en analizar el desplazamiento del contorno de
una area a estudiar (utilizando para ello el modelo de superficies isentropicas
sobre celdas ubicadas en dicho contorno), y asumir que las celdas dentro de
este area, se mueven de acuerdo al desplazamiento y cambio de forma que
sigue tal contorno. Esta variante no puede ser usada para analizar el flujo en
toda la esfera celeste y pierde precision en tanto se usa para superficies de
gran extension.

2.4. Modelo propuesto

Si bien en teoria el modelo tridimensional es un modelo sencillo y que incluye
pocos presupuestos, en la practica sufre de una problema grave que es el alto
error relativo de los vientos en su direccion vertical, es decir, el campo que
define los movimientos convectivos dentro de este modelo.

Por otra parte, el modelo isentropico asume un presupuesto que no es
siempre valido, ni siquiera en la estratosfera: el del movimiento adiabatico.
De hecho, los filamentos explicados en la introduccion teoérica son un desvio
del modelo presente en la estratosfera y de gran importancia para las Cien-
cias de la Atmosfera. En términos practicos, sin embargo, tiene la virtud
de no utilizar el campo de vientos verticales, con lo cual no introduce esta
importante fuente de error.
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Como resultado de analizar los hechos precedentes, surge la idea de crear
un modelo mixto que permita aprovechar las virtudes de cada uno de estos
modelos.

Se propone un modelo de trayectorias que considera que cada celda de
la atmosfera es infinitesimal y, por lo tanto, no tiene masa ni coliciona con
otras celdas. El desplazamiento en la atmosfera se produce por accién de
los vientos meridionales y zonales, y en la misma velocidad y direccion de
estos. Las celdas se trasladan sobre superficies isentropicas, excepto, en el
caso de presencia de calor diabatico. En este caso las celdas se trasladan
entre superficies isentropicas por medio de la accién de los vientos verticales
y en la misma velocidad y de direccion de estos.

La intencion de esta nueva formulacion es:

= minimizar el uso del campo de vientos verticales y

= poder representar los desplazamientos diabaticos, en particular, las es-
tructuras de filamentos.



Capitulo 3

Diseno del sistema

3.1. Objetivos

En virtud del anéalisis anterior decidimos realizar un programa que permi-

tiera implementar tres modelos de trayectorias: el bidimensional, el tridimen-
sional y el mixto. Los objetivos eran tanto poder compararlos como brindar
tres herramientas para ser utilizadas por un grupo de cambio climético del
Conicet dirigido por el Dr. Pablo O. Canziani.
Este programa debia recibir como datos de entrada distintos campos atmos-
féricos y posiciones iniciales para diversas celdas y retornar las trayectorias
seguidas por ellas durante un lapso de tiempo, hacia el futuro o el pasado.
Los problemas que debia resolver la implementacion de nuestro modelo eran
los siguientes

= Dada una malla discreta con datos sobre campos atmosféricos, obtener
una buena aproximacion de los mismos para las coordenadas interme-
dias a los puntos de la malla provista. A este problema, lo llamaremos
el de “interpolacion de datos”.

= Dados los campos atmosféricos, para un determinado periodo de tiem-
po, poder predecir el movimiento de una celda en un intervalo de tiempo
incluido en dicho periodo. A este problema lo llamaremos en adelante,
“adveccion de las celdas”. Esencialmente la solucion a este problema
consistird en la resolucion de una ecuacion diferencial, ya que tenemos
la derivada del movimiento(representada por los campos de vientos) y
lo que buscamos es obtener las posiciones por las que paso una celdas a
raiz de dicho movimiento. En este caso la condicion inicial estara dada
por la posicion original de la celda en el periodo a evaluar. Notar que
dependiendo del modelo, este desplazamiento puede ser en dos o tres
dimensiones.

» Desarrollar métodos automaticos de estimacion del error brindado por
la salida del programa. A este problema lo llamaremos el de “autoesti-
macion del error”.

14
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= Realizar una implementacion paralela eficiente tanto en términos de
precision de la salida otorgada por el programa, como de tiempo y es-
pacio necesarios para ejecutar el mismo. A este problema lo llamaremos,
justamente, “implementacion paralela”.

Finalmente, decidimos que el programa nos brinde cierta informacion que
serfa muy util para analizar su eficiencia.

» El error maximo, minimo y promedio y su desvio estdndar, para cada
celda en todo momento de la adveccion, para poder evaluar la evolucion
de la incerteza.

= El error maximo, minimo, promedio y su desvio para el conjunto de
celdas en todo momento.

Por otra parte decidimos realizar una implementacion que tendiera a los
siguientes objetivos como se verd en el resto del capitulo.

= Minimizar el error.
= Minimizar el tiempo de ejecucion.
= Minimizar el espacio requerido por el algoritmo.

s Calcular o estimar el rendimiento de nuestro algoritmo en los items
anteriores.

El lenguaje de programacion elegido fue el C+-+ por la eficiencia en la
ejecucion de su codigo y por respetar a grandes rasgos el paradigma de pro-
gramacion orientada a objetos, con las ventajas que esto provee. Para realizar
el implementacion en paralelo se utilizo el método MPI (Message Passing In-
terface) por ser un estandar.

3.2. Interpolaciéon de los datos

Para enfrentar este problema, implementamos cinco tipos de interpolacion
que pueden ser aplicados en cada una de las cuatro posibles coordenadas en
que se disponen los datos(latitud, longitud, presion y tiempo):

= interpolacién lineal

interpolacion por trazadores ciibicos (splines) de 4 puntos

interpolacion por Fourier con 4 puntos

interpolacion por trazadores ciibicos (splines) de 8 puntos
= interpolacién por Fourier con 8 puntos

Estos métodos fueron evaluados en términos de precision y velocidad como
se explicara en el capitulo 4.
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3.3. Adveccion de las celdas

Se corresponde esencialmente con la resolucion de la ecuacién 2.1. El
usuario de nuestro programa puede usar alguno de los siguientes métodos
para resolverla.

» Método de Runge-Kutta de cuarto orden.
= Método de Petterssen fijo.

» Método de Petterssen variable.

El primero de estos es un método muy conocido, mientras que los otros
dos son variantes del método iterativo presentado en |25|. Este, consiste en
resolver la ecuacion diferencial para el instante ¢, dado que se conocen la
posicion en el instante ¢y y las velocidades en todas las posiciones e instantes
en el intervalo [tg,?;1]. Para ello se itera de la siguiente forma, notando las
posiciones en la iteracién i como X°.

X1(ty) «— Xto) + (A)V (to, X (to))

V(to, X°(to)) + V(t1, X' (t1))
2

X2(t1) «— X (ty) + At

(V(to, X°(t0)) + V(t1, X' (1))
2

El At se puede fijar (Petterssen fijo) o puede variar de acuerdo a la veloci-
dad del viento (Petterssen variable). La idea de este tltimo enfoque es tomar
intervalos més cortos donde el error puede ser mayor y més largos en otros
casos a fin de reducir la cantidad de iteraciones empleadas. Concretamente
el método es conocido como Courant-Friedrichs-Lewy (CFL) y consiste en
tomar un At que cumpla At < CFATng para cada i correspondiente a una di-
mension del modelos. Aqui Az; expresa las distancias en la grilla para cada
dimension, Av; las componentes del viento y CFL es una constante. Anéloga-
mente, se pide At < %, donde AT es la separacion temporal de la grilla
y CFLT es otra constante.

El criterio de parada se constituye por un limite en la cantidad de itera-
ciones y por cercanfa absoluta entre Xy X'~ No se utilizo la distancia
relativa ya que, de haberlo hecho, se hubiese intentado reducir el error cerca
del origen de coordenadas. En cambio, se utiliz6 la distancia absoluta para
acotar el error a un cubo cerca de la solucién. Notar que como una de las
coordenadas es la longitud (i.e el meridiano por el cual pasa la particula) el
error permitido en metros sera mayor al acercarse a los polos. Sin embargo, al
usar proyecciones estereograficas cerca de los 90 grados de latitud (ver 3.6) y
una cota maxima distinta para la distancia maxima permitida el trabajar con

Xi(ty) « Xto) + At
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esta proyeccion, resulta poco relevante esta variacion en el error permitido
para el caso de coordenadas latitud-longitud.

Por otra parte, para el modelo de superficies isentrépicas, tuvimos que
tener en cuenta el modelado computacional de cada superficie, de forma que
las celdas permanecieran en su superficie al ser advectadas.

3.3.1. Modelado de los desplazamientos sobre superficie
isentrépica

Resolver la ecuacion diferencial 2.1, es suficiente para atacar el problema
de adveccion para el modelo tridimensional. Sin embargo, en el modelo de
superficies isentropicas, la adveccion de las celdas solo se produce en las direc-
ciones zonal y meridional, pero en cada instante de tiempo se debe mantener
la superficie isentropica de la celda. Por otra parte los datos atmosféricos son
publicados por los centros meteorologicos sobre mallas donde la coordenada
vertical estd expresada en unidades de presion. De este modo, la altura de las
celdas estaria dada en temperatura potencial, mientras que los datos nece-
sarios para advectarla, en unidades de presion. Para enfrentar este problema
consideramos dos opciones.

s “Traducir” la malla de datos a una que se exprese en superficies isen-
tropicas. Para esto hubiese sido necesario, primero, determinar la se-
paracion deseada entre estratos en la coordenada vertical. Recordemos
que la temperatura potencial es una funciéon con respecto a la altura
crece lentamente en la troposfera, rapidamente en la estratosfera, y
lentamente por encima de esta; de modo que la separacion entre dichos
estratos deberia ser tal que en los momentos de menor crecimiento de la
temperatura potencial no queden dos niveles demasiado separados en
kilobmetros y, por otra parte, que por evitar este problema no se deban
almacenar demasiados niveles. En segundo lugar, para cada punto que
deba existir en esta nueva malla de datos, se lo debe ubicar en aquella
provista por un centro meteorologico(como veremos en la seccion 3.3.2,
no es trivial) e interpolar utilizando los valores cercanos.

= Dentro de los pequenos intervalos de tiempo para los cuales se re-
suelve la ecuacion, advectar la celda obteniendo los datos de los campos
utilizando como referencia la presion con la cual ingreso al intervalo.
Luego, al finalizar dicho periodo, verificar si es necesario desplazar la
celda verticalmente para conservar su temperatura potencial. Dado que
los intervalos de tiempo son muy cortos, el error introducido por no
utilizar las presiones intermedias entre los dos niveles de temperatura
potencial, es minimo.

La primera opcion implica el calculo de todos los puntos de la malla
sin importar que se usen o no, ademas de un importante error introducido
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como producto de la interpolacion de los datos para obtener dichos puntos
que no se corresponden en coordenadas con aquellos de la malla de entrada.
Como beneficio podria mencionarse que se evita la traduccién permanente a
temperatura potencial que ocurre con la segunda solucion.

Si bien no se realizaron pruebas para ambos métodos, puede deducirse
que el primer método serd mas efectivo en situaciones con muchas celdas
distribuidas a lo largo de todo la malla de datos y advectadas durante un
lapso de tiempo largo con intervalos muy cortos, que en situaciones de pocas
celdas concentradas y durante poco tiempo separado por intervalos largos.
También es importante notar que la primera estrategia tendria inconvenientes
de aplicacion en el modelo mixto, fundamentalmente al momento de tener
que considerarlo como tridimensional ya que la velocidad vertical se expresa
en hPa/s.

Implementamos la segunda opcion y las pruebas realizadas mostraron que
los tiempos comparados con los del modelo tridimensional eran méas cortos,
de modo que preferimos no desarrollar codigo para evaluar la conveniencia
de utilizar la primer estrategia y lo dejamos como trabajo pendiente.

3.3.2. Ubicacién de celdas en un superficie isentrépica

Dada una celda, que parte de una posicion (Mg, ¢g, po) con temperatura
potencial 6y, y que cuando termina su desplazamiento se ubica en una posi-
cion (Ai, ¢1,po), queremos obtener p; tal que la temperatura potencial en
(A1, 1, p1) sea igual a 6. Partiendo de la ecuacion 1.2 sabemos que

p = ps(T(\, ¢,p)/0)"/") (3.1)

y entonces debiamos resolver dicha ecuacion. Para ello, utilizamos un
algoritmo basado en el conocido de la secante para busqueda de raices de
una ecuacion. Como posibles funciones evaluamos:

F(0) = p(T(A &,p)/6)/) —p

f(p) =T(A, sb,p)(%)“ —0

La aplicacion directa de dicho método sobre la primera funciéon da por
resultado la siguiente iteracion:

(s(T (A, &, Pay1) /)™ — prs1)(Poy1 — Bn)

Rz (T(A, ¢, Pay1)V/%) —T(X, ¢, P,)/M) — (Poyy — P)

Pn+2:Pn+1_

Simplificando esta féormula obtenemos,

Pn+1 - Zn+1

1 _ (Zn+1_Zn)
(Pn+1_Pn)

Pn+2 - Pn+1 - (32)
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donde definimos la constante ¢ = 0’1’;& y la sucesion Z,, = ¢T'(), gb,pn)l/”
Esto implica que se ejecutan en cada iteracién cinco restas, tres multipli-
caciones, una potenciacion y una interpolacion para obtener la temperatura.
Como dicha interpolacion se realiza casi con seguridad en el “mismo area”
de la iteracion anterior, no es necesario calcular nuevamente los polinomios
interpolantes y por lo tanto no es una operaciéon costosa.
Por otra parte, la aplicacion directa del método de la secante sobre la

segunda funcion da por resultado la siguiente iteracion:

Ps Pn 1= Pn
Pria = Po1—(T (N, ¢, P ) —0)x -
e P T\ &, Past)(505)K = T(N, 6, P)(52)K
Simplificando esta formula obtenemos,
(Pn+1 - Pn)
Poo=Po1— (Zpi1 —0)———F+ 3.3
+2 +1 ( +1 )(Zn+1 _ Zn) ( )

donde Z,, es la temperatura potencial correspondiente a P,, es decir,

Esto implica que se ejecutan en cada iteracion cuatro restas, cuatro mul-
tiplicaciones, una potenciacion y una interpolacion para obtener la tempera-
tura. Pero si al cargar la temperatura en memoria cargamos la temperatura
potencial en los mismos puntos de la grilla, al interpolar tendremos direc-
tamente 6, y por lo tanto el costo serd de dos multiplicaciones menos, es
decir, ligeramente menor que el anterior. Es por ello que optamos por esta
formulacion del método.

El criterio de parada del algoritmo utilizado fue la distancia relativa entre
P,io vy P,y1 y un nimero méaximo de iteraciones. Otra virtud que tiene
la dltima formulacion es que podriamos incluir como criterio de parada la
distancia relativa de Z,,1 a 6 sin necesidad de mayores calculos. Notar que
en ambos métodos el error estd acotado por la distancia méaxima permitida
entre P,.oy Piq.

Como se verd en la seccion de resultados, este método no solo realiza
iteraciones més eficientes, sino que en pruebas realizadas termin6 en menos
cantidad de iteraciones.

3.4. Autoestimacion del error

Se implementaron dos métodos de autoestimacion del error: particulas
satélite e informacion aleatoria.

3.4.1. Particulas satélite

El objetivo de este método es evaluar la propagacion de incertezas ante
pequenos errores producidos en la posicion de una celda, originados a su vez
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por céalculos previos imprecisos. Para ello, cerca de cada celda a evaluar colo-
camos una particula a una pequena distancia de la celda a evaluar. La idea
es suponer que este “satélite” es en realidad la particula principal, s6lo que
ubicada en forma inexacta debido a errores previos de calculo. La estabilidad
del sistema estara dada por el crecimiento de la distancia entre la celda y su
satélite a lo largo del tiempo de adveccién: a mayor distancia, mayor error.

Para un analisis mas completo el programa permite, no solo colocar una
particula satélite, sino todas las deseadas, equidistantes entre si y sobre una
esfera de determinado radio de distancia y centro en la particula original.
Para realizar la evaluacion del error tomamos el promedio de las distancias
en norma de los satélites a la celda original.

3.4.2. Informaciéon aleatoria

Una fuente de error importante para nuestro problema son las incertezas
en las mediciones de los campos atmosféricos. Para medir el impacto de este
error, desarrollamos el siguiente método: tener una particula melliza a aquella
que deseamos advectar, introducir una perturbacion pseudoaleatoria sobre los
datos originales(con la misma distribucion del error que tienen al ser toma-
dos) y usarlos para advectarla(segin el centro meteorologico que los provee).
Nos encontramos con algunos inconvenientes a la hora de implementar este
método que detallaremos mas adelante.

3.5. Implementaciéon paralela

Para reducir el tiempo de ejecucion del modelo realizamos una imple-
mentacion paralela que precisaba distribuir: los datos a procesar, las posi-
ciones de las particulas a lo largo del tiempo y su temperatura potencial
(incluyendo aquellas destinadas a medir el error), y ademas, el computo en-
tre todos los procesadores para resolver los problemas comentados en este
capitulo.

Consideramos entonces distintas formas de distribuir los datos y la carga
de procesamiento con el objetivo de maximizar el tiempo de computo y mi-
nimizar los mensajes entre los procesadores sin agotar la memoria requerida
por los mismos. Las opciones consideradas fueron las siguientes.

1. Separacion temporal de datos.

En este esquema, se divide el tiempo de adveccion en periodos de igual
longitud entre los procesadores y, por consiguiente, los datos atmos-
féricos correspondientes a dichos intervalo. El procesador “encargado”
del primer periodo de tiempo comienza tomando una celda y la advec-
ta hasta el momento en que finaliza su intervalo asignado, la envia al
siguiente procesador y toma otra celda. El siguiente procesador toma
la particula y la advecta hasta el momento en que finaliza su intervalo
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asignado, se la pasa al siguiente procesador y recibe la segunda celda
procesada por el primero. De esta forma, se forma una tuberia entre
los procesadores trabajando en forma similar a la producciéon en serie.

Es importante notar que en la memoria de cada PC debe existir cier-
ta redundancia en los datos atmosféricos, de modo que para aquellos
momentos cercanos a los extremos del intervalo que administra dicho
procesador, éste tenga suficientes puntos en su malla que le permitan
realizar dicha interpolacion.

El desperdicio de tiempo de procesador en esta opcion es muy bajo si
se advectan muchas celdas en relacion con la cantidad de procesadores.
Esta acotado, en el primer paso de la tuberia, a (p— 1) x¢ donde p es la
cantidad de procesadores y t el tiempo que le demora la adveccion de
un celda, ya que solo se usa un procesador. Generalizando y tomando
en cuenta que sobre el final de la ejecucion del programa no quedan
celdas por procesar para los primeros procesadores y la tuberia se vacia
paulatinamente en forma inversa a como fue llenada, tenemos que el
costo esta acotado por:

i=1

> (p—it+ Z(p — i)t =tp(p—1)

Si, como es de esperar, p es mucho menor a la cantidad de particulas,
este costo es despreciable.

Por otra parte la cantidad de mensajes necesaria para enviar los datos
de las celdas es (p — 1)c donde c es el espacio ocupado por todas las
particulas; y para la transmision de las particulas distribuidas a un mis-
mo procesador para realizar las estadisticas, p—1 mensajes de longitud
<. En total, (p — 1)0(’;%1)

Separacion espacial por altura de los datos.

Aqui la idea es distribuir el espacio (separando por altura) en forma
equitativa entre los distintos procesadores. Luego cada particula comen-
zard a ser advectada, de acuerdo a su altura inicial, por el procesador
que contiene los respectivos datos atmosféricos.

En caso de no haber muchos movimientos convectivos, esta estrategia
deberia generar relativamente pocos mensajes ya que sélo unas pocas
particulas pasarian de una zona de altura a otra. En caso contrario se
estaria produciendo un gran nimero de mensajes. La cantidad minima
de mensajes esta dada por la transmision de las particulas distribuidas
a un mismo procesador para realizar las estadisticas, es decir, p — 1
mensajes de longitud I—C).

También en este caso es necesaria cierta redundancia en los datos,
primero para poder interpolar como en el caso del tiempo; pero ademés
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para poder tener un cierto resguardo(o buffer), que le permita a una
particula oscilando en la frontera entre los espacios administrados por
dos procesadores, no estar viajando permanentemente entre las dos
maquinas. De esta forma, no solo se solaparian los datos atmosféri-
cos de dos procesadores(como en el caso del tiempo), sino también los
espacios donde estos advectan particulas.

El desperdicio de tiempo de computo depende de cuin distribuidas
estén las celdas en la altura del espacio de datos atmosféricos, y tanto
al comienzo como durante todo el tiempo de adveccion. Notar que
esto puede originar un importante desperdicio de computo ya que, atun
sabiendo a priori en que espacio se desplazaran las particulas, estas
pueden concentrarse y/o dispersarse durante el tiempo de adveccion
sobrecargando algunos procesadores y dejando tiempo latente en otros.

. Separacion espacial por latitud y/o longitud.

Este caso es similar al anterior pero se depende aiin mas de la esta-
bilidad de las particulas en sus posiciones de latitud(suele suceder) y
longitud(dificilmente ocurre).

. Distribucién de las celdas.

En este caso duplicamos los datos atmosféricos en todos los proce-
sadores, distribuimos las particulas equitativamente entre todos ellos
y las advectamos por separado para finalmente reunirlas en un mismo
procesador con el objetivo de realizar las estadisticas correspondientes
al conjunto de celdas. Por lo tanto, la cantidad de mensajes es igual
a p — 1 mensajes de longitud g (notar que se trata de la cota minima

para el segundo caso).

Ya que en este caso todos los procesadores advectan la misma cantidad
de particulas(salvo redondeo) y durante el mismo tiempo, no deberia
haber practicamente desperdicio de tiempo de computo.

La memoria necesaria para almacenar 10 dias de datos atmosféricos(no
se suelen hacer ejecuciones por mas de ese tiempo ya que se pierde
demasiada precision) es de aproximadamente 890 MB y por lo tanto
cabe en una memoria de 1 GB, suficiente para las computadoras con
que se contd para realizar las ejecuciones. Este calculo se apoya en las
siguientes consideraciones:

= cada dato se almacena como un punto flotante de simple pre-
cision(float de C++), es decir ocupa 4 bytes

= los campos atmosféricos necesarios para ejecutar el modelo son la
temperatura, el calor diabatico y los vientos meridionales, zonales
y verticales
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= los datos para cada campo se distribuyen en una malla con puntos
separados en un grado de latitud y uno de longitud, dando 65160
puntos por nivel de presion en todo el globo

= Jos niveles de presion disponibles son 18

» las muestras de datos se toman cada 6 horas

Dado que contamos con procesadores de 2 GB, se satisfacen los reque-
rimientos de memoria.

Podemos suponer ademéas que, aunque aumente el volumen de datos
atmosféricos, el programa seguira siendo ttil ya que se espera que au-
mente con atin mayor velocidad la capacidad de almacenamiento. Como
ejemplo de esto, digamos que hace 15 anos una malla estdndar para 10
dias ocupaba aproximadamente 20 MB, es decir que la disponibilidad
de datos crecid 45 veces aproximadamente. Por otra parte, la capaci-
dad de almacenamiento segin la ley de Moore aplicada a la memoria,
se duplica cada dos anos de modo que crece mas de 128 veces en 15
anos. A menos que el crecimiento de la densidad de las mallas de datos
siga una funcion superexponencial o que la ley de Moore no se cumple
de aqui en més, los recursos de memoria deberian ser suficientes para
contener los campos atmosféricos en el futuro.

Optamos por esta tultima opciéon ya que practicamente no desperdicia
tiempo de ejecucion, realiza pocos mensajes y no agota los recursos de memo-
ria.

3.6. Otros problemas de implementaciéon con-
siderados

1. Recalcaremos ahora una serie de optimizaciones realizadas.

= Para cada interpolacion a realizar se debe calcular el polinomio in-
terpolante y luego evaluarlo en las coordenadas correspondientes.
Como habitualmente se deben obtener sucesivamente valores de
distintas magnitudes y en posiciones cercanas en la atmosfera, se
realiza una importante optimizacion almacenando dicho polinomio
y reutilizandolo en caso de que sea el mismo. En particular, esto
ocurrird cuando se desee interpolar sucesivamente para cualquier
par de coordenadas que se encuentren entre los mismos valores de
latitud, longitud, presion y tiempo dentro de la grilla de entrada.

= Como se menciond en la seccion 3.3.2, al leer los datos de tempera-
tura, procesamos cada punto de la grilla siguiendo la ecuaciéon 1.2
para obtener la temperatura potencial. De esta forma, el campo
que interpolamos es el de temperatura potencial.
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2. También consideramos en nuestra implementacion el problema de la
adveccion cerca de los polos. Para altas latitudes, la representacién por
(latitud,longitud) es muy inexacta debido a que la distancia entre todo
par de longitudes es muy pequena y el concepto de movimiento hacia
el Este que denota la velocidad zonal, se vuelve impreciso. La solucion
més cominmente utilizada para afrontar este problema —y la usada por
nosotros— es trabajar con una proyeccion estereogréfica del globo sobre
un plano tangente al polo correspondiente. Notar que para realizar esto,
no soélo las particulas deben poder expresar su posicién en este nuevo
tipo de coordenadas, sino que se debe traducir la velocidad del viento,
habitualmente expresada en lat/s o long/s, a m/s.

3. Con el fin de optimizar el uso de recursos en cada corrida del programa,
el usuario del mismo puede optar por obtener o no los siguientes datos:

= las posiciones de las celdas en instantes de tiempo intermedios,
= el error general,
= el error por celdas,

= en los dos ultimos casos, los errores en instantes de tiempo inter-
medios.

En el apéndice A se encuentra un diagrama UML documentando el diseno
del programa.



Capitulo 4

Experimentos

Se realizaron dos conjuntos de experimentos con sendos objetivos.

= El primero fue comparar, en cuanto a precision y tiempo de ejecucion,
los distintos métodos de interpolacion, los de resolucion de la ecuacion
diferencial y los diferentes modelos (cuando fuera posible).

= El segundo fue evaluar las dos funciones propuestas para obtener, a
partir del método de la secante, el nivel de presiéon en que se encuentra
una determinada temperatura potencial para ciertas coordenadas de
latitud y longitud (véase seccion 3.3.2).

4.1. Comparacion de métodos y modelos

4.1.1. Objetivos

El objetivo de este conjunto de experimentos fue evaluar para distintas
secciones de la atmosfera, los métodos de interpolacion y de resolucion de
la ecuacion diferencial, asi como los modelos cuando ello fuera posible. Se
estudio el funcionamiento del programa para latitudes subtropicales, medias
y polares; y para cada una de ellas se realizaron evaluaciones en estratosfera,
tropopausa y troposfera. Como consecuencia de esto quedaron nueve zonas
definidas.

Dentro de cada una de las zonas mencionadas se prepararon pruebas para
los métodos de interpolacién lineal, ctibico de 4 puntos y Fourier de 4 puntos
(en cada dimension) y para los distintos métodos de resolucion de la ecuacion
diferencial. Cabe aclarar que no se usaron los métodos de 8 puntos ya que
demoraban mucho tiempo para cada prueba, aunque es algo interesante de
estudiar como trabajo a futuro.

Para el método de Petterssen fijo se utiliz6 como At = 1seg y la maxima
cantidad de iteraciones permitidas fue 5.

Para clarificar daremos dos ejemplos de casos de prueba preparados. Uno
consiste en realizar interpolacion lineal en las cuatro posibles dimensiones y
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resolucion de la ecuacion diferencial por el método de Runge-Kutta. Otro
ejemplo realiza interpolaciéon cubica en el tiempo y lineal en las otras dimen-
siones utilizando también Runge-Kutta.

Finalmente, en la estratosfera se utilizaron los modelos bidimensional y
tridimensional, mientras que en las zonas correspondientes a troposfera y
tropopausa, solo se utilizo el tridimensional ya que no se cumplen las pre-
condiciones necesarias para usar el modelo bidimensional. En todos los casos
especificados, el programa simul6 adveccion de parcelas hacia adelante por
el lapso de 10 dias.

Dado que ejecutar todas las pruebas mencionadas demandaba demasiado
tiempo debido a que eran 432 y cada una ejecutaba por muchas horas, reduci-
mos el conjunto de pruebas con la siguientes ideas. Primero realizamos unas
pruebas que ahora explicaremos para determinar que método de resolucion
de la ecuacion diferencial proveia soluciones mas precisas y en menor tiempo.
Luego, para cada zona y modelo atmosférico, se utilizo6 el mismo método de
interpolacion en todas las coordenadas.

Las primeras pruebas realizadas consistieron en usar el método de inter-
polacion cibica en latitudes medias y dentro de la tropopausa para cada
método de resolucion de la ecuacion diferencial a fin de encontrar cual se
comportaba mejor en cada caso.

Esto redujo el conjunto de pruebas a 39 casos, que era ain muy grande
pero factible para los tiempos que disponiamos.

4.1.2. Recursos utilizados

Para realizar esta prueba se utilizaron, como datos atmosféricos, produc-
tos del reanalisis del ECMWF llamado ERA-40 para los dias 20 al 29 de
Septiembre de 1999. Las variables utilizadas fueron los datos de temperatura
y los campos de viento en sus tres coordenadas. La resolucion de los mismos
fue de 2,5° de separacion en latitud y longitud, 6 horas entre muestras y los
siguientes niveles de presion expresados en hPa: 1, 2, 3, 5, 7, 10, 20, 30, 50,
70, 100, 150, 200, 250, 300, 400, 500, 600, 700, 775, 850, 925, 1000.

En todos los casos se advectaron 72 parcelas distribuidas en dos niveles
de presion y una area de 10° latitud por 10° de longitud. Para cada caso se
utilizaron 2 particulas satélite ubicada a 200m de la original a fin de estimar
la estabilidad del modelo.

Para ejecutar las pruebas se utiliz6 el cluster de computadoras Hope del
Instituto de Astronomia y Fisica del Espacio (IAFE) de la FCEN-UBA. Se
utilizaron 10 procesadores del mismo, todos AMD Opteron(tm) Processor
244 con 1,79 Ghz de velocidad de procesador y 3,5 GB de memoria RAM.

La implementacion en paralelo fue realizada con la biblioteca MPICH
1.2.7 que sigue los estandares MPI de pasaje de datos. El compilador utilizado
fue el g++ 3.2.5.
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4.1.3. Resultados

En la siguiente figura vemos que el error promedio de las particulas fue
bajo tras 10 dias de simulaciéon con el modelo tridimensional para una caso
en latitudes medias de la estratosfera. También puede verse que el error es
muy parejo independientemente del tipo de interpolacion utilizado y esto se
repitié en todos las zonas estudiadas, aunque variando la supremacia de un
método de interpolacion sobre otros.

Evolucion del error promedio
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Figura 4.1: Error en latitudes medias de la estratosfera

Estos resultados llamaron nuestra atencién por dos razones. Primero
porque el error promedio es relativamente bajo para 10 dias de simulacion y,
por otra parte, si bien este error tiene una tasa de crecimiento cada vez mayor
a lo largo del tiempo de simulacion, en ningtin momento parece “dispararse”.
Nosotros esperdbamos que ocurriera esto ya que los primeros pequenos erro-
res en el calculo de la trayectoria conllevan errores mayores a futuro debido
al uso de datos atmosféricos correspondientes a posiciones de las particulas
distintas a las reales, y esto se propaga y potencia a lo largo de la simulacion.

En segundo lugar nos preguntamos si esto seria asi para todas las particu-
las o s6lo en el promedio. Entonces decidimos observar el comportamiento
de las parcelas con mayor error. En el siguiente grafico tenemos los datos
para la misma area. Notar que se toma el mayor error de alguna particula
en cada instante de tiempo y no el error en todo momento de la parcela que
al finalizar la simulacién presentd maxima incerteza.
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Figura 4.2: Error en latitudes medias de la estratosfera

Como puede verse, hay parcelas que pierden su rumbo en algiin momen-
to posterior a la semana de ejecucion, y presentan particulas satélite que se
desplazan a grandes distancias de la celda origen. También puede observarse
que el método de interpolacion lineal, como se podria suponer a priori, es el
menos estable y con mayor tendencia a producir este problema ya que usa
menos informacién y por lo tanto seria méas inexacto. Sin embargo, obser-
vando la siguiente figura vemos que en otras situaciones, en particular en la
tropopausa, se producen graficos que contradicen nuestra intuicion.

No pudimos realizar las pruebas necesarias para comprender este feno-
meno, pero consideramos dos hipotesis. La primera consiste en que ante
situaciones de mucha variabilidad en los cuatro puntos que se utilizan para
interpolar por Fourier o ciibicamente, utilizar unos pocos puntos mas que en
el caso lineal s6lo contribuye a crear funciones con derivadas méas marcadas
(que no necesariamente representan la realidad) y por lo tanto con mayor
error. De confirmarse esta hipotesis, una interesante optimizacion al progra-
ma consistiria en que éste analice localmente situaciones de este tipo en pos
de utilizar una funcion lineal.

La segunda hipoétesis plantea que dado que las trayectorias no son exacta-
mente iguales, alguna —aleatoriamente— pasa por una zona més turbulenta y
entonces se produce una mayor separacion entre una particula y sus satélites.
Esta hipotesis plantearia problemas estructurales al problema y no a la in-
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Evolucion del error maximo

120

100

80 — | ___ Fourier
60 / Lineal
40 / Cubica

20 N

0 T T T T T T T T T e T T T T T T T T I T T T T T I T T T I eI

Bror enkm

o R L B B L Bt R L TPt B B TP Lo B e BN LL
FEEFFEEHFPERD S

Dias

Figura 4.3: Error en latitudes medias de la estratosfera

terpolacion de sus datos.

Por otra parte, realizamos mediciones de tiempos como la graficada en
la figura 4.4 y siempre observamos que el modelo bidimensional mostraba
correr mas rapidamente y el lineal se perfil6 como el método interpolacion
maés eficiente seguido por el ciibico.

Notar que la diferencia entre ambos modelos s6lo puede producirse por la
diferencia entre resolver la ecuacion diferencial en sentido vertical y encon-
trar el nivel de temperatura potencial correspondiente a la particula luego
de advectarla. Como veremos a continuacién esto se realiza en forma muy
eficiente.

4.2. Evaluaciéon de funciones para hallar el ni-
vel de presioén en que se encuentra una de-
terminada temperatura potencial

4.2.1. Objetivos

Como se explico en 3.3.2, para determinar el nivel de presion de una
parcela a partir de su temperatura potencial se consideraron dos algoritmos
posibles. Si bien se mostr6 que 3.3 implica menos operaciones por iteracion,
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Tiempo de ejecucion en latitudes medias
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Figura 4.4: Tiempo de ejecucién en ambos modelos

resta saber en cudntas operaciones converge cada método y cuanto tiempo
de computo general conlleva la utilizacién de cada método.

4.2.2. Resultados

Se realiz6 una prueba para latitudes medias usando el modelo bidimen-
sional en la estratosfera y siguiendo las especificaciones dadas en el experi-
mento anterior. Se tomaron 51840 mediciones de la cantidad de iteraciones
utilizadas por cada método y el tiempo demorado en la ejecucion total.

El resultado fue que en ambos casos convergié practicamente siempre en
una sola iteracion. El método 3.3 solo iteré 3 veces en 10 oportunidad y el
resto fueron casos de una tnica iteracion, mientras que el método 3.2 itero
3 veces en 36 oportunidades y 4 en 252. Estos ultimos casos ademés puede
implicar no convergencia ya que se limito a 4 iteraciones por parametro. De
todas formas estos casos representan un porcentaje muy bajo del total.

En cuanto al tiempo de ejecucion las pruebas realizadas mostraron un
5 % menos a favor del 3.2, como era de esperar en base al anéalisis previo.



Capitulo 5

Uso del modelo en casos reales

Durante el ano 2004, nuestro programa fue utilizado por el grupo de
Atmosfera Media del CONICET —dirigido por el Dr. Pablo Canziani— y en
particular por Diana Mielnicki, quien desarrolld su tesis de licenciatura en
el transporte de contaminantes producto de quema de biomasa [21]. El ob-
jetivo de su trabajo era poder determinar el origen de altas concentraciones
de contaminantes detectados en la Argentina, en distintos momentos de los
ultimos anos.

Para realizar dicho trabajo se utilizaron datos satelitales de distintas
fuentes. Debido a que se depende de la cobertura del satélite (que a su vez
depende de la orbita del satélite y de la forma de medicion del instrumento),
la hora de paso, la nubosidad, la hora local (diurna o nocturna), no siem-
pre estan disponibles las mediciones de todos los instrumentos, y es necesario
hacer una combinacién de los distintos datos. Por lo tanto estas observaciones
representan un piso de lo que realmente ocurrié. E1 monoéxido de carbono se
mide con el MOPITT a bordo del satélite Terra desde marzo de 2000. Aqui
se utilizan las concentraciones en 850 mb, por ser las mas representativas
del transporte de los productos de la quema de biomasa en Sudamérica. Co-
mo fuente de focos de incendios se utilizaron los datos del ATSR /ERS-2,
aunque debido a que cubren la superficie cada 3 dias, y la deteccion nocturna,
subestiman ampliamente la cantidad de incendios. Los datos de deteccion de
incendios del MODIS tiene una mejor cobertura, este instrumento se encuen-
tra a bordo de dos satélites, el Terra y el Aqua. También se utilizaron los
datos del AVHRR/NOAA-12. En todos los casos la resolucion es de 1 km?,
aunque el tamafio minimo de los incendios detectados es de 50 a 100 m?,
segtin las condiciones. Los aerosoles finos, con radios menores a 0,5um se
forman directa o indirectamente por procesos de combustién, tanto de com-
bustibles fosiles como de biomasa, mientras que las particulas gruesas, con
radios de 1 a 10 um, son cominmente polvo o aerosoles marinos, de origen
natural [15]. Actualmente es posible diferenciar satelitalmente los aerosoles
finos de los gruesos. Aqui se utilizan las mediciones de espesor Optico de
aerosoles totales del MODIS, que en esta region de Sudamérica estan casi
completamente determinadas por los aerosoles finos [23]. También se utiliza
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el indice de aerosoles del TOMS. Para el calculo de trayectorias se utilizo
el modelo de advecciéon tridimensional, utilizando los productos ERA 40 de
2,5° de resolucion del ECMWEF | interpolacion ctubica en tiempo y espacio e
integracion por el método de Petterssen fijo. Esto tltimo se debi6 a que segiin
varias observaciones realizadas todos los métodos mostraron ser igualmente
estables (al menos para intervalos muy cortos de separacion o CFL y CFLT
bajos como los usados) y el de Petterssen fijo se perfilo como el més eficiente
en cuanto a tiempo de ejecucion. Sin embargo, queda como trabajo pendiente
comprobar que estas afirmaciones son validas en general y sobre todo como
impacta en el tamano de los intervalos usados.

5.1. Analisis de situaciones

El 29 de setiembre de 2000 se registraron altas concentraciones de C'O en
el noreste argentino: al sur de 28° S hubo mas de 500 mediciones individuales
del MOPITT superiores a 150 ppbv, con un méximo de 320 ppbv (Fig. 5.1).
Aunque se produjeron numerosos incendios en la zona central de Argentina
los dias anteriores (el NOAA-12 detecto 367 focos de incendios el 27/9 y 258
el 28/9), el dia 29 la cantidad de incendios disminuy6 (105 focos) y estos
se produjeron al oeste de la zona afectada por el CO. Por lo tanto, la alta
concentracion de C'O debia estar originada por un fenémeno de transporte.

Utilizando nuestro programa bajo el modelo tridimensional, se realizé el
calculo de las trayectorias hacia atras para determinar el origen de la masa
de aire contaminada. Para niveles de presion finales mayores a 850 mb, se
encontrd que el aire provino del este de Brasil desde baja altura (Fig. 2
a). Para niveles finales de 850 mb, se produjo una convergencia sobre la
frontera de Brasil y Paraguay de aire proveniente de zonas con alto niimero
de incendios en Brasil y Bolivia el 26,/9 /2000, y luego una corriente en chorro
hacia el sur (Fig. 2 b).

Los fuertes vientos producidos por la intensificacion de la baja del noroeste
argentino y la posicion del anticiclon de Atlantico (Fig. 3), impulsan el trans-
porte de productos de la quema de biomasa desde Bolivia y Brasil, hacia re-
giones altamente productivas de Argentina, que pueden verse afectadas por
esta situacion|21|. Esta apreciacion confirma las trayectorias calculadas por
nuestro programa.
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Figura 5.2: Trayectorias hacia atras del 29/9/2000 15 UTC, desde
lazona 31a32$S,58a60W,;a) 3 dias desde 900-950 mb , cantidad
de incendios ATSR desde el 26 al 28,/9/200 ; b) 6 dias desde 850
mb , cantidad de incendios ATSR desde el 22 al 24/9/2000.
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Capitulo 6

Conclusiones

En el presente trabajo desarrollamos un modelo computacional de trans-
porte en paralelo. Este modelo mostr6é su utilidad para el estudio de pro-
blemas concretos como el de transporte de contaminantes producidos por
la quema de biomasa. Ademas, se consideraron diversas optimizaciones para
hacer lo més eficiente posible el uso de memoria y procesador, asi como tam-
bién se desarroll6 un modelo mixto entre el tridimensional y el de superficies
isentropicas.

Por otra parte, se evalud el uso del programa concluyendo que el mo-
delo bidimensional es mas rapido que el tridimensional. Nuestro sistema se
mostr6 muy estable en simulaciones de hasta 10 dias para la gran parte de
las particulas advectadas, aunque se registraron particulas excepcionales que
presentaron errores de hasta cientos de kilometros después de una semana.

6.1. Trabajo a futuro

A partir del trabajo realizado surgieron muchas ideas que seria interesante
continuar en el futuro. De éstas, la més relevante seguramente es la de probar
la utilidad practica del modelo mixto.

Si bien nuestro programa permite el uso del modelo mixto, al momento
de la presentacion de este trabajo no pudieron conseguirse datos sobre calor
para poder probarlo. Creemos que puede ser 1til para estudiar el transporte
entre troposfera y estratosfera ya que es en esta zona particularmente donde
se produce el cambio de circunstancias que usa nuestro enfoque.

Otra idea pendiente es la de estudiar el impacto de la calidad de los datos
en nuestro sistema. Para eso se implemento el criterio de particulas aleato-
rias que, como mencionamos, no fue fructifero. Los inconvenientes sufridos se
debieron a que el error aleatorio introducido a los campos, variaba entre cada
uso consecutivo de los campos. Eso tornaba al sistema demasiado turbulento
ya que la velocidad del viento podia ser considerablemente distinta entre un
instante y el siguiente o en pocos centimetros de distancia. Un mejor enfoque
hubiese sido realizar unas corridas, modificar los datos atmosféricos aleato-
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riamente, repetir las corridas y medir las distancias finales de las particulas
luego de ambas ejecuciones.

Otra idea relativa al impacto de la calidad de los datos es estudiar como
se aproximan nuestras interpolaciones al usar grillas més o menos densas.
Nuestra idea consiste en calcular trayectorias, tomarlas como exactas y luego
repetir el calculo pero utilizando datos con mayor separaciéon en latitud,
longitud, presién o tiempo. Por ejemplo, en lugar de utilizar un conjunto
de datos (vientos, temperatura) tomados a las 00, 06, 12 y 18 horas, usar
los mismos valores pero solo usando los datos correspondientes a las 00 y
12 horas. Estudiar la degradacion de las soluciones al espaciar los datos de
entrada nos permite suponer cual es la consecuencia de tener las grillas que
tenemos en lugar de funciones continuas para las magnitudes atmosféricas.

Una serie de interrogantes acerca del error bajo los distintos métodos y
modelos fue planteada en la seccion de experimentacion. Por un lado, seria
interesante estudiar por qué el método de interpolacién lineal no se comporta
generalmente peor en cuanto al error méaximo de una parcela. También nos
gustarfa confirmar las apreciaciones hechas acerca del método de Petterssen
fijo.

Finalmente, digamos que un objetivo interesante seria evaluar la compe-
titividad de nuestro modelo en cuanto a precision y velocidad de ejecucion
con otros existentes, como por ejemplo Fleztra.



Apéndice A
Diagrama UML
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