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JORDI PARETO

El nou servidor de calcul

Des de mitjan de maig els usuaris del Centre disposen d’un nou servidor de cal-
cul, un Bull NovaScale anomenat prades, que té un total de 240 nuclis i que ha
incrementat el rendiment punta del Centre a 4,13 Tflop/s. Amb la incorporacié
d’aquest servidor, els usuaris disposen ara d’un sistema clister de memoria
distribuida d’alta velocitat gracies a la xarxa InfiniBand, que complementa les
prestacions del clister HP CP4000, amb xarxa Gigabit Ethernet, i del sistema

SGI Altix, de memoria compartida.

El nou Bull NovaScale, prades, és
un cldsterintegrat per 14 servidors
R422E1 amb 28 nodes i 56 processadors
Xeon de 4 nuclis (224 en total) a 3,0 GHz,
amb 896 GB de memoria principal i 31,72
TB de disc. També disposa d’un servidor
amb dos nodes per a gesti6 i accés, ca-
da un d’ells amb dos processadors (de
4 nuclis) a 2,5 GHz, amb 1,16 TB d’es-
pai en disci8i16 GB de memoria, res-
pectivament. Aquest cllster pot realitzar
2.688 milions d’operacions de coma flo-

tant per segon, és a dir, té un rendiment
punta de 2,7 Tflop/s.

El servidor Bull NovaScale R422E1,
de la familia 5400 Harpertown de qua-
tre nuclis, és un servidor dual ultra dens
i molt eficient en cost especialment dis-
senyat com a node de calcul dins de clds-
ters de supercomputacié. La seva arqui-
tectura modular enracable amb 2 nodes
en 1U permet ’expansi6 d’alguns ele-
ments a mesura que es requereixi més
capacitat. Aixi, a ’'armari només s’ocu-

Figura 1. Diagrama de blocs i placa base del Bull NovaScale
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Figura 2. Arquitectura del sistema
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pen 20 de les 42U disponibles, restant
22U lliures pera possibles ampliacions.

El processador Xeon 5400, de qué
disposa prades, ha duplicat ’'amplada
de banda dedicada per processador res-
pecte els seus predecessors, amb un
bus dedicat per a cada un dels dos so-
cols (sockets) de Bensley. Aixd permet
a cada socol de 2 a 4 nuclis tenir una
amplada de banda dedicada per operar
amb la resta del sistema sense interfe-
rir amb l’altre. Per a cada socol hi ha
una amplada de banda de 10,5 GB/s,
ja que aquest bus treballaa 1.600 MHz.
La familia Harpertown utilitza procés de
fabricacié de 45 nm. Cada dos nuclis
del xip comparteixen una memoria cau
L2 comuna de 6 MB. L’espai en aques-
ta memoria cau és usat dinamicament
segons les necessitats de cada nucli, i
cada nucli pot passar dades a l’altre a
través d’aquesta memaria cau (vegeu
figura 1).

El cldster disposa de tres xarxes,
una de gesti6 i una de serveis, Gigabit
Ethernet (GbE) i, per a calcul, una xarxa
InfiniBand, que permet optimitzar el ren-
diment de les aplicacions moderadament
paral-leles (vegeu figura 2). Per a la xar-
xa GbE es disposa d’un commutador
Foundry FLS648 de 48 ports Gbitamb un
port de 10 GB. Les séries de commuta-

Bull NovaScale, en marxa

dors Falcon LS de nivell dos d’alt rendi-
ment proporcionen funcionalitats com-
pletes, segures i resistents amb un dis-
seny compacte. Per a la xarxa InfiniBand,
es disposa de dos commutadors Infini-
band Voltaire ISR 9024D-M, 24 4X DDR
ports, un gestionat internament i l’altre
externament. A més, cada node disposa
d’una targeta InfiniBand Mellanox Con-
nectX Dual Ports 4X DDR.

Prades, un claster amb una
xarxa InfiniBand d’alta
velocitat, complementa els
sistemes HP CP4000 (cad))
i SGI Altix (obacs)

Aquesta configuracié, a més d’una
major flexibilitat, permet la creacié de
tres xarxes totalment independents amb
Gnicament dos commutadors, ja que es-
tan enllacats mitjancant una connexié
per a ’entroncament entre els commu-
tadors i, a la vegada, amb la resta de
nodes de la xarxa usant un altre enllag
per a la connectivitat de la xarxa de ser-
veis (NFS).

Caracteristiques técniques i rendiment dels processadors

Quant a programari, prades ofereix
un entorn de clister anomenat Bull Ad-
vanced Server for Xeon, un paquet pera
claster HPC que permet gestionar milers
de nodes. Aquest paquet inclou RedHat
Enterprise Linux 5 i NovaScale Master
HPC Edition for cluster management, que
permet ’ladministraci6 i el monitoratge
del cldster com una eina potent a través
d’una interficie web gens complicada que
simplifica operacions rutinaries.

Situades al sector nord-occidental
de la serralada prelitoral catalana,
formen un bloc enlairat sobre les
planes del Camp de Tarragona i de
la Conca de Barbera. Ocupen una
superficie d’'uns 260 km’ que abas-
ta cinc comarques: Baix Camp, Alt
Camp, Conca de Barbera, les Gar-
rigues i el Priorat.

A les muntanyes de Prades es
poden distingir dos conjunts mun-
tanyosos, separats per les valls del
Siurana i del Brugent, rius que se-
guint direccions oposades acaben
desembocant a ’Ebre i al Francoli,
respectivament. El primer conjunt
muntanyés inclou les maximes alti-
tuds del massis, que culminen, vora
Prades, amb el Tossal de la Baltasa-
na amb 1.202 m. Altres pics desta-
cats son la Mola dels Quatre Termes
(1.120 m) i el Tossal Ras (1.087 m).

T | Awomo | blus | bullNovescae

El segon conjunt de muntanyes ho

Processador Iltanium?2 Opteron 275 Xeon E5472 fa entre el coll d’Alforja i les pobla-
Freqiiéncia (MHz) 1.600 2.200 3.000 cions de la Riba i la Selva del Camp.
Cau (L1 KB/L2 MB/L3 MB) 16/0,256/6 128/2/- 32+32/12/-
Rpunta (Gflop/s) 6,40 8,80 12,00
LINPACK TPP 5,94 7,15 9,20
LINPACK 100x100 1,77 1,60 2,60
SPECint2000/2006 1.441/- 1.515/- -/26,50
SPECfp2000/2006 2.647/- 1.830/- -/23,40
CESCA/B 14,70 11,38 24,05
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El rendiment
del Bull NovaScale

Un cop finalitzat el procés d’instal-laci6
i configuraci6 del nou Bull NovaScale,
s’ha executat el conjunt de benchmarks
que avaluen el rendiment del nou ma-
quinari i la seva escalabilitat per a tre-
balls paral-lels. El rendiment del proces-
sador s’ha avaluat mitjancant els cinc
benchmarks de ciéncies de materials
(CMT) basats en el programari Gaussian
iun de ciéncies biomédiqueside lavida
(CBV) basat en Amber.

Els resultats obtinguts per al pro-
cessador Xeon E5472 han estat de 30,79
6,98, respectivament, amb una mitjana
geomeétrica de 24,05, la qual cosa incre-
menta un 163% el rendiment de I’Opte-
ron 275 DC, instal-lat I’any 2006.

A més, també s’ha avaluat la seva
escalabilitat per a treballs paral:lels, tant
OpenMP com MPI. Per avaluar el rendi-
ment OpenMP s’ha utilitzat un benchmark
de Gaussian03 E.1 consistent en un cal-
cul a nivell DFT de ’energia d’interaccid
amb correcci6 pel métode counterpoise
(UBJJN2) en 2, 4 i 8 processos, obtenint
en mitjana una eficiéncia d’un 95%.

L’acceleraci6 obtinguda amb 8 nu-
clis en aquest tipus de treballs ha estat
de 7,13, que és similarals 7,41 obtinguts
a ’Altix 3700, sistema amb processadors
d’un dnic nucli. Per tant, s’observa poca
degradacié en el rendiment per a aquest
tipus de treball dels processadors multi
nucli.

L’escalabilitat per a treballs paral-lels
MPI s’ha avaluat mitjangant ’'execuci6 de
tres benchmarks, un de NAMD, un altre
d’ADF i un d’Amber. Pera un nombre pe-
tit de processadors, fins a 8, s’observa
que l'escalabilitat dels tres codis és forca
bona (72% per al NAMD, 89% per a ’ADF
i 90% pera ’Amber). A major nombre de
processadors, I’escalabilitat de ’Amber
i el NAMD es redueix, amb eficiéncies me-
nors del 70% amb més de 16 processa-
dors, mentre que ’ADF presenta una gran
escalabilitat fins 64 processadors, amb
una eficiéncia del 67%.

En resum, aquests resultats de-
mostren el bon rendiment del clister de
calcul Bull NovaScale per a I’entorn de
treball majoritari del CESCA, treballs amb
grans requisits de disc i memoria, i mo-
deradament paral-lels. |
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El rendiment del Xeon E5472 a 3,0 GHz

Speedup respecte a Alpha EV7/GO3 Rev. B.02 *GO03 Rev. E.01 **G03 Rev. D.02
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UBJJN: MP4=full/gen, 154 funcions de base
UABJML: RHF/6-31G*, 180 funcions de base

Processador Itanium?2
UBMO: QCISD(T)/6-31+G(D), 149 funions de base CESCA/CMT 19,06
UdGMS: BP86/6-31G, 394 funcions de base CESCA/CBV 4,01
UdGJLA: MP2/6-31G, 135 funcions de base CESCA/B 14,70
UABLP7: DNA in water, 5.587 atoms

Rpunta 6,40

UdGJLA UABLP7

Maquina Altix 3700** DL 145 G2* R422 E1*

Opteron 275 Xeon E5472

14,86 30,79
2,99 6,98
11,38 24,05
-23% +163%
2x 4,40 4x12,00
-31% +272%

El rendiment paral-lel del Bull NovaScale
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Simulacié d’una solvatacié
estocastica d’'un complex
enzim-substrat. El calcul
s’ha realitzat amb el
programari CHARMM usant
16 nuclis en paral-lel.



14 grups de recerca posen
a prova el nou Bull

Un cop instal:-lat el Bull NovaScale, els usuaris que van sol-licitar-hi hores per a
proves han pogut comprovar el rendiment que aquest nou sistema proporciona
aaplicacions com ara Gaussian03, VASP, NWChem, CHARMM i ADF amb treballs
de fins a 64 processadors. En total, han estat més de 130.000 hores computa-
cionals entre 14 grups de recerca que treballen en arees com ara ’enginyeria qui-
mica, la ciéncia de materials, l'astrofisica i la farmacologia.

. Alguns exemples de la recerca fe-
ta durant aquest periode de pro-

ves son els treballs dels grups encapga-
lats per M. Angeles Monge, de I'Instituto
de Ciencia de Materiales de Madrid del
CSIC en col-laboracié amb Victor A. de la
Pena, de ['IMDEA Energia, amb aplica-
cions en catalitzadors, tamisos molecu-
lars, emmagatzematge de gasos i alli-
beraci6 controlada de farmacs, i perJosep
M. Lluch, del grup de Dinamica i Meca-

Grups participants en
el periode de prova

Carlos Aleman, Enginyeria Quimica (UPC)
José G. de la Campa, Instituto de Ciencia
y Tecnologia de Polimeros (ICTP-CSIC)

Enrique Garcia, Fundacié Observatori
Esteve Duran

Jesis Giraldo, Medicina Preventiva i
de Salut Pdblica (UAB)

Francesc lllas, Institut de Recerca de
Quimica Teorica i Computacional (UB)

Jordi Isern, Institut d’Estudis Espacials
de Catalunya (IEEC-CSIC)

F. ). Luque / M. Orozco, Fisicoquimica,
Bioguimica i Biologia Molecular (UB)
Josep M. Lluch, Quimica Fisica (UAB)

M. Angeles Monge, Instituto de Ciencia
de Materiales de Madrid (ICMM-CSIC)
Eliseo Ruiz, Quimica Inorganica (UB)
Eduard Salvador, Astronomia i
Meteorologia (UB)

Blai Sanahuja, Astronomia

i Meteorologia (UB)

Mariona Sodupe, Quimica Fisica (UAB)
Miquel Sola / M. Duran, Institut de
Quimica Computacional (UdG)

nismes de les Reaccions Quimiques i Bio-
quimiques de la UAB, relacionat amb l’es-
tudi de la génesi de ’aterosclerosi, un
procés d’envelliment, enduriment i de-
generaci6 de la paret de les artéries que
sobrevé amb els anys, tot i que també
pot afectar persones relativament joves,
a causa d’algunes malalties i a altera-
cions que afecten els teixits de la part
interna de la paret de [’artéria.

Durant les Gltimes décades, el dis-
seny de nous materials hibrids organo-
inorganics nanoestructurats ha estat a
bastament estudiat a causa, sobretot, de
les interessants propietats que presenta
aquest tipus de materials (magnétiques,
luminiscents, catalitiques i de sorci6, en-
tre d’altres). El grup del CSIC ha realitzat
una serie d’estudis tedrics basats en me-
todes DFT utilitzant VASP, que suposen
un major enteniment del comportament
del metall com a centre actiu i permeten
contribuir al disseny de noves estructu-
res amb propietats catalitiques contro-
lades, aixi com materials selectius en I'ad-
sorci6 tant de gasos com de vapors.

Com explica Victor A. de la Pefia, de
’IMDEA, “els calculs, realitzats amb 32
i 64 processadors en sistemes metal-
organics d’entre 250 400 atoms, s’han
centrat en la determinacié de 'estabili-
tat estructural de diferents polimers de
coordinacié organo-inorganics. Gracies
a aquests estudis, s’ha determinat la re-
laci6 estructura-energia de diferents es-
tructures, estudis que sén de gran utili-
tat a I’hora de predir I’estabilitat d’'una
fase cristal-lina i ’efecte de les condi-
cions de sintesi. També s’han determi-
nat les energies requerides en proces-
sos d’adsorci6-desorcié de diferents
gasos i solvents, aixi com s’ha determi-
nat I’energia d’activacié dels canvis de
fase associats a aquests processos”.
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Per la seva part, el grup de Josep M.
Lluch esta realitzant simulacions compu-
tacionals de 'enzim lipoxigenasa-15 de ma-
mifers, que pertany a una familia d’enzims
encarregats de catalitzar la reacci6 d’oxi-
daci6 de compostos lipidics, perqué a llarg
termini s’obtingui un complex enzim subs-
trat valid que permeti 'estudi del meca-
nisme del primer pas de la reaccié d’oxi-
dacié. Per a aix0, s’han pres conformacions
del substrat obtingudes d’una série de cal-
culs d’acoblament (docking), analitzats sota
criteris estructurals (dades experimentals)
i, posteriorment, s’han realitzat simulacions
del complex Michaelis-Menten.

Com explica Lea Toledo, de la UAB,
“aquest grup ha considerat sis models a
les simulacions, que corresponien a con-
formacions del substrat que, tot i dife-
rents, estan en concordanca a les dades
experimentals. Les simulacions sobre el
complex enzim-substrat consisteixen en
portar ’estructura cristal-lografica a con-
dicions experimentals, usant eines com-
putacionals de simulaci6. S’ha usat el pro-
grama CHARMM, que permet preparar el
sistema, solvatar-lo, equilibrar-lo, i ge-
nerar dades de la dinamica molecular que
simula el comportament enzim-substrat”.

En la segona etapa, cada sistema és
solvatat amb una caixa d’aigiies pree-
quilibrades usant condicions periddiques
de contorn i que, en aquest cas, implica
treballaramb un sistema de 72.057 atoms,
10.583 dels quals corresponen a atoms
de la proteina, 53 al substrat, 3 als co-
factorsi61.418 a les aiglies (cristal-logra-
fiques i de solvataci6). Fins ara, la simu-
laci6 tracta tots els atoms del sistema amb
mecanica molecular, perd per a I'estudi
de la reactivitat, el segiient pas seran dina-
miques que combinen mecanica quanti-
ca amb mecanica molecular, anomenats
métodes QM/MM. [ |
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Nou equipament per a
’emmagatzematge de dades

El Servei d’Emmagatzematge de Dades s’ha renovat amb la instal-lacié
d’una cabina NetApp FAS3170, adquirida a Satec, que incrementa la capacitat
d’emmagatzematge del Centre de 16,5 a 61,7 TB, beneficiant els projec-
tes i serveis que necessiten tant alta capacitat en disc, com ara PADICAT,
com accés a discos d’alt rendiment, com ara GAIA.

. La posada en marxa del NetApp per-

metra que I’espai d’emmagatze-
matge per al repositori Patrimoni Digital
de Catalunya (PADICAT) es dobli, passant
de 7 a 14 TB. PADICAT va iniciar-se el 2006
amb una capacitat inicial de 30 GB que
s’ha anat ampliant successivament fins
a7 TB el 2008. Ara disposara de 14 TB
ampliables segons les necessitats. D’al-
tra banda, el repositori Memoria Digital
de Catalunya (MDC) del CBUC comptara
amb 2 TB d’espai, abans disposava de
700 GB. Altres projectes com GAIA, que
té per objectiu el disseny d’una base de
dades estel-lar, comptara amb 8 TB.

La capacitat
d’emmagatzematge
del Centre ha augmentat
de16,5a 61,7 TB

Pel que fa al servei de Calcul d’Altes
Prestacions, es doblara I’espai total dis-
ponible, passant de 2 a 4 TB. Aixi, s’en-
grandiran les dues arees principals de tre-
ball dels usuaris del servei, 'area de dades
d’usuari, /home, i l’area de treball tem-
poral /cescascratch. ’area /home, que ara
disposa de 400 GB, creixera fins a 1 TB.
Aix0 permetra incrementar les quotes de-
finides per usuari que hi havia fins ara,
que passaran de 512 MB a 2 GB. També
s’ampliaran les quotes de grup. Pel que fa
al’area /cescascratch es quadruplicara la
seva mida, passantde 512 GBa 2 TB.

6 TERAFLOP

JORDI PARETO



Ambdues ampliacions permetran do-
nar resposta a la necessitat creixent d’em-
magatzemar fitxers d’entrada i sortida de
calculs cada vegada més voluminosos. A
més, la nova cabina, en oferir un rendi-
ment superior a ’hora de servir fitxers per
NFS, millorara la qualitat del servei i el
rendiment d’aquells treballs que facin Gs
de les arees compartides.

La cabina NetApp FAS3170

NetApp disposa d’11 TB nets d’alt rendi-
ment i 51 TB d’alta capacitat. A més, es
tracta d’un sistema escalable, ja que es
pot augmentar facilment la seva capaci-
tat d’emmagatzematge fins a 840 TB.
Compta amb operativa dual, capag de ges-
tionar els entorns SAN i NAS de manera
independent i simultania, i amb una ar-
quitectura totalment redundada, d’alta
disponibilitat.

Quant a prestacions, redueix a la
meitat el temps necessari per a les ope-
racions de backup i recuperaci6 de dades
i afavoreix la gestid a través de servidors
virtualitzats. En aquest sentit, realitza
snapshots (captures dels fitxers en un mo-
ment determinat per poder recuperar-los
en un futur) dels volums desitjats, fins a
255 d’un mateix volum. També, permet la
creaci6 d’snapshots incrementals des de
la primera copia, de manera que l'opti-
mitzaci6 d’espai és dptima, sense ne-
cessitat d’'una copia completa inicial. A
més, la tecnologia RAID-DP, propietaria
de NetApp, augmenta la protecci6 i pre-
servaci6 de les dades, ja que en garan-

teix la seva seguretat, tant davant de la
fallada simultania de dos discos, com de
dos errors de lectura o bé una fallada d’un
disc i un error de lectura, amb un minim
d’impacte en el rendiment.

El programari que usa NetApp és Da-
ta ONTAP 7G, un sistema operatiu de ti-
pus micronucli (microkernel), altament
optimitzat, escalable i flexible, que ha es-
tat dissenyat per NetApp per construir sis-
temes d’emmagatzematge unificat multi-
protocol.

Disposa també d’un cldster redun-
dant, format perdos nodes HP DL320 G5p,
que ubica el servidor d’autenticacié d’usua-
ris i el gestor de llicéncies del programa-
ri del servei de Calcul d’Altes Prestacions.

NetApp disposa de 10,7 TB

nets d’alt rendiment i 50,9 TB

d’alta capacitat"

Cada node disposa d’un processador In-
tel Xeon E3110 de doble nucli a 3,0 GHz,
8 GB de memaria principal PC2-6400, dos
discos SATA de 250 GB a 7.200 rpm, con-
figurats en RAID 1, i un adaptador Fiber
Channel de 4 Gbps.

La migraci6 de les dades del sub-
sistema de discos EVA a la nova cabina
d’emmagatzematge s’ha anat realitzant
de forma gradual. Els repositoris PADICAT
iMDC ja han migrat les seves dadesi s’es-
pera que es completi la migraci6 de la res-
ta de serveis a la fi del mes de maig. W

L’arribada del NetApp FAS3170.

NetApp disposa de dues controladores de 32 GB
de memaoria cau cadascuna (64 GB en total),

56 discos FC de 300 GB a 15.000 rpm, 84 discos
d’1 TB a 7.200 rpm, dos commutadors Cisco
MDS9134 FC de 64 ports actius a 4 Gbps

i dos commutadors Cisco WS-C3750G-24TS de
24 ports Gigabit Ethernet.
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Més de 200 revistes consultables

en el tercer aniversari de RACO

Tres anys després de la seva posada en funcionament,
el repositori Revistes Catalanes amb Accés Obert (RACO)
incorpora 232 revistes de 48 institucions editorials,
que inclouen més de 83.000 articles en més de 6.100
ndmeros. RACO, creat conjuntament amb el Consorci
de Biblioteques Universitaries de Catalunya i la Biblio-

anterior.

teca de Catalunya, és un repositori des del qual es po-
den consultar en accés obert els articles a text complet
de revistes cientifiques, culturals i erudites catalanes.
Durant el 2008, aquest repositori ha rebut prop de tres
milions de consultes, quasi dos milions més que [’'any

La principal finalitat de RACO és aug-

mentar la visibilitat i consulta de to-
tes les revistes que inclou; facilitar 'edici6
digital en mans de cada editor, que sera
elresponsable de mantenir la informaci6
de la revista, amb els seus propis criteris
i la seva propia politica en la demora del
text complet, i assegurar la preservacié
del patrimoni documental per difondre la
produccié cientifica i académica.

RACO va néixer el 27 de mar¢ de 2006
amb 93 revistes de 15 institucions, i el
juny d’aquell any va incorporar la nime-
ro 100. A la fi de 2007, ja n’incorporava
159 de 34 institucions editorials partici-
pants, i va acabar el 2008 amb 206 re-
vistes de 40 institucions. En el seu tercer
aniversari sén consultables 83.820 arti-
cles en 6.162 nlmeros de 232 revistes,
de les quals 26 han estat incorporades
durant el primer trimestre d’enguany.

Com explica la comissionada per a
Universitats i Recerca, Blanca Palmada,
“RACO és unainiciativa exemplar, i ho és
per dos motius. En primer lloc, per posar
en accés obert un percentatge molt im-

portant (entre un 60% i un 70% de les re-
vistes cientifiques, culturals i erudites que
s’editen a Catalunya) que fa que RACO si-
gui un projecte gairebé Gnic al mén. En
segon lloc, per serun projecte cooperatiu
en el qual intervenen quasi una cinquan-
tena d’entitats diferents”.

Durant el 2008 RACO
ha rebut quasi 3 milions
de consultes

Les institucions que incorporen les
seves revistes a RACO sén universitats
(UB, UAB, UPC, UPF, UdG, UdL, URV, UOC,
URL, UIB, UVici UJI), instituts (com ara I'lEC
i el Ramon Muntaner), associacions, cen-
tres i col-legis oficials, fundacions, reials
académies i la Generalitat de Catalunya.

En tres anys, el nombre de consul-
tes ha augmentat significativament; de
106.450 el 2006 es va passara 954.317
el 2007, i s’han triplicat el 2008 arribant

a 2.864.124. Pel que fa al pais de pro-
cedéncia de les consultes, el 42% han es-
tat d’Espanya, el 12% de Méxic, i el 8%
de Venecuela.

D’entre les 30 revistes més consul-
tades de 2006 a 2008, 10 son de la UAB,
que en té 27 a RACO; 6 son de la UB, que
enté 21 (una en col-laboracié amb la UdL);
3 de laUdG, que en té 6; i 2 de la UPF, la
UIB i el Col:-legi Oficial de Bibliotecaris-
Documentalistes de Catalunya, que en te-
nen 8, 7 i 4, respectivament.

Les revistes més consultades en
aquest periode sén Ensefianza de las Cien-
cias: revista de investigacion y experien-
cias diddcticas, de la UAB, amb un 18%
de les consultes; Anuario de Psicologia,
de la UB, amb un 9%, i Papers: revista de
sociologia, de la UAB, amb un 4%.

Els cinc articles més consultats son
de la revista Ensefanza de las Ciencias:
revista de investigacion y experiencias di-
ddcticas; el primer és “La neutralizacion
acido-base a debate”, de M. R. Jiménez i
E. de Manuel, que ha rebut el 0,27% de
les consultes.

ENSENANZS
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Portades de les tres publicacions més
consultades a RACO.
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Diferents portades de Cuadernos de arquitectura, digitalitzada des del seu primer exemplar de 1944.

Més de 350.000 pagines
digitalitzades

A més d’incorporar els ndmeros recents,
amb el patrocini de diversos departaments
de la Generalitat de Catalunya, 'Gltim any
de Cultura i Mitjans de Comunicaci6, s’esta
facilitant la digitalitzacio retrospectiva de
revistes. Com explica la directora general
de Cooperaci6 Cultural, Anna Falguera, “RA-
CO és un clar exemple de com podem po-
sicionar millor la nostra producci6 edito-
rials a internet. Gracies a aquest projecte,
qualsevol ciutada del mén pot accedir a
unaimportant part del coneixement gene-
rat al nostre pais. El Departament de Cul-
tura i Mitjans de Comunicaci6 és receptiu
a la necessitat de donar impuls a la digi-
talitzacié dels continguts culturals i és per
aix0 que déna suport a aquest i a d’altres
projectes. Amb coordinacié i lideratges
compartits sera possible continuar bastint
la biblioteca digital catalana”.

Aixi, el 2006 es van digitalitzar 77.119
pagines en 428 exemplars de 15 revistes,
el 2007 van ser 130.000 pagines en 704
exemplars de 34 revistes, i el 2008 es van
digitalitzar 144.169 pagines en 978 exem-
plars de 38 revistes. En total, s’han digi-
talitzat 87 revistes, que contenen més de
350.000 pagines. Per a aquesta digitalit-
zacid, s’han concedit ajuts per un total de
110.000 euros.

La digitalitzaci6 retrospectiva ha
permés que, per exemple, es disposi de
tots els nimeros, des del 1944 al 1981,
de la revista publicada pel Col-legi Oficial
d’Arquitectes de Catalunya, primer amb
la capcalera Cuadernos de arquitectura,
fins al 1970, i fins al 1980 com a Cua-
dernos de arquitectura y urbanismo. D’ales-
hores, es publica amb el nom en catala i
estara també disponible a RACO.

Funcionalitats de RACO

A més de difondre i preservar, RACO faci-
lita el procés d’edicio6 de les revistes. Aixi,
disposa d’una eina per a la gestié simple
de revistes i d’una per a ’avancada, que
faciliten el treball als autors, revisors, edi-

|
El repositori conté
232 revistes
de 48 institucions
|

torsia la resta de professionals implicats
en el procés d’edicié. La primera revista
en usar la gestié avancada ha estat la Re-
vista d’Innovacié i Recerca en Educacio
(REIRE), de la UB; la resta d’institucions
treballen amb el procés de gestié simple,
menys la UPC i 'IEC, que usen un de pro-
pi i carreguen les revistes posteriorment.

' Reastes Catalanes
amb Accés Obert

RACO també disposa d’estadistiques
d’(s en linia que contenen dades d’interés
sobre les revistes. A més de permetre con-
sultar estadistiques sobre els propis arti-
cles, tambhé permet accedir a estadisti-
ques globals del repositori, com ara arti-
cles incorporats i consultats per revista,
els articles consultats per pais i revista,
els 30 articles més consultats d’enguany
entre totes les publicacions i I'evolucié
d’ds des de linici d’aquest servei a prin-
cipis de 2006.

Aquest repositori usa el programari
lliure Open Journal Systems, desenvolu-
pat pel Public Knowledge Project amb l'ob-
jectiu de fomentar I’accés a la investiga-
cid, i facilitar la gestid i la publicacié de
revistes cientifiques. Aixd ha permés que
el CESCA hi hagi pogut incorporar noves
funcionalitats, com ara la generaci6 d’es-
tadistiques globals i ’adaptaci6 a les ne-
cessitats dels usuaris tant de ’eina de
gestié simple com de 'avangada. |

Covea d articles
Ttol de Farticie  Text a cencar
fuorfa de Farticls  Text 3 cercar
Test liure Text a cercar
Tenl de bs rewista [Totas los revistes |
Limit de carca 10

Corca de revistes
Par mataria [Totes les matéries 2
Ber ol [Totes les revistes g
Par institucid

tut

LELE ]

Institut d'Estudis Romanecs «Romania Minors
Insttut de Seguretat Publica de Catahunya
Ir cipal d'Accid Cultural de 'ajuntament de Matasd

i ha 233 reviskes

- Exemple de cerca per institucié
= al repositori RACO.
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JORDI PARETO

ENTREVISTA A TOMAS DE MIGUEL, DIRECTOR DE REDIRIS

RedIRIS, del coure a
la fibra fosca en 20 anys

a només 20 anys o, potser, ja fa 20 anys, que a Espanya es desplegava una xarxa

de comunicacions per connectar els recursos informatics de les universitats i cen-
tres de recerca. S’iniciava una infraestructura que “va servir en les seves primeres eta-
pes de referent tecnologic i organitzatiu d’internet a Espanya”, com explica el seu di-
rector Tomas de Miguel. Amb RedIRIS s’introdufen al pais la tecnologia Web o el ser-
vei de noms de dominis, “tecnologies totalment desconegudes fa dues décades”. En
aquests anys, RedIRIS ha anat creixent amb nova tecnologia, topologia, velocitat... i
s’hi han desplegat nous serveis. Avui dia, es comenca a gestar RedIRIS-NOVA, una xar-
xa optica de fibra fosca, en funcionament abans d’acabar el 2011, i que ha de “ser una
eina telematica eficag¢ per a més d’una década”.

L’any 1988 es posava en marxa una

infraestructura dins el Programa
IRIS para la Interconexién de los Recur-
sos Informaticos de las universidades y
centros de investigacion. Vint anys des-
prés, quines creu que han estat les seves
principals aportacions al sistema acadé-

RedIRIS s’ha desenvolupat en paral-lel al
desenvolupament d’internet i ha servit so-
bretot en les seves primeres etapes de re-
ferent tecnoldgic i organitzatiu d’internet
a Espanya. Des de I’entorn académic es
va desenvolupar el correu electrdnic, in-
ternet a Espanya, la introducci6 de la tec-

mic i investigador espanyol? nologia Web o el servei de noms de do-

v, s

Tomas de Miguel és director de la xarxa académica i de recerca espanyola Red-
IRIS. Doctor en Enginyeria de Telecomunicacions per la Universidad Politécnica
de Madrid (UPM), ha estat professor de la Escuela Técnica Superior de Ingenie-
ros de Telecomunicacién (ETSIT) de la UPM on ha desenvolupat la seva activitat
de recerca en el Departament d’Enginyeria de Sistemes Telematics (DIT). Fins a
la seva incorporacié a RedIRIS, va ser el responsable dels serveis d’informatica
i comunicacions de PETSIT de la UPM, contribuint al desplegament de la xarxa
local d’alta velocitat i el desenvolupament de serveis a internet.
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minis, només per esmentar algunes de
les tecnologies que avui dia ens sén fa-
miliars, perd que eren totalment desco-
negudes fa dues décades.

Sense el suport dels successius go-
verns a través del Plan Nacional de |+D no
hauria estat possible posicionar Espanya
entre els paisos europeus capdavanters
en aquesta area i, sens dubte, hauria
representat una minva substancial en la
preséncia de la recerca espanyola a es-
cala mundial.

Qué destacaria de ’evolucio tecnologica
de RedIRIS en aquests 20 anys?

Com he esmentat, RedIRIS ha estat un ca-
talitzador decisiu peral desenvolupament
i la implantacié d’internet a Espanya. Al
llarg d’aquests anys s’han implementat
successives versions de la xarxa que con-
necta les institucions afiliades i s’han des-
plegat noves tecnologies i noves arqui-
tectures de xarxes i serveis, com ara els
nous protocols IPv6 i nous serveis de col-la-
boraci6 o gesti6 de la seguretat i la iden-
titat en xarxa. RedIRIS ha estat el germen
de lainternet comercial a Espanya. Vain-
troduir els primers servidors Web i va ges-
tionar en les seves primeres etapes els
noms de domini .es, tan importants en
'actualitat.

Fins i tot abans de la creaci6 de RedIRIS
existia la xarxa andalusa RICA i el 1993
es posaven en marxa la catalana Anella
Cientifica i la gallega RECETGA. Quin pa-
per han tingut les xarxes autonomiques
en l’evolucié de RedIRIS?

Les xarxes autondomiques han tingut un pa-
per essencial en el desenvolupament de
larecerca a escalaregional. No s’ha d’obli-
dar que la xarxa europea Géant connecta
els paisos europeus i RedIRIS, com a xar-
xa nacional, enllaca les comunitats auto-
nomes dintre seu. Perqué totes aquestes
infraestructures siguin ben (tils als cienti-
fics és primordial que les institucions pu-
guin connectar-se a una xarxa regional ro-
busta i ben estructurada. Aquesta és la
missié que van assumir aguestes prime-
res xarxes autonomiques i que ha servit de
model per a totes les que s’han desenvo-
lupat posteriorment. Les xarxes académi-
ques estan al servei dels investigadors, els
qui només poden beneficiar-se d’aquests
mitjans a escala mundial si disposen d’una
xarxa autondmica potent i ben preparada
per a les continues demandes dels seus
centres de recerca.

Com han contribuit aquestes xarxes en les
seves respectives comunitats autonomes?



Les xarxes autonomiques han servit en
una primera etapa per accelerar el des-
plegament d’internet entre la comunitat
cientifica i académica de cada regié i, pos-
teriorment, per desenvolupar i estandar-
ditzar serveis de col-laboracié i facilitar
l’accés dels grups de recerca als projec-
tes nacionals i internacionals.
Recentment s’ha reactivat el Comité As-
sessor de RedIRIS, que ja havia estat en
funcionament per coordinar les activitats
de la xarxa estatal. Quins son els seus
objectius en aquesta nova etapa?

Tot i que el comité assessor no és |’Gnic
forum on RedIRIS pot conéixer de prime-
ra ma les necessitats de la comunitat
académicaii cientifica espanyola a la qual
serveix, si que és el forum més directe
amb queé compta RedIRIS per conéixer de
primera ma les necessitats generals dels
usuaris finals de la xarxa.

L’objectiu d’aquest comité és ajudar
RedIRIS a aplicar les directrius del Minis-
terio de Ciencia e Innovacion i, al mateix
temps, detectar necessitats dels usuaris
i proposar la transformaci6 de serveis exis-
tents o la implantacié d’altres de nous.
L’octubre de 2008 la ministra de Ciencia e
Innovacion, Cristina Garmendia, va anun-
ciar una inversio de 130 milions d’euros
per posar en marxa la nova xarxa de fibra
fosca, RedIRIS-NOVA. Quines seran les prin-
cipals caracteristiques de la nova xarxa?
El primer objectiu de la nova infraestruc-
tura és oferir una nova xarxa oOptica a la
comunitat de RedIRIS com a minim per a
la propera década. La nova xarxa esta ba-
sada en el concepte de fibra fosca que
permet canviar la capacitat de comuni-
caci6 transmesa sense haver d’incrementar
el cost dels enllagos i experimentar amb
noves tecnologies de comunicacions, que
seran la base dels nous serveis que po-
dran estar disponibles per a la societat
en el futur.

La nova xarxa es defineix com una ma-
lla de restauraci6 optica, on els equips de
transmissi6 son capagos de buscar camins
alternatius si un enllag falla. En conse-
guéencia, estarem en disposici6 d’oferir ser-
veis de connectivitat als projectes amb una
capacitat i un grau de fiabilitat molt alts.

A més, el projecte persegueix arri-
bar a acords amb les comunitats auto-
nomes per ajudar a desenvolupar tam-
bé de manera coordinada una nova
generacié de xarxes autondmiques si-
milar a la de RedIRIS, de manera que els
centres académics i de recerca es puguin

RedIRIS, 20 anys d’evolucid
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La primera xarxa es basava en x25, disposava d’enllagos a 64 Kbps i comptava amb tres nodes

a Madrid, Sevilla i Barcelona. Posteriorment, amb 'arribada de I’ATM, la topologia va passar a

ser en estrella, i es va determinar la necessitat de disposar d’un node a cada comunitat autono-

ma. EL 2002 es va fer el primer concurs piblic i es va crear RedIRIS2, amb una xarxa troncal ma-

llada a 2,5 Gbps amb punts de preséncia a totes les comunitats autdnomes. EL 2006 es fa un nou

concurs per a RedIRIS10, amb enllagos a 10 Gbps, i que estara en operacié fins al 2011.

beneficiar de les facilitats de comunica-
ci6 que ofereix RedIRIS-NOVA des d’un
primer moment.

Quins projectes i aplicacions facilitara es-
pecialment RedIRIS-NOVA?

En ’ambit cientific és dificil fer estimacions
a mitjaillarg termini, encara que confiem
que la nova xarxa pugui ser una eina te-
lematica eficag per a més d’una década.

“Les xarxes
autonomiques han tingut
un paper essencial en el
desenvolupament de la
recerca a escala regional”

Els serveis que es mostren en l’ac-
tualitat com els més demandats pera la
nova xarxa consisteixen en circuits dedi-
cats de molt alta capacitat (lambdes de
10G) per connectar grups de recerca amb
instruments cientifics per desenvolupar
projectes avancgats en ambits com ara l’as-
tronomia, la supercomputacié o la fisica
d’altes energies.

Esta previst que el 2011 la nova xarxa de
fibra fosca estigui plenament desplega-
da. Com beneficiara, per exemple, a les
institucions connectades de Catalunya?
Efectivament, esta previst que el segon
semestre de 2011 estigui totalment ope-
rativa RedIRIS-NOVA i aleshores es co-
mencara a donar servei desplegant ini-
cialment els serveis que ja estan disponibles
a RedIRIS-10. Una vegada consolidada
aquesta primera fase, s’activara la sego-
na fase de nous serveis, que se centrara
en la provisio, inicialment de forma ma-
nual, de circuits punt a punt d’alta capa-
citat per a grans projectes de recerca.

La tercera fase de desplegament co-
mengara el 2012 i, pera aguest moment,
esperem disposard’una amplia oferta de
nous serveis que ja estem fent servir en
projectes de recerca com ara PASITO, d’am-
bit nacional, o FEDERICA, d’ambit inter-
nacional.

En tot cas, gracies a la xarxa espa-
nyola RedIRIS i a I’europea Géant3, les
institucions academiques i cientifiques
catalanes disposaran des del primer mo-
ment dels serveis necessaris a escala na-
cional i internacional, per desenvolupar
la seva activitat i poder col-laborar ple-
nament amb altres grups de recerca. M
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Com son els nous superconductors
d’elevada temperatura critica?

Coneéixer millor la naturalesa dels materials superconductors i fer aporta-

cions que contribueixin a esbrinar l’origen del fenomen de la supercon-

ductivitat dels materials d’elevada temperatura critica és la contribucio més
destacada d’un article publicat al Journal of the American Chemical Society

(JACS), liderat pel catedratic Francesc Illas, director de UInstitut de Quimi-

caTeorica i Computacional de la Universitat de Barcelona (UB). L’estudi esta
signat també per Ibério de P. R. Moreira (UB) i Jacek C. Wojdet, becari post-

doctoral Beatriu de Pinds a la UB el 2006 i 2007 i ara contractat com in-
vestigador postdoctoral a 'ICMAB-CSIC.

Els superconductors sén materials
. que a temperatures prou baixes, de
fet per sota d’una temperatura anome-
nada temperatura critica, transporten cor-
rent eléctric sense resisténcia. Descober-
tael 1911, 'aparici6 de la superconductivitat
en alguns metalls és un dels efectes de
lafisica de l’estat solid amb més resso en
els Premis Nobel de Fisica: H. K. Onnes
(1913), descobridor d’aquest fenomen
extraordinari; J. Bardeen, L. Cooper i R.
Schrieffer (1972), per la Teoria BCS de la
superconductivitat, que explica com es
formen les parelles d’electrons (parells
de Cooper) i transporten el corrent eléc-
tric sense cap resisténcia.

Bastants anys més tard, ). C. Bed-
norz i K. A. Miller (1987) reben el premi
Nobel de Fisica per la descoberta un any
abans de superconductivitat en mate-
rials que en principi son aillants (oxids
de coure o cuprats) i, a més, troben que
la temperatura critica a qué aquests cu-
prats esdevenen superconductors resulta
ser superior a la dels superconductors
convencionals. La temperatura critica as-
soleix rapidament valors prou alts (35 K
0-238°() i arriba després més enlla del
punt d’ebullicié del nitrogen liquid (-196°
C) en alguns materials del mateix tipus.
Aquests nous superconductors es co-
neixen usualment com a superconduc-
tors d’alta temperatura critica o simple-
ment cuprats HTC, de [’anglés high Tc
superconducting cuprates.

12 TERAFLOP

“Si bé la teoria BCS explica la su-
perconductivitat en els superconductors
convencionals, cap teoria pot explicar bé
la superconductivitat en els HTC, tot i que
sembla que esta fortament relacionada
amb les propietats magneétiques dels ma-
terials”, explica Francesc Illas. Amb la
descoberta, el 2008, d’una nova familia
de superconductors a alta temperatura
critica basats en ferro i arsénic (AsFe),
arriba la segona revoluci6 en 'univers de
la superconductivitat i una nova oportu-
nitat per desxifrar aquest jeroglific, pot-
ser un dels enigmes més fascinants de
la fisica moderna. Els nous compostos,
sense coure (Cu) i amb oxigen (0), fluor
(F) o arsenic (As), amplien les perspecti-
ves dels cientifics per resoldre aquests
incognites obertes en el moén de la fisica
de ’estat solid.

Pero, son tan diferents les dues fa-
milies de superconductors a alta tempe-
ratura? Per a Francesc Illas, “la principal
idea del nostre treball és destacar que
aquests materials no sén tan diferents
dels cuprats com es creia. Aquesta és una
conclusi6 clau per unificar la visi6 sobre
les dues families de materials supercon-
ductors i mostrar que les interaccions
magneétiques juguen un paper clau”. Se-
gons l'estudi, ’estructura electronica és
similar en les dues families de materials
superconductors: en concret, 'article des-
taca que els compostos de ferro (Fe) i As
son antiferromagnétics, i mostren una gran

Bl UNIVERSITAT DE BARCELONA

frustracio d’espin, és a dir, unes fortes in-
teraccions magnétiques que dificulten la
interpretacio dels experiments en termes
de models senzills.

Una altra innovacio clau de larticle
és I’is de técniques sofisticades d’estu-
di de l’estructura electronica. Técniques,
com per exemple, els funcionals hibrids.
“En els cuprats -explica Illas- les meto-
dologies més emprades han estat les
estandards LDA (Local Density Approxi-
mation) i GGA (Generalized Gradient Ap-
proximation), que prediuen que aquests
sistemes haurien de tenir un fort caracter
metal-lic. Ara bé, en estudis experimen-
tals, i amb compostos sense dopatge, que
son les impureses que faciliten la super-
conductivitat, s’ha vist que els cuprats
son aillants i antiferromagnétics, perd no
metal-lics. Ja el 1997, treballs del nostre
grup mostraven que els funcionals hibrids
predeien correctament ’estructura electro-
nica dels cuprats”.

Es a dir, cal abordar 'estudi d’aquest
tipus de sistemes amb métodes més acu-
rats que els estandard LDA i GGA per ob-
teniruna descripci6 satisfactoria de la se-
va estructura electronica i de les seves

W\

Els superconductors exclouen el camp magnétic,
cosa que permet que aquest petit imant pugui flo-
tar damunt d’un fragment de superconductor d’al-
ta temperatura. EL 1957, la teoria BCS va explicar
la superconductivitat a baixa temperatura ano-
menada també convencional quasi 50 anys des-
prés del seu descobriment.



propietats. Segons els experts, si s’estu-
dia I'estructura electronica dels nous com-
postos amb Fe i Asamb LDA i GGA, tornen
a detectar-se resultats erronis, com ja es
va demostrar per als cuprats. “Aquestes
técniques —apunta lllas— no sén adequa-
des per descriure bé els sistemes forta-
ment correlacionats (cuprats, noves fami-
lies de superconductors, etc.), i les limitacions
estan ben descrites en la literatura cienti-
fica”. Cal utilitzar, pertant, aproximacions
més elaborades per descriure correcta-
ment ’estructura electronica i les propie-
tats d’aquests materials magneétics.

La descoberta de la superconducti-
vitat és un dels capitols més sorprenents
de la ciéncia moderna. Dins 'univers de
la fisica, és un enorme aveng en el mén de
les tecnologies futures i els nous com-
postos. El gran somni, per als experts, és
establir un model tedric satisfactori de la

Ben al contrari del que
es creia, estructura
electronica és similar en les
dues families de materials
superconductors, els cuprats
i els pnicurs basats en
ferro i arsénic

seva estructura electronica per poder es-
brinar el mecanisme de formacié de la fa-
se superconductora per proposar la sin-
tesi de superconductors a temperatura
ambient, i tot apunta que 'objectiu no és
impossible. De moment, pero, la formula-
ci6 més realista és coneéixer millor les pro-
pietats de compostos superconductors en
rangs de temperatures cada cop més al-
tes, acotant els diferents aspectes de 'es-
tructura electronica dels materials que hi
contribueixen, un ambit de recerca en el
qual el grup coordinat per Francesc lllas
és un dels liders a escala de tot 'Estat.
Per dur a terme aquesta recerca, el
grup liderat per lllas ha usat tant els recur-
sos de calcul del Barcelona Supercompu-
ting Center com del Centre de Supercom-
putacié de Catalunya, ja que els calculs
periddics emprant aquests funcionals hi-
brids poden ser especialment costosos en
termes de temps de calcul. [ |

(1) J.C. WOJDEt, I. de P. R. MOREIRA and
F. ILLAS, J. Am. Chem. Soc., 131 (2009) 90

. Fermi level

Fel

J; nearest neighbours J, next nearest neighbours
FM —— subnet1 - - ---

Distribucié d’espin a ’estat fonamental on es veu clarament l’aparicié de cadenes
horitzontals ferromagnétiques alternades, cadenes verticals antiferromagnétiques
i una forta frustracié d’espin entre cadenes verticals.

Density of states

Density of states

-6 -4 -3 0 2 4

Densitat d’estats (DOS) total i projectada per atom, calculada per a l'estat
fonamental AF2 del LaOFeAs. La DOS del ferro es divideix formalment en
posicions amb espin o. i  per a la solucid AF2 (espin amunt i avall per a ca-
da posicié es mostra com a valors de DOS positius i negatius). Els calculs
han estat realitzats usant tant el funcional hibrid B3LYP i un conjunt de ba-
ses d’orbitals atdomics (Gaussianes) com el funcional hibrid HSE06 i un con-
junt de bases d’ones planes. Les energies es donen referides al nivell Fermi.
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El Centre d’Alt Rendiment
Esportiu es connecta a ’Anella

Cientifica

El Centre d’Alt Rendiment Esportiu (CAR) s’ha connectat a ’Anella Cientifica amb
un punt d’accés directe a la xarxa Ethernet d’Al-Pi Telecomunicacions de 100
Mbps. Josep Escoda, cap de la Unitat de Tecnologia i Informatica del CAR, afirma
que “des dels inicis del CAR, sempre hem apostat per la recerca cientifica i la tec-
nologia, i els nostres projectes futurs volen potenciar encara més aquest aspec-
te. Es per aixd que estar connectats a I’Anella Cientifica suposa disposar d’uns
serveis que ens permetran expandir capacitats de relacié internacionals, institu-

cionals i académiques”.

CANEM d'Alt Rendiment

- El CAR és un organisme que déna
suport a l’esport perqué sigui com-
petitiu a escala internacional, optimitzant
recursos de la maxima qualitat técnica i
cientifica. Amb aquesta finalitat, disposa
dels mitjans necessaris per a la formaci6
integral dels esportistes i fa que la socie-
tat sigui particip dels coneixements ge-
nerats per les seves activitats.

Vista aéria de les instal-lacions esportives del CAR.
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A més, ofereix tota una série de ser-
veis per facilitar la tasca d’esportistes i en-
trenadors, i fer possible assolir el maxim
rendiment esportiu vetllant alhora per la
formacié académica amb estudis d’ESO i
Batxillerat, i formacié professional amb ci-
cles formatius de grau mig i superior rela-
cionats amb 'esport. Disposa d’unes instal-
lacions esportives molt completes: pavellons
poliesportius, pistes d’atletisme, sales de
gimnastica, piscines, pistes de tennis, cir-
cuits de jogging... per dur a terme els di-
ferents esports que s’hi practiquen.

Pera Escoda, “I'’Anella Cientifica apor-
ta molt valor afegit a tots els serveis que
ofereix el CAR, ja que el fet de disposar

d’una amplada de banda molt més gran
(abans el CAR disposava d’una connexi6
de 10 Mbps amb un operador comercial)
suposa una gran millora en la qualitat dels
serveis que oferim als esportistes, als es-
tudiants, i també per a aquelles entitats
amb les que el CAR es relaciona, com ara
’Associaci6 Internacional de Centres d’Alt
Rendiment, de la qual n’és un dels cen-
tres impulsors”.

El CAR també disposa d’una residéncia
per afavorir que els esportistes que venen
de fora compaginin tota la seva activitat,
d’un servei médic amb facultatius espe-
cialitzats que vetllen per la salut dels es-
portistes i d’un servei cientific que aplica
les ciéncies, com ara la biomecanica, psi-
cologia, nutricio, fisiologia... per ajudara
millorar el rendiment dels esportistes. En
concret, el Departament de Biomecanica
practica analisis i sessions de captura i
enregistrament videografiques del gest de
’esportista, del seu entrenament, del des-

Josep Escoda

“L’Anella aporta valor
afegit a tots els serveis
que ofereix el CAR”

placament i la velocitat lineal en I’entre-
nament amb peses, entre altres, per es-
tablir una metodologia d’actuaci6 en
’entrenament. Els altres departaments
(psicologia, nutricié...) vetllen per la salut
fisica i mental dels esportistes.

A més, laresidéncia s’usa pera con-
centracions, ja que s6n moltes les selec-
cions i equips de diferents modalitats es-
portives (futbol, handbol, voleibol, hoquei,
tennis, natacid, gimnastica, taeckwondo,
etc.), ja siguin catalans, espanyols o de
fora de 'Estat, que realitzen les seves es-
tades de preparaci6 al CAR.

“En aquest sentit, alguns dels ser-
veis de I’Anella Cientifica ens seran molt
Gtils, ja que afavoriran la connectivitat
dels equips esportius que realitzin esta-
des al nostre centre i també permetran als
estudiants universitaris treballar en re-
mot”, explica Escoda. De fet, “estem tre-
ballant per adequar progressivament la
infraestructura del CAR per tal de poder
aprofitar al maxim les potencialitats de
’Anella”, conclou Escoda. [ |



L’Anella facilita la
participacio de ’Hospital
Clinic a PAPAN Meeting

Durant la 27a edici6 de I’Asia-Pacific Advanced Network (APAN) s’han realitzat
diverses videoconferéncies amb demostracions sobre técniques de telemedici-
na avanc¢ada. Aixi, s’ha retransmeés per la xarxa una lli¢co de telemedicina sobre
la sigmoidectomia laparoscopica, relacionada amb la cirurgia colorectal, mo-
derada pel Dr. Shimizu, del Kyushu University Hospital del Japd, i el Dr. Han, del
Seiil National University Bundang Hospital de Corea del Sud.

1. Els diferents participants durant la retransmissi6. 2. Seguiment de la videoconferéncia des dels portatils.

3. ELDr. Lacy fent la seva intervenci6. 4. Seguiment de la videconferéncia des de la seu de la trobada.

. Perduraterme la videoconferéncia
s’hainterconnectat la seu de la reu-
nié a Taiwan amb diversos centres médics
i universitats de Toquio, Filipines, Singa-
pur, Vietnam i Espanya (H. Clinic), que han
pogut seguir la retransmissi6 i interactuar-
hi. De fet, les conclusions de la lli¢é han
anat a carrec del Dr. Lacy, cap del Servei
de Cirurgia Gastrointestinal del Clinic.

La tecnologia emprada pera la
videoconferéncia ha estat DVTS (Digital
Video Transport System), que permet la
transmissié de video digital a través d’IP,
controla les variacions en el retard de
’emissi6 i proporciona una gran qualitat
de video i so, molt Gtil per a telediagnds-
tics medics. La retransmissi6 ha estat per
unicast amb fluxos de 30 Mbps cadascun,
que han rebut els participants.

L’Hospital Clinic, que rep la connexié
a ’Anella Cientifica per mitja de la Funda-
ci6 Clinic per a la Recerca Biomédica, que

s’hi va connectar el 2008, ha pogut parti-
ciparen ’esdeveniment després d’ampliar
temporalment la seva connexié de 10 Mbps
a 100 Mbps, gracies a una de les noves
funcionalitats de I’Anella que permet 'in-
crement puntual d’amplada de banda de

La retransmissio ha estat
per unicast amb fluxos
de 30 Mbps

les institucions sense cost per a necessi-
tats i experiments esporadics, com en
aquest cas. Per a Paco Sanchez, cap dels
serveis informatics de ’Hospital Clinic, “dis-
posar de la connexié a ’Anella Cientifica
ens facilita poder donar resposta a les uni-
tats mediques i de recerca que ens dema-
nen efectuar videoconferéncies”. |

Noves tecnologies
en CATALA!

Videojocs per a
tothom (2)

En el darrer apartat parlavem d’alguns
dels géneres que componen el mén dels
videojocs, perd ens en van quedar uns
quants a la butxaca que, per manca
d’espai, no vam poder comentar.

Es el cas del joc d’acci6 (action game),
en queé un personatge ha de combatre
un o diversos enemics a fi d’acomplir
una missi6. Dins dels jocs d’acci6, des-
taquen el joc de lluita, en qué el per-
sonatge jugador s’enfronta als enemics
amb les mans nues o amb armes blan-
ques en un escenari fix, utilitzant dife-
rents técniques i cops, i el joc de trets,
basat en la punteriaamb armes de foc,
i que consisteix a fer que el jugador va-
gi disparant a un ritme trepidant con-
tra diferents contrincants, mirant al-
hora d’esquivar-ne els trets.

Si amb l’accié no n’hi ha prou, es pot
optar per un joc d’estratégia (strategy
game), en qué el jugador ha de moure
tacticament un conjunt de recursos hu-
mans i materials amb 'objectiu de vén-
cer en combat un enemic, o per un joc
de guerra (wargame) que és un tipus
de joc de simulacié (simulator o simu-
lation game) en qué es recreen con-
flictes bél:-lics historics o imaginaris i
en el qual la missi6 del jugador és con-
querir el territori de 'adversari.

No podem acabar sense esmentar el
joc de rol o RPG (role-playing game),
que consisteix a crear un personatge
jugador a partir d’uns trets definits pre-
viament, les habilitats del qual es van
desenvolupant d’acord amb I’expe-
riéncia acumulada a mesura que avanca
la historia, i el joc d’aventures (adven-
ture game), en qué el jugador ha de re-
soldre diversos problemes que troba
barrejats amb la historia, a fi de de-
senvolupar el guid i arribar a acomplir
una missio.

. term
canire de trrminoingia
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Vot electronic vinculant
mitjancant el certificat digital

ala URV

La Universitat Rovira i Virgili (URV) ha estat la primera universitat espanyola i una
de les primeres d’Europa que ha introduit opcio de la votacio electronica, amb
plena validesa legal, en unes eleccions. En les eleccions de representants a la
junta de centre de PEscola Técnica Superior d’Enginyeria (ETSE), del passat 26 de
marg, gairebé la meitat dels votants, un 47%, ha optat pel vot electronic a través
d’internet. En aquestes eleccions han participat els col-lectius representats a la
junta de centre: estudiantat, personal docent i investigador (PDI), i personal d’ad-

ministracio i serveis (PAS).

. La participacid i la utilitzacié del vot
electronic varien segons els col-lec-
tius. La participaci6 del PDI ha estat del
51%, dels quals un 47% ha votat electro-
nicament. El PAS ha participat en un 75%
iun 89% ho hafet des d’un ordinador. Fi-
nalment, el col-lectiu que menys ha par-
ticipat ha estat el de I’estudiantat, amb
un 3% de participaci6. Dels estudiants
que han votat, un 30% ho ha fet a través
d’internet.

Per poder votar electronicament, els
votants havien de tenirincorporat el cer-
tificat digital de la URV, validat, al seu car-
net universitari i ho podien fer des de qual-
sevol ordinador que disposés d’un lector
criptografic, evitant aixi haver de des-
placar-se a la propia universitat pervotar.

Elvot electronic es va poder emetre
durant tres dies, inclos el mateix dia de
les votacions presencials i fins a ’hora de
tancament de les urnes. El sistema ga-
ranteix ’lanonimat del vot, la impossibili-
tat de saber qué ha votat cap votantique
cada votant pugui comprovar, a través
d’un rebut de votacid, si el seu vot s’ha
tingut en compte.

De forma similar a les votacions pre-
sencials, es va constituir una mesa elec-
toral virtual formada per cinc persones,
cadascuna de les quals tenia una cin-
quena part de la clau peraccedira 'ordi-
nador urna que va permetre fer el recompte
dels vots electronics. Cadascuna d’aques-
tes parts de la clau es va emmagatzemar
en una targeta criptografica, a la qual s’ac-
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cedia mitjancant un codi PIN que només
coneixia cadascun dels membres de la
mesa. Durant els dies de votaci6, aquest
ordinadoriles targetes amb les claus van
ser custodiats per un tercer de confianca.
Un cop finalitzada la jornada electoral,

e ELECCIONS
AINTA OF CFNTRE ETSE

VOLS VOTAR
PES DEL TEU
ORDINADDR?

did 8 al @8 de maro do 200

per tal de procedir al recompte, es va re-
querir la preséncia de, com a minim, tres
dels cinc membres de la mesa. Aquest
procés evita la manipulacié externa o in-
terna dels vots electrdnics.

Mitjancant aquestes votacions, la
URV amplia els serveis d’administraci6
electronica als quals es pot accedir mit-

UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI

jancant el seu certificat digital i que s’es-
pera incrementar de forma progressiva.
Després de I'experiéncia de I'ETSE, esta
previst que el sistema es pugui aplicaren
les eleccions generals al Claustre Univer-
sitari i rector, el 2010.

La URV ha utilitzat la solucié de vot
electronic proporcionada per 'empresa
Scytl, una companyia tecnologica nascu-
daala UAB, que ha participatamb el seu
sistema a les eleccions presidencials dels
EUA i a diferents consultes a la Comuni-
tat de Madrid i a ajuntaments catalans.

Respecte al certificat digital, la URV
va constituir 'any 2005 la seva propia en-
titat de certificaci6 (EC-URV), que és I’emis-
sora dels certificats digitals que proveeix
la universitat. L’EC-URV esta vinculada a
I’entitat de certificacié d’Universitats i Re-
cerca (EC-UR), gestionada pel CESCA, que
en la seva consideracié d’Entitat de Certi-
ficaci6 Virtual, permet a les institucions
connectades a ’Anella Cientifica obtenir
certificats digitals corporatius per al seu

La URV és la primera
universitat espanyola en
introduir la votacio electronica
amb validesa legal

personal i el seu maquinari. Tant ’EC-UR
com EC-URV pertanyen a la jerarquia d’en-
titats de certificaci6 de les entitats pabli-
ques de Catalunya, gestionada per ’Agén-
cia Catalana de Certificacio (CATCert).
Aquests certificats digitals garan-
teixen a la comunitat universitaria la se-
va identitat, la generaci6 de la signatura
electronica reconeguda que s’equipara a
la signatura escrita per efecte legal, sen-
se necessitat de complir cap altre reque-
riment addicional, i 'autenticacio en sis-
temes de control d’accés, com en el cas
de la votacié electronica. |



EL DOCUMENT DE RECERCA MES CONSULTAT PERTANY A LA UAB

Com dissenyar drivers
per a targetes de transmissio

de senyals

El projecte de final de carrera de Ramon Suiié Hijazo, Disseny de drivers per a tar-
ges de transmissio de senyals, és el document més consultat en el periode 2005-
2008 al Dipdsit de la Recerca de Catalunya (RECERCAT), dels més de 10.000 do-

cuments accessibles.

. Aquest document, que pertanyalla
col-lecci6 de projectes i treballs de

final de carrera de I’Escola Técnica Supe-
rior d’Enginyeria en Informatica de la Uni-
versitat Autdbnoma de Barcelona (UAB), es
va incorporar a RECERCAT el mes de juny
de 2007 i d’aleshores ha rebut un 3,02%
del total de consultes.

La UAB és la institucié que més do-
cuments incorpora a RECERCAT (37%) i
també la que més accessos als seus do-
cuments registra (48% del total). En con-
cret, la col-leccié a qué pertany aquest do-
cument és, amb diferéncia, la que major
nombre de documents conté (140).

Pera l’autor, el fet de disposar d’un
repositori com RECERCAT, en accés obert,
gratuit i que conté documents complets
en format PDF, “permet teniraccés a mol-
ta recerca bona i de qualitat que quasi
sempre resta inaccessible”.

L’objectiu d’aquest projecte de final
de carrera és la configuracié de dues tar-
getes (plagues) que aniran instal-lades
en el Sincrotré ALBA (vegeu Teraflop 85).
Perduraterme aquest objectiu s’ha des-
envolupat un programa de control (driver)
per al sistema operatiu Linux i una inter-
ficie grafica d’usuari (GUI). Per al disseny
dels drivers i la GUI s’ha emprat el llen-
guatge de programacié Python amb el
framework Qt. “El projecte pot esdevenir
una guia de consulta Gtil per als interes-
sats en aprendre a fer drivers per a Linux
en general i a conéixer una mica el siste-
ma de sincronitzacié del sincrotr6”, ex-
plica Sufé.

Aixi, s’han desenvolupat els drivers
per a dos tipus diferents de targetes, la
primera, generadora de flux d’esdeveni-
ments que es transmeten per fibra dptica
a la receptora, i la segona, capag de ge-

nerar senyals per als dispositius. Aques-
tes targetes seran el principal element de
distribuci6 de senyals cap als dispositius
del sistema de sincronitzacio (timing) del
Sincrotré ALBA quan aquest estigui ope-
ratiu. Per aix0, han de facilitar la coordi-
nacié i perfecta sincronitzaci6 entre més
de 80 elements distribuits en una area
d’uns 6.000 m’ que ocupa el sincrotré.

En el funcionament del sincrotro, els
electrons es mouen a una velocitat prope-
ra aladelallum, pertant, un petit error de
sincronitzacié pot portar resultats nefastos.
Per aix0, “tot el sistema de temps ha d’es-
tar perfectament sincronitzat, des que es
col-loca el primer electré fins que s’apaga.
Sino es pogués controlar, els resultats se-
rien imprevisibles”, comenta 'autor.

El sistema de temps que fara servir
el Sincrotré ALBA es basa en esdeveni-
ments amb targetes de temps de Micro-
Research Finland (MRF) i el sistema ope-
ratiu amb qué funcionara és Linux-2.6.
Per aixo, “s’han escrit els drivers perales

La targeta receptora d’esdeveniments (EVR).

UrnB

Universitat Autdbnoma de Barcelona

targetes amb aquest sistema operatiu”,
explica Sufié.

Perdura terme tot aquest treball, el
projecte s’ha estructurat en tres parts. A
la primera es fa una descripci6 del Sin-
crotrd ALBA, el seu funcionament, les se-
ves caracteristiques més importants i
s’aprofundeix en la descripci6 del seu sis-
tema de sincronitzaci6. A continuaci6 es
presenten les targetes pera les quals s’han
escrit els drivers.

El document més
consultat explica
la configuracio de dues
targetes que s’instal-laran
al Sincrotro ALBA

La segona part tracta els fonaments
tedrics de les tecnologies usades per dur
a terme el projecte: 'estructura dels dri-
vers pera Linuxi 'Gs del llenguatge Python,
com utilitzar-lo per executar llibreries es-
crites en Ci una petita descripcié de la bi-
blioteca de classes Qt amb qué s’ha dis-
senyat la interficie grafica d’usuari. La
tercera part se centra en el disseny i im-
plementaci6 de les targetes, les proves i
tests que han passat, els problemes sor-
gits i la manera com s’han resolt. [ |
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Ampliacions i noves
connexions a ’Anella

La Fundacio Universitaria del Bages (FUB) ha ampliat la se-

va connexid a ’Anella Cientifica de 4 a 8 Mbps amb una li-
nia ADSL. La FUB, que es connecta a I’Anella des de I’'any 2005,
esta adscrita a la Universitat Autonoma de Barcelona i ofereix es-
tudis homologats en els camps de les ciéncies de la salut i de les
ciéncies empresarials. D’altra banda, 'lEC disposa d’un nou punt
d’accés SHDSL a 8 Mbps peral seu nou local situat a la Plaga Sal-
vador Segui de Barcelona i el Parc Cientific i Tecnologic de la Uni-
versitat de Girona (ParcUdG) ha fet efectiva la seva connexio a
’Anella Cientifica amb fibra optica i una velocitat de 100 Mbps.
Fins ara, usava la connexi6 de la UdG per accedira ’Anella. =

ORANGE es connecta
al CATNIX

Jean Marc Vignolles, Orange, i Jordi Bosch, STSI, a la signatura del conveni.

L’operador de telecomunicacions Orange s’ha connectat
al Punt Neutre d’Internet a Catalunya (CATNIX) amb una
velocitat d’1 Gbps. El secretari de Telecomunicacions i Societat
de la Informacid, Jordi Bosch, ha assegurat que amb la incorpo-
raci6 d’Orange al CATNIX “seguim potenciant ['oferta d’internet
a Catalunya, on el CATNIX és un element clau dins 'estratégia
global de desplegament de serveis i infraestructures de teleco-
municacions al nostre pais”, i que “tant els clients d’Orange com
els ciutadans de Catalunya es podran beneficiar d’una major
qualitat de servei d’internet”.

Orange és el nom comercial de France Telecom Espafia,
'operador de serveis integrals de telecomunicacions que ofe-
reix telefonia mobil, fix, internet i televisié per ADSL. A Espanya
déna servei a més d’un milié de clients en telefonia i proveeix
de connexi6 a internet a més d’1,2 milions d’usuaris. Amb la con-
nexié d’Orange, el CATNIX compta ara amb 20 participants en-
tre operadors i ISP. |
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10.000 documents
consultables al
repositori RECERCAT

El Diposit de la Recerca de Catalunya (RECER-

CAT) ja disposa de 10.000 documents con-
sultables. En concret, el document que fa 10.000
pertany a la col-leccié Documents de recerca de la
Universitat Politécnica de Catalunya i porta per titol
“Foreign immigration in Spain: Toward multi-ethnic
metropolises”.

Aquest document, escrit per Pilar Garcia i Arkaitz
Fullaondo, tracta sobre el fenomen de la immigraci6
a Espanya i explica que el 45% dels 3 milions d’im-
migrants que van arribar a Espanya entre 19992005
esvan concentrar a grans ciutats, com ara Madrid, Bar-
celona o Valéncia provocant 'aparicié de diversos pro-
blemes de segregaci6 residencial en aquestes ciutats.

Durant el primer trimestre d’enguany s’han in-
corporat 10 col-leccions noves, amb les que RECER-
CAT disposa ara de 177 col-leccions de 17 institu-
cions participants. La Universitat Autonoma de Bar-
celona n’hi ha afegit cinc, una pera la col-leccié Obs
Breves de ’Observatori de Politica Exterior Europea,
els treballs de recerca de postgrau del Departament
d’Economia Aplicadaii els treballs de recerca de post-
grau del Departament de Fisica, i dues perals treballs
de recerca de postgrau del Departament de Ciéncies
de la Computaci6 i per als del Departament de Mi-
croelectronica i Sistemes Electronics.

La Universitat Pompeu Fabra hi ha afegit una per
als treballs académics de fi d’estudis de la Facultat de
Traducci6 i Interpretacid. La Universitat Abat Oliba,
una per als projectes i treballs de final de carrera del
seu Departament de Dret i Ciéncies Politiques. La Uni-
versitat de Barcelona ha incorporat una nova col-lec-
ci6 per als treballs d’Arqueologia i Arqueometria de
’Equip de Recerca Arqueométrica de la Universitat de
Barcelona (ERAUB) i I'Institut de Recerca i Tecnologia
Agroalimentaries (IRTA) hi ha afegit dues col-leccions
més per als congressos i simpdsis del seu programa
de Protecci6 Vegetal i perals articles cientifics del seu
programa d’Inddstries Carnies. [ |
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Josep Tarrago, exdirector
de UIRTA, rep la Creu de
Sant Jordi

El president, José Montilla, lliurant la Creu de Sant Jordi a Josep Tarrago,

exdirector general de 'IRTA.

ElGovern de la Generalitat de Catalunya ha concedit

la Creu de Sant)Jordi a Josep Tarragd i Colominas, ex-
director general de I'Institut de Recerca i Tecnologia Agro-
alimentaries (IRTA), que es connecta a [’Anella Cientifica
des dels seus inicis, per la seva tasca al capdavant de l’'Ins-
titut i la seva destacada aportaci6 en el camp de la recer-
ca agroalimentaria.

Josep Tarragd ha rebut aquesta distinci6é en un acte
celebrat al Sal6 Sant Jordi del Palau de la Generalitat. El de-
legat del Govern a Tarragona, Xavier Sabaté, ha destacat la
tasca portada a terme per Tarrag6 i ha dit “que ha aconse-
guit fer de I'IRTA un referent internacional”.

Tarrag6 és doctor en Veterinaria per la Universitat Com-
plutense de Madrid, diplomat en Alta Direccié d’Empreses
per I'IESE i master en Ciéncia per la Universitat de New-
castle upon Tyne a Anglaterra. Va ser, primer, director ge-
neral (1979) i, després, secretari general (1982) del De-
partament d’Agricultura, Ramaderia i Pesca, carrec que va
ocupar fins al 1985, any de constitucié de I'IRTA, del qual
ha estat director durant 23 anys (vegeu Teraflop 93). Dar-
rerament, s’ha incorporat a ’equip directiu del parc tec-
nologic Tecnoparc Reus SA per aportar el seu coneixement
del sector agroalimentari, dels seus operadors, dels me-
canismes de funcionament, de les empreses que el con-
formen, i de la capacitat per transferir els coneixements ge-
nerats pels centres de recerca a la inddstria per potenciar
la seva competitivitat. L’IRTA és una instituci6 pablica que
fa recerca en els ambits de l’argricultura, 'aqiiculturaila
inddstria agroalimentaria.

MiQUEL GoNzALEZ / CUR

Carlos Aleman,
reconegut pel Programa
ICREA Académia

El Programa ICREA Académia de la Generalitat de
Catalunya ha premiat Carlos Aleman, cap del grup

d’Innovaci6 en Materials i Enginyeria Molecular del Departament
d’Enginyeria Quimica de la Universitat Politécnica de Ca-
talunya (UPC) i cap del projecte de supercomputacié de
més consum al CESCA el 2008 (vegeu Teraflop 99).

Aleman ha estat guardonat en un acte presidit pel
conseller d’Innovacié, Universitats i Empresa, Josep Hu-
guet; la comissionada per a Universitats i Recerca, Blan-
ca Palmada, i el director d’ICREA, Jaume Bertranpetit. L’ob-
jectiu del Programa ICREA Académia és motivar i retenir
els professors universitaris amb una excel-lent carrera in-
vestigadora. Va destinat exclusivament al professorat uni-
versitari que fa recerca a la universitat i que es troba en
fase activa d'expansié de la seva activitat investigadora.
Aquests reconeixements premien I’excel-léncia investi-
gadora i la capacitat de lideratge i contribueixen a la re-
tenci6 de talent investigador dins del sistema universita-
ri de Catalunya. La quantia del guard6 és de 250.000 eu-
ros perinvestigador per dedicar la seva activitat priorita-
ria a la recerca durant un periode de cinc anys.

Carlos Aleman és doctor en Quimica i catedratic a la
UPC. Fa recerca sobre nous materials polimers conductors
amb aplicacions en enginyeria i biomedicina. També estu-
dia técniques de simulacié molecular per estudiar l’es-
tructura i propietats de sistemes supramoleculars comple-
xes amb aplicacions dins de ’ambit de la nanotecnologia.
Es autor de més de 300 publicacions i d’un llibre. El 2003
va rebre una de les distincions a joves investigadors del
llavors DURSI.

El conseller, Josep Huguet, lliurant la distinci6 a Carlos Aleman.
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Joan Roca, nou president de la Comissio Permanent

Joan Roca i Acin ha assumit la presidén-
cia de la Comissié Permanent del CESCA
en substituir Ramon Moreno i Amich en el
carrec de director general de Recerca el
passat dia 20 d’abril. Roca és doctor en
Ciéncies Biologiques per la Universitat de
Barcelona (UB), farmacoleg preclinic, i es-
pecialista en Cirurgia Experimental per la
Universitat de Saragossa. Ha estat cap de
farmacologia preclinica a diferents em-
preses del sector farmacéutic nacional i
també cap de transferéncia de tecnologia
en les arees de Biomedicina, Quimica i
Medi Ambient a la UB. Entre d’altres car-
recs professionals, ha ocupat la vocalia
d’inddstria de la Secci6 Professional de
Bidlegs i ha estat tambhé assessor tec-
nologic del CIDEM en temes d’innovaci6

| grup de Quimica Orga-

nica Estructural de la
UAB, integrat per Kepa K.
Burusco i liderat per Carles
Jaime, esta molt vinculat a
’estudi de les ciclodextri-
nes des d’un enfocament a
mig cami entre el meto-
dologic i ’experimental
obtingut per calculs, tema
sobre el qual s’han desen-

Infnombre de conformacions)

empresarial. Des de desembre de 2006 i
fins a l'actualitat ha estat director del Con-
sell Interdepartamental de Recerca i In-
novaci6 Tecnologica (CIRIT). [ |

Ciclodextrines: Nombre estimat de conformacions s "o
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volupat diverses tesis doc-
torals.
S’ha escollit una série de 8

" o =
nombre de glucoses

ciclodextrines (CD) com a
banc de proves i s’ha trac-
tat de determinar el nombre
de conformacions diferents
de cada CD per mitja de cal-
culs Simulated Annealing
de 1.024 i 4.096 passos.

L’analisi detallada dels his-
togrames i de components
principals (PCA) dels diedres
ha permés proposar una
equacioé que estima el nom-
bre tedric maxim de confor-
macions d’una ciclodextrina
en funcié del nombre de glu-

coses i del nombre de clas-
ses (5 en aquest cas), en
queé es divideixen els die-
dres responsables dels can-
vis conformacionals.

A més, s’han correlacionat
els valors teorics i els obtin-
guts per Simulated Annea-
ling i el resultat indica que
sembla existir una relacio
entre ambdos valors, de
manera que es proposa una
equacié que déna el nom-
bre de conformacions reals
que tindra una CD i, per

tant, el nombre minim de
passos necessaris en una
recerca conformacional per
mostrejar correctament el
seu espai conformacional.

Igualment, s’ha observat
que a mesura que augmen-
ta el nombre de glucoses
en una ciclodextrina la seva
flexibilitat creix exponen-
cialment donant com a
resultat una abundant
diversitat conformacional
en un interval d’energia

baix a partir del minim.
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