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El tan esperat creixe-
ment del consum com a
motor per a la reactivacié de
I'economia espanyola final-
meni s'ha produif. També en
la supercomputacié. Diversos

centres han renovat el seu

magquinari o encara ho estan
fent: CICA, EPPE, CESGA,
CIEMAT, CASA i CEPBA. En
comptes de parlar de fots al-
hora, hem preferit comencgar
pel CICA per raons histori-
gues, en ésser el primer cen-
tre de supercomputacic de
I'Estat. En cada nimero apro-
fitarem l'ocasié per fer una
revisio histérica del maquina-
ri de cada centre.

Per tal de no oblidar Ia histo-
ria dels computadors d'alfes
prestacions (CAP) a I'Estat,
esfrenem una primera fitxa
amb la cronica del nostre
Cray X-MP. Esperem comptar
amb la col-laboracié de fa-
bricants i centres per conti-
nuar narrant les caracteristi-
ques d'altres grans maguines
que han fet historia.

A portada també us desta-
guem l'enirevisia amb el Prof.
Eugenio Oriate, expresident
del Consell Cientific del CES-
CA, amb motiu del 10& ani-
versari del CIMNE i del tan-
cament del projectes HCM §
PECO (que us vam comentar
en el nimero anterior), i el
canvi de configuracio que
hem fet a l'Anella Cientifica
forcat pel primer col-lapse
gue s'ha produit des de la se-
va creacio l'any 1993,

Bon Any Nou!

Miguel Huguet, Ph.D.
Director del CESCA

EL CANVI HA PERMES OPTIMITZAR
LES COMUNICACIONS I DONAR UN MILLOR SERVEI
A LES INSTITUCIONS DE LA XARXA

LaUBila UPC
milloren la seva
connectivitat

L'Anella Cientifica va ser concebuda I'any 1983 i, des de llavors, mai no
s'havia congestionat com fins fa unes setmanes, quan el Calileg Col-lectiu
d'Universitats de Catalunya va connectar-se al CESCA com a entitat indepen-
dent. Per evitar agquest col-lapse, Ia UB i la UPC estan conneclades directa-

ment al CESCA des de finals de 1557.

El wrasllat del Catileg Collectiu

d'Universitats de Catalunya
(CCUC) a I'Edifici Annexus (vegeu
TERAFLOP 28) i la seva connexid a
I'Anella Cientifica com a entitat inde-
pendent (abans pertanyia a la UPC) el
passat mes de novembre van originar
una ralentitzacié de les comunicacions
entre el CBUC i les universitats con-
nectades a I'Anella, principals usua-
ries d'aquest servel
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En concret es va fer palés un
augment del trafic en el segment
Ethernet del punt d'accés al CESCA
cue es collapsava. Aquesta saturacid
ne es notava tant en operacions com
accedir a la Web o fer un fip, perd en
aplicacions interactives, com es el cas
de telnet, si que es posava de manifest
la lentitud. Un exemple d'aquesta
manca de velocitat la van detectar
aguells que accedien al CCUC, ja que

La grafica mostra el trafic rebut per punt d'accés de 1'"Anella. Com es pot comprovar
el volum de trafic de la UB é: gairebé similar al del CESCA. Amb les modificacions
que s’han introduit en 1'estructura de 1’Anella, el volum de trafic de la UB i la UPC ja
no passen pel segment Ethernet del CESCA, que ara esta més descongestionat.




en moltes ocasions, quan teclejaven,
no sortien immediatament a la pantalla
les lletres que ells estaven escrivint.
Per tal de millorar aquesta situa-
cit, descongestionar el trafic | fer més
fluides les comu-
nicacions entre

l'avinguda Diagonal per sota 1 que uneix
I'Edifici Annexus amb P'antiga seu del
CESCA a la Facultal de Biclogia. Aquest
canvi es va fer el 25 de novembre ala
tarda: Amb agquesta mesura s'ha acon-

sequit descarregar el

trafic d'accés al CESCA

les institucions La connexié directa a provinent de 1'Anella
connectades a 7 . (vegeu la grafica) de
I'Anella, es va de- 1'Annexus s’ha realitzat nanera que el punt

cidir canviar el
cami d'acces al
CESCA de les
institucions amb
punt d'accéas a la
UB i crear un acces directe que uneix
la UB 1 I'Edifici Annexus on es troba &l
switch Catalyst 3000. Aquest acceés di-
recte s'ha fet aprofitant un enllag de
fibra oplica ja existent que travessa

ja existents

utilitzant fibres optiques & #°°es dela UB susara

exclusivament a partir
d'ara com a backup
Amb la UPC s'ha
Seguil un proceés simi-
lar i s'ha aprofitat yna fibra optica tam-
bé existent que connectava l'Annexus
amb el modul B2 del Campus Nord de
la UPC. Aid, dez del 17 de dezembre,
la connexid al Catalyst és directa. L'ac-

cés anterior (com en el cas dela UB) es
fara servir també només com a backup,

D'altra banda, la UB estd en pro-
cés de connectar el seu firewall (talla-
foc) al router de RedIRIS. Mentrestant,
el rafic de la UB es canalitza a traves
del router que esta connectat amb el
Catalyst del CESCA per tal de solucio-
nar els problemes d'accés que van
sorgir amb l'arribada del CCUC. En
un futur aguest router es tornara a
connectar a l'acceés de la UB.

En consequeéncia, s'ha aconseguit
dividir per deu &l temps d'espera per
accedir al CCUC. Tats acuests canvis
que s'han dut a terme en els darrers
mesos a 'Anella Cientifica, han per-
més optimitzar les comunicacions i
donar un millor servei a les institu-
cions connectades,

La Xarxa
Cientifica

B L'esguema de
I'Anella Cientifica
de damunt mostra
I'estructura de
la xarxa abans de
les modificacions
introduides.

B A sota,
laUBilaUPC
ja apareixen
connectades
directament
al Catalyst 3000
del CESCA.
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EL CENTRO INFORMATICO CIENTIFICO DE ANDALU-
CIiA PORTA 9 ANYS AJUDANT AL DESENVOLUPAMENT
TECNOLOGIC DE LA REGIO

El CICA actualitza el seu
maquinari amb un HP X-
Class de 24 processadors

Des dels darrers mesos de I'any passal el CICA ha aposial per una renovacio
dels seus supercomputadors per tal de satisfer les necessitals dels seus usua-
ris. Un d'aguests passos ha estat la recent actualitzacié d'un HP X-Class amb

de RICA tinguin acces dls mateixos re-
cursos iIndependentment de la seva lo-
calitzacio gecgrafica. Segons Ana Boti-
ja, divectora del CICA “el balang gl
bal d'aquests anys de funcionament
del CICA &s positiu pergue tota la co
munitat d'R+D andalusa esta integrada
en xarxa1amb conmexic a Imernet”

El desembre de 1989, quan es va
crear el CICA, els ordinadors dels
usuaris de partida es basaven en
l'oferta de la tecnologia vectorial i el
sigtema operatu Unix que en aguells
moments § infredumen amb forca en el
mercat espanycl. Al mateix temps es
mantema la tecnalogia VAX amb siste-

24 processadors.

El Centro Informatico Clenfifico
de Andalucia (CICA) es va crear
&] 1928 de la ma del Plan Andaluz de In-
vestigacicn (PAI) dependent de la Di-
reccion General de Universidades e In-
vestgacion Tecnoloqica de la Conseje-
ria de Educacion y Ciencia de la Junta
de Andahicia 1 a iniciativa de la Junta de
Andahicia, el Consejo Superior de In-
vestigaciones Clentificas (C51C) 1 la
Universidad de Sevilla 1 va ser el pri-
mer cenire a Espanya que va ofenr ser-
veis de supercomputacio | de xarxa pear
a tot I'ambit d'una comunifat espamyola
Perd va ser durant 1989 i 1880
quan &l CICA va comencar a oferir
serveis a l'usuan, i en aguella data es
van afeqir a les tres institucions ja exis-
tents la resta d'universitats andaluses
an funcionament (Cadis, Cordova,
Granada i Malaga), a paticid dal Con-
sell Rector del centre, ja que el CICA |
la Red de Informatica Cientifica de An-
dalucia (RICA) stn considerades com
a prioritaries en el | Plan Andaluz de In-
vestigacion, dependent de la Direccion
Zeneral de Universidades e Investiga-
cion de la Consejeria de Educacion y
Ciencia dela Junta de Andalucia.
El 1994 es van incorporar al Con-
zall las universitats de nova creaco: Al-

ma operatiu VMS propietari que du-

Personal del centre treballant en el seu despatx.

meria, Huelva | Jaén. D'aquesta mane-
ra, el Conszll Rector del CICA va que-
dar conformat per representants de les
vuit universitats andaluses, la Junta de
Andalucia i el CSIC, que ésl'estructura
ue encara mante ara per ard

El CICA ofereix servel informatic
an les tasques d'investigacid 1 desen-
volupament a la comunitat academica i
cientifica d'Andalusia, aixi com la
planificacié | coordinacit 1 mante-
niment de RICA i la seva integracic a
RedlRIS a nivell estatal. Els objectius
del centre son. basicament donar a
condixer els equips informatics ins-
1al-lats-al CICA 1 fer que tots els usuans

Freqiiéncia (MHz)

Amplada processador-memdaria (GB/s)
Cache de dades (MEB)

Cache d'instruccions (MB)

Poténcia Punta (Mflop/s)

LINPACK 100X100 (Milop/s)

LINPACK TPP (Mflop/s)

SPECint35

SPEC{pS5

PA-RISC 7200 PA-RISC 8000
120 | 180
0,96 0,96
1 | 1
1 1
240 | 720
65 : 158
195 | 510
6,41 i1,8
9,11 | 20,2

rant mes de 5 anys havia donat suport
al caleul 'augmentava la capacitat de
calcul sobre una tecnologia mes ac-
tual les maquines disponibles eren:

B Un VAX-Cluster d'un DEC VAX/B5301
un DEC VAX/6410 monoprocessadors,
amb 16184 MB de memdna cadascun
i un total de 4,7 GB en disc que a 'any
1981 es va actualitzar 1 va passar a ser
un VAX-Cluster d'un VAX/E510 1 un
VAX/5410 amb 64 MB de memoria ca-
dascuni |1 GB en disc, el primer d'ells
vectorial Fins a l'any 1595 va augmen-
tar la capacitat del DEC VAX/E510, a
128 MB de memoria i 22 GB en disc

B Un DEC VAX/T85 monoprocessador
amb 16 GB de memdria que es va ac-
tualitzar a principis dels 80 fins a con-
vertir-se en un DECSystem/Ulirix: 5840
amb 4 processadors, 64 MB de memo-
nal, aproximadament, 6 GB en disc

B El Convex C220 nicial, amb 2 pro
cessadors, arquitectura vectorial | ca-
padcitat de paral-lelitzacid, 128 MB de
memoriaid GB en disc va passar a ser
un Convex C-240 amb 4 processa-



dors, 256 MB de memdriai 7 GB en
disc, Uns anys meés lard es va ampliar
de nou el Convex C-240 a 512 MB de
memcoriai24 GB en disc.

Fins al 1985, a més de les actualt-
zacions de maquinan que s'acaba de
comentar es van adguirir un IBM
RISC/6580 amb 128 MB de memoria 1
4 GB en disc; diversos servidors 1 esta-
clons SUN per a X-Windows 1 un DEC
ALPHA 2000/400 amb 2 processadors.
512 ME de memoriai 30 GBendisc. A
mes 4 mes; en aquests anys es van in-
troduir els lectors CDROM 1 es van
desenvolupar els models d'acces a
CDROM en xarxa des de gualsevol
lloc de treball. El DECSystem 5840 es
va donar de baixa en aquest periode.

A finals de 1995 va adquirir-se
per concurs public un ordinador amb
arquitectura paral-lela i un robot de
cintes DLT, la instal-lacio del qual es va
realitzar en diverses fases al llarg de
1996 | principis de 1997, Es van donar
de baixa el VAX-Cluster 1 el Convex
C240 1 es van comprar d'altres ordina-
dors com una SUN SPARC 1000 amb 2
processadors, 512 MB de memdria i
20 GB en disc

L'evolucio de 'ordinader paral-lel
per fases era la seguent
B Fase |: Convex SPP1000 amb 168
processadors PA-RISC 7000, 2 GB de
memaoria 1 40 GB en disc. Robot ALT
de cintes DLT amb 2 & TB de capacitat
B Fase 2: HP X-Class amb |6 proces-
sadors PA-RISC 8000, 2 GB de memd-
ria i 40 GB en disc.

B Fase 3: HP X-Class amb 24 processa-
dors PA-RISC BO0D, 3 GB de memdria i
40 GB en disc

Durant el mes de gener tambe
van arribar al CICA un servidor Sun
Enterprise UltraSparc 3000 monopro-
cessador amb 512 MBE de memoris i
20 GB en dise; 1 un servidor SGI Onigin
200 monoprocessador amb 512 ME de
memoria i 9 GB en disc

Amb tots aguests canvis es lor-
nava a augmentar la capacitat de
calcul sobre tecnologia paral-lela
d'acord amb les directrius del mer-
cat. Aixl, actualment, la poténcia glo-
bal de calcul oferta pel CICA als seus
aproximadament 2,500 usuaris &5 su-
perior als 21 Gflop/s, sobre un total
de 10 processadors, 5 GE de memé-
ria 1 130 GB en disc amb extensio a
1.5 TE per robot.

Pel que fa al programari cientific
del CICA, ubicat en |'ordinador pa-
ral-lel cal dir que cobreix gairebé
tetes les disciplines académigques.
compiladors, calcul d'estructures,
electrdnica, electricitat i electro-
magnetisme, quimica-fisica, caleul de
fiuids, llenguatges simbaolics, matema-
tiques, estadistiques, elements finiis,
grafics, etc

A més a més, el CICA va ser el
primer centre gque va desenvolupar
un model de consulta de bases de da-
des gn CDROM en xarxa des de qual-
sevol lloc de treball connectat a la
xarxa sense limil d'accesses simulta-
nis, Aguest model s’ha exporiat a di-
verses universitats andaluses 1 espa-
nyoles 1 a centres d'investigacit de tot
Espanya, com per exemple el CSIC, i
va guanyar el premi "La Tecnolegia
de la Informacion en la Comunidad de
Andalucia” el 1996

de suport a la I+D.

ICAH, la Red Informatica Cien-

tifica de Andalucia, té per ob-
jectin oferir serveis informatics i
de comunicacions als usuaris in-
vestigadors dels centres de recerca
andalusos. El CICA és precisament
el node central de RICA. El troncal
de RICA uneix les vuit provincies
d'Andalusia. De 1989 a 1997 els
centres connectats a RICA han anat
augmentant i actualment n'hi ha
56: 17 centres del CSIC a Andalu-
sia, les 10 Universitats andaluses i
d'altres 29 centres d’investigacié i

RICA: Una xarxa per connectar Andalusia

Actualment, el troncal de RICA
es basa en tecnologia ATM amb
les 8 provincies andaluses connec-
tades amb enllagos ATM a 34
Mbps. Les universitats es connec-
ten a RICA per ATM a 34 Mbpsila
resta de centres provincials aniran
passant de linies punt a punt a 64
Ebps a ATM a 34 o 100 Mbps. Des
de la data de creacité del CICA hi
ha connexié amb les xarxes acadé-
migues espanyola i europea i In-
ternet a través de RedIRIS. La con-
nexié actual amb CSIC-RedIRIS és
de & Mbps sobre ATM.

PROGRAMES
DE MOBILITAT

Karin Fink

Universitidl Bochum

Alexis Mar

WFnivaraide Pivrre o

Gernot Frenking

Phillpps-Universitil Marburg

Gunda Paulin . #oinsich
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ENTREVISTA A EUGENIO ONATE, DIRECTOR DEL CIMNE

“La caracteristica essencial del CINMINE
és la gran multidisciplinaritat i
I’equilibri entre la recerca, la formacio,
la difusio i la col-laboracié amb les
empreses en camps molt diversos”

El Centre Internacional de Métodes Numeérics en Enginyeria, usuari
habitual de les instal-lacions del CESCA i el CEPBA, ha celebrat re-
centment el seu desé aniversari. La segiient enirevista al director del
CIMNE, Eugenio Ofiate, fa un repas d’aquests deu anys d'histéria de-
dicats a la formacié, investigacié | transferéncia de fecnologia en el

camp dels métodes numeérics.

Fa poques setmanes va cele-

brar-se el 10& aniversari del
Centre Internacional de Meétodes
Numeérics en Enginyeria. Qué va
impulsar-lo a crear agquest centre?
El CIMNE es va crear per iniclativa
d'un grup de professcors de la UPC
aprofitant una série de circumstancies
favorables: |'existencis a les universi-
tatz catalanes d'una massa critica d'ex-
perts en temes relacionats amb el des-
envolupament 1 aplicacions dels meto-
des numerics, l'interés de la UNESCO

| Centre Internacional de Méto-

des Numérics en Enginyeria
(CIMNE) &5 va crear |'abnl de 1987
com un consorel entre la Generalitat
de Catalunya 1 la Universitat Politeeni-
ca de Catalunya en collaboracid amb
la UNESCO De 1987 a 19592 les seves
nstalacions estaven sifuades als locals
cedits per |'Escola Tecnica Superior
d'Enginyers de Camins, Canals | Poris
de la UPC. A l'octubre de 15992 es va
acabar de construir la nova seu del
CIMNE al Campus Nord de 1a UPC, on
encara s'hi esia a hores d'ara.

El EIMNE arganitza regularment
cursos 1 seminaris relacionats amb la
tearia i les aplicacions dels méiodes
numeérics en enginyeria. Elg curscs van
adrecats a graduats novells i també a
professionals provinenis d'escoles

perque existissin cenires com el
CIMNE per servir d enllag enire &l man
occidental i paisos en desenvolupa-
ment en aguest camp, 'evidéncia de
linteres de la indisina en la utilitzacio
d'agquestes técniques | l'inestimabile re-
calzament d=la UPC i la Generalitat de
Catalunya que en un termini molt brey
varen donar [lum verda al projecte de
creacio del CIMNE

Quins dels objectius gque s'havia
proposat inicialment s"han assolit?

Deu anys
plens d’exit

d'enginyetria i facultats de ciéncies. El
Cenire promou estades de professors
i investigadors per realitzar labors
académiques i cientifiques: publica Iii-
bres, revistes;, monografics, treballs

Els objectius essencials del CIMNE
han estat els d'impulsar la recerca 1 la
difusid dels seus resultats, la formacio 1
la transferéncia de tecnologia al sector
industrial en tote els ambits dels meto-
des numérics i les seves aplicacions al
mdn de 'enginyeria. A la vista de la
tasca realitzada durant agquests anys
pot afirmar-se que aguests cbjectius
s'han assolit sausfactériament

Quin balang fa vosté d'aguests
deu anys al capdavant d'aquesta
institucio?

Penso que avui dia el CIMNE és un
cenire que gaudeix d'un prestigi a ni-
vell imternacional per la gualitat de la
seva recerca, difosa a través de més
de 500 publicacions, pel mvell dels
seUs curses, entre els quals en'destaca

un master per haver organitzat nom-

cientifics'] programari educatiu en te-
mes relacionals amb la teoria | aplica-
it dels metodes numarics en enqinye-
ria i, a maés, impulsa activitars de for-
macit, d'investigacio i de transferéncia
de tecnologia en aquest camp.

A tall d'exemple el CIMNE ha parti-
cipat en mes de 250 projecies dinves-
tigacid | desenvolupamen! finangats
per la Comunitat Europea, el Ministeri
d'Indistria, el CIDEM, la CIRIT i la
CICYT, i per empreses espanyoles i
esfrangsres.

En els seus deu anys d'historia el
CIMNE ha consolidat |3 seva politica
d'impulsar activitals de lormacio, in-
vestigacid. 1 transferéncia de tecnolo-

_ gia en el camp dels métodes numerics

i aplicacions en endguyeris &0 un con-
text nternacional.
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Eugenio Ofiate porta deu anys al capdavant del CIMNE.

brosos congresscs internacionals |
pels més de 200 projecies realitzats
amb 140 empreses 1 0rganismes
malts dels quals s'han desenvelupat en
gl marc de programes suropeus

Seleccioni tres o guatre fites clau
en la historia del cenire en aquests
deu anys.

Moments clau varen ser l'imstant en
qué el CIMNE va guanyar el primer
projecte eurcpeu dins del llavors anc-
menat programa BRITE, actuant com a
coordinador del projecte, en el gual
participaven dues empreses espanyo-
les de motllos, entre d'alires. A aguest
projecte europeu el varen seguir uns
alires 65 en els seguents deu anys
També va éaser clau I'éxit en 'organit-
zacid del primer congrés, l'any 1987
que va establir les bases per crear un
departament especific que ha crganit-
zat 27 congressos en aquesta deécada
També &s rellevant el moment en que
el CIMNE va acellir la seu de la prime-
ra Cétedra UNESCO del mdn en l'es-
pecialitat de Matcedes Numérics, ator-
gadaalaUPC el 1989

Cap a on es dirigeix el CIMNE a
partir d’ara? Quins camps d’apli-
cacié dels métodes numérics se-
ran els més explorats en els pro-
pers anys?

En els darrers anys s’ha detectat un In-
terés creixent per parl de tots els sec-

tors industrials per incorporar els mete-
das de caleul per ordinador com a ins-
trument quotidia per al disseny de nous
productes | processos. Per complir
fidelment amb els seus objectius, el
CININE haura d'intentar de forma equi-
librada sequir 3 |'avantguarda cientifica
mitjangant la recerca ongnal i col-labo-
rar amb la indistria perqué els resultats
d'aguesta investigacio es tradueixin
en productes de software concrets i en
el coneixement que
ajudi a millorar la
competitivitat de les
empreses, Pel que fa
als camps mas actius

|| FARET

IRAFTER

“Human Capital and

Existeixen fres o quatre centres a Euro-
pa similars al CIMNE. La caracteristica
egsencial del CIMNE &s polser la més
gran multidisciplinaritat i 'ecuilibri en-
tre la recerca, 1a formacid, la diusia 1la
col-laboracié amb les empreses en
camps molt diversos. Modestament,
penso gque ]l model del CIMNE esta
creant escola, com ho demesira la cre-
acié recent de dos centres basals en &l
nostre model al'Argentina i a Xile.

El mes de setembre va acabar-se
el programa Human Capital and
Mobility del qual vosté era el res-
ponsable técnic. Quina valoracid
fa d’aguest programa?

Acuest programa ha servit perque mes
d'un centenar de cientifics de iota Euro-
pa s'integrin en grups de reball de les
universitats catalanes per un periode
d'alouns mesos. Els beneficis d aquesia
accit, a meés dels propiament clentifics,
han estat miltiples. D'una banda ha po-
tenciat la imatge de tots aquests grups a
nivell ewrcpew, ha enfortit els lagos dels
grups amb d'altres sunilars a Europa |
tamb& ha estat una font d'iniciatives |
nous projectes conjunts en el mare de
programes eurcpeus. La meva valora-
cid és; per tant, molt positiva.

Un dels objectius del HCM és que
els investigadors que ens visiten
s'enriqueixin amb
les seves expe-
riéncies a les Lar-
ge Scale Facilities
(CESCA i CEPBAE),

e Sl . Mobility ha enfortit els Sk R4Ee Bormar ats
todes numerics po-  llagos dels grups amb  seus paisos i po-
dria citar entre d'al- imil der enriquir alho-
tres les arees ds fa- d’altres s BIS S El:u:npa ra els seus col'la-
bricacis de produc- i també ha estat una font boradors. Qué ha

tes metal lics i plas-
tics, l'encuinyeria geo-
técnica i ambiental,
les enginyeries de
l"'automabil, naval i
asroespacial, el man-
tenimen! 1 reparacio de construccions,
el dizseny de nous productes en engi-
nyeria quimica § farmacéutica, ete

Hi ha diferéncies entre la metodo-
logia que s'usa al CIMNE i la que
es fa servir en d'altres centres
d'Eurcpa? Es pot parlar d'una esco-
Ia catalana de métodes numérics?

d’iniciatives i nous
projectes conjunts”

aportat el CIMNE
als investigadors
que ha acollit?

El CIMNE ha acolli
a diversos d'acquests
mvestigadors que
han realitzat la seva activitat ding de
projectes en marXa en arees com ara
I'analisi d'estructures, la mecamca de
flds o els processos de conformat. En
totz els casos els mvestigadors visitanis
s'han integrat a grups de reball del
CIMNE cue han col-laborat en la seva
formacio 1 tfambe els han proporcronat
el software necessari per ala seva feina
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El director del CIMNE en un moement de 1'entrevista.

HAquest procés
d'enriguiment de
ben segur que ha

“En els darrers anys s'ha

2832 Van acnnsegu':r
projectes importants
a Europa, com el

estat bidireccio- detectat un interés creixent HCM ja esmental no-

nal. Creu que els

per part de tots els sectors

ves maquines, mes

contactes amb d’al- usuaris, l'expansid
tres paisos d'Euro-  jndustrials per incorporar capalCl e

pa han ajudat a en- . .

riquir el nivell de els métodes de calcul per guineq son les de-

coneixements del
CIMNE i a aug-

ordinador com instrument

cisions més im-
pertants per al

mentar el preatigi quotidia pel disseny de nous gpscn que, se-

internacional de
gué ja gaudeix el
centre?

Una de les linies de
recerca del CIMNE as afavorir els in-
tercanvis cientifics i visites d'especia-
listes. Indubtablemeant, els investiga-
dors del programa HCM han contri-
buit de manera essencial al desenvo-
lupament de nombrosos projectes de
R+D i d'aquesta manera han ajudat a
consolidar la imatge del CIMNE en el
mén

Vosté va formar part del Consell
Cientific del CESCA des dels pri-
mers anys del Centre i fins a la
constitucié del C', el 1995. Com
recorda els anys en qué vosté va
formar part d'aguesta figura?
La primera etapa del CESCA va ser
malt imensa des del punt de vista cien-
tific | d'organitzacio. Tot era nou i es
van haver d'introduir formes de coo-
peracid originals entre les universitats
catalanes i la Fundacid Catalana per a
la Recerca, a la qual he de reconéixer
un paper essencial en aquell procés.
El sol fet d'aconsequir que el CESCA
funciones amb normelital, crec que java
ser tot un axit. A partr d'aquella realitat

productes i processos”

gons el seu criteri,
va prendre el Con-
sell Cientific?
Entre les decisions
importants destacaria la d'impulsar els
intercanvis amb Eurcpa a través del
programa HCM, la idea de facilitar 1'is
del CESCA al major nombre d'usuaris
possible i, indubtablement, la de reco-
manar la renovacid continua dels ordi-
nadors de manera que el CESCA esti-
gués sempre a l'avantguarda en
acuest camp.

Quines necessitais computacio-
nals preveu vosté gque seran ne-
cessaries en el futur?

La solucid de problemes tridimensic-
nals de tipus mdustrial no ha fet mes
gue comencar, Per aixd estic segur
gue les necessitals de caleul augmen-
taran considerablement en els propers
anys. Per cobrir aquestes necessitats,
sera indispensable sumar forces entre
els recursos de compulacid ordinaris
que els mateixos grups puguin adqui-
rir amb als seus mitjans i els super-
recursos de computacid, que hauran
d'estar a la fromera de la tecnologia i
gque continuaran sent només accessi-
bles a centres com &l CESCA




Historia CAP

El primer Cray del CESCA

El Cray X-MP va ser un dels tres ordinaders gque va viure el naixement del
CESCA I'any 1981, juntament amb I'IBM 3090/1205 i I'IBM 3090/600]. El
Cray va estar funcionant durant un any i vuit mesos i després va ser substi-
tuit pel Cray ¥-MP que va donar servei a les instal-lacions del Centre fins
al passat desembre, d'uspx‘s de successives actualilzacions.

El Cray X-MF, &l grimer Cray dal

CESCA, es va fabricar el 1988 i
va estar operatiu al Centre Meterecld-
gic de Finlandia abans d'arribar al nos-
tre centre, El Consorci de creacid del
CESCA el va comprar l'any 19801 el va
mnstal lar 'abril de |'any seguent

La maquina es va adquirir per sa-
tisfer les necessitats de calcul de les
universitals catalanes en acuell t1emps
lqualment, van ser les demandes dels
usuaris les que van fer que es com-
prés el primer programari llibreries
de calcul numeric (IMSL, NAG, Math-
Advantatge) perqué era el que més
demanaven els usuaris

El Cray tenia un sol processador
veciorial perd era ampliable fins a qua-
treila seva velocitat era de 235 Milap/s.
La refrigeracid es fela per liquid (com
en tots els Cray de l'época). A partir de
1992 van apareixer els primers Cray
refrigerats convencicnalment (per aire)
i avui dia nomnes es refrigeren per aigqua
els models més grans

La instal-lacio del Cray va supo-
sar dues setmanes de feina. La prime-
ra es va fer el muntatge dels circuits
de refrigeracio | tota 'electrénica | es
van executar diagnéstics de compro-
vacio. La segona setmana es va gene-
rar i instal-lar el sistema operatiu, com-
piladors 1 altres eines, El transpornt de
la maquina es va realitzar amb un trai-
ler ja que, a par del Cray propiament

dit, s'nclolen desenes de capses amb
mobiliari, consoles de control, equip
de reparacions, peces de recanvi, etc

El Cray X-MP tenia mes de 200
plagques de circuits, cadascuna munia-
da =socbre una placa de coure que ex-
treda el calor generat pels xips. Durant
la seva vida al CESCA nomes hi va ha-
VEr una avaria de magquinari, concreta-
ment a una de les meés de 100 plagques
que formaven la CPU. Una de les nove-
tats 1écnicues que va introduir acgquesta
maguina va ser el calcul vectorial en
64 bits (doble precisid).

El mateix model de Cray ha estat
instal-lat a d'alires centres d'Espanya,
com el CIEMAT, el Ministeri de Defen-
sa, la TECNATOM (gue l'usava per a
simular centrals nuclears) 1 Construc-
ciones Asronauticas, 5.4 (CASA)

El primer Cray presentava uns
problemes en els seus inicis. D'una
bands, la falta de memodria es va anar
solucionan! progressivamen! quan es
va vaure que el nombre d'usuaris crei-
wia. A el febrer de 1992 es va passar
dels 4 Mwords (32 MB) a 16 Mwords
(123 MB), D'altra banda, es van detec-
tar problemes de comunicacio ja que
els protocols TCRIP que s'usaven es-
taven poc estesos en aguella época

Els primers usuaris de la maguina
van ser Gemma Sesé, de |'equip dels
doctors Gird i1 Padrod, Ramon Carbo,
que pertanyia a la UAB 1 el servel de

Computador Enyde Tempsde
disseny cicle (ns)
Cray X-NMP 1885 8,5
Cray Y-MP 1988 [:]
C-80 1801 4
Convex C200 1987 40
Convex C3400 1991 40
Convex C3800 1981 18,7
Fujitsu VP2600/10 1990 3,2
IBM3090/600] 1985 14,5

Nombre Velocitat TPP
maxim de punta (Gflop/s)
processadors  (Gflop/s)

4 0,94 nfd

8 2,6 2,1

16 15,2 10,8

4 0,20 0,17

8 0,40 n/d

8 0,96 0,19

1 -] 4 ,

] 0,828 0,54

Comparacid de superordinadors de 'época de I'adquisicio del Cray X-MP

Geologia de la Generalitat, entre d'al-
res. Tots els usuaris tenien experién-
¢ia treballant amb d'alires Cray en els
Estats Units i Gran Bretanya, Projectes
com Estudis conformacionals de macro-

molecuies d'lgnasi Fita son d aquesta
gpoca

Els primers Cray treballaven no-
mes en mode batch § van portar el sis-
tema operatiu COS (Cray Operating
System) fins al 1984, A partir de [lavors
es va adoptar el Unix, amb el que es
va anomenar UniCOS | els Cray ja van
poder treballar tant en mode batch
com interactiu. Des del primer dia, els
usuaris del CESCA van poder accedir
3l Cray d'aquestes dues maneres. A
causa dels sistemes operatius domi-
nanis en aquells epoca a les dilferents
universitats (VAX/VMS 1 IBM VM) es
Velll cc-nﬁgurar ]135 COMNexions a Xarxa
de manera que tothom hi pogués
accedir, Per a 'entorn VAX/VMS es va
instal-lar un computador VAX T80 que
feia de pont amb les xarxes DECNET
de les universitats. Per a 'enicrmn [BM
VM es va instal lar un adaptador que
comunicava directament amb I'IEM
3080v500] del CESCA

El Cray X-MP es va desconnectar
&l desembre de 1992, data en qué va
ser substituit per un model superior de
Cray, el Y-MP/232.
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PROJECTES

Desenvolupament de nous algorismes per al calcul de la semblanga

molecular quantica i aplicacions al disseny de farmacs

W “Desenvolupament de nous algorismes computacionals que facilitin el

UdG

Periode

aplicats en estudis QSAR de molécules d'interés biologic”

n 'actualitat, el desenvolupa-

ment de nous compostos te-

rapeutics constitueix una de les
principals arees d'investigacid de les
industries farmaceutiques. Els méto-
des tedrics, com la semblanca molecu-
lar, tenen un paper molt important en
el disseny de nous farmacs amb activi-
tal biclégica. Darrerament, algunes
aplicacions de les mesures de sem-
blanga molecular quantica (MSMQ)
per determinar relacions tridimensio-
nals entre 'estructura i 1'activitat (3D-
OSAR) de determinats conjunts de
molécules han justificat 1'ds d’agquesta
técnica. Paral-lelament als estudis
practics, s’ha realitzat una important
feina fonamentada en el desanvolupa-
ment de nous algorismes compulacio-
nals per alleugerir els calculs de les
MOSM i permetre I'auwtomatitzacic de
tot el procés

Els principals punts d'investigacio

tedrica en els quals estem treballant i
que estan relacionats amb les MSMQ
sén
1) Censtruccié de densitats electrdni-
gues moleculars aproximades que
reprodueixin amb gran precisié les
densitats ab initio | que n'evitin el cal-
cul directe.
2) Desenvolupament de nous métodes
d'optimitzacio per trobar la superposi-
cid dptima entre dues molécules
3) Descripeid de nous processos esta-
distics gue permeiin extreure la mior-
magio de les MOSM i correlacionar-la
amb les dades experimentals.
4) Unilitzacid dels anomenats indexs 1o-
polégics de semblanga quantica com a
descriptors moleculars.
§) Definicié de mapes de semblanga
molecular tridimensionals utilitzant
MSMQ per tal d'obtenir més informa-
cio de les molécules estudiades.
€) Saturacid de I'entorn molecular mit-
jangant funcions de simetria esférica
amb 'objectiu de construir conjunts de
funcions de base per tal d'obtenir bo-

calcul de les mesures de semblanga molecular quantica per aixi poder ser

Ramon Carbé

Superposicié molecular éptima de dos
esteroides, 1"aldosterona i I'androsta-
nediol; que presenten afinitat pel corti-
costeroide gque s’enllaga amb el recep-
tor de la globulina.

nes funcions densital per la seva pos-
terior aplicacio a les MSMQ

Els [armacs que volem analitzar
son molécules grans per ser tractades
a nivell ab o, A mes a mes, per ob-
tenir unes bones prediccions &s ne-
cessari estudiar conjunts amb gran
nombre de melécules 1 alhora que si-
guin representatives en un ampli rang
de la propietat analitzada. Aguests as-
pectes es tradueixen en un elevat cost
computacional basicament utilitzat en
els seglents punts: optiimitzacio de les
estructures moleculars, caleul de les
MSMQ conjuntament amb 'obtencid
de la superposicié molecular optima, i
construceid dels models OSAR mit-
jangant la resolucit d equacions line-
als. Una forma d'accelerar tot aguest
proces de calcul consisteix en la pa-
ral-lelitzacié dels nostres programes,
aixi com 1'optimitzacio dels algorismes
que hi prenen part. Aquest és un dels
cbjectius que ens hem marcat en el
nestre laboraton | que actualment es-
tem duent a tarme



QUIMICA TEORICA

Estudi de les transferéncies protoniques en l’estat fonamental i
estats excitats de diferents sistemes per a la determinacio teorica
de molecules amb capacitat per actuar com a memories optiques

M

UdG

Publicacions

formen enllagos per pont d'hi-

drogen inframoleculars, junta-
ment amb l'estudi de la transferéncia
proténica en I'estat fonamenital i els es-
tals excitats, és un dels camps de re-
cerca més actius en 'ambit de la qui-
mica actual. Hi ha un evident interes
bloquimic en 'analisi d'agquest tipus de
compostos, Val a dir, per exemple,

L a Investigacio de compasios gque

“L’estudi de les transferéncies protoniques en 1’estat fonamental
i excitats pot ajudar al disseny de molécules amb capacitat per actuar
com a memories optiques™

Miquel Duran

meocid nicial a ['estat exeitat, es podria
produir la transferéncia proténica que
déna lloc al fototautdmer, &l gual toma-
ria a I'estat fonamental emetent fluo-
rescéncia. Immediatament, tindria loc
la transferéncia proténica inversa gue
regeneraria el tautomer original. En un
sistema d'aquest tipus és possible uti-
litzar un sistema de dos lasers per fa-
bricar una memoria molecular dptica.

que sembla gairebeé demostrat que al-
gunes de les alteracions genétiques de
I'ADN poden ésser degudes a proces-
sos de transferéncia protonica en es-
tats excitats (ESIFT).

Aixd, l'excitacid fotoquimica d'un
tautémer, que formes part del codi
genétic, podria provocar la transferén-
cia protonica intramolecular en l'estat
excitat donant llec a un altre tautdmer, i
produir una alteracid en la informacio
genética. També hi podem trobar apli-
cacicns practiques com a agents foto-
protectors de polimers o utilitats mes
futuristes com l'aplicacid de processos
ESIPT en la fabricacid de memdries i
interrupiors moleculars Sptics.

En aguest tltim cas és necessari
que &l sistema en consideracio pre-
sentl dos tautomers, relacicnats entre
1 a traves d'una transferéncia proténi-
ca, amb dos estats electronics on l'es-
tabilitat d'aquests tautdmers estiqui In-
vertida

En aquest cas, després de la pro-

Geometria de l'estat fonamental de les
formes (a) enoli (b) keto de la salicilal-
dimina. Aquest &s un sisterna gue pre-
senta dos estats electronics en gué els
dos tautdmers tenen l'estabilitat relati-
va invertida i que, per tant, podria és-
ser emprat mitjangant un sistema de
dos lasers com a memdoria molecular

optica.

Un primer laser s'utilitza per portar la
molecula a l'estat excital on té lloc
'ESIPT que porta al folotautémer que
representa el primer numero del codi
binari. Amb el segon laser podem de-
sexcitar el fototautémer i recuperar el
tautémer original que potl representar
el segon numero del codi binari.

L'estudi de les ESIPT es fa amb el
metode CIS de Pople et al 1 en alguns
gasos concrets s'analitzen a un nivell
de caleul més elevat amb métodes del
tipus CASSCF, CASPTZ i CCSD.

L'objectiu és determinar un con-
junt de sistemes que puguin ésser uti-
Iitzats com a memories optiques,
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Catalyst, UniChem i la base de dades
de projectes del Centre passen a
funcionar a la nova workstation OCTANE

Un cop instal-lat el codi MASS a I'SP2 i automatitzats els processos d'in-
gestio de dades per a I'obtencid de prondstics mefeoroldgics per a Cata-
lunya dos cops al dia, el grup de prediccié numérica del Departament
d'Astronomia i Meteorologia de la Universitat de Barcelona, encapgalat

per Angel Redafio, esta treballant en I'assimilacio d'imalges infrarojes
del satél-lit METEQSAT pel model MASS per a millorar les anilisis de
les variables meteorolégiques i els seus pronostics. A la foltografia es
mosira la integracid de la imatge IR del satél-lit amb els camps de tem-
peratura i vent a 500 hPa corresponents a la profunda depressid que pro-
vocid un fort temporal a Ia costa mediterrania el 18 de desembre passat.
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