N QLGS ATR ]

D EL

CRESNSTHRIESSTIOE

Niim. 9
15.000 exemplars

cegkA

Publicacié mensual
Setembre 1998

El millor jugador d'escacs espanyol, el catala Miquel Illescas, va vén-
cer en un enfrontament a dues partides a la maquina més potent del
mén per a jugar a escacs, Deep Blue d'IBM, L'esdevenimeni estelar
de la International Conference on Super

ting lebrada entre el

va d

4 iel 7 de juliol p taB
als millors escaquistes del mén.

I a definicio de
del futur; e

d'alte

dels ordinadors

aplicacions més pror
van ser els temes en els quals
es va centrar jonamentalment a la
1a edicio de la International
ence on Supercomputing
(ICS), La IC5'95 es
I'Hotel Hilton d= Barcelona 1 va ser
organitzada pel Centre Europeu
de Paral-lelisme de Barcelona
(CEPBA) de la Universitat Politéeni-
ca de Catalunya (UPC).

En la novena edicio de la ICS

1 celebrar a

van haver 175 participants, fet que

I’ ar que el progrés

d'aquests jugadors informatics encara esta lluny de poder fer ombra

va ser un exit ja que, segons Mateo
EPBA, "cap

ncia havia

Valero, director del C

edicid d'aquesta confe
tingut mai meés de 160 partiei
pants". El perfil dels as
aquestes sessions, de caracter tec-
nic, era el de professors d'universi-
tat i técnics de la incistria

stents a

La clara victéria d’'Illescas
Deep Blue és un prototipus d'IBM

amb xips dissenyats especifica
ment per a jugar a escacs i es

considera l'ordinador més potent en

sadors

aquest camp, Te 17 proce.
paral-lels i pot calcular set milions

d'operacions per segon. El s2u rival
va ser el millor jugador d'escacs
espanyol, el gran mestre Miquel
lllescas, que esta classificat en el lloe
33e del ranquing rundial.

lMlescas i Deep Blue van jugar
dues partides gque van generar
molta expectacio, per tractar-se
del primer cop que es produia a
Espanya un duel home-maquina
d'acuest nivell i també pel [et que
@ra una ocasio per comprovar el
nivell real de Deep Blue amb vista
al seu proper enfrontament amb el
campi¢ mundial, Garri Kasparov,
Nlescas esta-
va a Barcelona | Deep Blue a Nova
York. L'ordinador va rebre les ju-
gades d'lllescas a través d'Internet,

previst per al febrer

La primera de les dues parti
des va acabar en taules després
d'un joc de tempteig per part del
jugador catala. En la segona, Mi

quel [llescas —amb blanques— va

Illescas va vencer clarament
a Deep Blue, el millor
superordinador escaquista

veéncer per temps, després que,
sorprenentment, Deep Blue no
arribes a moure en una posicio on,
per defensar-se de les amenaces,
nomeés havia una jugada possible.

lllescas mou en la partida guanyadora; el técnic de Deep Biue l'observa

Des de l'octubre de l'any passat
s’han estat instal-lant al CESCA
diferents softwares per a buscar
compostos quimics en bases de
dades estructurals tridimensio-
nals. D'aquestes bases de dades,
molt interessants per a les em-
preses farmacéutiques ja que
permeten reduir el procés de de-
senvolupament de nous farmacs,
se'n (riard una per a instal-lar-la
de forma definitiva al CESCA.

s empreses fabricants de soft
ire han ofe
:

per a fer cerqu

mostracions

des estructurals. Quatre d'aquestes

El CESCA avalua softwares
per a buscar compostos quimics
en bases de dades

empreses ja han instal-lat als ordi

nadors del CESCA el seu software,
amb llicencia per a un mes aj
madament, i han estat provats
investigadors de diferents labora

: farmaceutic

programes

le les dues altimes s'instal-laran

properament. Un cop provats i ava-
luats cadascun dels productes, esta
previst que entre els laboratoris

sats i el CES-
CA en comprin un i s'instal'li defini
tivament al centre

farmaceutics interes.

de dades estructu-

rals son llis-

pOostos quimic
de mole

tes de mi

terés farmacologie. De ¢

de les molécules es té

vall) 1 informacié sobre e

propietats. Aixd permet redui
el pro de cerca de noves molé-
cules per a desenvolupar nous far

(Continua a la plana 3)

Chung-Jen Tar, un dels res-
ponsables de Deep Blue va expli-
car que "el seu joc és molt irregu-
lar", "Juga millor en posicions com-
plicades de calcular 1 pitjor en po-
sicions tranquil'les on importen
mes les idees que els calculs”, va
dir Arthur . Hoane, que va manejar
la magquina durant les partides.

Deep Blue havia vengul eén
1993 a Judit Polgar, que en aquell
moment era la nimero 20 del mon.
Kasparov s'enfrontara a una versio
més potent de la macuina que cal-
culara 1.000 miliens de jugades
per segon. El reple dels programa-
dors, pero, sera crear algorismes
matematics que permetin a Ceep
Blue escollir de manzara més selec-
tiva les jugades adequades.

ENTREVISTA

Mateo Valero, director del CEPBA

Mateo Valero explica que els ob-
jectius del centre de paral-lelis-
me que dirigeix, el CEPBA, sén
formar nous professionals en
computacié paral-lela, oferir les
maquines als grups de la univer-
sitat perqué hi treballin i ajadar
a la creacié de consorcis euro-
peus. Avui aquest centre té qua-
tre ordinadors d'altes presta-
cions i estd previst que propera-
ment en comprin un altre.
(Entrevista a la plana 4)
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L] Sup’Eur 95

putacié a Europa

Entre el 24 i el 27 de setembre
se celebrara a Madrid la confe-
réncia que organitza cada any
IBM sobre I'is de la supercom-

[J Reconstruccions historiques
i supercomputacio

d'edificis historics

L1 Opinio

Plana 3

El proper mes de novembre es fara a Barcelona
un seminari nternacional d'analisi estructural

Juan Jestis Perez, de la UPC, parla sobre la mo-
delitzacié mo.ecular 1 la computacio

Plana 3

Ll Mopac
El pregrama d'aplicacions quimiques MOPAC
g'ha instal'lat a I'SP2 del CESCA

Plana 2

(] Superordinadors

i millora del café
Un projecte que s'esta desenvolupant al Cray C80
del CINECA (Italia) millorara la cualitat del eale
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1 treball continu dels cientifics

fa que els paradigmas que en
un moment determinat es propo-
sen siguin cada vegada més uni-
versals, permetent aixi que es pu-
guin abordar temes cada cop més
complexos i alhora més apassio-
nants. El reconeixement molecular
és un tema d'extraordinaria dificul-
tat, del qual es poden comengar a
desxifrar alguns dels seus misteris,
A més, em sembla un tema ideal
de reflexié en aquest forum, ja que
la seva relacié amb la supercom-
putacié és bidireccional: la super-
computacio resulta necessaria per
a modelitzar la interaccio entre un
lligand i el seu receptor i, per altra
banda, el reconeixerment molecular
representa la base del disseny
d'un ordinador molecular.

Des del punt de vista estructu-
ral, el reconeixement selectiu d'un
lligand per un receptor esta regulat
per un gran ncmbre d'interaccions
débils, com ara enllagos d'hidro-
gen, de dispersié (de vegades
ginonimes de van der Waals), inter-
accions electrostatiques o efectes
del dissolvent. Aquesta colleccid
d'interaccions modelen les pre-
feréncies geométriques de les ma-
cromolécules | dominen les rela
cions moleculars. Si bé son d'inten-
sitat molt menor que els enllagos
quimics, sén de la seva mateixa na-
turalesa electromagnética. El fet de
tenir associades energies d'enllag
petites els fa jugar un paper molt
important com a moduladors del
comportament molecular. El seu
estudi implica donar explicacio al
comportament de les molécules

complexes, aixi com les d'interés
biologice 1 a la seva comunizacid, en
definitiva la Biologia.

Ha estat, sens dubte, la millora
continua dels ordinadors la que ha
permes fer us d'un
dels paradigmes
mes fonamentals
com és la teoria
atomica de Dalton
juntament amb la
mecanica guantica
per a explicar per
deduccio el com-
portament de les
molécules d'in-
terés biologic i fins
1 tot proposar no
ves espécies mo-
leculars que facin
una funcid especi-
ficada. L'any 1929,
Dirac va escriure
una frase que ha
estat citada diver-
ges vegades: "Les
lleis de la fisica ne-
cessaries per a
elaborar una teo-
ria matematica de gran part de la fi
sica 1 de la quimica stn completa-
ment conegudes, la dificultat rau
ara en el fel que l'exacta aplicacio
d'aquestes lleis duu a equacions
massa dificils de resoldre”. Aixi, no
va ser fins a la década dels 60 que
la quimica quantica es va fer una
realitat, gracies a l'aparicio dels pri-
mers ordinadors comercials que,
units a I'habilitat d'uns cientifics, van
resoldre el dubte que Dirac havia
plantejat. Durant els anys 60 1 70
l'interés fonamental residia en l'ex-
plicacié de l'estabilitat quimica i la
reactivitat de les espécies senzilles,
Tot i aixl, no va anar beé fin als anys
80 quan es va realitzar un salt quali-
tattiu | els sistemes d'interés biolo-

El reconeixement
molecular
1la supercomputacio

gic van comengar a estudiar-se se-
riosament. Amb ordinadors cada
vegada mes potents s'han pogut
dur a terme estudis amb models
cada vegada més realistes. Potser

I'"iltima revolucio gque ha fet canviar
la nostra forma de veure les possi-
bilitats de la modelitzacio molecular
hagi estat 'aparicio de les estacions
de treball amb altes presiacions
grafiques.

En un reporiatge publicat a la
revista Science el passat mes de
marg, es mostraven les opinions de
prestigiosos cientifics preguntats
sobre qué veien en el futur de la
ciencia, Cal destacar el fet coinci-
dent de diverses opinions sobre el
paper destacatl que desenvolupara
la modelitzacioé molecular, bé sigui
per al disseny racional de noves
substancies actives, o per al dis-
seny de catalitzadors enzimatics
Totes aquestes iniciatives tenen

com a denominadors comu un clar
enteniment sobre els mecanismes
de reconeixement molecular,

La modelitzacio molecular ha
aconseguit ja fites importants i en-
cara té un sequit de reptes plante-
jats. Per una banda, el disseny de
substancies bioactives, bé farmacs
o fungicides. el disseny d'enzims
artificials (anticossos catalitics) que
realitzen les mateixes funcions que
enzims naturals especifics, etc.,
perd encara té molts reptes plante-
jats com el problama del plega-
ment de les proleines, denominat
de vegades com “la segona part
del codi genétic”, o el disseny d'en-
zims amb funcions tan especifiques
com la transformacio de meta en
productes organizs de major in-
terés, o l'oxidacid especifica de
productes clorats,
Aquesta evolucid
és la que portara
aviat a disposar
d'un cos de doctri-
na que permetra
fer us de tota una
metodologia per a
resoldre proble-
mas técnics, cos
de doctrina que es
podria anomenar
Enginyeria Mole-
cular,

Pero tornem
al tema del reco-
neixement mole
cular. Ja fa algun
lemps es va pro-
posar la idea del
disseny d'un ordi-
nador molecular.
5ibé la idea de te-
nir un ordinador
d'aquestes caracteristiques no
sembla que arribi en un futur im-
mediat, I'octubre passat Science va
publicar un treball molt intersssant
sobre un experiment de calcul rea-
litzat amb molécules de DNA. L'ex-
periment mostra una possibilitat re-
al de realitzar calculs a nivell mole-
cular, basant-se en el reconeixe-
ment que realitzen dos ragments
de DNA Les regles del joc sén: la
base adenina (A) reconeix per
complementarietal I'uracil (U) o la
timina (T), i la base citosina (C) re-
coneix per complementarietat la
de la guanina (G). El problema de
calcul resolt va ser una versio sim-
plificada del problema del viatjant,
consistent a trobar el cami éptim

per a visitar set ciutats disposant de
14 camins diferents d'una sola di-
reccid entre elles. A cada ciutat se
li va associar una seqiéncia de 20
nucledtids i a cada cami una se-
quéncia de 20 nucledtids on els 10
primers corresponen a la ciutat de
partenga i els altres 10 a la ciutat
d'arribada. En un primer pas es
van barrejar en el reactor oligonu-
cledtids corresponents a cada cami
i nucledtids complementaris de ca-
da una de les ciutats. Per reconei-
xement entre bases complemanta-
ries es van formar "camins a l'at-
zar" entre les ciutats, ja que 1'cligo-
nucledtid complementari d'una ciu
tat agrupa un cami gque arriba a la
ciutat amb un altre gue surt d'ella
Es van eliminar tots els camins que
no comencessin 1 acabessin en un
punt determinat. Posteriorment, es
van aillar aquells corresporents
unicament a camins "sel ciutats”, i
se'n van conservar Unicament
aquells en els quals cada ciutat
“era visitada" nomeés una vegada,
obtenint-se la solucid buscada! El
procés va suposar cairebé set dies
de treball intens de laboratori, perd
l'experiment obre les possibilitats a
problemes de més envergadura
que requereixen s de xarxes
neuronals (recordem l'ordre de
magnitud del nimero d'Avogadre).
Aques! audag experiment re-
flecteix I'entramat existent entre to-
tes les arees de coneixement, Com
comentavem al principi, el reconei-
xement molecular s un tema de
gran actualitat i, des d'ell, aquest ex-
periment ens duu a reflexionar so-
bre la forma com avui en dia ente-
nem els ordinadors.. La part final de
la transmissi6 del senyal pel qual un -
una corlrac-

organisme viu real
cio muscular, per exemple, ro es
realitza per impulsos eléctrics, sind
per un missatger molecular. Potser
51 entenem una mica millor les pro
pietats de les molecules 1 les seves
formes de comunicacio serem ca-
pagos d'entendre el mecanisme de
funcionament del cervell huma | am-
pliar les nostres possibilitats de dis
senyar superordinadors des d'un
punt de vista completament diferent
al que utilitzem avui en dia
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(&, “Eccomas 96”. Paris (Franga), 9-13 de setembre. Dues conferéncies
organitzades per 1'European Community on Computaticnal Methods in Ap-
plied Sciences. Per a més informacio, truqueu a F. Tapissier al teléfon +33
39 63 56 00 o envieu un mail a symposia@inria.fr.

() “PARCO'95". Gent (Bélgica), 19-22 de setembre. Conferéncia inter-
nacional sobre computacié paral-lela. Per a més informacio, truqueu al pro-
fessor Koen De Bosschers, de la Universitat de Gent, al teléfon +32 9 264 35
94 o envieu un mail a parco95@elis.rug.ac.be.

‘¥ uSup'Eur 95", Madrid, 24-29 de setembre, La conferéncia Supercom-
puting Europe, que se celebra anualment, es fard enguany a la Universitat
Politécnica de Madrid, a la seva facultat d'Informatica. Per a més informacio,
adreceu-vos al professor Félix Garcia Merayo al teléfen (91) 336 69 31 o
envieu un mail a l'adrega de correu electronic fgmerayo@fi.upm.es.

® “Finite Elements in Fluids”. Venécia (Italia), 15-21 d'octubre. No-

vena conferéncia sobre elements finits en fluids per conéixer les noves
tendéncies en el tema arreu del mén i, especialment a Eurcpa. Informacio al
teléfon +3949 BTE 85 96 o a I'e-mail meecchi@pdmat ] math.unipd.it.

¥ “Workikon Ea Acad

@ s

. Amsterdam

] {

!

(Holanda), 30 de novembre. Per a conmemorar el cinqué aniversari de The
Netherlands National Computing Facilities Foundation (NCF), aquesta orga-
nitzacio ha preparat un workshop sobre com aconseguir una col-laboracid
mes propera dels centres de supercomputacio a Europa. Per a més infor-
macid, truqueu al teléfon +31 70 344 07 00 o envieu un mail a aerts@sara.nl

1

¥ “Eurogen 95”. Las Palmas de Gran Canaria, 4-8 de desembre. Curs
curt d'algorismes genétics iles estratégies d'evolucié en ciéncies computa-
cionals i enginyeria. Per a més informaci6, truqueu al teléfon (928) 45 19 16
o envieu un mail a eurogen@titan.ulpge.es.
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QUATRE GUANYADORS DE
LES BEQUES CRAY 95 Enguany
han estat quatre els guanyadors de

les beques de la Fundaci¢ Catalana
per a la Recerca i Cray Research
per a anar a un centre Cray d'Eu
ropa o dels EUA durant dos mesos.
Es tracta de José Luis Andrés, del
departament de Quimica de la Uni
versilat de Girona; Miquel Costa,
del departament de Maquines i
Motors Térmics de la Universitat
Palitéenica de Catalunya; Jordi Pa-
llarés, del departament d'Enginye-
ria Eléctrica i Mecanica de la Uni-

versilat Rovira i Virgili; i Eduard Vi-
ves, del departament d'Estructures
1 Constituents de la Matéria de la
Universitat de Barcelona,

&
NOU SUPERORDINADOR MAS-
SIVAMENT PARAL-LEL DE
CONVEX Convex Computer
poration ha introduit al me

centment un ncu model de la seva
série de superordinadors massiva
ment paral-lels Exemplar SPP.
Aquest nou ordinador, anomenat
SPP1200, esta basal en urn nou pro
dor de Hewlett Packard, el
PA-RISC T200, que té& una velocitat
punta de 240 Megaflops per segon,
Segons fonts de Convex, ja s'han

ce

venut tres exemplars del nou ordi-
nador al National Center for Super
computing Aplications (EUA), a
1'Ohio Supercompuling Center
(EUA) i a la Universitat de Mainz
(Alemanya). El nou superordinador
es pot trobar en dos models dife-
rents: I'SPP 1200/CD, que pot tenir
entre 2 i 16 processadors, i I'SPP
1200/XA, que en pot tenir entre 8 1
128

&

PLACA DE DIRECTOR PER AL
SARA El centre de supercomputa-
cid d'Ams

rdamm, anomenat SA-
RA, estd buscant un director. Les
seves 1.[.".E!ll(‘."> consistiran en el de
senvolupament d'una politica es-
tratégica per al centre i estimula.
cid de la seva entrada al mercat
Tambe s'encarregara de la direc-
cid financera i econdmica, 1a politi-

ca de personal i la direccid quoti-
diana. El candidat haura de tenir
experiencia en els camps de les
tecnologies de la informacio i la
ciéncia 1 sera preferible que tingui
experiéncia en el mercat comer-
cial. El salari es pactara de mutu
acord. Si voleu més informacid, en
vieu un mail a hollenberg@sara.nl,
truqueu al teléfon +31 0 3402
40555 o envizu un fax al +31 0
3402 481724

&

EL PROGRAMA D'APLICA-
CIONS QUIMIQUES MOPAC
S'HA INSTAL-LAT A L'SP2 Pro
perament s'instal lara al superordi-
nador paral-lel IBM SP2 del CESCA
el programa Gaussian 94, que
s'utitilitza en la quimica computa-
cional. Ja esta instal-lat a aquest or-
dinador el programa Mopac, que
serveix per al cdlcul molecular se-
miempiric

s

Diversos laboratoris
farmaceéutics

han estat avaluant
els programes
instal-lats al CESCA

(Ve de la plana 1)

macs. Per a manipular aquestes
bases de dades i identificar i aillar
molécules d'una determinada geo
metria i propietats d'entre els mi
lers que hi ha, fa falta un software
espec
tipus son els que s'han nstal-lat
durant els altims mesos al CESCA

El primer software per a bus

alitzat. Programes d'acquest

car compostos en bases de dades,
el Chem-X, de | empresa Chemical
Design, es va instal-lar durant els
mesos de novembre i desembre
del passat any 1994

Acquesta empresa també va
deixar 6 bases de dades sobre les
quals treballar: la del National Can
cer Institute america, dues bases
de dades de Chapman&Hall, la
Mayhbridge, la Derwent i 1z F]B Pro-
jects. El Chem-X es el software
amb

mes conegut, juntament

Sybyl/Unity i Catalyst, tambeé ins-
tal-lats al CESCA.

El software Sybyl/Unily de
I'empresa Tripos es va instal-lar el
mes de gener d'aquest any, junta-
ment amb les bases de dades NCI,
CAST/3D, Maybr.dge i Index Che-
mica, Catalyst es va instal lar durant
el febrer amb la possibilitat de tre-
ballar amb les bazes de daces NCI,
Derwent, BioByte : Maybridge.

L'altim software que s'ha
instal-lat és lsis, de 'empresa MDL,
cue ha estat al CESCA entre els me-
508 de maig i juny. Manca instal lar la
Cambridge Structural Database, cue
inclou programa i base de dades, i
dos softwares de I'empresa Daylight.

Aquest tipus de programes
per a buscar en bases de dades i
les bases de daces en si mateixes
son de gran inl per a les indas-
tries farmaceutiques perd tenen un
cost elevat, Es per aixo que s'esta
estudiant comprar un d'aquests
productes al CESCA en collabora-
ci6 amb diferen:s laboratoris. Els
laboratoris Esteve, Almirall i Mena-
rini s6n els que han estat provant
tots els productes que s'han
instal'lat. Altres laboratoris, com
Ferrer Internacicnal, Lasa 1 Glaxo,
han mosirat interés en el projecte:

Els programes instal lats al CE

SCA permelen fer cergues en bases de

dades estructurals de compostos quimics, utils per als laboratoris
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El coneixement del

La UPC organitza un
seminari internacional
d’analisi estructural de
construccions historiques

dnic dels materials i les es-

3

seves il de refi

cions hi:

tructures contribueix a I'estudi de les construccions histériques i les
t. Entre els dies 8 i 10 de novembre es
fara a Barcelona un seminari sobre 1'analisi estructural de construc-
yog e i

jalistes. La tacié

ls equips que s'eéncarrequen

de l'estudi de l'estat de les
construccions historiques son cada
vegada mes interdisciplinars. La
supercomputaei¢ i la informatica
en general poden ajudar a l'analisi
de l'estructura d'aquestes cons-
truccions. El proper mes de no-
vembre es fara a la Universitat Po-
litecnica de Catalunya (UPC) un se-
minari internacional sobre acquest
tema, on es parlara de les possibi-
litats de teécniques numerigues i
experimentals

El seminari, del qual el CES-
CA és una de les entitats patrocina-
dores, comengara el dimecres dia
8 de novembre a la tarda amb una
sessio que exposara les basas dels
estudis, que cornstara de gquatre
conferencies, entre les quals s'ex-
plicaran les acci
aterme en el ¢
tedral de Méxic. Dijous diz 9 a la
sessid del mati es parlara de les
possibilitats dels diferents ele-

s que es van dur
oncret de la ca

ments de l'analisi, en la qual s'ex
plicaran les possibilitats tani de les
técnicues numeriques com de les
experimentals

Diferents conferéncies
explicaran casos reals
El dia 9 a la tarda i el dia 10 al mati
hi haura dues sessions en que
s'exposaran casos reals de rehabi

s'ha convertit en una eina clau en aquesta disciplina.

o ! o

litacions de construceions antigues.
D'entre els projectes que s'han fet
a la UPC s'explicara l'experiencia
amb la Casa Botines de Leén i la
Cripta de la Colénia Guell de Bar-
celona

Tambe s'explicaran sis expe-
riéncies més de projectes que
s'han fet fora de la UPC, entre els
quals hi ha la Basilica de San Mar-
co de Venecia, el Coliseu de Roma
i la Torre de Pisa. El seminari es
tancara amb una visita opcicnal al
temple de la Sagrada Familia de
Gaudi i una conferéncia sobre la
forma final del temple, que &'im-
partira alla mateix.

El seminari tirdra lloe al Cen-
tre Internacional de Melodes
Numérics per a |'Enginyeria (CIM-
NE), al Campus Nord de la UPC, El
preu del curs es de 45.000 pesse
tes si es paga abans del 30 de se
tembre i 55.000 si es paga després
d'aquesta data, Existeixen un se-
guit de beques per a cobrir el 50%

de l'import en el cas dels estu-
diants. La Fundacié Catalana per a
la Recerca també atorga a estu-
diants o investigadors tres baques
del 100% de l'import. Per demanar
qualsevol tipus d'informacit sobre
el congrés, podeu adregar-vos a
l'organitzacio al telefon (93) 401 60
37, al fax (93) 401 65 17 o be al e-
mail roca@etseccpb.upc.es.

La conferencia d’usuaris europeus
d’IBM, Sup’Eur 95,
se celebra enguany a Madrid

Del 24 al 27 de setembre se celebrara a la Universitat Politécnica de
Madrid la conferéncia anual que organitza IBM, la Sup’'Eur 95.

Joura Ia

yroilge g
encia

ié del Sup'Prize, premi diri-

git als usuaris de HPCN, tant académics com industrials.

a conferéncia anual que cele-

bra IBM a Europa, Supercom-
puting Europe 85 (Sup'Eur 95),
sera organitzada enguany per la
Facultat d'Informatica de la Univer
sitat Politécnica de Madrid.
Sup'Eur és l'associacid d'usuaris
europeus de computacio d'altes
prestacions (HPCN) sobre platafor-
mes [BM

“L'objectiu d'aquesta associa-
cid és facilitar I'is de la HPCN i el
software corresponent en macui

nes IBM, basicament clisters, SP1 i
SF2, en 'entorn académic, de re-
cerca i industrial”, explica Félix
Garcia Merayo, director de la con-
feréncia Sup'Eur 95.

En la conferéncia d'aquest se-
tembre es tractaran temes com ara
les estratégies 2n supercomputa-
ci6 a nivell europeu i mundial;
hardware i software de 1'IBM i
tendéncies futures; i compiladors,
llenguatges i eines per al paral'le-
lisme, entre d'alires

Conferenciants d’arreu

del mén

Cal destacar que, en representacio
del CESCA, Alicia Martin
de sistemes del centre, participara
en una de les taules rodones i par-
lara de la migracié de I'IBM 3090
que hi havia al centre cap al nou
SP2. Esta confirmada 1'assi
com a conferenciants de Mateo Va-
lero, director del CEPBA; Jack ]
Dongarra, de I'Oak Ridge National
Laboratory, autor d'un famés test
que permet elaborar la classifica-
cié dels superordinadors que hi ha
al mén en funcié de la seva potén-
cia; i Adolfy Hoise, del Cornell The-
ory Cenler, entre d'alires

ecnic

tencia

El preu de la inscripcio és de
36.000 pe
a la conferéncia, els cafés i men-

tes i nclou 'admissio

jars, un sopar oficial i els apunts de
les conferéncies. Dins el programa
de la conferéncia, esta previst ce
lebrar unes sessions tutorials du-
rant el diumenge dia 24 de setem-
bre. També cal dir cque Sup'Eur 85
inclou també la concessio del
Sup'Prize, un premi de l'associacid
que estd adregat als actuals i futurs
usuaris de HPCN tant pertanyents a
I'ambit académic com industrial, i
als treballadors dels Centres de
Caleul

Si voleu més
la conferéncia, dirigiu-vos al Dr
Félix Garcia Merayo, enviant un
mail a 'adrega e-mail fgmera-
yo@fi.upm.es, o a la secretria de
la conferéncia, Mari Paz Bartolome,
al namero de fax (31) 336 6942 0a
I'e-mail maripaz@f.upm.es. Tambe
@s pot buscar informacio a traves
del World Wide Web a les adreces
http://www.sara.nl/supeur i a la
http:/fwww fi.upm es/~vicenta/su-
peurd5.html.

informacié sobre
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ENTREVISTA

ateo Valero és catedratic al

departament d'Arquitectura
de Computadors de la UPC, direc-
tor del CEPBA i ha presidit la re-
cent conferéncia IC5'95. Reconegut
expert en arquitectures paralleles,
Valero parla sobre la seva evolucio
previsible.

TERAFLOP Quins han d2 ser els
objectius d'un centre de recerca
dedicat als computadors paral-lels?
MATEQ VALERO L'objectiu fona-
mental de les arquitectures
paral-leles és aconseguir que
s'executin eficientment aplicacions
tant de tipus numéric com de ges
ti¢, perd encara estem lluny de
complir aguest objectiu. Per a ac-
celerar el procés d'ajut a la recer-
ca i de transferéncia de tecnologia
a les empreses, el govern dels
EUA, el japoneés i la Uni6 Europea
han llangat projectes d'R+D al vol-
tant d'aquestes tecnologies. Com a
consegliéncia de l'existéncia
d'aquests programes, s'han creat
centres de recerca sobre paral-le-
lisme a molts paisos industrialitzals
Tot i que cada centre és diferent,
en general es dediquen a dos tipus
d'activitats: el disseny de noves ar-
quitectures i la programacié del
software de base i I'is d'aquests
recursos per a programar les apli-
cacions perque es faci un us efi-
cient dels recursos de hardware
d'agquestes supermaguines,

TERAFLOP Quins son els objec-
lius ila rad de ser del CEPBA?

M.V. La idea que va impulsar la
seva creacio va ser gue fos un cen-
tre avangat en les tecnologies dels
computadors paral-lels amb pro-

Mateo Valero, director del Centre Europeu de Paral-lelisme de Barcelona

“El paral-lelisme és 'inica
possibilitat de dissenyar maquines
cada cop més potents”

jecceio cap a Europa. El CEPBA és
un centre de la UPC amb un patro-
nat gque agrupa a la UPC, la CICyT,
la CIRIT, la FCR | el CSIC. Els ob-
jectius del CEPBA durant els seus 4
anys d'existéncia han estat basica-
ment posar al servei de la comuni-
tat cientifica un conjunt de recursos
informatics d'altes prestacions, im-
partir cursos de formaci¢ par a in-
vestigadors universitaris i empre-
ses i ajudar a les empreses espa-
nyoles a formar consorcis per a
participar en projectes europeus.

TERAFLOP Quin va ser el context
en el qual va néixer el centre?

M.V. El CEPBA neix com a conse-
quéncia de la importancia mundial
de la recerca en supercomputacio
parallela. Com que a Espanya no hi
havia cap centre dedicat a aquesta
activital es van comengar a fer un se
quit de gestions per a crear el cen-

Mateo Valero creu que a Espanya manca tradicié d'utilitzar supercomputacio

tre, que va néixer l'any, 1991
TERAFLOP Que aporten els ordi
nadors paral'lels a la recerca de
computadors d'alta velocitat?
M.V. En supercomputacid hi ha
hagut tres generacions de magui-
nes rapides. Fins l'any 75 es feien
sistemes amb un sol processador
escalar. Llavors s'introdueix el pri
mer processador vectorial que sig-
nifica un aveng qualitatiu quant a
arcuitectura i quantitatiu quant a
velocitat. Per altra banda, es co-
mencen a dissenyar sistemes que
contenen diferents processadors
vectorials treballant conjuntament.
Aquests sistemes han dominat la
supercomputacic durant 20 anys,
perd els alls costos de fabricacid
d'aquestes maquines i els avengos
en el disseny de processadars su-
perescalars han fel que els proces-
sadors vectorials comencin a dei-
xar de fabricar-se i que, a partir

d'ara, l"inica forma de dissenyar
els computadors més rapids, sigui
mitjangant I'is d'un nombre relati-
vament elevat de processadors
com els de les workstations actuals.

TERAFLOP Aquesls sistemes, stn
el futur de la supercomputacio?

M.V. En aquest mcment els supe-
rordinadors més rapids del mén
s6n sistemes multiprocessadors
amb configuracions superiors a
1.000 processadors. Per altra ban-
da, la batalla real en la computacio
d'altes prestacions esta en el dis-
seny de processadors individuals.
Els costos de fabricacit fa que pocs
fabricants sobrevisquin i que s'esta-
bleixin aliances i divorcis impensa-
bles fa poc. Aquests processadors
s6n la pega basica per a construir
sistemes que van des de les work-
stations 1 computadors simétrics ac-
tuals fins als computadors massiva-
ment parallels. S'obre aixi un ven-
tall de computadors que permeten
adaptar-se a les necessitats de cada
usuari i que han dorat lloc al terme
computador d'altes prestacions

TERAFLOP Que ofereixen els su-
perordinadors parzl-lels respecte
dels altres?

M.V. Un computador paral-lel és
aquell que té més d'un processa-
dor a nivell d'estructura. A meés,
esla dissenyal perqué tots aquests
processadors estiguin executant
una aplicacio o programa al mateix
temps amb l'objectiu de reduir el
temps d'execucio. Des que es van
comengar a comercialitzar els pri-
mers sistemes multiprocessadors,
es creu que el paral'lelisme és
I"inica possibilitat de dissenyar
maquines cada cop mes potenis.

TERAFLOP El CEPBA té una forta
participacic en programes subven-
cionats per la Unié Europea.

M. V. El CEPBA només té projectes
institucionals i facilite que els inves-
tigadors dels departaments que uti-
litzen els seus recursos puguin ser
socis en projectes europeus. El
CEPBA va ser seleccionat, junta-
ment amb el CESCA, com a 'Gran
Instal-lacié’ dins el programa Capi-
tal Huma 1 Mobilitat de la UE. Des
de fa dos anys, investigadors euro-
peus utilitzen les dues instal-lacions

" o,

s'esta d

El cafe italia millorara
amb I’'ajut d’'un model informatic

Un grup de la Universitat de Mila esta estudiant, amb 'ajut d’un Cray
€90, com es pot millorar la qualitat del café graci

a la suy J;

s A
tacié. Ag proj

U n grup de matematics 1 experis
en softwars del Departament
de Ciéncies de la Computacio'de la
Universitat de Mila (Italia) volen
descobrir quina és la millor manera
de fer espresso italia de la millor
qualitat. Per a descobrir aixo, el
arup ha necessitat 1'ajut del Cray
C90 del CINECA, amb el qual han
fet un autémata cel-lular que explica
la dinamica de fluids del métode de
la percolacié en un medi porés en
dos i en tres dimensions. Un auté

Ty al Ci i T .

tari del Nord-Est d'Italia per a la Computacié Automatica (CINECA).

mata cellular és un model iforma-
tic que imita qualsevol objecte de la
natura que es multipliqui seguint
una llel matematica. Analitzant com
creix aquest objecte, dones, amb el
model es pot arribar a preveure
quina serd la seva evolucio.

El problema de com es fa un
café és de dinamica de fluids. 5'ha
de tenir en compte que el flux de
l'aigua ha de ser exactament d'un
mil-lilitre per segon i que la pressid
de la macquina és alta, cosa que fa

que el moviment de les particules
sigui molt irregular. Tots aquests
factors s'han de traduir en el model
informatic. Com que les particules
solides de café involucrades son
molt petites, és impossible fer ex-
periments de laboratori com els
que aquest grup simula. "Amb
aquest model es poden obtenir da-
des per a treure els millors aromes
del café i, a mesura que el model
es vagi millorant, se'n podran anar
extreient més informacions”, expli-
ca Sbragion Denis, integrant del
projecte. Aquesta idea ja ha estat
avaluada per 'empresa producto-
rade café llyCaffé

Per a fer aquest projecte, el
grup ha utilitzat des de PCs a supe-
rordinadors. El superordinador del
CINECA es va fer servir, sobretot,
per les simulacions tridimensio-
nals, aixi com per a la codificacid
de l'autémata cel-lular

1 investiguen amb grups catalans
grécies a aquest programa, El CEP-
BA també és soci del consorci Ad-
vanced Computer Technology
(ACT), les activitats de la qual sén la
creacié de material pedagégicila
realitzacioé de cursos dins del pro-
grama europeu COMETT. El CEP-
BA ja ha fet 5 cursos sobre arqui-
tectura i programacio dels compu-
tadors massivament paral lels.

TERAFLOP El CEPBA també lide-
1a un projecte europeu dirigit a les
petites | mitjanes empreses.

M.V. Fa dos anys vam solicitar li-
derar un projecte dirigit a pimes
amb l'objectiu que les empreses
veiessin si els computadors
paral‘lels d'altes prestacions els
podien millorar la produccid
Aquest projecte s'engloba dins
d'un programa Esprit anomenat Pa-
rallel Computing Initiative. El CEP-
BA gestiona aquesta iniciativa per a
Espanya i Italia i la part espanyola
s'anomena PACOS. L'any passa’ es
va fer una primera convocatoria,
de la qual es van seleccionar 8 pro-
jectes. Ja hem presentat una sego-
na proposta del programa PACOS
que s'esta avaluant. Esperem que
dins d'acuesta iniciativa, més de 30
pimes hagin col-laborat amb el
CEPBA en el context europeu. En-
tre les empreses catalanes amb les
quals hem treballat h: ha INDO, en
un projecte que ens va donar el
premi Ciutat de Barcelona a la Tee-
nica l'any 1994

TERAFLOP Creu que en un futur
proper les empreses aniran entrant
en 'entomn de la computacio d'altes
prestacions?

M.V. Avui els computadors ragpids
s6n necessaris per a moltes aplica-
cions. Per exemple, no es poden
dissenyar bons avions si no es fa
amb superordinadors: la part es-
tructural del Boeing 777 s'ha fet a
partir de simulacions, no usant tinel
de vent. A I'Ames Research Center
de la NASA volen arribar al final
d'aquesta década fent servir només
superordinadors. A Espanya no hi
ha hagut tradicid d'utilitzar super-
computacio i no crec aquesta tradi-
it aparegui ara. El que falta aqu és
estar al limit de la necessitat
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per a ser conferenciants en les jorna-
des. Per a més informacié, envieu un mail a cray@aliga.cesca.es.
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