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EL CESCA PRESENTA PER PRIMER COP EIS RESUL-
TATS DE CINC BENCHIVIARKS DE GAUSSIAN 94

Avaluar per prendre
millors decisions

El CESCA ha seleccionat una série de programes dels seus usuaris per carac
teritzar la carrega del Centre i avaluar el maquinari disponible i les possibles
noves adquisicions. Avui us presentem els resultats de cinc d’aquests bench

La meitat de la carrega
. del maquinari del nostre
Centre correspon a aplica-
cions quimiques, la més im-
portant de les quals és el
Gaussian. Per tant, és impor-
tant avaluar la seva execucio
per determinar quina és la ma-
quina que proporciona el mi-
llor rendiment. Afortunada-
ment per als diversos fabri-

cants, no hi ha una inica “ma-
quina Gaussian”, tal com us ex-
pliquem en aquestes pagines.

Un cop acabades les reformes
del CESCA impulsades per la
CIRIT hem entrevistat al seu
president, el Dr. Joan Albai-
gés, comissionat per a Univer-
sitats i Recerca i vicepresident
del CESCA, per fer-ne un ba-
lanc¢ global i, al mateix temps,
parlar del futur de les nostres
universitats a la nova Era de la
Informacié.

El CEPBA ha adquirit una nova
maquina, un Parsytec CCi,
amb processadors Pentium
Pro. Malgrat que 1'us d'aquests
processadors no és novedods
en els computadors d'altes
prestacions (la maquina més
potent del mén en té 9.152), la
magquina del CEPBA, orientada
basicament a la industria, €s la
primera d'aquest tipus que
Parsytec ven a I'Estat.

Per acabar, després d'uns me-
sos de gestionar el Cataleg
Col-lectiu de les Universitats
de Catalunya (CCUC) per al
CBUC, hem considerat oporti
explicar als nostres lectors els
serveis que aquest cataleg ofe-
reix a la comunitat universita-
ria ja que, igual que els nos-
tres, permeten optimitzar 1'us
dels recursos publics.

Miquel Huguet, Ph.D.
Director del CESCA

marks, basats en el programa de quimica quantica Gaussian 94.

. Gaussian 94 és el programa de

quimica quantica d'is més estes
entre la comunitat cientifica. Permet
realitzar calculs d’estructura electroni-
ca sobre una amplia gamma de siste-
mes moleculars, principalment a nivell
ab initio, emprant diferents nivells de
teoria o metodologies.

Els benchmarks de Gaussian 94 es
corresponen amb calculs reals ende-
gats pels nostres usuaris i constitueixen
un conjunt forga representatiu de les
metodologies més emprades a les nos-
tres maquines, com sén Hartree-Fock,
Density Functional Theory, MP4, etc.

Els benchmarks que presenta el
CESCA han estat executats en el Cray
Y-MP (ja desconnectat), els processa-
dors thin2, wide, i thinl 20 de I'IBM SP2 i
I'Origin 2000. Les velocitats punta per
processador séon 333, 266, 266, 480 i
388 Mflop/s respectivament. Aixi doncs,
I'speedup*tedric respecte al processa-
dor thinZseriade 1,25, 1,00, 1,801 1,46.

Afortunadament per als diferents
fabricants, el Gaussian no es comporta
de manera uniforme per cada execu-
cio (vegeu Figura 1). Els nodes wide,
amb idéntica poténcia punta que els
thinZ, pero amb més amplada de bus a
memoria (256 versus 128 bits) i més

cache de dades (256 versus 128 KB),
donen speedupsdes d'1,12 a 1,32.
D'altra banda, els nodes thinl20, amb
la mateixa cache (128 KB), perd amb
més amplada de bus (256 bits), donen
speedupsdes de 1,33 a 1,71. De mitja-
na ponderada, el processador thinl20
és el que déna millor rendiment d'en-
tre els avaluats.

L'speedup més gran s'obté amb
el Cray (2,12) per a l'execuci6 del
benchmark UdGMS. En tres dels cinc
benchmarks és la maquina que obté el
millor temps d’execucié. Malgrat
aquest avantatge, la possible compra
d’'una nova maquina vectorial ha estat
descartada perque el factor cost/rendi-
ment era significativament desfavora-
ble respecte als processadors super-
escalars d’altes prestacions.

El processador MIPS R10000 de
1’02000 amb un rendiment tedric d'un
80% d'un thinl20 perd amb una cache
de dades de 4 MB, ddna speedupsdes
d'1,05 a 1,71, superant la potencia
punta tedrica (1,46).

Si comparem els resultats globals
amb diversos benchmarks estandard
(vegeu taula), es constata que sempre
és millor I'avaluacié del maquinari feta
amb programari propi, representatiu

*speedup quocient indicatiu de la relacié entre les velocitats (temps) de dues execucions de programes.
Els speedup > 1 indiquen que s'ha aconseguit una millora de I'execucié del programa. Per contra, els
speedup< 1 indiquen que, en la nova situacié, 'execucié és més lenta,

Cray Y-MP
Freqiiéncia (MHz) 2,35
Rendiment punta (IViflop/s) 1,25
LINPACK100 x 100 (IViop/s) 1,21
LINPACKTPP (Vilop/s) 1,40
SPECfp95 n/d
CESCA/QT 1,36

wide thin2  thin120 R10000
1,00 (66) 1,81 2,94
1,00 (266) 1,80 1,46
0,97 (134) 1,14 0,85
1,02 (231) 1,76 1,48
1,33 (9,35) 1,17 2,02
1,19 — 1,50 1,24

Rendiment relatiu de diversos benchmarks respecte al thin2.



de la carrega real per a suportar pel sis-
tema, que la realitzada amb els bench-
marks estandard. En general, sembla
que els resultats obtinguts amb el LIN-
PACK 1000x1000 (TPP: “Towards Peak
Performance”) sén més similars a la
carrega tipus Gaussian que els obtin-
guts amb I'SPECfp95.

Els linksdel Gaussian

La conclusio és que, en general, no hi
ha una maquina millor que totes les al-
tres per executar el Gaussian 94 per-
que I'speedupesta fortament condicio -
nat pels /inks que dominen el calcul del
programa (vegeu Figura 2).

Els programes que necessiten els
Iinks 703 o 1110, necessaris per al cal-
cul de frequiencies vibracionals, s'exe-
cutaran millor en una maquina vecto-
rial. Per exemple, aquest és el cas del
UABJML, pero el resultat final no és tant
significatiu: I'speedup del Cray és
d'1,801iel del thinl20, de 1,66.

D’altra banda, si el calcul esta
dominat pel ink 913, usat per al calcul de
les energies CI, CC, QCI, MP3 i MP4, se-
ria preferible executar-lo en els thinl20
(com és el cas dels UBMO i UBJIN).

El Gaussian en paral‘lel
Mentre que hi ha certes aplicacions
quimiques que paral-lelitzen molt bé
(Gamess, ADF, Hondo), aquest no és
el cas del Gaussian (vegeu Figura 3).
En cap cas és aconsellable executar-lo
en més de quatre processadors, tal
com ho demostren les execucions rea-
litzades a 1'O2000.

Per tant, la nostra segona conclu-
si6 és que de moment no sembla
aconsellable disposar d'una versié de
Gaussian 94 en parallel per a I'SP2
per l'elevat nombre de treballs en
execuci6. Per exemple, I'execuci6 del
benchmark UdGMS a 'O2000 en un
unic processador dura 5,32 hores i
gasta unes 5,28 HC. Si s’executa en
quatre, el temps d'execucié es redueix
a 1,98 hores (és a dir, un speedup de
5,32/1,98=2,69) i el temps de proces-
sador total usat és lleugerament supe-
rior, 5,33 HC. Aixi doncs, en 5,32 hores
es poden executar quatre treballs de
tipus UdGMS en sequencial o 2,7 pa-
ral-lelitzats. Mentre hi hagi més de-
manda que processadors, l'execucid
seqliencial del Gaussian garanteix ob-
tenir el maxim rendiment del sistema.

Figura 1: Els benchmarks de Gaussian 94 del CESCA
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Agraim la col'laboracié dels usuaris segiients i dels seus grups de recerca: Juan José Novoa i
Modesto Orozco, de la UB; Josep M. Lluch, de la UAB; i Miquel Sola i José Luis Andrés, de la UdG.
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HIST ORIA DEL CONSORCI DE BIBLIO TEQ UES
UNIVERSITARIES DE CAT ALUNY A (CBUC)

Un pas endavant
en la cooperacio
interbibliotecaria

El CBUC té poc més d’un any de vida i agrupa les vuit universitats piubliques
catalanes i la Biblioteca de Catalunya. El Cataleg Col-lectiu d’Universitats de
Catalunya (CCUC) inclou tots els registres automatitzats de les biblioteques
de les institucions del Consorci i déna accés a més de 2.700.000 documents
bibliografics. Tota aquesta informacié es troba en un ordinador que el CES

CA gestiona des de I’octubre de I’any passat.

. El Consorci de Biblioteques Uni-

versitaries de Catalunya (CBUC)
és un organisme sense afany de lucre
que té per missié millorar la qualitat
dels serveis bibliotecaris a través de
la cooperaci¢ interbibliotecaria. El
CBUC es va constituir formalment el 7
de novembre de 1996 amb un seguit
d'objectius:

m Crear i gestionar el cataleg col-lec-
tiu de les biblioteques del Consorci
per tal de fer més efectiva la investi-
gacié i I'ensenyament en augmentar
els recursos bibliotecaris disponibles
de forma immediata.

®m Incrementar la productivitat cienti-
fica en millorar ’accés de la comuni-
tat universitaria catalana a les col-lec-
cions bibliografiques existents.

m Millorar els serveis bibliotecaris
existents i estalviar costos en catalo-
gacio, gracies al fet de compartir re-
cursos.

® Promoure plans de cooperacié i
serveis bibliotecaris conjunts.

m Afavorir I'as de les noves tecnolo-
gies de la informaci6 als serveis bi-
bliotecaris.

m Col'laborar amb iniciatives que
sorgeixin en cooperacié interbiblio-
tecaria, especialment en ’ambit ca-
tala.

El CBUC té poc més d'un any de
vida. Els seus antecedents es troben
en les diverses activitats de treball
conjunt que les biblioteques catalanes
van comengar a fer fa alguns anys. El
setembre de 1996,
per exemple, abans
de la constitucié
formal del CBUC
ja s’havia creat un
grup de treball que
fes propostes per
millorar el préstec
interbibliotecari en-
tre les biblioteques consorciades. Les
propostes d'aquest grup van estar a
punt a principis de 1997 i aixo va per-
metre iniciar el segon programa del
Consorci, el de préstec interbibliote-

]
El CBUC promou plans

de cooperacio i sexrveis

bibliotecaris conjunts

cari. Aixi, a I'abril de 1997, es va fer un
reglament i es va posar en marxa un
sistema de missatgeria de tramesa de
documentacio, pioner en el context eu-
ropeu perod usat habitualment als EUA.
A finals de 1997 s’ha vist que el pro-
grama ha incrementat el moviment de
préstec interbibliotecari i que ha re-
duit els terminis en que es rebien
aquests documents.

Alinici de 1997 es van completar
les darreres carregues de registres
procedents de les institucions consor-
ciades al CCUC i amb aix0 podem dir
que aquest va funcionar de forma
completa. Avui el CCUC inclou la tota-
litat dels registres automatitzats de les
biblioteques de les institucions que
formen el Consorci i déna accés a meés
de 2.700.000 documents bibliografics
entre llibres, revistes, videos, docu-
ments electronics... Els seus serveis
s’han ampliat amb una base de dades
de registres que facilita la catalogacio
per copia.

Els objectius del CBUC, perd, van
més enlla de la formacié del CCUC i
del préstec inter-
bibliotecari. Tambeé
s’'intenta facilitar I'ac-
cés a les bibliote-
ques, plantejar ad-
quisicions conjuntes
1 explorar conjunta-
ment temes de futur.

Al llarg de 1997
s'’ha avancat basicament en dos aspec-
tes: en l'accés compartit a bases de da-
des, i en la creacié d'una base de da-
des amb els sumaris electronics de les
revistes subscrites per les institucions

el Cataleg (dades de gener de 1998).

La grafica mostra el tipus de material —excepte l'escrit imprés— de qué disposa



Documents escrits impresos
Enregistraments sonors musicals
Documents projectables
Microformes

Documents escrits, manuscrits
Miisica impresa

Documents cartografics impresos
Enregistraments sonors no musicals

Objectes tridimensionals
Multimédia

Documents cartografics manuscrits
Materials especials educatius
Miisica manuscrita

Documents grafics bidimensionals no projectables

Fitxers de dades en llenguatge maquina

1.244.816 92,5 %
45.058 34%
17.179 1,3%
10.428 0,8 %
10.337 0,8 %

1.5817 0,6 %

3.885 0,3%

3.633 0,3%
1.390 0,1%
1.351 0,1%
426 0,0 %
317 0,0 %
10 0,0 %

9 0,0 %

1 0,0 %

Els diversos suports en qué estan emmagatzemats els fons del CCUC

(dades de gener de 1998).

membres. Durant aquest any també es
va encetar una nova linia de treball: or-
ganitzar trobades d’'intercanvi d'infor-
macié sobre problematica comuna que
se sol resoldre de forma diferenciada i
per la qual el coneixement del que es
fa a d’altres biblioteques pot suggerir
millores en la propia biblioteca.

El 30 d'octubre de l'any passat el
CBUC i el CESCA van signar un acord
de col'laboracié que suposa que el man-
teniment de l'ordinador del CCUC i el
suport de comunicacions deixen de ser
donats per la UPC (que és la institucié

que 'havia donat des del seu inici) per
ser proporcionats pel CESCA. Aquest
canvi permet millorar les comunica-
cions entre el CCUC
i les institucions con-
sorciades aixi com
utilitzar el domini in-
formatic ‘cbuc.es’ a
les adreces dels or-
dinadors del CBUC.
El nou suport va
suposar el trasllat de
l'ordinador del
CCUC a les instal'la-

CCUC: un cataleg amb
mésde 1.400.000 titols

1 Cataleg Col-lectiu de
E les Universitats de Cata-
lunya (CCUC) és una base de
dades multidisciplinaria que
conté més de 1.400.000 titols
de documents de quasi cent
localitzacions diferents de les
biblioteques universitaries de
Catalunya i la Biblioteca de
Catalu nya. Es tracta d’una ei-
na que localitza cada docu-
ment i que incoxpora els regis-

tres a través d’un programa de

control de duplicats. Serveix
per tenir millor accés a la in-
formacié bibliografica de les
biblioteques cooperants, per
estalviar recursos de cataloga-
ci6 mitjancant la copia de re-
gistres i per facilitar la gesti6
del préstec interbibliotecari.
L’any 1991 es va iniciar un
projecte de cooperacié biblio-
tecaria que en una primera fa-
se permetés interconnectar

els catalegs de les bibliote-

Es proporcionaala
comunitat universitaria
catalana una plataforma
homogénia de recursos

documentals

cions del CESCA i el canvi de la web.

De cara a 1998, el CBUC preveu
finalitzar la tasca d'integracié iniciada
el 1997 (i continuada el marg d'aquest
any amb la incorporacié de la Univer-
sitat Jaume I) d’aquelles institucions
que ho hagin sol'licitat (Departament
de Medi Ambient de la Generalitat de
Catalunya, Institut del Teatre, entre
d'altres). També es preveu iniciar la
integracié de, com a maxim, 4 noves
institucions i comengar contactes amb
d’altres biblioteques.

Al sidel CBUC, la presa de deci-
sions i la posada en marxa dels pro-
grames sempre ha estat facil i rapida
a causa de 'esperit cooperatiu i la vo-
luntat de serveil que formen part de la
cultura de les biblioteques. Els ser-
vels cooperatius endegats amb
aquesta voluntat in-
crementen la cohe-
sié del sistema uni-
versitari de Catalu-
nya ja que permeten
que la comunitat uni-
versitaria catalana
pugui disposar d'una
plataforma homoge-
nia de recursos do-
cumentals.

ques universitaries de Cata-
lunya. I’any 1994 aquestes bi-

blioteques estaven automa-
titzades i interconnectades
amb les xarxes informatiques

de les mateixes universitats.

El CCUC és la segona fase
d’aquest projecte: un cataleg
col'lectiu en una base de da-
des comuna que ofereix en
una sola consulta la totalitat

dels fons bibliografics de les
biblioteques cooperants.

TERAFLOP
Abril 1998



ENTREVISTA ALDR. JOAN ALBAIGES, COMISSIONAT PER A UNIVERSITATS
IRECERCA IVICEPRESIDENT DEL CESCA
/4

“Es molt important que

hi hagi centres on es puguin
compartir recursos per
obtenir un millor sexvei’

“Amb la incorporaci6 de totes les universitats pibliques, s’ha aconseguit que totes
elles sentin el CESCA més seu i s’hi identifiquin”, explica el Dr. Albaigés.

Joan Albaigés i Riera, el vicepresident del CESCA, és comissionat per a Uni
versitats i Recerca i president de la CIRIT. En la seva trajectoria ha ocupat
diversos carrecs de responsabilitat: va ser director del Centre d'Investigacié i
Desenvolupament del CSIC a Barcelona (1984-1991), delegat del CSIC a Ga
talunya (1992-1993) i director general de recerca de la Generalitat de Cata
lunya (1993-1995). En la segiient entrevista, el Dr. Albaigés reflexiona sobre
la comparticié de recursos per part de les universitats i sobre les comunica

cions entre institucions.

. El Consell de Govern del pas-
sat 15 de gener, que vosté va
presidir, va finalitzar les reformes
impulsades per la CIRIT I’any
1995. Quin balang global en fa?
Hi ha diversos aspectes que cal remar-
car. D'una banda el nou organigrama
permet una millor gestié i coordinaciod
dels principals recursos de supercom-
putacié que hi ha a Catalunya: el CES-
CA i el CEPBA i per tant, donar un mi-
llor servei a l'usuari. Si es miren les es-
tadistiques es veu que l'evolucid és
molt favorable. Només cal recordar
que el darrer any s’ha duplicat la
poténcia disponible i s’ha pogut dispo-

sar d'un 64% més d’hores de calcul.

D’altra banda, ha permes pren-
dre decisions importants en la linia de
millorar les prestacions i reduir els
costos, és a dir, tenir més capacitat de
calcul a menys cost. Amb la nova es-
tructura de govern i amb la incorpora-
ci6 de totes les universitats publiques,
s’ha aconseguit una major identificacio
de les universitats amb el CESCA i re-
forcar el seu lideratge en el camp de
la supercomputacié. Avui els nostres
investigadors disposen de la primera i
de la tercera maquina més potent de
tot I'Estat, que ocupen el lloc 173 i 284
en la llista TOP500.

La politica de compartir els recur-
sos computacionals rendibilitza
significativament les inversions
realitzades. No obstant aixo, els
grups de recerca prefereixen dispo-
sar del seu propi maquinari. Com
poden les institucions financadores
(CIRIT i CICYT) fomentar aquesta
comparticié de recursos?

La comunitat académica, universitaria i
investigadora ha d’aprofundir en la
cultura de compartir recursos i expe-
riencies. S’hi ha d’anar progressant i
aixo costa. Pero cal insistir en el fet
que, de la mateixa manera que no es
pot progressar en ciencia i tecnologia
sense enfocar el treball amb Optiques
complementaries i multidisciplinars,
només es pot disposar de grans infra-
estructures si els possibles usuaris hi
donen suport. Concentrar els recursos
presenta a mes l'avantatge del seu
manteniment i de la seva reposicio ja
que el maquinari té un cicle de vida
relativament curt.

Tambeé els grans centres de re-
cursos poden assessorar millor els in-
vestigadors a l'hora d'utilitzar-los 1 de
prendre determinades decisions. Em
sembla, doncs, molt important que hi
hagi centres on es puguin compartir
recursos per obtenir un millor servei.

A més dels recursos de calcul, hi
ha d’altres recursos o serveis que
es podrien compartir entre lesuni -
versitats?

El que he dit per als investigadors val
també per a les universitats. Es legftim
que cada institucié vulgui tenir els seus
recursos i els seus propis mitjans de
connexidé amb els estudiants, profes-
sors, etc. Som en un moén en el qual la
competencia és un factor de progres.



Pero també cal impulsar la creacié de
recursos col'lectius. Un exemple és el
que ha representat la creacié del Cata-
leg Collectiu de Biblioteques. Es evi-
dent que posar els fons documentals en
comu té un valor afegit indubtable.
S'eviten duplicitats, es poden optimitzar
les adquisicions i es fa més facil i eficient
l'accés ila consulta. Es un tema que s’ha
d'anar treballant i estic segur que el
temps ajudara a consolidar aquest tipus
de plantejament en d’altres ambits.

L’éxit de la UOC ha impulsat que
les altres universitats també vul-
guin donar accés a Internet als
seus estudiants a través de Red-
IRIS. No hi ha el risc que RedIRIS

es col'lapsi ?

Hi ha un procés irreversible en la utilit-
zacié de les eines telematiques al
servei de la formacié. La UOC n’és
I'exemple més singular, pero aquesta
experiencia s'estendra a les altres uni-
versitats i fara que activitats academi-
ques que avui dia es fan de manera
presencial es puguin fer de manera no
presencial. S’ha d’advertir, perd, que
la majoria d'aquestes activitats no ne-
cessariament s’han de fer a través de
RedlIRIS, siné de xarxes internes.
Caldra, doncs, donar instruccions i fer
un seguiment del tema sense descar-
tar de prendre d'altres mesures com
un enlla¢ directe amb els EUA, sense
passar per RedIRIS, per millorar el
nostre accés a Internet.

ué hauria estat dels

grups de recerca que

vosté va dirigir al llarg
de la seva carrera cientifica si
llavors s’hagués comptat amb
els recursos de supercomputa-
ci6 que tenim ara?
La meva etapa investigadora es va
centrar en la quimica ambiental, en la
identificacié de la presencia, €l trans-
port i els efectes dels contaminants
en el medi ambient, principalment a
l'aire i a I'aigua. Molt sovint, la quimi-
ca ambiental ha consistit només a fer
mesures irecollir dades. Les moder-
nes tecnologies analitiques sén capa-
ces de proporcionar-nos informacié

La Generalitat ha impulsat la crea-
ci6 de les universitats publiques
“territorials” en un moment que
les comunicacions tant fisiques
com virtuals han eliminat la barre-

ra de la localitzaci6. Creu, doncs,
que a llarg termini, amb una po-
blacié estudiantil decreixent, totes
tenen garantides el seu futur?

La idea que en el desplegament del
mapa universitari de Catalunya es do-
nés resposta a una
demanda creixent
d’estudis universita-
ris, i que es fes amb
criteris d'equilibri ter-
ritorial ha estat ple-
nament assolida. Es

cert que en el futur hi benvingut perqué ofereix

haura menys alum-
nes pero el model ja
esta implantat i se-
guira vigent, donant
satisfaccié a les aspi-
racions de formacié
dels nostres joves.
Una formacidé que
fara us d'aquestes
noves tecnologies,
que certament ofereixen noves possi-
bilitats, faciliten la feina, pero que no
substitueixen l'activitat presencial que
seguira sent necessaria. La feina
academica, docent i d'investigacio, se-
guira necessitant el contacte directe
professor-alumne, perque la vivencia
personal, tan important en 1'educacio,

Una etapa
investigadora
centrada en

la quimica
ambiental

detallada sobre la naturalesa dels
contaminants, 1 detectar-los en con-
centracions baixissimes.

Les mateixes metodologies perme-
ten fer mesures i mesures que om-
plen els arxius i les bases de dades
pero darrera de les quals moltes ve-
gades manca una interpretacié. I

I
“Tot allo que expliciti
una voluntat d’anar

conjuntament és

d’altres oportunitats per
accedir a ambits més

amplis als quals no

manera individual”

no pot ser substituida per la maquina.
Un altre tema és la necessitat que
hi hagi de reordenar l'oferta per ade-
quar-la als canvis en la demanda. Aixf,
estudis que ara es fan a totes les uni-
versitats potser no caldra que es facin
a totes elles. O potser no caldra que
totes les universitats els imparteixin en
tota la seva extensio, sind que sera mi-
llor que es generalitzin els primers ci-
cles i s'especialitzin els segons i ter-
cers. No cal oblidar
tampoc el paper
creixent que anira
tenint la formacio
continuada. Hi ha,
doncs, tot un seguit
de possibilitats per
tal que les universi-
tats encaixin aquesta
davallada demogra-
fica, pero totes elles
tenen un futur ga-
rantit en aquest con-

es pot arribar de text.

Ia recerca és ba-

sica per al pro-

grés d’un pais.

Com equilibrar la inversi6 a realit -
zar a llarg termini amb les neces -
sitats de ’Estat del Benestar?

Es cert que ens trobem en uns mo-
ments de canvi. Hem parlat d'una da-
vallada demografica i també detectem
una menor presencia de I'’Administra-
ci6 en determinats serveis. Hi haura

aquesta és la critica que encara avui
podem fer a alguns grups que treba-
llen sobre el medi ambient. Per
avangar en la interpretacié d'aques-
tes dades es necessita, per exemple,
coneixer la distribucié dels contami-
nants en el medi. En aquest sentit, els
progressos que hi ha avui dia en el
modelatge de sistemes ambientals,
de les masses d’aire o aigua, ens
permeten anar meés lluny en aquest
coneixement i en la interpretacié dels
seus efectes. Avui, en aquest camp,
amb les eines de supercomputacio
de que disposem, podem fer simula-
cions 1 amb menys esforg de labora-
tori treure millors resultats.
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El Dr. Joan Albaigés en un moment de I’entrevista al seu despatx.

contencié de la de-
manda i de la des-
pesa publica, i aixo
obliga a racionalit-
zar els serveis, tam-

bé els universitaris, la millora de la formacié

a fer-los mes efi-  j dels recursos humans i

cients, a posar en
practica allo de fer

més amb els recu- postres empreses. Per tant,

ros que es tenen.

De totes maneres hade ser una prioritat en

ha de quedar clar
que l'Estat de Be-
nestar s’assenta so-
bre les bases de la
societat del coneixement i, en aquest
sentit, I'educacié i la recerca seguiran
sent uns dels seus fonaments princi-
pals.

La recerca assegura la renovacio
de les idees, la millora de la formacio i
dels recursos humans i la competitivi-
tat de les nostres empreses. Per tant,
ha de ser una prioritat en les politiques
futures. Per assegurar-ho cal, pero,
estrenyer el dialeg i la relacié entre el
mon cientific, el politic i la mateixa so-
cietat, perque no estic segur que
aquesta tingui una percepcié precisa
del que aix0 significa.

En aquests dos ultims anys el CES -
CA ha participat en el projecte
HOISe-NM per desenvolupar una
revista virtual sobre computacié
d’altes prestacions a Europa. Les
eines desenvolupades ja s’han
usat en dues revistes més. D’altra
banda, cada universitat té la seva
propia revista i els seus propis
mitjans de comunicacié. Pero, qué

“La recerca assegura la

renovacioé de les idees,

la competitivitat de les

les politiques futures”

li semblaria la
creacié d’una re-
vista virtual intex-
universitaria (a
través d’Internet)
on s’agrupessin
informacions di-
verses de totes les
universitats, usant
les eines ja dispo-
nibles al CESCA?
Nosaltres no podem
coordinar-ho tot, pero
si que tenim voluntat
d’'impulsar iniciati-
ves d'aquest tipus
que puguin vertebrar el sistema uni-
versitari catala, que necessita recursos
que demostrin que existeix com a sis-
tema. De la mateixa manera que es co-
ordinen esforcos en temes com la ins-
cripcid universitaria o les biblioteques,
tot allo que ajudi a donar una imatge
d'oferta collectiva és positiu, perque
es facilita la vida al possible client o
usuari. Després ja sera ell mateix qui
arribara al detall que li interessi. Per
tant, hauria de ser el CESCA qui im-
plementés aquesta iniciativa. Tot el
que vagi en aquesta direcci¢ és positiu
si es fa amb esperit de col'laboracid
per part de tothom i de manera que
ningu no interpreti que aixo substitueix
d'altres elements o instruments propis
de difusi¢. Cada universitat o institucid
pot endegar les seves iniciatives, pero
tot allo que expliciti aquesta voluntat
d’'anar conjuntament també és benvin-
gut, perque ofereix d’altres oportuni-
tats per accedir a ambits més amplis
als quals no es pot arribar de manera
individual.

PROGRAMES
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ANMB AQ UESTA ADQUISICIO EL CENTRE VOL APRO-
PAR-SE A LES NECESSITATS DEL MON DE ’EMPRESA

Nou Parsytec
CCi al CEPBA

Un Parsytec CCi esta instal-lat al CEPBA des del passat mes de febrer.
Aquest PC Cluster interconnectat amb diverses xarxes d’alta velocitat per-
metra al Centre apropar-se a les necessitats del mén de I’empresa que, de
vegades, mira els superordinadors amb cert recel. Una peculiaritat més
d’aquesta maquina que ha comprat el CEPBA és que és la primera de la seva

familia que s’instal-la a Espanya.

. El CEPBA ha comprat una nova

maquina: una Parsytec CCi, un
PC clusteramb arquitectura basada en
vuit plaques duals de Pentiums Pro (en
aquest cas a 266 MHz). Cada proces-
sador té una cache de 512 KB i una
potencia punta de 266 Mflop/s. Cada
placa de dos processadors té 128 MB
de memoria. Es tracta, en definitiva,
d'uns PC pero connectats per diferents
xarxes d'alta velocitat. La maquina en
té tres d’interconnectades amb amples
de banda diferents: Fast-Ethernet (a
100 Mb/s), HS-Link (a 600 Mb/s) i My-
rinet (a 1,2 Gb/s).

I
La maquina té tres
xarxes d’alta velocitat
intexconnectades:
Fast-Ethernet,
HS-Link i Miyrinet
I

El Parsytec CCi recentment instal'lat al

La disponibilitat de tres xarxes
d'interconnexi¢ és util en el sentit que
un usuari que vulgui treballar amb la
madquina pot triar amb quina d'elles li
és mes rendible fer-ho: “Va bé que tin-
gui 3 xarxes perque permet experi-
mentar. La gent de les empreses pot
fer proves amb les tres i triar la que
mes li convingui. Busquem poder de-
mostrar a usuaris d’'empreses o a gent
que usi codis academics que amb els
PC es poden fer moltes coses en pa-
rallel i ells poden triar entre les tres
possibilitats”, explica Jesus Labarta, di-
rector del CEPBA.

Aquest tipus de maquina es va
presentar a principis de 'any passat, i

I
El Parsytec CCi del

CEPBA és el primer de la
seva familia que
s’instal‘la a Espanya

I

la de tipus CCi-D, al setembre de
1997. Ara per ara, hi ha unes 100 ma-
quines d’aquestes dues classes
instal'lades a tot el moén. El nou Parsy-
tec CCi del CEPBA és important també
perque és el primer de la seva familia
que s'instal'la a Espanya. També és la
primera maquina amb Windows NT
instal-lada en un centre de super-
computacié a l'Estat.

“El que voliem amb l'adquisicio
d’'aquest cluster era precisament apro-
par-nos a l'entorn més realista en la in-
dustria”, explica Jesus Labarta.

El Centre es va decidir pel Parsy-
tec CCi perque, segons el director del
CEPBA, "en la gran majoria de casos
allo que la gent pot usar en les empre-
ses sén els PC. La resta de maquines
queden molt llunyanes a aquest tipus
d'usuaris”.

El Parsytec CCi integra plaques
mare basades en Pentium Pro estan-
dard i sistemes operatius convencio-
nals com el WindowsNT i el Unix en
sistemes de fins a 200 nodes. La nova
madquina va arribar al CEPBA el passat
19 de febrer.
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MODELITZACIO MOLECULAR

Simulacié computacional en enginy eria

de proteines

“Desen volupament i aplicacié d'aproximacions compu -
tacionals per a I’analisi estructural-funcional i dissen v

de proteines i farmacs”

31 0 Helix

CPA

mb aquest projecte es pretén
A desenvolupar i implementar no-
ves aproximacions computacio-

nals per a predir l'estructura tridimen-
sional, fluctuacions conformacionals i
funcionalitat de proteines, i dels com-
plexes amb lligands (docking d'inhibi-
dors, farmacs, etc.). També es vol de-
senvolupar i implementar noves apro-
ximacions per a simular els efectes de
l'enginyeria d’aquestes molecules, so-
bretot el redisseny (mutagenesi) i la
minimitzacid, i per a dissenyar/selec-
cionar lligands. D’altres objectius sén
la classificaci¢ estructural (taxonomia)
automatica de proteines basada en ho-
mologia estructural, i el seu modelatge.
Totes aquestes metodologies se-

ran revisades i aplicades sobre dife-
rents tipus de proteines i complexos, i
molt especialment sobre inhibidors de
proteases (particularment carboxi-
peptidases i els seus precursors, o a
dominis d’ells) i glucohidrolases. Els
sistemes proteics més emprats seran
el de l'inhibidor proteic de carboxi-
peptidases (PCI), el de les metal'lo-
carboxipeptidases (CPs; tipus Al, A2,
B, de plasma, reguladores o altres), i el
de complexos. S'estudiaran els meca-
nismes enzimatics, d’'inhibicié i d'acti-
vacié d'aquestes molecules mitjangant
combinacié de metodologies de

552

Francesc X. Avilés

Ia figura representa l’estructura tridi-
mensional del complex entre 'inhibi-
dor proteic de carboxipeptidasa (PCI i
la carboxipeptidasa Al (CPAl). Aquest
complex proteic és un dels sistemes
models objecte de la investigaci6.

mecanica quantica, mecanica i dinami-
ca molecular, i de pertorbacié diferen-
cial.

Un altre objectiu sera la simulacié
dels processos de plegament d'aques-
tes molecules. Algunes de les aplica-
cions van dirigides al disseny de far-
macs peptidomimetics i organomime-
tics per a la industria farmaceutica i
veterinaria.

El gran nombre d’'atoms implicats
en els calculs (400 en PCI, 4000 en CP i
al voltant de 45.000 en complexos CP/
PCI quan es fan simulacions en presen-
cia d’aigua) requereix 1'iis de superor-
dinadors que preferiblement treballin
en parallel per al seu estudi. Concreta-
ment, 1 nanosegon de simulacié dina-
mica per aquests complexos requereix
al voltant de 1400 hores de CPU en la
Origin 2000. Pel fet que s’han de fer di-
verses simulacions d’'1-2 nanosegons
per a diferents variants proteiques o
complexos, es calcula que es necessita
un minim de 12.000 hores de CPU en
I'Origin 2000.



UNIVERSIDAD DE LA LAGUNA

INFORMATICA

Técniques algoritmiques paral-leles:

disseny i eines

“La computacio en paral‘lel a la Universitat de la Laguna
se centra en tres arees: models de rendiment, disseny

d’algoritmes paral‘lels i eines de desenvolupament”

quest projecte tracta del desen-

volupament de noves metodo-

logies destinades a cobrir els
objectius segiients:

1) Estendre el model de llibreria de
pas de missatges amb parallelisme
niat. Aquest tipus de parallelisme sor-
geix de manera natural en un gran
nombre d’'aplicacions. Es requereix
sempre que una rutina parallela ne-
cessita cridar a una subrutina que, al-
hora, usa el paral-lelisme. Un exemple
particular el constitueix el cas en que
la rutina és recursiva. El parallelisme
niat és a la programaci¢ paral-lela el
mateix que el niament de bucles a la
programacio sequencial.

2) Produir assignacions mixtes cicli-
ques i per blocs dels processos vir-
tuals que siguin optimes per a l'arqui-
tectura subjacent.

3) Aconseguir un equilibratge de ca-
rrega perfecte. A més de les classi-
ques tecniques de difusié i equilibrat-
ge hipercubic, l'equilibratge de la ca-
rrega s'aconsegueix mitjangant 1'is de
noves sentencies d’assignacié de pro-
cessadors. Els patrons de comunica-
ci6 d'aquestes senténcies associades
amb aquests motiven l'aparicié de
dues noves topologies: els hipercubs
dinamics i els hipercubs dinamics
ponderats.

4) Traduir algoritmes PRAM a siste-
mes distribuits usant llibreries de pas

Casiano Rodriguez

de missatges. La utilitzacié d’opera-
cions col-lectives (tots a tots) sincro-
nes pot substituir eficientment el mode
altament sincron i el requeriment de
memoria compartida dels algoritmes
PRAM. El paral-lelisme niat contri-
bueix a facilitar aquest procés de tra-
duccid.

5) Contrastar la validesa dels models
BSP i LogP aixi com l'elaboracié de
models per predir el rendiment dels
algoritmes paral-lels quan s'utilitzen
les eines de programacié paral-lela
actuals sobre les arquitectures paral-le-
les actuals.

6) Desenvolupar eines basades en
Marcs o Esquelets que facilitin l'es-
criptura de versions paralleles de la
majoria de les tecniques generals de
resolucié de problemes, com ara: ra-
mificacié i acotacié, programacio
dinamica, divideix i guanyaras, i heu-
ristiques aleatories.

Els nostres experiments demos-
tren que el rendiment que ofereixen les
eines construides utilitzant les nostres
metodologies és comparable al que
obtenen programadors experimentats
utilitzant les tecniques i eines classiques
de pas de missatges. Atés que la meto-
dologia no forga el programador a
abandonar l'entorn de la llibreria de
pas de missatges (MPL), el programa-
dor continua disposant de tota I'eficien-
cia i portabilitat del model MPL.
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El CESCA renova les bateries del SAI

. El CESCA ha re-

novat les bate-
ries del Sistema d'Ali-
mentacié Ininterrompu-
da (SAI) i ha instal'lat
2x96 blocs nous de ba-
teries CHLORIDE "Po-
wersafe” tipus 2VB25
de 4V i 2x225Amp de
capacitat en 10 hores. Les bateries han
estat instal-lades per la companyia Ce-
ner Coalba Energia S.A., tenen una ga-
rantia de 2 anys i 10 anys de vida (com
a minim) segons 'index Eurobat. Les
noves bateries tenen una autonomia
d'una hora consumint 100 kW.

El SAI és un sistema que té una
doble utilitat. D'una banda estabilitza
el corrent electric que arriba de l'exte-
rior, de manera que les alteracions
(pujades 1 baixades) de tensidé no es

El responsable de manteniment del
CESCA a la sala de bateries.

percebin ni afectin les maquines; i de
l'altra s'encarrega de mantenir les ma-
quines del Centre amb el corrent elec-
tric de les bateries quan no funciona el
subministrament normal.

Les bateries anteriors havien es-
tat funcionant al CESCA des de la seva
fundaci6 i van esgotar la seva vida util
a finals de l'any passat, cosa que va
motivar el seu canvi.

F O T O/ N O T

Simulacions bidimensionals de diferents mecanismes de mescla

aplicats a sistemes reactius binaris. Les lleis cinétiques formals;
basades en la hipotesi d'homogeneitat del sistema reactiu es re
velen inexactes per a certes reaccions controlades per difusié. El
corresponents efectes de segregacié espacial per un sistema bi

nari (a) s'analitzen en relacié amb I'eficiéncia de certs mecanis
mes de mescla (flux de remolins (b), flux de cisallament (c) o flu
turbulent (d)), per tal de recuperar les lleis cinétiques classiques
Els calculs han estat realitzats pel Dr. Ramon Reigada del grup d¢
recerca del Dr. Francesc Sagués (UB), gracies a 1'SP2.
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