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LA NATIONAL SCIENCE FOUNDATION CONCENTRA LES
SEVES AJUDES I APOSTA PELS RECURSOS COMPARTITS

“Partnership?:
Cap a un nou concepte
de supercomputacio
als Estats Units

El mon de la supercomputacioé als EUA esta patint un canvi: de I’antiga idea
de “centre” com a abastador de serveis computacionals s’esta evolucionant
cap al concepte de “partnership”. Aquesta nova paraula implica també una
nova filosofia d’intercanvi i aprofitament comu de recursos que permeti els
Estats Units continuar avangant com a capdavanter en el camp de la super-
computacio.

La National Science Foundation
(NSF) ha decidit concentrar els
ajuts destinats a la supercomputacio en

tational Infrastructure (NPACI) de San
Diego, sorgit del San Diego Super-
computer Center (SDSC), sén els afor-

nomes dos dels quatre centres de su-
percomputacio que els rebien fins ara.
La National Computational Science
Alliance (NCSA) a Illinois, sorgida del
National Center for Supercomputing
Applications (tambe NCSA), 1 el Natio-
nal Partnership for Advanced Compu-

tunats que, a partir de I'l d'octubre, 1
per un periode de 10 anys, rebran les
ajudes de la NSF 1 posaran a prova la
nova idea de "‘partnership’’ proposada
per la NSF 1 que neix amb la intencid
de crear un conglomerat nacional de
computacio.

Distribucié dels centres que col'laboren amb NPACI i NCSA

o |

El mapa inclou els estats que tenen institucions que ja s’han compromeés a col-labo-
rar amb NPACI (en vermell), i els estats que tenen institucions amb representants al
Comitée Executiu de NCSA (en blau). Els ‘partners’ definitius de NCSA estan encara

per definir. El color violeta indica els estats que tenen institucions o professionals
vinculats tant a NPACI com a NCSA.






Yuri Ossetski

ENTREVISTA

ANTONI GIRO,

DIRECTOR GENERAL DE RECERCA

“E]1 CESCA i el CEPBA,

coordinats a traves
del C4, estan donant

una bona resposta

a la necessitat dels

investigadors
ide les empreses”

Antoni Giré és director general de Recerca, vicepresident de la CIRIT i presi-
dent del C4, de la Comissi6 Permanent del CESCA i de la Societat Catalana
de Fisica, filial de I’Institut d’Estudis Catalans. Coneixedor de les aplica-
cions de la simulacié per ordinador i dels projectes de la Unio Europea, en
alguns dels quals participa (SCIENCE, HCM), Antoni Gir6é remarca l’esforg
que s’ha dut a terme per tenir una gran instal-lacié en supercomputacié com

la que representen el CESCA i el CEPBA.

. TERAFLOP A l’octubre de
1995 es van coordinar les ac-
tivitats dels dos centres de super-
computacié catalans, el CESCA i
el CEPBA. Quin balan¢ en fa?
ANTONI GIRO Certament, el balang
és positiu. Crec que els objectius ini-
cials de voler apropar el Centre de Su-
percomputacié de Catalunya 1 el Cen-
tre Europeu de Paral-lelisme de Barce-
lona mirant d'optimitzar recursos hu-
mans 1 materials s'’han aconseguit. A
meés a mes, tambeé hem assolit dinamit-
zar el centre reforgant-lo de cara a la
supercomputacio del futur.

TERAFLOP Com és que es va pre-
ferir signar un conveni de col-la-
boracidé entre els dos centres en
comptes de fusionar-los?

A.G. El CESCA 1 el CEPBA sén dos
centres amb entitat juridica propia,
que van néixer de manera molt diver-
sa. Intentar coordinar els dos centres
era mes facil d'aconseguir que canviar
'estructura legal de cadascun dels
centres, sobretot perque en el CESCA
participen la Generalitat, la FCR, 7 uni-

versitats... Alx0 €s una estructura com-
plexa. El CEPBA, com a 1niciativa con-
junta de la universitat 1 la CICYT, va
néixer per donar servel a totes les uni-
versitats 1 €s un centre d'excel'lencia
en el tema del paral-lelisme. Integrar
aquests dos centres es podra aconse-
guir després d'un periode d'aproxi-
macio fisica dels dos centres. De totes
maneres, jo crec que es bo mantenir
els dos centres: un centre de serveis
en supercomputacio vectorial o
paral-lela com el CESCA 1 un centre de
recerca en paral-lelisme.

TERAFLOP Amb la coordinacio
dels dos centres, s’ha aconseguit
optimitzar els recursos publics, és
cert, pero el que ens preocupa €s
que la suma d’actius dels quals
disposen els dos centres dismi-
nueixi a causa de les restriccions
pressupostaries que estem patint...
A.G. El que és cert és que l'estforg
economic que es va fer fa cinc anys en
supercomputacié a Catalunya no es
podra repetir. Vam entrar a la super-
computacidé amb un esfor¢c economic
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Noves possibilitats
en el disseny de farmacs
assistit per ordinador

% | CESCA eslaseudelnou |
== scrvei de cerca de compostos
sl d'iNteres farmacologic en
bases de dades d'estructures quimi-
ques tridimensionals. Aquest servel,
adrecat a les empreses farmaceuti-
cques 1 emmarcat dins les activitats de
la Xarxa de modelitzacio de molecules
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bioactives, esta ubicat a I'edifici Medica (IMIM), la UPC i el CESCA Universitat de Barcelona
Annexus 1 consta d'un programa grafic El proper mes de juny esta Universitat Autonoma
(“Catalyst”) per definir 1 cercar prevista la realitzacio d un worksnhop de Barcelona
farmacofors en bases de dades 3-D de 2 dies per a la difusio d aquesta _ | ol Ty
(Derwent, BioByte, NCI, Maybridge) iniciativa. El primer dia es presentara Universitat Politeenica
que s executa remotament en el serveii el segon fara emtasi de Catalunya
un servidor Indigo Impact del CEPBA. en les metodologies de cerca, amb Universitat de Girena
La iniciativa ha estat possible conferencies 1 demostracions _ | i = e S
- | i [ . i Universitat Revira 1 Virgili
gracies al suport de la CIRIT al practiques a carrec d especialistes 5
projecte conjunt presentat pels Labo- en el camp del disseny de Universitat de Lleilda
ratoris Almirall, Dr. Esteve 1 Menarini, farmacs assistit per ordinador csie
|'Institut Municipal d'Investigacio (T. Howe, P. Willett, R. Hoffmann).
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Imatge ‘CPK’ d’un compost organometal-lic amb enlla¢ cobalt-
cobalt. L’estudi estructural ha estat dut a terme pel grup del Dr.
Miquel Angel Pericas (UB) amb el programa ADF a I’ordinador
IBM SP2. Gracies a I’'ajut inicial del Dr. Vicen¢ Branchadell (UAB)
i a la voluntariosa col-laboracio del Dr. Pericas es disposa d’'una DIPOSIT LEGAL: B-33512-84

teratlop@cesca.es
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