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La tretzena edicio de la Trobada de ’Anella Cientifica (TAC), que convoca anual-
ment el CESCA i que reuneix les institucions usuaries de ’Anella Cientifica, s’ha
celebrat a PEscola Universitaria Salesiana de Sarria (EUSS), que enguany ha ce-
lebrat el seu 15& aniversarii els 125 anys dels Salesians de Sarria, i ha estat de-
dicada a parlar sobre les tecnologies emergents avui dia a les xarxes académi-
ques i de recerca, i els usos rellevants que s’hi estan realitzant.

Joaquim Ibanez i Alexandre Blasi durant ’acte d’obertura de la TAC’09.

Els encarregats d’obrir la trobada han
estat Alexandre Blasi, vicepresident
de la Fundacié Rinaldi, i Joaquim Ibafiez,
cap d’Area de Politiques Sectorials Cien-
tifiques i Tecnologiques de la Generalitat
de Catalunya, en representacié de Joan Ro-
ca, director general de Recerca.

Blasi ha comentat que la TAC esde-
vé “un entorn on es parla sobre tecnolo-
gia, una paraula que té el seu origen en
el saber fer”. | ha afegit que “més enlla
de l'aparell, del silici, hi ha la combina-
ci6 de la persona i el seu coneixement
acumulat”. Blasi ha afirmat que “és ne-
cessari que existeixin espais com la TAC
per poder comunicar-se, explicar i com-
partir com fer les coses”.

Per la seva part, Ibanez ha ressaltat
“la importancia de disposar d’una infra-
estructura consolidada com ’Anella, que
afavoreix la interconnexi6 i col-laboracié
entre els agents implicats en el sistema
de recerca catala”. I enrelacié amb el de-
senvolupament d’infraestructures com
I’Anella Cientifica, Ibafiez també ha des-
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tacat “la signatura del Pacte Nacional per
alaRecercailalnnovacié (PNRI), que es-
tableix una linia d’actuacié comuna entre
tots els agents del sistema de recerca i in-
novacié perqué en els propers anys la
recerca gaudeixi d’una certa estabilitat i
esdevingui una prioritat real indepen-
dentment dels canvis politics o socials
que puguin océrrer”.

La primera sessi6, moderada per Vic-
tor Huerta, de la UPC, ha comptat amb la
presentacié de tres ponéncies que han
tractat sobre el nou projecte de xarxa op-
tica de RedIRIS, RedIRIS Nova; 'optimit-
zaci6 de xarxes d’alta capacitat i la iden-
tificacié d’aplicacions amb NetFlow.

A continuacid, Caterina Parals, del
CESCA, ha donat la benvinguda a les no-
ves institucions adherides des de l'ante-
rior edici6 de la TAC durant la segona ses-
si6 de latrobada: el Centre d’Alt Rendiment
(CAR), representat per Josep Escoda, el Mu-
seu Maritim de Barcelona, per Enric Gar-
cia, i el Museu de les Arts Escéniques (Ins-
titut del Teatre), per Roger Guasch.
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César Latorre, de ’EUSS, ha mode-
rat la tercera sessi6 en qué s’han presentat
tres experiéncies, el projecte FEDERICA de
la Fundaci6 i2CAT, latecnologia i internet
en el nou modul esportiu del CAR i les xar-
xes de recerca bioinformatica al Centre de
Regulacié Genomica.

En la cloenda, Miquel Huguet, direc-
tor del CESCA, ha comentat que “mentre
que 'anterior edici6 de la TAC va ser de pre-
sentaci6 de la renovada Anella Cientifica,
amb noves funcionalitats, millor flexibili-
tat, fiabilitat i velocitat; enguany hem vol-
gut mostrar alguns resultats amb expe-
riencies d’institucions que n’estan traient
profit. | ha remarcat que en aquesta TAC
“hem volgut evidenciar I’heterogeneitat de
’Anella, ja que a més de connectar univer-
sitats i centres d’investigacio, també inte-
gra biblioteques i museus, unitats de re-
cerca o docents d’hospitals, parcs cienti-
fics i tecnologics... que demostren 'ampli
abast del seu ds”.

Josué Sallent, director general de la
Societat de la Informaci6, ha agrait la par-
ticipaci6 a la norantena d’assistents i ha
destacat “que el PNRI fa referéncia reitera-
da a la necessitat de disposar d’e-infraes-
tructures amb una visié de futur, per donar
resposta a les necessitats abans que es pro-

La TAC ha mostrat experiéncies
d’as, gracies a la renovacio de
I’Anella Cientifica

dueixin. En aquest sentit, “el CESCA ha de
continuar liderant aquestes iniciatives i ha
de centrar els seus esforcos en oferir nous
i innovadors serveis (tils per a la comuni-
tat universitaria i de recerca”, ha afegit.
La TAC’09 ha estat possible gracies
a la tasca del comité de programa inte-
grat per Victor Huerta, de la UPC, Llufs Ari-
fio, de la URV, César Latorre, de ’EUSS, i
Caterina Parals i Miquel Huguet, del CES-
CA, i ha comptat amb el patrocini de Sa-
tec i Al-Pi Telecomunicacions i amb la
col-laboracié de ’EUSS. |
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edIRIS10 és la infraestructura de co-

municacions que la comunitat acade-
mica i de recerca espanyola usa perin-
terconnectar-se entre si mateixa i amb
altres xarxes académiques i de recerca in-
ternacionals. Es tracta d’una xarxa dedi-
cada, formada per enllagos d’alta veloci-
tati sobre la qual se suporten serveis
avancats de nivell 3 (IP) i també de nivell
2 (Ethernet natiu i MPLS). RedIRIS10, amb
una topologia malladai enllagos troncals
a 10 Gbpsi 2,5 Gbps, porta operativa des
de l’any 2007.

Tot i aixi, perqué aquesta infraes-
tructura de comunicacions continui sent
(til, ha d’evolucionar i afrontar els nous
reptes que plantegen els projectes i in-
vestigadors: la xarxa dptica privada de I'LHC
(OPN LHQ), la Red Nacional de Supercom-
putacion (RES) i 'europea (DEISA), la xar-
xa europea de radiotelescopis interfe-
rométrics e-VLBI (EVN), el Gran Telescopio
de Canarias (GTC), la Red Nacional de Emer-
gencias (RENEM)... s6n exemples de pro-
jectes iinstruments que tenen grans
necessitats d’amplada de banda i que re-
quereixen de nous serveis de xarxa.

Evoluci6 del trafic a RedIRIS10
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RedIRIS-NOVA:
El projecte de xarxa optica
per a RedIRIS

Esther Robles

Des de la seva creacio, la infraes-
tructura de RedIRIS s’ha confeccionat se-
guint el model de lloguer de capacitat, que
consisteix en contractar un conjunt d’en-
llagos amb unes caracteristiques tecnolo-
giques determinades per satisfer la de-
manda en aquell moment i pera un periode
d’entre 2 i 4 anys. Segons |’evoluci6 ob-
servada en anys anteriors i la tipologia dels
projectes en curs, es preveu un important
augment en la quantitat de circuits d’alta
capacitat que s’hauran de necessitar a curt
i mitja termini.

Peraixo, I’evolucié de la xarxa que ja
s’ha iniciat, es basa en el model de des-
plegament de fibra optica propia. En con-
cret, es tracta d’adquirir i operar fils de fi-
bra optica a nivell nacional, inclosa la
interconnexi6 entre les Illes Canaries i la
peninsula, i tot 'equipament dptic neces-
sari per a la seva il-luminaci6.

El projecte per portar a terme aquest
desplegament s’anomena RedIRIS-NOVA i
per a la seva execuci6 s’ha plantejat una
licitaci6 inicial que té per objectiu desple-
gar una malla principal que interconnecti
els punts de preséncia de RedIRIS a la pe-
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ninsula i amb les Illes Canaries i arribar a
altres punts en funci6 de la disponibilitat
pressupostaria i la prioritzacio fixada pel
MICINN i cadascuna de les comunitats auto-
nomes. El pressupost per a aquesta licita-
ci6 inicial és de 138 milions d’euros pro-
vinents de fons FEDER i de fons del MICINN.

Després d’aquesta licitacié inicial es
contemplaran licitacions complementaries
per arribar als punts de preséncia de Red-
IRIS a les Balears, Ceuta i Melilla, o incre-
mentar el mallat de la xarxa obtinguda amb
la licitaci6 inicial.

L’adquisicié d’aquesta fibra fosca, ai-
xi com els espais intermitjos d’allotjament
per ubicar equips optics d’amplificacio, es
basa en un model de lloguer de llarga du-
racié Indefeasible Right of Use (IRU). En el
projecte RedIRIS-NOVA, el plantejament
inicial és un IRU a 10 anys o més.

En la licitaci6 de 'equipament Optic
es distingeixen dos conjunts o grups d’es-
pecificacions. D’una banda, s’ha defensat
un conjunt de requisits obligatoris que tec-
noldgicament han de ser suportats o im-
plementats pels equips. Aixi, per exemple,
funcionalitats i capacitats que s’estan es-
tudiant sén: nombre de lambdes o canals
suportats, recolzament de I'arquitectura
OTN, funcionalitat de colorless i direction-
less, suport de GMPLS/ASON amb restau-
racid, canals de 40 Gbps, preparaci6 pera
100 Gbps...

Atés que la xarxa de fibra fosca i els
equips dptics pera la seva il-luminacié s’es-
tan licitant simultaniament, no es conei-
xen ni els seus parametres exactes ni la se-
va topologia final. Per tant, la licitacié de
equipament optic inclou un segon bloc
d’especificacions que defensen un esce-
nari hipotétic de xarxa de fibra optica, on
es proporcionen els valors estimats de para-
metres Optics, com ara l’atenuaci6, dis-
persi6 cromatica, PMD, distancies... per-
qué els licitadors puguin dissenyar la seva
proposta de soluci6.

RedIRIS-NOVA permetra evolucionar
la xarxa actual cap a una xarxa hibrida que
permetra oferir serveis des del nivell 1 fins
al nivell 3: Transport de canals optics de
forma transparent extrem a extrem, servei
de VPN de nivell 2 Ethernet i connectivitat
global i serveis IP. Més encara, el planteja-
ment és enriquir aquests serveis amb fun-
cionalitats avancades com automatitzacio,
monitoratge avancat, gesti6 i control dina-
mic per part de 'usuari final i interoperabi-
litat i operacié multidomini. [ |
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Les xarxes de recerca han evolucionat
a velocitats de vertigen des que el
1957, com a resposta al llangament del
satél-lit soviétic Sputnik, els Estats Units
van crear [’Agéncia de Projectes d’In-
vestigacié Avancada (ARPA) dins el seu
Departament de Defensa, impulsora de
les primeres xarxes.

El lideratge de les xarxes de recerca
ha estat basat en l'aparicié d’aplicacions
que facilitaven el treball i la col-laboracié
ala comunitat cientifica perd que després
es popularitzaven a les xarxes generalis-
tes. Des dels seus inicis, les xarxes de re-
cerca han passat per diverses etapes: la
primera és la dels pioners, “Vull connec-
tar-me a aixo... com dius que s’anomena?
La segona correspon als golafres, amb la
generalitzacié de 'accés a internet a les
universitats i a conseqiiéncia de U'incre-
ment dels usuaris es produeix un creixe-
ment quasi exponencial del trafic i dels ser-
veis. La xarxa es converteix en pocs anys
en una qliestié fonamental per a qualse-
vol centre de recerca. Comenca la lluita per
’'amplada de banda. | latercerai Gltima és
la dels sibarites; les noves aplicacions ne-
cessiten una gran amplada de banda pero,
no sols aixo, també calen unes condicions
de qualitat concretes i garantides.

de recerca A

Connexio del centre n x4
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Xarxa de recerca

DWDM desenes de lambdes
1G,10G,... 40 G, 100 G en proves

La importancia de
’optimitzacio en xarxes
de recerca

José Carlos Pérez

La disponibilitat d’amplades de ban-
da apreciables amb costos raonables i
’aparicié de diverses tecnologies, com
ara DWDM, MPLS, etc. ha disparat la uti-
litzacié de continguts multimédia i ha
popularitzat eines i formes de treball que
s’han anomenat Web 2.0. Un exemple
son els portals de continguts multime-
dia que es generen amb contribucions
dels usuaris.

Actualment, una altra tendéncia és
que diversos serveis que estaven al can-
t6 dels usuaris passen a ser considerats
un servei més de la xarxa. Aixi, apareixen
nous conceptes com el Cloud Computing,
entés com els recursos que es troben dis-
ponibles a la xarxa i que s’ofereixen de
forma senzilla, orientats a la produccié i
amb una empresa al darrera que ofereix
serveis comercials i que és responsable
de la seva gestid i explotaci6.

Suposem que entenem del tot qué
és el Cloud Computing, ara pensem qué
podem feramb aquest “nivol de compu-
taci6”. Llavors, a través de la xarxa po-
drem fer: Software as a Service (SaaS),
que és una forma d’usar programari com
si el tingués instal-lat el client perd sen-
se tenir-lo (gmail, YouTube...); Infrastruc-
ture as a Service (laaS), com a forma d’uti-

Centre
de recerca B

litzar recursos de maquinari de tercers,
ordinadors o emmagatzematge, com si
fos un servei (AmazonEC2, Amazon S3,
ElasticHosts...), i Platform as a Service (Pa-
aS), una combinacié de SaaS i laaS de
manera que 'usuari pot desenvolupar apli-
cacions en linia i desplegar-les (Microsoft
Azure, Google Apps...).

Tot aix0 s’ha d’oferir a través de la
xarxa. Per tant, la qualitat de servei que
obtindrem usant aquests serveis dependra
en primer lloc de la qualitat del nostre ac-
cés a internet. Per aixo, els sistemes de
control i optimitzacié de 'amplada de ban-
da es converteixen en ’eina fonamental,
tot i que no es tracta d’obtenir directa-
ment més amplada de banda, sind d’acon-
seguir serveis d’alta capacitat i diferen-
ciats on la qualitat del servei estigui
garantida.

En conclusid, les xarxes de recerca
han estat sempre un entorn de prova per
a moltes tecnologies que poden ser des-
prés aplicables al desplegament de xar-
xes generalistes per part d’operadors co-
mercials. Curiosament, ara esta succeint
el contrari, apareixen noves formes de tre-
ball que provenen de les xarxes genera-
listes gracies a la universalitzaci6 d’in-
ternet i que estan influint les xarxes de
recerca. Aquest és el cas del Cloud com-
puting o el Web 2.0, entre d’altres.

En el cas de latecnologia Deep Pac-
ket Inspection (DPI) o inspecci6 profunda
dels paquets pera la gesti6 de 'amplada
de banda, succeeix quelcom similar. Els
operadors comercials 'estan usant i s’esta
plantejant la seva aplicaci6 a les xarxes
de recerca, perqué es pugui gestionar mi-
llor la xarxa gracies a les prestacions que
ofereix a nivell de classificacié del trafic.

Per tot aixd, sembla que es tracta
d’un moviment pendular en qué les xar-
xes de recerca i les xarxes dels operadors
comercials alternen el seu lideratge. Ara
bé, qué ens espera llavors quan les xar-
xes de recerca donin el segiient pas? M
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Pere Barlet
CCABA (UPQ)

a classificaci6 de trafic, i en particular
la identificacié d’aplicacions de xarxa,
és important per a les tasques de gestid i
administracio de la xarxa. Aquest, pero, és
un problema complex que requereix I’ds
de técniques d’identificacié molt sofisti-
cades, donada la naturalesa canviant del
traficinterneti de les seves aplicacions. En
conseqiiéncia, aquest problema ha atret
linterés tant dels operadors de xarxa com
de la comunitat cientifica.
Tradicionalment, els nimeros de port
s’han utilitzat per identificar el trafic d’in-
ternet (p. e. els well-known ports registrats
per la IANA). No obstant aixd, avui dia és
ampliament conegut que aquest métode
no és valid per classificar el trafic de xarxa
actual, a causa de la imprecisi6 dels seus
resultats. L’alternativa més comuna als nd-
meros de port és la inspecci6 del contingut
dels paquets. Aquest métode, conegut tam-
bé com a Deep Packet Inspection (DPI), con-
sisteix a cercar patrons coneguts o signa-
tures en el camp de dades dels paquets.
Tot i que aquesta solucié potencialment
pot ser molt precisa, el seu alt consum de
recursos fa inviable el seu (s en les xarxes
actuals d’alta velocitat. A més, algunes apli-
cacions, com ara el P2P, han comencat a
implementar técniques sofisticades d’ofus-
caci6 del protocol pertal de camuflar el seu

Identificacio d’aplicacions
amb NetFlow

trafic, a part d’utilitzar ports no estandard
o ports d’altres aplicacions, per evadir la
detecci6 o travessar tallafocs.

Per solucionaraquests problemes, la
comunitat cientifica ha proposat diverses
técniques d’aprenentatge automatic (AA)
per a la identificaci6 d’aplicacions. En ter-
mes generals, la majoria d’aquestes téc-
nigues es basen en analitzar, en una fase
fora de linia, la relacié entre un conjunt pre-
definit d’atributs del trafic, com ara els ni-
meros de port, la mida del flux, el temps
entre arribades de paquets, etc. i cada apli-
caci6. Aquest conjunt d’atributs és utilit-
zat per construir un classificador (p.e. ar-
bre de decisi6) que posteriorment és utilitzat
per identificar el trafic en linia.

Tot i que existeix un ampli ventall de
propostes d’AA per a la identificacié d’apli-
cacions, hi ha alguns aspectes importants
gue encara romanen sense investigar. Com
aresultat, la majoria de técniques d’AA han
tingut un éxit molt limitat entre els opera-
dors de xarxa. Per exemple, la majoria de
sistemes de monitoratge de xarxa encara
utilitzen els nidmeros de ports o técniques
de DPI per identificar el trafic.

Entre aquests problemes oberts s’in-
clouen els segiients: la majoria de técni-
ques d’AA només poden operar en traces
a nivell de paquet, la qual cosa requereix

Precisio per grup d’aplicacié del méetode d’identificacié d’aplicacions basat en AA
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el desplegament de maquinari addicional
de monitoratge molt costés; 'impacte del
mostratge de trafic (sampling) en aques-
tes técniques d’AA encara és desconegut,
toti que el mostratge, com ara el Sampled
NetFlow, és una practica habitual entre els
operadors; la majoria de les propostes d’AA
necessiten d’una fase d’entrenament molt
costosa.

En aquest treball s’han investigat
aquests tres problemes oberts. En primer
lloc, s’ha estudiat el problema de la iden-
tificacié d’aplicacions utilitzant NetFlow,
en comptes de traces a nivell de paquet.
Per a aquest efecte, s’ha adaptat el méto-
de d’AA proposat [1]. En segon lloc, s’ha
analitzat 'impacte del mostratge de trafic
en la precisi6 d’aquesta técnica d’identifi-
cacid, que és molt important per les bai-
xes taxes de mostratge utilitzades pels ope-
radors de xarxa (p.e. 1/1000) per fer front
a atacs o anomalies de xarxa. En dltim lloc,
s’ha proposat un métode automatic d’en-
trenament que no requereix la inspecci6
manual del conjunt d’entrenament i redueix
significativament I'impacte del mostratge
de trafic en la precisi6 dels métodes d’iden-
tificaci6 d’aplicacions basats en AA.

La figura mostra la precisié d’aquest
nou métode de detecci6 d’aplicacions a la
xarxa de la UPC utilitzant NetFlow amb di-
ferents taxes de mostratge (p={50%, 10%,
1%)}). La precisié mitjana pera p=1% va
estar al voltant del 85% mentre que, amb
la técnica original proposada a [1] i el mé-
tode basat en els nimeros de port, la pre-
cisio va ser inferior al 50% i al 15%, res-
pectivament. Tanmateix, la precisi6 per
algunes aplicacions (p.e. Streaming, Ot-
hers i Chat) va ser especialment baixa,
perqué el conjunt d’entrenament incloia
poc trafic d’aquestes aplicacions. |

[1] P. BARLET-R0S, E. CODINA, i ). SOLE-PARETA.
“Identificacién de aplicaciones de red median-
te técnicas de aprendizaje automatico”. Boletin
de RedIRIS, 82-83, abril 2008.
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El projecte FEDERICA:
Construint i operant una
e-infraestructura dedicada
als recercaires europeus de
les xarxes de computadors

Eduard Grasa, i2CAT

El projecte FEDERICA és un projecte del 7¢&
programa marc de la Uni6 Europea que apos-
ta per la creaci6 d’infraestructures de re-
cerca dedicades al camp de la internet del
futur. El seu objectiu principal és crear una
infraestructura de xarxa d’abast europeu,
separada de les xarxes de produccié perd
amb la possibilitat d’interoperar-hi, on els
investigadors puguin realitzar els seus ex-
periments i validar tecnologies en el camp
de les arquitectures i protocols d’internet.

FEDERICA adopta el paradigma de la
virtualitzaci6 de recursos i 'aplica sobre la
seva infraestructura per tal de permetre’n
I’Gs simultani. El substrat de FEDERICA, for-
mat per enllacos Ethernet transparents, en-
caminadors, commutadors Etherneti com-
putadors, es divideix en diverses llesques
—subconjunts de recursos— independents,
cada unade les quals es dedica a un usua-
ri. Aquest té el control total de la llesca, fet
que li permet canviar-ne la configuracio per
tal d’adaptar-la als requeriments dels seus
experiments.

Les tasques del projecte es dividei-
Xen en quatre grans arees. La primera con-
sisteix a seleccionar els elements adequats
per construir el substrat. Tan important com
construir la infraestructura és definir un mo-
del i mecanismes per operar-la: procedi-
ments per a la creaci6 de llesques, assig-
naci6 de recursos i permisos als usuaris,

Els ponents de la sessi6 Ill durant el torn de preguntes.
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modificaci6 de les llesques, monitoratge
del substrat i de les llesques... En una pri-
mera fase 'operaci6 de FEDERICA es dura
a terme manualment; no obstant aixo, se-
ria molt més eficient i senzill disposard’una
eina que centralitzés tots els mecanismes
per al funcionament de FEDERICA.

Les tasques de recerca del projecte
van encarades a assolir aquest objectiu,
i estudien temes com el control multido-
mini, gesti6 i monitoratge, control de lusua-
ri o federacié d’infraestructures. La dar-
rera d’aquestes grans arees és també la
més important: la captacié i la interacci6
amb els usuaris.

Qualsevol usuari que vulgui utilitzar
FEDERICA per dur a terme els seus expe-
riments, ha d’enviar una peticié a la co-
missi6 d’usuaris de FEDERICA, qui, un cop
estudiadaiacceptada la peticio, posa en
marxa els mecanismes perqueé s’assignin
els recursos necessaris per a la creacié
de la llesca.

Tecnologia i internet en el nou
modul esportiu del CAR

Josep Escoda, CAR

El Centre d’Alt Rendiment Esportiu (CAR) es
troba davant l'inici de les obres del seu nou
modul esportiu, que sera la major obra fe-
ta mai en aquesta institucio en els seus 21
anys d’historia. El nou modul comptara amb
una extensi6 de 22.000 m*i 36 milions d’eu-
ros de pressupost. L’aposta perqué aquest
edifici sigui Gnic quant a la seva concepcid
i modélic quant a la seva dotaci6 tecnolo-
gica és un repte de futur que comenca a
materialitzar-se ara. Fa un any ja es va di-

vulgar i transmetre amb els nostres col-la-
boradors internacionals la voluntat de fer
un edifici 100% IPi es va rebre un feedback
positiu dels EUA, Australia i Europa, amb
suggeriments molt constructius.

Els principis que regiran la seva cons-
trucci6 son el balang entre rendiment i sa-
lut, la modularitat, la integraci6, la no in-
vasivitat, el feedback instantani, el control,
la qualitat i ’ecologia; aixi com els compo-
nents de qué formaran part les unitats d’en-
trenament, que inclouran entrenador, es-
portista, instal-laci6 i equipament esportiu,
i dotacio tecnoldgica especifica pera cada
modalitat.

Aquestes unitats es caracteritzaran
en la seva vessant tecnologica per dispo-
sar d’equipament esportiu tecnologicament
adaptat, sistemes d’informacié basats en
IP, enregistrament continuat i multidimen-
sional, biofeedback permanent dins del pro-
cés, que estara basat en tecnologies sen-
se fil, tant per a la recollida, visualitzacid i
control de les dades que estaran confor-
mades peraudio, video, multimédia, para-
metres biomeédics i fisics de mesura.

Des del CAR ja s’han fet diverses ac-
cions per identificar estat dels sistemes i
la seva futura evolucid, accions concretes
amb Techideas, Eventmind, Network i Atos
Origin, tant a Barcelona com a Pequin, que
indiquen cap a on s’ha d’avancar. Altres ac-
cions amb la Comunitat Europea ens estan
permetent identificar també col-laboradors
potencials i socis tecnologics.

El CAR acaba d’incorporar-se a ’Ane-
lla Cientifica amb una amplada de ban-
da de 100 Mbps. Durant aquests tres
anys, ’evolucié de ’lamplada de banda
del CAR ha estat exponencial, anant d’1
a 2 Mbps per passar després a 6 Mbps,
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a 10 Mbps i finalment a 100 Mbps amb
I’Anella Cientifica.

Les aplicacions d’aquesta amplada
de banda que ofereix I’Anella s6n for¢a di-
verses. Primer, proporcionar accés a inter-
net als alumnes del CAR que conformen
més de 600, entre esportistes permanents,
els alumnes de U'Institut d’Estudis Secun-
daris del CAR, els dels moduls de grau mitja
i superior, els dels moduls esportius i els
universitaris residents.

Segon, afavorir 'intercanvi de da-
des amb la resta del mén esportiu, que
inclou els ambits catala, espanyol i in-
ternacional, i poder relacionar-se per la
xarxa amb federacions de tots els ambits,
clubs esportius i comités olimpics d’arreu
per a la prestaci6 de serveis.

Tercera, donar serveis web a les fe-
deracions internacionals que ho reque-
reixin i hostatjar I’Associacié Internacio-
nal de Centres d’Alt Rendiment per coor-
dinaraccions amb quasi 50 centres d’alt
rendiment a nivell internacional.

A més, dins de ’ambit dels projec-
tes esportius del govern catala el CAR
presta serveis via web a tres programes:
L’Alt Rendiment Catala (ARC), Prescripcid
de I’Activitat Fisica per a la Salut (PAFES)
i Servei d’Atencié a I’Esportista (SAE).

Des del punt de vista tecnologic, la
demanda més important en el futurvindra
donada pel nou edifici, on es preveu un
desplegament de video i audio IP d’alta
qualitat per a aplicacions esportives i vi-
deoconferéncies, i un centre de procés
de dades que podra créixer fins als 100
m’ i un petabyte d’emmagatzematge de
video per a la millora de ’entrenament.

El Centre de Regulacio
Genomica i les xarxes de
recerca bioinformatica

David Camargo i Yann Dublanche, CRG

El 1986, només fa 23 anys, el premi Nobel
Renato Dulbecco publicava un article a la
revista Science en el qual declarava la ne-
cessitat de seqiienciartot el genoma huma
si esvolia lluitar seriosament contra el can-
cer. La seqlienciacié completa del genoma
huma es va produirel 2003 i va revelar que
‘només’ consta de 22.000 gens, un nom-
bre quasiigual al dels ratolins i només una
mica més gran que el dels cucs i els insec-

tes. La visi6 tradicional de la genomica es
modifica definitivament, després del pri-
mer descobriment dels exons el 1977, amb
’epigenética, la bioinformatica i les noves
tecnologies: la biologia cel-lular, la biolo-
gia de sistemes, i les terapies basades en
la comprensid i la reparaci6 dels sistemes
de regulacié genomica.

El Centre de Regulacié Gendmica
(CRG) es va posar en funcionament ’any
2000. Es un centre public de recerca ba-
sica biomédica, creat per la Generalitat de
Catalunya i la Universitat Pompeu Fabra.
Esta enfocat a 'estudi del genoma huma,
el seu paper en la regulaci6 del desen-
volupament i la funcié de l'organisme, i
el seu Us en el diagnostic, la prevencié i
el tractament de malalties.

El CRG ha obtingut a més el suport del
Ministeri de Sanitat a través de Instituto
de Salud Carlos lll, de la Fundacié Genoma
Espafia i del Ministeri de Ciéncia i Innova-
ci6. L’estructura cientifica del CRG s’arti-
cula al voltant de sis programes de recer-
ca, cadascun d’ells integrat amb fins a sis
grups de treball. Al CRG hi treballen ac-
tualment unes 400 persones, entre perso-
nal de recerca i de gesti6.

L’objectiu del CRG és contribuir a la
millora de la qualitat de vida de la societat
desenvolupant noves vies de diagnostic i
prevencié i tractament de malalties basa-
des en I'estudi del genoma. El CRG esta as-
sociat a la xarxa europea EMBL/EBI, forma
part del nucli cientific del Parc de Recerca
Biomeédica de Barcelona des del 2007 i esta
adherit a ’Anella Cientifica des de 2008,
de la qual gaudeix de connectivitat amb
dos punts d’accés a 1 Gbps i 100 Mbps.

Toti que els programes de recerca del
CRG fan servirun Us intensiu de les noves
tecnologies i la xarxa de comunicacions,
dos d’ells en fan un (s encara més intens:
el de Biologia de Sistemes i el de Bioin-
formatica i Gendomica. Aquests programes
no es limiten a I’Gs tradicional dels serveis
de la xarxa amb finalitat cientifica (comu-
nicaci6 telematica, accés a contingut de re-
cerca, publicacié de descobriments, accés
a bases de dades, etc.) sin6 que proveei-
xen la comunitat cientifica d’actius impor-
tants per contribuira la recerca amb objectius
conjunts. Aquests actius tenen forma de
serveis web que ofereixen accés en linia a
determinades aplicacions, i de programa-
ri cientific especialitzat distribuit als altres
laboratoris. [ |

Noves tecnologies
en CATALA!

Videojocs
per a tothom (i 3)

Després de tractar en els dos nlimeros
anteriors sobre els diferents géneres de
videojoc que es poden trobar en el mer-
cat, no voldriem tancar aquest tema
sense esmentar una de les qualitats
més importants que cal valorar en un
videojoc. Ens referim a la jugabilitat (en
anglés, playability o gameplay), que es
mesura segons el grau d'entreteniment
que ens pot proporcionar un videojoc
i segons la seva usabilitat, i que té en
compte parametres com ara l'origina-
litat, la facilitat de control, la interac-
cio, la coheréncia dels mends, la flui-
desai la precisi6 dels moviments dels
personatges o l'equilibri entre la difi-
cultat i la satisfaccio del jugador.

Siteniu interés a coneixer els termes
basics del mén dels videojocs, us re-
comanem que consulteu la Terminolo-
gia dels videojocs, que recull 265 ter-
mes amb la definici6 corresponent i les
equivaléncies en castella, francés,
anglés i alemany (http://www.termcat.
cat/dicci/videojocs/index.html).

| si voleu posar a provar la vostra
habilitat (skill, en anglés), és a dir, la
capacitat que un jugador adquireix pro-
gressivament mentre juga i que li per-
met executar cada vegada amb més
éxit les accions del joc, no podeu dei-
xar escapar l'ocasié d’endinsar-vos en
la terminologia dels videojocs amb en
Marius Gros, un personatge (character,
en anglés) amb qui podreu jugar a La
Guerra de les Bombolles i a L’Endoll
Contrataca (http://www.termcat.cat/Jocs/
MariusGros/index.html). Som-hi?

Juga ami

aterminologia €%
dels videdjocs! TR

. termcat

centre de terminologia

www.termcat.cat
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AVENCOS EN ASTROFISICA

AMIGA, un nou model teoric
per entendre com s’han
modelat les galaxies

Tot i els grans avencos que hi ha hagut en la tecno-

UNIVERSITAT DE BARCELONA

logia utilitzada pels astronoms observacionals, i que

s’ha traduit en més i millors telescopis terrestres i
observatoris espacials, encara és molt complicat po-
der fer estudis, amb una estadistica acceptable, d’objectes a escales cosmolo-
giques. Per aquest motiu, en el camp de la formacié i Uevolucié de galaxies pre-
nen un gran valor els models tedrics i les simulacions numeériques, ldnica fines-
tra per entendre l'origen de les propietats fisiques de les galaxies i la manera

com han variat amb el temps.

El grup de recerca en Astronomia i

Astrofisica de la Universitat de Bar-
celona, dirigit per Eduard Salvadori inte-
grat per Alberto Manrique, Guillermo Gon-
zalez, Sinue Serra, Jordi Bracons i Jordi Vi-
fias, ha desenvolupat un nou model ted-
ric anomenat Analytic Model for IGM and
GAlaxy evolution (AMIGA), que permetra
avancar en 'enteniment dels processos
fisics que han modelat les galaxies que
poblen ’Univers.

El model

AMIGA és un model de formacié jerarqui-
ca de galaxies que comparteix I’esquema
general d’altres models semianalitics ac-
tuals: modelar ’'evoluci6 de les galaxies
remuntant-se tant com es pugui cap al
passat, des del creixement de les pertor-
bacions de densitat que donen origen als
halos de mateéria fosca, fins a I’acobla-
ment final de les galaxies en el si dels ha-
los. Els models semianalitics utilitzen si-
mulacions Monte-Carlo o N-cossos per se-
guir ’evoluci6 de la matéria fosca, que
domina gravitatoriament, i prescripcions
analitiques motivades fisicament per des-
criure Pevolucio dels barions (refredament,
formacio estel-lar i retroalimentacio, in-
teraccio galaxia-galaxia i galaxia-medi in-
tergalactic).

Una de les principals diferéncies del
model AMIGA respecte a d’altres models
és que no utilitza simulacions N-cossos
ni Monte-Carlo per resseguir I’evoluci6
dels halos de mateéria fosca. Aquests mo-
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dels necessiten grans quantitats de re-
cursos computacionals peraconseguir al-
tes resolucions i/o amplis rangs dinamics
i temporals. AMIGA utilitza funcions de
distribucié de probabilitats extretes del
formalisme Extended Press-Schechter (EPS)
modificat, que considera dues vies peral
creixement en massa dels halos: una de
rapida i violenta (la fusid), que destrueix
els halos progenitors de masses compa-
rables i que déna lloc a la formacié d’un
de nou;iunade lentaitranquil-la ("acre-
ci6), en la qual un halo en captura d’al-
tres de masses molt inferiors conservant
’estructura interna. A la figura 1 es mos-

MERGER

tra, de manera esquematica, com evolu-
cionen els halos de matéria fosca i el gas
barionic calent atrapat que contenen.

El métode que s’utilitza a AMIGA per
seguir I’evolucié dels halos i el seu con-
tingut barionic és la construcci6 d’una ma-
lla bidimensional amb les masses dels
halos, My, i el desplagament al vermell, z
(mesura cosmologica del temps), on ca-
da punt conté informaci6 sobre les pro-
pietats d’ambdds components (figura 2).
Pera cada punt de la malla (M4, 2) es cal-
culen els temps de formacid i les masses
dels progenitors amb les funcions de dis-
tribuci6 de probabilitat i s’estimen les res-
pectives propietats tipiques dels proge-
nitors interpolant sobre la malla prévia-
ment construida. Aquesta interpolacio
sempre es pot realitzar atés que les mas-
ses dels progenitors seran sempre me-
nors que My i el desplacament al vermell
de formacié sempre sera més gran que z.

Per les seves caracteristiques,
AMIGA s’executa en maquines
de memaoria compartida

Per a cada combinacié de les confi-
guracions dels progenitors, explica Eduard
Salvador, “determinem les propietats ti-
piques del nou halo, triem el seu moment
angulartotal i els parametres orbitals ini-
cials dels satél-lits. Un cop tenim les con-
dicions inicials en I'’época de formaci6 po-
dem fem evolucionar ’halo considerant

FIGURA 1.

Descripcio grafica de la formaci6 d’un ha-
lo de matéria fosca i la seva evolucié. La
fusi6 dels dos halos progenitors, que con-
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(en forma de discs) i satél-lits, dona lloc a
la formaci6 d’un nou halo de massa Mt con-
tenint una massa de gas calent Ms" en 'épo-
ca de formaci6 tr, amb la galaxia més mas-
siva al centre. Després evoluciona mit-
jancant la captura de petits halos (acre-
ci6), mentre que el gas barionic calent es
refreda en un disc i pot formar estrelles. En
aquesta darrera fase es pot formar un bulb
depenent de l'estabilitat del disc de la gala-
xia central o si aquesta ha capturat un
satél-lit de massa comparable.



només acreci6 fins a trobar el punt de
massa Muidesplagament al vermell z. Les
propietats tipiques de I’halo en aquest
punt per a les diferents configuracions
dels progenitors les trobem fent un pro-
mig estadistic”.

Aixi, “AMIGA permet cobrir un rang
més ampli de masses i temps amb menys
recursos computacionals que els reque-
rits pels models basats en simulacions.
A més, permet avaluar propietats gene-
rals de tota la poblaci6 d’halos pera una
época donada, la qual cosa reverteix en
una estimacié més acurada dels efectes
de retroalimentaci6 de les galaxies sobre
el medi intergalactic”, conclou Salvador.

Prediccions del model

El principal objectiu d’AMIGA és estudiar
com actuen els diferent processos fisics
que han modelat les galaxies actuals i fer
prediccions raonables d’observables per
a altres époques. Per aconseguir aquesta
fita cal fixar primer els parametres lliures
del model, associats a processos poc co-
neguts, com per exemple la formacié es-
tel-lar. En una primera fase, es fixen els
parametres relacionats amb la poblacié
estel-lar primigénia de metal-licitat nul-la
responsable de la historia de reionitzacié
de ’'Univers i de ’enriquiment inicial del
medi intergalactic utilitzant observables a
z> 3 (densitat cosmica de gas fred, den-
sitat cosmica d’estels, ritme de formacio
estel-lar). En una segona fase, es fixen els
parametres que resten i es comparen amb
observables de galaxies (funcions de llu-
minositat a z= 0, comptes de galaxies en

progenitors
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magnitud, fraccions morfologiques en di-
ferents medis). Aquesta tasca permetra, a
més, identificar quins processos fisics de-
terminen els observables emprats, és a dir,
l’origen de les propietats observades de
les galaxies i del medi intergalactic.

Per dltim, un cop fixats els parame-
tres, es podra utilitzar AMIGA per fer pre-

diccions de quantitats encara no observa-
des, generalment propietats de galaxies a
z> 6, pero en el punt de mira de la prope-
ra generaci6 de telescopis. En aquest am-
bit, AMIGA resultara una eina molt Gtil per
saber a priori qué es pot observari perin-
terpretar les observacions en un context
cosmologic”, explica Eduard Salvador.

AMIGA al CESCA

Tot i que AMIGA suposa un estalvi de
temps de CPU respecte a d’altres mo-
dels, com explica Jordi Vinas, “si vo-
lem utilitzar un mostratge fi de les
propietats esmentades, tant el temps
de calcul com la memaria es veuen
augmentats de forma molt conside-
rable. Es per aixd que sorgeix la ne-
cessitat de paral:lelitzar-lo i execu-
tar-lo en maquines adients, que per
les caracteristiques del programa han
de ser de memoria compartida, mit-
jancant OpenMP, com ho s6n tant
[’SGI Altix 3700 i com cada un dels
nodes del nou Bull NovaScale”.

En primer lloc, ha calgut una adap-
tacié del codi a aquestes maquines
sobretot per optimitzar la utilitzacié
de la memoria cau entre els diferents
processadors, tant ordenant correc-
tament la lectura d’index a les grans
matrius com en la correcta inicialit-
zaci6 de les variables. Per aconse-
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guir-ho, ha estat indispensable I’is
de programari especialitzat en 'ana-
lisi d’executables paral:lelitzats, com
ara Intel VTune.

Un cop optimitzat el codi, “les pri-
meres execucions amb 8 processa-
dors donen una acceleraci6 de 6 res-
pecte el codi amb un Gnic processa-
dor a I’SGI Altix i de 6,6 al Bull No-
vaScale. Si tenim en compte que la
part paral-lela del codi és un 85% del
total d’execucio, 'acceleracié maxi-
ma que es pot obtenir segons la Llei
d’Amdhal és de 6,66. Per tant, efi-
ciéncia de la part paral:-lela del pro-
grama és del 90% a ’Altix i del 100%
al Bull. En les proves realitzades a
[’Altix amb un major nombre de pro-
cessadors, fins a 32, hem pogut com-
provar que I’escalat es manté forca
bo, obtenint una acceleracio de 22
per al global del programa”, explica
Vinas.

FIGURA 2.

Malla d’interpolacié utilitzada en AMIGA
per seguir 'evolucié dels halos de matéria
fosca i el seu contingut barionic. Els eixos
corresponen a la massa dels halos i al temps
expressat en funcid del desplagament al
vermell z. Les propietats de ’'halo i el seu
contingut barionic en formaci6é depenen
de les dels progenitors, que s’obtenen in-
terpolant sobre la malla préviament cal-
culada. Aquestes propietats es fan evolu-
cionar seguint un cami d’acreci6 en el qual
I’halo creix en massa suaument conservant
I’estructura interna mitjancant la captura
d’halos molt menys massius fins arribar al
nou punt de la malla.
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ENTREVISTA A SANTIAGO OLIVELLA | NEL-LO, PROFESSOR D’INVESTIGACIO A L’IQAC-CSIC

“La xarxa de recerca en quimica
teorica ha fet de pal de paller per
als quimics teorics catalans”

la fi de 1969, ara fa 40 anys, Santiago Olivella va tenir el seu “bateig de foc” en la

quimica tedrica computacional amb uns calculs quantics que va poder fer gracies
al fet que “el Dr. Ramon Carbd em va deixar usar el codi HMO que havia programat en
Fortran IV per a un petit ordinador IBM 1130 de I'lQS”, explica Olivella. En la seva car-
rera, 'estada postdoctoral en el grup de Michael Dewar, a la University of Texas at Aus-
tin (EUA), va ser “decisiva”. Alla va descobrir que “la quimica tedrica i computacional
podia ser una eina molt potent per investigar 'estructura i la reactivitat de les molé-
cules” i d’alla va tornar amb una cinta magnética amb programes de calcul tedric se-
miempiric. Aixi va comencar una tasca d’implementacié d’aquests programes, uns ini-
cis de “molta feinai de poc suc”, i també de formacié d’estudiants de doctorat al llarg
de 22 anys. EL 1985, amb els professors Joan Bertran i Ramon Carb6, va crear I'actual
Xarxa de Referéncia en Quimica Teorica i Computacional de Catalunya (XRQTC), que
“ha fet de pal de paller per a tots els grups de recerca en quimica tedrica que han anat
sorgint al llarg dels anys a les diferents universitats catalanes”. Amb motiu dels 65
anys del professor Olivella, els seus col-legues de ’XRQTC ’han homenatjat en la 25a
reunié d’aquesta xarxa “com a reconeixement als seus esforcos i dedicaci6”.

EL 1968, fa prop de 40 anys, va aca-

bar la carrera en Quimica, just dos
anys després que Robert Mulliken, en re-
bre el premi Nobel de Quimica el 1966,
profetitzés que 'avang dels ordinadors
transformaria la quimica tedrica i compu-
tacional en una eina quasi tan indispen-
sable com el treball experimental. Qué ha
estat per a vosté, que ha viscut aquesta
evolucid, allo que més ’ha impressionat?
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El que més m’ha impressionat és 'espec-
tacular creixement de la velocitat de calcul
i lextraordinaria capacitat d’emmagatze-
matge de dades que han experimentat els
ordinadors. Cal teniren compte que jo per-
tanyo a la generaci6 dels quimics tedrics
que va comencar a fer calculs quimic-quan-
tics emprant les fitxes perforades, tant per
carregar el codi a l'ordinador com per en-
trar-hi les dades del calcul. La gran potén-

ciade calcul dels ordinadors actuals ha fet
possible que es complis amb escreix la pre-
dicci6 de Robert Mulliken. Només cal ado-
nar-se de la gran diversificacié de les apli-
cacions de la quimica teorica i computacional
en diferents ambits de la recerca, com son
la ciéncia de materials, el disseny de far-
macs, la quimica atmosférica, la catalisi
enzimatica, el disseny de nous catalitza-
dors, la dinamica de reaccions, etc.
Com es va viure aquesta prediccié en el
seu entorn?
Cal tenir present que Robert Mulliken era
fisic, no quimic. Pensar que els quimics
poguéssim fer calculs del nostre interés
usant la mecanica quantica, el que en
diem guimica quantica, semblava una qui-
mera. En primer lloc, perqué els sistemes
a tractar, que tenen un interés real, sén
sistemes molt grans i els recursos com-
putacionals que hi havia en aquella épo-
ca eren molt rudimentaris. En aquell mo-
ment, era molt dificil albirar un futur com
el que hem aconseguit recentment. Per
tant, té molt de mérit la prediccié que va
fer Mulliken en una época en qué hi ha-
vien pocs ordinadors i en qué la quimica
quantica era practicament una enteléquia.
Mulliken va saber veure-hi el futur que te-
nia com a eina potent i practica.
Qué el va portar a seguir els estudis en
Quimica?
Amb 12 0 13 anys ja anava a les drogue-
ries del barri i a les cases de material de
laboratori per comprar-me productes qui-
mics i balons, matrassos, cubetes... A ca-
sa, en un petit safareig tancat a la galeria,
havia muntat un laboratori i feia els meus
experiments seguint un llibre de quimica
que m’havia regalat el meu pare. Ja de ben
jove la quimica tenia un gran atractiu per
ami, tots els diners que recollia me’ls gas-
tava en productes quimics i en material de
laboratori. De tant en tant, hi havia algun
petit ensurt a casa, perqué alguna cosa ex-
plotava i els meus germans i els meus pa-
res venien corrent a veure si havia pres mal.
Abans de comengar la carrera, dub-
tava si fer la llicenciatura en Quimica o en
Fisica, perqué veritablement la fisica sem-
pre m’ha agradat molt. En aquella época,
el primer any de carrera era un curs selec-
tiu com( per a totes les llicenciatures de
ciéncies que contenia diverses assignatu-
res generals, quimica, fisica, matemati-
ques... i va ser decisiva la impressi6 que
em va causar el professor de Quimica, el



Dr. Josep Pascual Vila, creador de I’escola
de quimica organica de Barcelona. Malgrat
era el seu Gltim any com a docent, ja que
es jubilava a 'any segiient, el professor
Pascual va saber transmetre’ns el seu en-
tusiasme per la recerca en quimica, i aixd
va ser decisiu en mi. De tota manera, vaig
continuar estudiant fisica també, perqué
seguia tenint molt d’interés pera mi. D’al-
guna manera, ja estava forca inclinat cap
a la quimica teodrica, que en el fons és una
barreja entre la quimica i la fisica.

Com va arribar a la quimica quantica un
cop va acabar la carrera en Quimica?
Quan vaig estudiar la llicenciatura en Qui-
mica a la Universitat de Barcelona (UB) no
hi havia cap assignatura de quimica quan-
tica. Per tant, un cop acabada la carrera i
comencada la tesi doctoral, em vaig intro-
duir en la quimica quantica de forma au-
todidacta, fent servir llibres de text clas-
sics en anglés, com ara els Coulson, Pauling,
Eyring, Walter and Kimball, etc. que vaig
trobar a la Biblioteca de Catalunya, I’anti-
ga Biblioteca Central, i també d’altres de
més moderns que vaig comprara la llibre-
ria Blackwell de Londres.

A la fi de 1969 vaig tenir la immen-
sa sort de conéixer el Dr. Ramon Carbo,
que acabava de tornar d’una estada post-
doctoral en el grup de quimica quantica
del professor Serafin Fraga, a la Universi-
tat d’Alberta, al Canada, que era, per cert,
un dels deixebles d’en Robert Mulliken.
ELDr. Carb6 es va incorporar a 'Institut Qui-
mic de Sarria (IQS) com a professor d’al-
gebra lineal i va continuar fent la seva re-
cerca en el camp de la quimica quantica.
A més de deixar-me els seus llibres de qui-
mica quantica, el Dr. Carb6 em va deixar
emprar el codi HMO que ell havia progra-
mat en Fortran IV per a un petit ordinador
IBM 1130 de I'IQS per fer calculs basats en
el métode de Huckel per a sistemes amb
electrons pi. Aquests primers calculs quan-
tics van ser el meu bateig de foc en el camp
de la quimica tedrica computacional.
L’any 1973, va marxar a Franca per fer una
estada postdoctoral al Laboratoire de Chi-
mie Organique Physique du Centre d’Etu-
des Nucleaires de Grenoble (CENG). Quins
records té d’aquells anys de finals de la
dictadura a Grenoble?

Només vaig estar tres mesos en el grup de
recerca del professor André Rassat, al CENG,
pero recordo 'agradable sensaci6 de lli-
bertat que es respirava a Franga i que con-
trastava fortament amb 'atmosfera tanca-
da i repressora de la dictadura franquista

que hi havia a tot ’Estat espanyol. Des del
punt de vista cientific, em vaimpressionar
molt el fet de participar en un grup de re-
cerca format per quimics experimentals i
quimics tedrics. Aixd permetia treballar en
temes molt interessants que dificilment
s’haguessin pogut tirar endavant sense
una estreta col-laboraci6 entre els quimics
experimentals i els teorics.

El seu segon postdoctorat va ser als EUA,
aAustin, en el grup de Michael ). S. Dewar.
Com van ser aquells anys als EUA i com
van contribuir en la seva trajectoria pro-
fessional?

“El gran nombre d’articles
publicats pels quimics
teorics catalans avala el
nivell de la seva recerca”

Aquells dos anys i escaig d’estada post-
doctoral als EUA en el grup de recerca del
professor Dewar van ser extraordinariament
felicos i fructifers, tant des del punt de vis-
ta cientific com personal. En gran part, va
ser a causa de viure en una societat amb
una forma de pensar i de fer molt diferent
ala que jo estava acostumat. Alli, la Maria
Angels, la meva dona, i jo vam fer moltes
amistats que avui dia encara perduren.

En la meva trajectoria professional,
la contribuci6 d’aquesta estada postdoc-
toral va ser decisiva. Vaig descobrir que
la quimica teorica i computacional podia
ser una eina molt potent per investigar
l’estructura i la reactivitat de les molécu-
les. Era ’época dels anomenats “méto-
des semiempirics d’orbitals moleculars”
(MINDO/2, MINDO/3, MNDO...), que van
obrirals quimics quantics les portes a 'ex-
ploraci6 de les superficies d’energia po-
tencial de reaccions d’interés quimic re-
al, cosa que permetia esbrinar el seu
mecanisme.

Fins aleshores, la recerca en quimica
quantica s’havia mantingut en un terreny
molt académic i amb unes aplicacions molt
limitades. Mercés a 'augment de la potén-
cia de calcul dels ordinadors i a ’aveng en
la programaci6 d’algoritmes de calcul nume-
ric eficients, els anomenats métodes ab
initio també van comencar a ser emprats
per estudiar reaccions quimiques amb un
nombre petit d’atoms. Tot plegat em va fer
decidir a dedicar-me professionalment a

’estudi computacional de les reaccions
quimiques basat en els métodes de la qui-
mica teorica.

Un cop va tornar a Catalunya, com era la
recerca en quimica tedrica que s’hi feia?
Quines diferéncies hi havia aleshores amb
el que havia conegut fora?

Quan vaig tornar dels EUA, la recerca en
quimica teorica que es feia a Catalunya ba-
sicament era la que realitzava el professor
Carb6 a l'lQS, el professor Bertran a la Uni-
versitat Autdbnoma de Barcelona i els es-
tudiants del Dr. Tel a la UB. Els recursos de
calcul eren raquitics. Excepte el grup del
professor Carbd, que disposava d’un ordi-
nador a I'lQS, els altres grups de recerca
haviem de realitzar els calculs tedrics en
’ordinador FACOM de la Universitat Po-
litécnica de Catalunya o bé en I'ordinador
UNIVAC 1108 del Centro de Proceso de Da-
tos del llavors Ministerio de Educacion y
Ciencia, ubicat a Madrid.

Tant el codi com les dades dels cal-

culs s’introduien als ordinadors amb una
lectora de fitxes perforades. En el cas de
UNIVAG, la lectora de fitxes enviava les da-
des a Madrid a través d’una linia telefoni-
ca de mala qualitat que s’espatllava cada
dos per tres. Aconseguir que acabés amb
éxit el calcul d’optimitzacié de la geome-
tria d’una molécula no gaire gran amb un
métode semiempiric era una tasca molt llar-
ga, laboriosa i extenuant. Atés que jo venia
de treballaramb l'ordinador CDC 6600-6400
de la Universitat de Texas a Austin, un dels
més potents que hi havia en aquella épo-
ca als EUA, el xoc amb la manca de recur-
s0s computacionals que hi havia a Catalu-
nyava ser brutal. Realment calia tenir molta
paciéncia i voluntat per voler-se dedicar a
la quimica tedrica i computacional en el
nostre pais en aquella época!
Quin any es va incorporar al Consell Su-
perior d’Investigacions Cientifiques (CSIC)?
Abans de marxar als EUA, ja havia acon-
seguit una placa de col-laborador cientific
del CSIC, aixi que vaig fer el postdoctorat
amb un permis especial que em va conce-
dir el CSIC perqué em desplacés als EUA
per treballar en el grup del professor De-
war. Sabia que a la meva tornada tenia una
plaga assegurada com a col:-laborador cien-
tific, perd no tenia claren quin camp de la
quimica treballaria. Quan vaig tornar dels
EUA, ja ho tenia molt clar.

Va ser important el que vaig portar
d’EUA el novembre de 1976: una cinta
magnética amb els programes de calcul
que teniem al grup del professor Dewar. En
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Esva llicenciar en Quimica a la UB el 1968,
i va doctorar-se el 1973 amb la maxima
qualificacié amb una tesi sobre radicals
lliures en quimica organica. Aquests es-
tudis el van introduir a la quimica quan-
tica i va comencar com a postdoctoral al
Laboratoire de Chimie Organique Physi-
que du Centre d’Etudes Nucleaires du Gre-

aquell moment, la majoria d’aquests pro-
grames no estaven implementats en lloc
més que en aquell grup. Amb moltes pe-
nes, treballs i sacrificis vaig aconseguirim-
plementar-los aqui. El primer problema va
ser trobar una lectora de cintes compati-
ble, buscar en quins ordinadors es podria
instal-lar aquest programari, que van ser
el FACOM, 'UNIVAC... Per tant, els inicis
van ser de molta feina i de poc suc, ja que
abans de podertreure una publicaci6 pas-
saves molt de temps implementant i pro-
vant els programes.

Una de les seves contribucions és la crea-
ci6 lany 1985 de la Xarxa Catalana de Qui-
mica Tedrica i Computacional (vegeu Te-
raflop 68), juntament amb els professors
Joan Bertran (vegeu Teraflop 60) i Ramon
Carbé (vegeu Teraflop 68). Quina ha estat
laportacié d’aquesta xarxa a la recerca en
quimica tedrica a Catalunya?

La creaci6 I'any 1985 del Grup de Quimica
Quantica de I'lEC, el nom que tenia inicial-
ment, que passaria 'any 1994 a ser la Xar-
xa de Quimica Tedrica i Computacional de
Catalunya, és a dir, una xarxa tematica de
la Generalitat de Catalunya, i que finalment
’any 2006 es va convertir en la Xarxa de Re-
feréncia en Quimica Teodrica i Computacio-
nal de Catalunya ha tingut un paper fona-
mental en la promoci6 de la recerca d’excel-
léncia en Quimica Teorica i Computacional
a Catalunya. Es innegable que la recerca en
aquest camp en el nostre pais ha assolit un
nivell de qualitat i reconeixement interna-
cional molt alt. Aquesta afirmacié 'avala el
gran nombre d’articles publicats pels qui-
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noble, ’any 1973 en el grup del profes-
sor André Rassat. De 1974 a 1976, va fer
una segona estada postdoctoral a la Uni-
versity of Texas a Austin, en el grup del
professor Michael Dewar. Des de 1988,
Olivella és professor d’investigacio del
CSIC, i ha estat un dels professors cata-
lans en quimica tedrica pioners en ense-
nyar i en promoure els conceptes i les ei-
nes de la quimica quantica tant entre la
comunitat quimica tedrica i altres quimics
d’altres arees, com ara l’'organica, la inorga-
nica i la bioquimica. De 1981 a 2000, va
ser professor convidat a la UB on ha es-
tat cofundadori el primer director de Cen-
tre Especial de Recerca en Quimica Teo-
rica (1998-2000). A la fi de ’any 2000, va
tornar al CSIC on lidera el grup de Quimi-
ca Tedrica i Computacional a I'Institut de

mics tedrics catalans en les millors revis-
tes cientifiques internacionals i la creixent
participacié com a conferenciants invitats
d’aquests cientifics en congressos inter-
nacionals de gran prestigi.

La xarxa ha fet una mica de pal de
paller per a tots els grups de recerca en
quimica teorica que han anat sorgint al
llarg dels anys a les diferents universi-
tats catalanes. Ha estat el nexe comd per
a tots aquests grups, per poder inter-
canviar coneixement, per esperonar la
gent jove a presentar els seus treballs
directament en congressos i reunions, i
també per solucionar problemes de pro-
gramari i de supercomputacié com si fos-
sim un sol grup.

Aquesta tasca formadora i esperonadora
de la gent jove ha estat una activitat im-
portant en la seva carrera professional.
Efectivament. Durant 22 anys vaig estar do-
nantun curs de doctorat a la UB, abans fins
i tot de ser professor visitant en aquesta
universitat. Just després de la meva torna-
da dels EUA, el professor Josep Castells, ca-
tedratic de Quimica Organica de la UB, es
va interessar en que jo, malgrat estés al
CSIC, pogués impartir un curs de doctorat
que introduis tots els estudiants de docto-
rat de quimica en el calcul tedric. El pro-
fessor Castells era molt conscient de la im-
portancia que tindria la quimica teorica i
computacional, no solament en el Dept. de
Quimica Fisica sin6 també en el de Quimi-
ca Organica.

A part de mantenir el programari, vaig
ferla tasca de distribuir-lo i donar-lo a conéi-

Quimica Avancada de Catalunya. Guar-
donat amb la medalla Narcis Monturiol al
meérit cientific i tecnologic de la Generali-
tat de Catalunya (1999) i amb el premi
Solvay per a la recerca en ciéncies qui-
miques (2003), és académc electe de la
Reial Académia de Ciéncies i Arts de Bar-
celona des de 2007. Autor de nombroses
contribucions en el camp de la quimica
quantica, tant pel que fa a models tedrics
a estructura i mecanismes de reacci6 en
guimica organica. Ha contribuit al de-
senvolupament i a la implementacié del
codi MOPAC, un dels paquets més am-
pliament usats a la quimica computacio-
nal i que va permetre a molts investiga-
dors joves usar aquesta eina computacional
per tractar diferents problemes quimics
des del principi dels 80.

xer. Una activitat que va contribuir a fer aug-
mentar espectacularment el nombre de te-
sis doctorals de quimica experimental que
incloien també calculs teorics. Evident-
ment, van ser molt importants també en
aquest punt les contribucions dels pro-
fessors Carbd i Bertran.

Des del propi CESCA, hem pogut veure el
creixement de la comunitat de quimics teo-
rics a Catalunya, que historicament han
estat grans usuaris dels serveis de calcul
del Centre. Com a usuari i com a membre
de la Comissid de Grans Usuaris de Su-
percomputacio, com ha contribuit el CES-
CA en la seva tasca investigadora?

Estic totalment convencut de que el CES-
CA ha contribuit en gran mesura a la meva
tascainvestigadora des de la seva creaci6
’any 1991. Molts dels calculs en qué es
fonamenten la majoria dels articles que he
publicat aquests darrers anys s’han pogut
realitzar mercés al maquinari del CESCA i
al suport técnic que sempre he rebut per
part del seu personal.

A banda de facilitar la supercompu-
taci6 als usuaris de quimica tedrica, el CES-
CAtambé hafet una gran tasca a través de
l’organitzaci6 de workshops, seminaris, la
Jornada Catalana de Supercomputaci6, la
propia revista Teraflop... Son valors afegits
que han ajudat els quimics tedrics, en par-
ticular, perd en general a tota la comunitat
cientifica. EL CESCA no és solament un cen-
tre de supercomputacio, sin6 que ha di-
namitzat també tot una série d’aspectes
relacionats amb la supercomputacio, la re-
cerca, la formacio, etc. |



JORDI PARETO

Els punts neutres del sud d’Europa s’uneixen
per potenciar-hi el trafic d’internet

Representants dels punts neutres

de Catalunya (CATNIX), Madrid (ES-
panix), Tori (TOP-1X), Mila (MIX), Roma (Na-
MeX) i Lié (LYONIX) van signar el passat
22 de maig un conveni de col-laboraci6
amb 'objectiu de promoure i potenciar el
trafic d’internet del sud d’Europa i reduir
d’aquesta manera les diferéncies exis-
tents amb el del nord.

Aquest acord es materialitza amb la
creacié del Southern European Internet

D’esquerra a dreta: Josep Castells (STSI), Maurizio Goretti (NaMeX), Jordi Bosch (STSI), Samuel Triolet (LYO-

Exchange Points (SEIXP), un grup format
pels membres signants i obert a tots els
punts neutres de la zona, 'objectiu del
qual sera reduir les diferéncies amb el
nord d’Europa pel que fa a l'intercanvi de
trafic d’internet en el qual participen no-
des neutres. La seva principal area d’in-
terés sera el sud d’Europa, perd també
’ambit mediterrani i ’Orient Mitja, com a
regions on potenciari desenvolupar el tra-
fic d’internet.

NIX), Cristébal Lopez (ESpanix), Luca Cicchelli (TOP-IX), Josep Ramon Ferrer (STSI) i Miquel Huguet (CESCA).

FilNet es connecta al CATNIX

El proveidor de serveis d’internet (ISP) FilNet s’ha
connectat al Punt Neutre d’Internet de Catalunya

El conveni de col-laboraci6 estableix
gue, per fomentar el creixement d’inter-
net en aquestes arees d’interés, els mem-
bres del SEIXP desenvoluparan activitats
conjuntes, com ara la creacié d’un but-
lleti per fomentar el debat i la cooperacio

@

en diferents temes técnics i comercials, i
crear mercat. El grup, que estara dirigit
per un comité directiu format per un re-
presentant de cadascun dels membres,
també ha acordat celebrar esdeveniments
conjunts pertal de crear una xarxa social
entre els nodes neutres membres i millo-
rar-ne la cooperacio.

En la signatura del conveni han par-
ticipat Jordi Bosch, president de la Co-
missid Estratégica del CATNIX; Cristébal
Lépez, gerent d’ESpanix; Maurizio Goret-
ti; conseller delegat de NaMeX; Luca Cic-
chelli, delegat per TOP-IX i MIX, i Samuel
Triolet, director de LYONIX. [ |

JORDI PARETO

(CATNIX) amb una velocitat de 100 Mbps. La connexi6
d’aquest ISP al punt neutre es fa a través de Telvent, la
segona ubicaci6 del CATNIX.

El secretari de Telecomunicacions i Societat de la
Informacid, Jordi Bosch, ha assegurat que amb la incor-
poraci6 de FilNet al CATNIX “seguim potenciant loferta
d’internet a Catalunya, on el CATNIX és un element clau
dins de 'estratégia global de desplegament de serveis i
infraestructures de telecomunicacions al nostre pais”, i
que “tant els clients de FilNet com els ciutadans de Ca-
talunya es podran beneficiar d’'una major qualitat de ser-
vei d’internet”. |

Pedro José Urteaga, de FilNet, i Jordi Bosch, de I’STSI, a la signatura del conveni.
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LA TESI MES CONSULTADA DE LA UOV ES DE L’AREA DE
L’ENGINYERIA DE SISTEMES | AUTOMATICA

Desenvolupament d’un sistema

de control adaptatiu flexible

L’adaptabilitat és una qualitat propia dels éssers vius, i en especial dels és-
sers humans, que permet ’evolucio i el desenvolupament, ja que propicia
els canvis necessaris per resistir i acceptar les modificacions de l’entorn.
Aixi, en els processos industrials, aconseguir que el sistema que controla
un procés s’adapti als canvis que puguin ocorrer (envelliment, canvi en al-
gun dels seus parametres, fallades...) és atil per mantenir Ueficiéncia del
procés. Amb aquest proposit, Hilaro Lopez va escriure Andlisis e imple-
mentacion de un sistema de control adaptativo en tiempo real basado en mi-
crocomputador, la tesi més consultada de la Universidad de Oviedo (UOV)
en el repositori Tesis Doctorals en Xarxa (TDX).

A/D Converter

Motor

power
supply

D/A Converter

“ Rotary

potentiometer

DC Motor

Esquema de la planta pilot on s’ha aplicat el sistema de control MASTER.

Aquesta tesi, dirigida pel Dr. Gui-
llermo Ojea i presentada en el De-
partament d’Enginyeria Eléctrica, Electro-
nica de Computadors i Sistemes de la
UoV, va ser llegida l’any 1989 i incor-
porada al repositori el 2007, quan la UOV
va entrar a formar part del TDX. Per po-
derintroduir-la, va ésser digitalitzada “ja
que només disposava d’una copia im-
presa en paper”, explica 'autor, i “aixi
vaig poder preservar-la en el temps i po-
sar-la a disposici6 de qui pogués ne-
cessitar-la”, afegeix.
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Per a Vicente Gotor, rector de la Uni-
versidad de Oviedo, “ha estat una gran
idea la creaci6 del TDX, ja que és una mo-
tivacié perqué els investigadors consul-
tin més tesis. A més, cal destacar la im-
portancia de poder accedir a aquestes
fonts originals (tesis) en lloc d’haver de
consultar les publicacions en revistes de-
rivades d’elles”.

Tant pera 'autor com peral director
d’aquesta tesi, “el TDX és una eina indis-
pensable i en fem una valoracié molt po-
sitiva. El fet de poder accedir a una infor-

Universidad
de Oviedo

maci6 tan completa de forma rapidai des
de qualsevol lloc és un privilegi que no-
saltres no vam tenir al desenvolupar la
nostra recerca”. Amés, “el TDX no només
és (til perals doctorands, sin6 també per
revisar 'estat de la recerca d’una matéria
concreta o comprovar el nivell de la in-
vestigacié que es desenvolupa a les uni-
versitats”, comenten.

“El fet que sigui la tesi més consul-
tada de la UOV pot ser perqué va ser una
de les primeres digitalitzades i incorpo-
rades al TDX d’aquesta universitat, i va
esdevenir el referent de molts professors
i investigadors que volien també afegir-
hila seva”. De fet, “el tema tractat ha evo-
lucionat molt en els darrers 20 anys i el
contingut ha quedat antiquat. Tot i aixi,
és un referent dels inicis del control adap-
tatiu”, explica Lépez.

La tesi, de 1989, va ser
digitalitzada i incorporada
alTDX el 2007

El control adaptatiu es pot definir
com un sistema que continuament i au-
tomaticament mesura les caracteristiques
dinamiques de la planta o procés a con-
trolar, les compara amb les caracteristi-
ques desitjades i usa la diferéncia per ge-
nerar un senyal d’accionament de mane-
ra que pugui mantenir el funcionament
Optim amb independéncia de les varia-
bles ambientals. Per aix0, abans de dis-
senyar un sistema de control adaptatiu
cal definir les condicions desitjades per
al funcionament dptim del sistema.

En termes matematics, “es tria un
index de funcionament que sera el limit
superior del comportament del sistema i
que ofereix informacié del seu funciona-
ment dptim, perd que no descriu les ca-
racteristiques de la seva resposta tran-

sitoria”, explica 'autor. Per aixd, “és nor-



mal usar el procediment de prova i cor-
reccio, perd és necessari que el sistema
tingui un Gnic funcionament optim i que
les variables dels parametres no es donin
amb molta rapidesa, perqué el sistema
pugui assumir-les”, afegeix.

Aixi, la tesi se centra en 'estudi de
les técniques de control adaptatiu, dels
algorismes necessaris peral disseny d’un
controlador d’aquest tipus i dels requeri-
ments que s’han d’acomplir en la seva im-
plementacié. “Amb els resultats obtinguts
s’ha desenvolupat un sistema de control
adaptatiu flexible, de baix cost i estruc-
tura modular, per al treball en temps re-
al, de forma que pugui ser ampliament
aplicat tant a la inddstria com a la recer-
caila docéncia a les universitats”, co-
menta Lopez.

La tesi s’estructura en cinc parts. La
primera presenta les principals técniques,
aportacions i desenvolupaments industrials
aixi com de recerca relacionats amb el con-
trol adaptatiu. A continuacio, la segona part,
fa una revisi6 dels algoritmes de disseny,
identificaci6 i supervisié necessaris per al
desenvolupament d’un sistema basic de
control adaptatiu, aixi com dels diferents
métodes de control implementats.

La tercera part estudia els aspectes
ateniren compte a I’lhora d’implementar
un sistema de control adaptatiu pera tre-
ball en temps real, des dels requisits de
programari fins al maquinari disponible
per fer efectiva la implantaci6. La quarta
part presenta el sistema dissenyat, ma-
quinari i programari, aixi com els resul-
tats obtinguts aplicant els diferents me-

Hilario Lopez

Es doctor en Enginyeria Industrial per la Universidad de Oviedo
i professor titular de I’Area d’Enginyeria de Sistemes i Automati-
ca a la mateixa universitat. Des de 2008, és director de ’'Escola
Politécnica Superior d’Enginyeria de Gi-
jon. Ha estat autor de nombroses pu-
blicacions a revistes nacionals i inter-
nacionals, dos llibres i ha dirigit sis tesis
doctorals. Es membre del Comité Es-
pafol de Automatica de la Internatio-
nal Federation of Automatic Control des
de 1995, de 'Instituto Universitario de
Tecnologia Industrial de Asturias des
de 2002 i avaluador de la Agencia Na-
cional de Evaluacion y Prospectiva.

todes de control, supervisio, filtratge...
implementats. En concret, el sistema de-
senvolupat s’anomena Sistema Modular
per al Control Adaptatiu en Temps Real
(MASTER) i ha estatimplementat en base
a un computador compatible PC-AT dotat
d’una targeta d’interficie DASH-16F de Me-
trabyte Corporation.

Com a llenguatge de programacié
s’ha utilitzat Modula-2, un llenguatge d’alt
nivell, petit i compacte, adequat per a la
implementacié de sistemes en temps re-
al. L’estructura del sistema MASTER és
bitaria (background i foreground, pro-
cessament no prioritari i prioritari) i cada
tasca consta d’una série de procediments
(inclosos en moduls) que s’executen de
manera seqiiencial. El pas del control per

La tesi desenvolupa
un sistema de control
adaptatiu flexible
anomenat MASTER

part del background al foreground es re-
alitza quan es produeix una interrupcié
que marca un nou periode de mostreig o
d’adquisici6é de dades en temps real.
MASTER s’ha aplicat al control d’'una
planta externa connectada fisicament a ell.
Aixi, “s’ha controlat 'angle que forma la
placa amb la vertical, mitjangant un flux
d’aire que prové d’un ventilador de veloci-
tat variable”, explica Lépez. “El ventilador

Guillermo Ojea

Es doctor en Enginyeria Industrial per la Universidad Politécnica
de Madrid i catedratic de la Universidad de Oviedo des de 1984.
Ha impartit docéncia en les titulacions d’Enginyeria Industrial, En-

s’acciona per un motor de corrent continu
amb amplificador de poténcia lineali 'an-
gle de la placa es mesura per un poten-
ciometre de baix fregament”, afegeix.

Per a Lépez, “el sistema de control
MASTER pot aplicar-se a funcions de da-
ta logging i de control de processos a ni-
vell industrial. També pot ser (til com a
entrenament dels enginyers de control
que no estiguin familiaritzats amb aquests
sistemes o per explicar als estudiants els
aspectes relacionats amb (s de compu-
tadors per al control de processos”.

MASTER soluciona també les res-
triccions que s’han trobat en els paquets
de programari de control adaptatiu i equi-
para la seva aplicabilitat industrial a la
dels controladors autonoms sense perdre
flexibilitat ni perjudicar la resta d’aplica-
cions. Una aportaci6é important de la tesi
recau en “la simplificaci6 i automatitza-
ci6 de la fase de posada en marxa del sis-
tema, que incorpora una fase de prei-
dentificaci6 que proporciona parametres
inicialment necessaris”. “Totes les op-
cions es poden seleccionar per mitja del
programari sense necessitat de modificar
el maquinari i, a més, perincrementar el
rang d’aplicabilitat industrial del sistema
s’han inclds els mecanismes necessaris
peral’adquisicié de dades via DMA, ges-
ti6 d’alarmes o control manual”, explica
L6pez. Per Gltim, com a perspectives de
futur de la recerca desenvolupada, es va
suggerir ’aplicacié de técniques d’in-
tel-ligéncia artificial al sistema generat,
“fita que s’ha aconseguit amb el pas del
temps”, conclou Lépez. [ |

ginyeria Quimica i Enginyeria de Teleco-
municacions. Ha participat en nombro-
sos projectes de recerca i és autor d’un
gran nombre d’articles i comunicacions
a congressos. Ha estat vicerector de Pro-
gramaci6 i Inversions a la Universidad de
Oviedo des de 1989 a 1996 i director del
Departament d’Enginyeria Eléctrica des
de 2000 a 2004. Des de 2005, ocupa el
carrec de secretari del Consell Social a
la mateixa universitat.
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TONI CARRASCO

L’ARTICLE MES CONSULTAT DE LA REVISTA ANUARIO DE PSICOLOGIA A RACO

El concepte d’identitat
social urbana

Sovint, per conéixer la identitat d’una persona ens referim al seu entorn fisic, que
molts cops ens ajuda a esbrinar-la. Ho fem quan ens presenten a un desconegut
amb el qual hem d’establir una llarga conversa. Una de les preguntes que segu-
rament fariem al nostre interlocutor seria sobre la seva procedéncia. On viu? D’on
és? Es aixi com comenca larticle de Sergi Valera i Eric Pol, El concepto de identi-
dad social urbana: una aproximacion entre la psicologia social y la psicologia am-
biental, el més consultat de la revista Anuario de Psicologia en el repositori de
Revistes Catalanes amb Accés Obert (RACO) en el periode 2006-08.

.A més, Anuario de Psicologia ha es-
tat la segona revista més consulta-
da a RACO en el mateix periode. Aquesta
revista pertany a la Universitat de Barce-
lona (UB), i es troba disponible al reposi-
tori des del seu exemplar nimero 1, de
1969, gracies als ajuts per a la digitalit-
zaci6 retrospectiva de revistes que va re-
bre ’lany 2007 amb el patrocini de la Se-
cretaria de Telecomunicacions i Societat
de la Informacié de la Generalitat de Ca-
talunya. Amb aquests ajuts es van poder
digitalitzar 16.161 pagines de la revista.

En concret, aquest article, publicat
en elnimero 62, de ’any 1994, tracta so-
bre el concepte d’identitat social urbana
com a punt de connexi6 entre la psicolo-
gia social i la psicologia ambiental, nexe
d’altra banda necessari per a una con-
cepci6 global de ’entorn i per compren-
dre els processos socials que tenen lloc
a les ciutats.

Per als autors, el fet que larticle si-
gui tan consultat és conseqiiéncia “pos-
siblement de la seva tematica, que és tan

16 TERAFLOP

actual ara com quan es va publicar l’arti-
cle, el 1994. El fenomen de construccid
d’identitats, siguin personals o socials,
continua atraient els cientifics socials, i
’enfocament psicoambiental, és a dir,
’analisi del paper dels entorns fisics en
els processos de configuraci6 de la iden-
titat, afegeix un element d’originalitat al
debat”. A més, “al voltant d’aixo es tro-

ben conceptes com la identitat de barri,
el concepte social de veinat, la identitat
del lloc, etc. que esdevenen un contra-
punt important a fendmens com ara els
derivats de la globalitzaci6”, afegeixen.

Pel que fa al repositori, els autors
creuen que “és realment imprescindible
poder comptar amb un repositori de re-

7

vistes cientifiques catalanes, i ho és tant
per dinamitzar la producci6 cientifica al
nostre pafs com per oferir altres indica-
dors de I'impacte i rellevancia cientifica
de les nostres produccions més enlla dels
utilitzats habitualment en la visualitzaci6
i avaluaci6 de la recerca”.

La identitat social urbana

“La majoria dels grups de la societat viuen
en entorns urbans, peraixd s’ha optat per
parlar d’identitat social urbana. Poques
vegades els psicolegs socials han centrat
la seva atenci6 en els aspectes ambien-
tals i en el paper dels entorns fisics en la
formacio de la identitat social. Tot i aixi,
els escenaris fisics en els quals Uindivi-
du desenvolupa la seva vida quotidiana
juguen un important paper en la configu-
racié de la seva identitat, determinades
arees geografiques determinen la identi-
tat urbana dels seus habitants”, comen-
ten els autors. L’article comenca fent una
aproximacio a la consideracié de I’entorn
en els processos d’identitat social, conti-
nua amb una primera aproximaci6 al con-
cepte d’identitat social urbana, per des-
prés ampliar-lo esmentant les seves prin-
cipals caracteristiques.

“La principal aportaci6 de larticle és
lintent de posar en relacié una teoria clas-
sica de la psicologia social europea, la te-
oria de la identitat social, amb les aporta-
cions de la psicologia ambiental, una dis-
ciplina molt més jove, i la seva analisi dels
entorns fisics primaris psicologicament par-
lant (casa, barri...)”, expliquen els seus au-
tors. Aixi, “la construccié de categories so-
cials en base a referents ambientals és un
tipus d’analisi original. Altres estudis en
’ambit internacional han abordat també
aquesta tematica pero no des d’aquest en-
focament”, conclouen. [ |



EL TERCER DOCUMENT MES CONSULTAT A RECERCAT PERTANY A L’AREA DE L’ENGINYERIA QUIMICA

Disseny d’una planta de
produccio de carbonat sodic

UNB

El disseny d’una planta de produccié de carbonat sodic a
partir de carbonat de calci i clorur de sodi, mitjan¢ant el mé-

tode Solvay ha estat l'objectiu de Planta de produccion de carbonato sédico,
el tercer document més consultat en el Diposit de la Recerca de Catalunya (RE-
CERCAT) en el periode 2005-08, després de Disseny de drivers per a targes de
transmissié de senyals que ocupa la primera posicio (vegeu Teraflop 102) i Pa-
rallelKnoppix Tutorial, la segona (vegeu Teraflop 97).

Aquest document, de la col-leccid

de projectes i treballs de final de
carrera de ’Escola Técnica Superior d’En-
ginyeria Quimica de la Universitat Auto-
noma de Barcelona (UAB), ha estat escrit
per Laura Cervera, Lucia Izquierdo, Juan
Pablo Labbrozzi, Marta Moreno, Eloy Ou-
teiral i Raquel Vidal, i introduit a RECER-
CAT el 2006. Des d’aleshores, ha rebut un
1,78% del total de consultes.

El projecte té per objectiu el disseny
d’una planta de produccié de carbonat so-
dic a partir del métode Solvay que s’ubicara
a Vilafranca del Penedés, a 'Alt Penedés.
Aquest procés es caracteritza perqué a par-
tirde matéries primeres molt basiques, com
son el clorur sodic i la roca calcaria, s’obté
un producte de gran mercat, el carbonat so-
dic. En el projecte s’estudien tant el disseny
dels equips que seran part del procés de
producci6 com els sistemes de control uti-
litzats, impactes mediambientals que es
puguin generari 'avaluacié econdomica de
acceptacié del procés en el mercat.

El carbonat sodic

El carbonat sddic és una sal blanca i trans-
licida que, abans de l’arribada dels pro-
cessos industrials, provenia de fonts na-
turals, tant vegetals com minerals. A la fi
del segle XVIII la producci6 disponible era
molt més baixa que la demanda creixent
del mercat de detergents i cristall. Per aixd,
Nicolas Leblanc va proposar un procés
d’obtenci6 del carbonat sodic a partir de
la sal comuna i va obtenir la patent el
1791. Aquest procés tenia un fort impac-
te ambiental ja que emetia grans quanti-
tats d’HCI gas (acid clorhidric) i residus,
com el sulfit de calci solid que produeix
gas0s VeNenosos.

Més endavant, aquest métode va ser
substituit pel creat per Erest Solvay que
va utilitzar les mateixes matéries primeres
que l'anterior, el clorur sddic (sal comuna)
i el carbonat calcic (roca calcaria), i hiva
afegir amoniac per fabricar industrialment
el carbonat sddic. Aixi, va aconseguir fer
menys costés el procés i eliminar alguns
dels problemes que presentava el métode
Leblanc. Des d’aleshores, el métode Sol-
vay és el que s’usa en l'actualitat per obte-
nir carbonat sodic.

“L’optimitzaci6 del procés de l’ob-
tenci6 del carbonat sddic és molt impor-
tant, ja que existeixen dos cicles tancats de
compostos”, expliquen els autors. El cicle
del CO,, produit en forns on es produeix la
calcinaci6 de la calcaria i el cicle de 'amo-
niac, el més important del sistema, i el que
va suposar un avang en la producci6 de car-
bonat sodic i va fer que el procés Solvay tin-
gués molt éxit. En aquest segon cicle es re-
cupera quasi la totalitat de "lamoniac, fet

que suposa no només un benefici en 'im-
pacte ambiental, sindé també un estalvi
economic del procés.

El carbonat sodic és un producte qui-
mic utilitzat en multitud de branques de
la inddstria siderdrgica, s’usa per torrar,
escalfar sota una rafega d’aire el crom i
altres extractes, i disminueix el contingut
de sofre i fosfor de la fosa i de 'acer. Tam-
bé s’usa per reciclar bateries velles i per
baixar el punt de fusié del silici i poder
treballar-lo millor. En la fabricacié de de-
tergents, el carbonat sodic assegura el
correcte funcionament de la resta de
substancies que els componen, enzimes,
tensioactius... A més, actua com a regu-
lador del pH per al tractament d’aigiies o
els processos de flotaci6. S’usa per fer sa-
bons, alumini, téxtils, paper, preparacions
farmacéutiques, sosa caustica, etc.

El tercer document més
consultat a RECERCAT
també pertany a la UAB,
com els dos primers

El projecte conclou observant que el
lloc on s’ubicaria la planta “no és el més
adequat, almenys des del punt de vista
mediambiental i per aixd no seria viable”,
comenten els autors. Les solucions que es
plantegen comporten grans inversions que
farien inviable 'operacio a la planta. “Aques-
tes dificultats podrien solucionar-se situant
la planta més a prop del mar”, conclouen.l
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Nou armari central
de cablatge

S’hainstal-lat un nou armari central

de cablatge (ACC) per a la Sala de
Maquines del Centre que servira per fer les
interconnexions entre els diferents siste-
mes que hi ha en funcionament. L’armari
és un Retex de 42 posicions U de 19 pol-
zades d’amplada amb elements de suport
per guiar el cablejat vertical i horitzontal-
ment, taulers de connexié (patch-panels)
defibraicoure, i electronica principal de
la xarxa d’emmagatzematge, serveis, i ges-
tié i monitoratge. Hi arriben els enllagos
de fibra, habitualment multimode, i cou-
re, principalment categoria 6, que prove-
nen dels armaris principals de la Sala de
Magquines. Aixi, la interconnexié es realit-
za entre aquests armaris i ’armari central
amb cablatge estructurat amb corrugats
de protecci6 i, perals enllagos més critics,
amb dues rutes diferents.

El principal avantatge que aporta
aquest armari és la flexibilitat, ja que per-
met interconnectar dos sistemes o equips
de xarxa que estiguin en armaris diferents
sense haver d’instal-lar enllacos directes
entre ells. Aixi, quan s’instal-la un nou sis-
tema, només cal ferarribar el cablejat cap
a 'armari principal i a partir d’aqui ja es
potinterconnectaramb la resta d’armaris,
segons les necessitats. A més, ’ACC tam-
bé facilita la gestid del cablatge del fals
terratécnic de la Sala de Maquines i la con-
seqiient adaptaci a noves necessitats de
manera facil i Optima.

18 TERAFLOP

Noves altes i ampliacions a I’Anella

L’Institut d’Estudis Catalans ha con-

nectat a ’Anella Cientifica un nou
punt d’accés SHDSL a 8 Mbps, que déna
connectivitat al nou local de la plaga Sal-
vador Seguli, i I'Institut de Fisica d’Altes
Energies (IFAE) compta amb una nova con-
nexi6 d’1 Gbps amb DWDM. L’IFAE té a
més una connexi6 dedicada de 10 Gbps
per al Port d’Informacié Cientifica.

D’altra banda, dues institucions han
ampliat el seu cabal de connexié. El Cen-
tre de Regulacié Gendmica ha passat de
900 Mbps a 1 Gbps i la Fundaci6 Clinic
per a la Recerca Biomédica ha ampliat la
seva connexi6 de 10 a 100 Mbps, facili-
tant els recursos necessaris per a una ges-
ti6 i un desenvolupament adequats dels
seus projectes cientifics.

L’Anella Cientifica participa en la primera
retransmissio 3D en directe d’Espanya

L’Anella Cientifica ha participat en la

primera retransmissio en directe amb
tecnologia 3D i qualitat cinematografica re-
alitzada durant la cinquena edici6 del Digi-
tal Barcelona Film Festival (DiBa 2009), un
esdeveniment que vol unir el cinema digi-
tal amb les darreres tendéncies innovado-
resique hatingut lloc del 17 al 24 de maig.

Dins d’aquest festival, el dia 19 de
maig ha tingut lloc una demostraci6 de re-
transmissid en directe d’imatges en tres
dimensions, que gracies als avencos en
tecnologia estereoscdpica han permeés
l’aplicacié de la tecnologia 3D a les re-
transmissions en directe. La filmacié de
les imatges en 3D s’ha realitzat usant qua-
tre parells de cameres d’alta definici6 que
junt amb un sistema de control estere-
oscopic han permés comprimir les imat-
ges JPEG2000 en senyal IP.

En concret, els assistents a ’Auditori
de la Universitat Pompeu Fabra (UPF) han
pogut seguir, usant unes ulleres polaritza-
des especials, en directe i en tres dimen-
sions un assaig de 'opera Fidelio de Beet-
hoven (produccié de la Metropolitan Ope-
ra House de Nova York) que s’ha retransmeés
des del Gran Teatre del Liceu fins a la UPF.

La retransmissi6 s’ha dut a terme gra-
cies a la col-laboracié de diverses empre-
ses, que han aportat els seus serveis de ci-
nematografia, sistemes de projeccié i alta
definicio, i institucions com i2CAT, la UPF,
el Gran Teatre del Liceu i el CESCA, que ha
proveit la connexié entre el Gran Teatre del
Liceu i i2CAT a través de I’Anella Cientifica.
Aixi, s’ha habilitat entre ambdues institu-
cions un circuit de nivell 2 de 500 Mbps i
un segon circuit, entre el Liceu i la UPF, com
a backup del circuit principal.

Els assistents han seguit la retransmissié amb unes ulleres polaritzades.

DIBA
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Celebracio del curs de Schrodinger

El curs de Schrodinger ha tingut lloc del 10 al 12 de juny.

A principis de juny ha tingut lloc un
curs impartit per Schrodinger, que ha
comptat amb la participaci6 de 37 assis-
tents, dels quals una vintena eren usuaris
del centre. En aquest curs s’han presentat
les caracteristiques i el funcionament d’aquest

programari Gtil per al disseny de farmacs.
Els participants han tingut accés a sessions
tedriques i practiques adregades a conéi-
xer el programari, els métodes basats en
l’estructura, en el lligand i la seva aplica-
ci6 en el dissenys de farmacs.

Millores i noves revistes, a RACO

El diposit Revistes Catalanes amb Ac-

cés Obert (RACO) ha incorporat tres
millores que facilitaran el procés d’incor-
poraci6 i edicié de les revistes. La primera
és la detecci6 de duplicats, que comprova
que no existeixi cap altre sumari amb el
mateix any, nimero, volum i titol quan s'in-
corpora un nou niimero o article.

La segona millora consisteix a sepa-
rar el procés d’introduccié de dades del
d’indexaci6, que permet cercar aquesta in-

formacio a través de la interficie de cerca,
per millorar la rapidesa al crear nous su-
maris i articles. Per Gltim, RACO permet es-
borrar definitivament el nimero i els arti-
cles d’una revista concreta, ja que fins ara
quan s’usava l'opci6é “Eliminar nimero”,
els articles no s’esborraven i quedaven em-
magatzemats com a articles inédits.

Amb les 12 publicacions introduides
al maigial juny, RACO compta amb 244 re-
vistes de 49 institucions.

Més repositoris a la cerca global del TDX

S’ha ampliat el cercador global del

servidor Tesis Doctorals en Xarxa (TDX)
amb tres nous repositoris espanyols que
usen el protocol d’interoperabilitat OAI-
PMH. Aquests repositoris son els de la Uni-
versidad de Huelva, la Universidad Poli-
técnica de Cartagena i la Universidad de
Zaragoza. Aquesta Gltima, abans incorpo-
rava les seves tesis directament al TDX com
a institucié membre, pero ara les ofereix
des del seu propi repositori digital.

Amb aquestes noves incorporacions,
a través de la cerca global del TDX es pot
accedira més de 16.000 tesis de tretze re-

positoris d’e-informaci6, inclos el mateix
TDX: els dos repositoris cooperatius, Dial-
netiTDX, iels 11 institucionals individuals.
D’altra banda, des de gener, el TDX dis-
posa de la tesi de Dolors Aleu i Riera, la pri-
mera dona espanyola llicenciada i doctora-
da en Medicina. La tesi, De la necesidad de
encaminar por nueva senda la educacion hi-
giénico-moral de la mujer, tracta sobre les
conductes higiéniques i morals que han de
complir les dones per millorar la seva qua-
litat de vida. Va ser dirigida per Juan Giné i
Partagas, presentada en el Departament de
Medicina de la UB i llegida el 1882.

PADICAT captura
les eleccions
europees

Amb motiu de les eleccions eu-

ropees del passat 7 de juny, el
repositori Patrimoni Digital de Catalu-
nya (PADICAT) ha capturat diversos
webs relacionats amb la campanya
electoral, tal com va fer amb les pas-
sades eleccions generals de 2008, les
municipals de 2007 i les eleccions al
Parlament de Catalunya el 2006.

Des del mes previ a aquestes dar-
reres eleccions s’han anat capturant
més de 165 recursos digitals per ofe-
rir una visio6 global de l’evoluci6 de la
campanya electoral europea. Aixi, s’han
capturat els recursos digitals utilitzats
per a la campanya per a les 35 candi-
datures espanyoles, els mitjans de co-
municaci6 espanyols i catalans amb
majorimpacte, i diferents recursos ins-
titucionals espanyols i europeus.

Entre aquests recursos, i a part
dels webs dels corresponents partits
politics i coalicions, es troben el web
del Parlament Europeu, del Ministeri
de l’'Interior, de la Junta Electoral Cen-
tral, el canal Youtube European Par-
liament, els webs de La Vanguardia,
El Pais, Euronews, Le Monde Diplo-
matique, entre d’altres.

Aquest monografic forma part
d’un projecte europeu realitzat con-
juntament entre la Biblioteca de Cata-
lunya i les biblioteques nacionals
d’Alemanya, Gran Bretanya, Austria,
Dinamarca, Franca, Polonia i la Rep(-
blica Txeca, i altres membres de I’In-
ternational Internet Preservation Con-
sortium per preservar les pagines web
de la campanya electoral europea do-
nada la rellevancia que aquests webs
tenen per al desenvolupament de la
campanya en si, tal com ha succeit a
les darreres eleccions dels Estats Units.

Dolors Lamarca, directora de la
Biblioteca de Catalunya, ha comentat
que amb aquestes captures “assegu-
rem la consulta dels recursos digitals
d’aquestes eleccions europees i con-
juntament amb la resta de biblioteques
nacionals i europees estem creant el
futur arxiu web d’Europa”.
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48 participants en el curs del programari SIESTA

Del 19 al 22 de maig ha tingut lloc un

curs sobre SIESTA, en col-laboracié amb
Pablo Ordején, del Centre d’Investigaci6 en
Nanociéncia i Nanotecnologia; Oswaldo Dié-
gueziAlberto Garcia, de 'Institut de Ciéncia
de Materials de Barcelona; Javier Junquera,
de la Universidad de Cantabria, i José Anto-

| grup de Policondensacié i Membranes

Polimériques de U’Institut de Ciéncia i
Tecnologia de Polimers del CSIC, liderat per
José Gonzélez de la Campa i integrat per
Ifigo Garcia Yoldi, es dedica a ’'estudi i sin-
tesi de polimers de condensaci6, amb
’objectiu principal de preparar membranes
polimériques per a ultrafiltracié, osmosi
inversa i separaci6 de gasos. A més d’una
intensa labor experimental en la sintesi de
nous mondmers i polimers, el grup estudia
les seves estructures mitjancant els dife-
rents métodes de la quimica computacional
amb dues linies de recerca principals: la

simulaci6 de propietats macroscopiques de

polimers mitjan¢ant técniques de dinamica
molecular i Uestudi a nivell ab-initio de les

nio Torres, de la Universidad Autonoma de
Madrid. S’ha realitzat una introducci6 teori-
ca basica a SIESTA, incloent la teoria que hi
ha al darrera, DFT i transport quantic, i ses-
sions practiques que han tractat sobre la con-
figuraci6 basica i les técniques computacio-
nals i analitiques amb SIESTA.

interaccions entre els monomers que porten
a la formaci6 de polimers.

La imatge mostra els calculs portats a
terme al CESCA per a l'estudi d’interaccions
I que es produeixen entre imides, interac-
cions relacionades amb l’espectre ultravio-
lat visible i ’empaquetament dels polimers.
L’estudi s’ha dut a terme per a un model
petit amb un grup imida: la metil-ftalimida,
per a la qual s’ha confeccionat la superficie
de potencial utilitzant diferents funcionals
DFT que han estat comparats amb la superfi-
cie MP2. El funcional M05-2X és el que
millors resultats proporciona i aqui es repre-
senta la seva superficie de potencial i la
geometria, densitat electronica i mapa de
potencial electrostatic del minim. [ ]
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