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L’OBJECTIU ERA INTERCANVIAR EXPERIENCIES I FER PLANS DE FUTUR

L’EPCC acull un seminari
i una trobada de visitants

L ’Edinbourgh Parallel Computing Centre va convertir-se el passat mes de setembre en un

centre neuralgic de la computacié a nivell europeu. D’una banda es va celebrar un semi-

nari sobre HPC i de I’altra, una trobada de visitants del programa de mobilitat de la Uni6 Eu-

ropea (TMR). Investigadors, estudiosos i professionals del mén de la supercomputacié van

poder intercanviar experiéncies i fer plans de futur.

. L’Edinbourgh Parallel Compu-

ting Centre (EPCC) es va fun-
dar el 1990 com un centre perque la
Universitat d'Edimburg pogués des-
envolupar el seu treball en el camp
de computacié d’altes prestacions
(CAP), pero els seus origens es re-
munten a uns anys abans, a principis
dels anys 80. Per aquella data, els in-
vestigadors de la Universitat d’Edim-
burg, principalment en el Departa-
ment de Fisica, van comengar a usar i
comprar ordinadors per dur a terme
la seva recerca. Va ser el 1987 quan
un dels factors clau en l'exit del cen-
tre va comengar a desenvolupar-se:
la uni6 entre la recerca academica 1
els projectes industrials. A partir de
llavors el centre va comengar a ser
conegut 1 aixd va permetre que el
1990 naixés I'EPCC.

El 1994 el centre va installar el
Cray T3D i, a partir d'aquell moment,
el centre va guanyar en prestigi i es
va convertir en una institucio respec-
tada. El 1995 es va fer un pas enda-
vant amb els contactes industrials 1 es
va convencer dues empreses perque
portessin a la practica els resultats
d’alguns dels projectes que s'estaven
desenvolupant a I'EPCC. Després de
tots aquests pelits passos, el 1996 ja
van comengar a ser reconeguts com
un centre capdavanter a Europa.

La tasca principal del centre és
gestionar tota la potencia de calcul de
la Universitat (una de les majors con-

Els assistents al TRACS Users Group Meeting.

centracions d'Europa) i ajudar al mén
academic, industrial 1 del comerg a
fer us dels sistemes de computacid
paral-lela per obtenir els maxims
avantatges. Per aconseguir aquests
objectius el centre porta a terme acti-
vitats diverses: programes dedicats a
graduats universitaris i a investiga-
dors, provisié de serveis, contactes
amb la industria i participaci6 en
collaboracions finangades per la Co-
missio Europea i el Govern britanic.
A mes del suport directe per part
de la industria, 'EPCC rep suport, en-
tre d’altres organismes, de I'Oficina

de Ciencia i1 Tecnologia 1 del Depar-
tament de Comerg 1 Industria. L'equi-
pament de computacio del centre, 1 el
suport que ofereix, cobreix tot tipus de
sistemes: des d'alguns dels superordi-
nadors paral-lels més potents usats
per proporcionar serveis d’abast na-
cional, fins a multiprocessadors mes
modestos per a treball comercial. E1
centre disposa actualment del seguent
maquinari de supercomputacio:

= Cray T3D de 512 processadors

= Cray T3E-900 de 328 processadors



sobre HPC

TMR

= Cray Y-MP4E de 3 processadors que
fa de front-end del T3D

= Cray ]J916 de 10 processadors, aco-
blat al front-end del T3D

Un seminari per a la
reflexio

Una mostra de les activitats de 'EPPC
per potenciar la supercomputacid és
el seminari organitzat per tractar te-
mes relacionats amb la CAP, anome-
nat HPC in Europe. Al Seminar’'98, ce-
lebrat el 15 de setembre a I'Hotel Bal-
moral, van estar presents represen-
tants de centres de calcul europeus,
entitats vinculades al mén del maqui-
nari, grans usuaris, universitats i d’al-
tres instituts de recerca. L'objectiu era
posar en conjunt les novetats i els
avencos en la CAP i fer entrar en con-
tacte els usuaris, els managers i els
tecnics dels centres de supercompu-
tacid d’arreu d’Europa. Al seminari
van assistir gairebé un centenar de
persones, que van escoltar les pre-
sentacions de les activitats de diver-
50s centres europeus 1 les perspecti-
ves de futur que proposaven els seus
responsables.

La Universitat
d’Edimburg allotja una
de les majors
concentracions de
poténcia de calcul a
Europa i aquesta és
gestionada per I’EPCC.

Les arees sobre les quals es va
discutir sén: previsions a llarg termini
en el camp de la computacié d'altes
prestacions, visualitzacions, perspecti-
ves de la CAP, transferencia de tecno-
logia, emmagatzematge de dades 1
Grand Challenges.

Reunio de TMR

Un dia després del seminari HPC' in
Europe va celebrar-se el tercer TRACS
Users Group Meeting 1998. La trobada
estava oberta a visitants TMR actuals
del centre escoces i a investigadors
que haguessin passat per 'EPCC for-
mant part del programa TMR en edi-
cions anteriors. L'objectiu de la reunid
era facilitar la difusi¢ de la feina feta a
I'EPCC sota el TRACS (Training and
Research on Advanced Computing Sys-
tems), 1 donar als joves investigadors
l'oportunitat de divulgar els seus tre-
balls d'una manera similar a com ho
farien als congressos de debo. A mes,
tots els visitants van tenir 1'oportunitat
de coneixer-se 1 de contactar amb
gent nova.

Durant la trobada es van celebrar
un seguit de sessions paral-leles i es
van exposar els treballs fets en arees
diverses: quimica teorica, modelitza-
ci6 molecular, astrofisica, geologia, in-
formatica, metodes numerics... A més
a més es van presentar els resultats
provisionals de la Mid-Term Review
Survey of Users per a 'EPCC.

Si s'observa el perfil dels visi-
tants TMR que rep Edimburg (que ja
ha acollit 240 visitants en el marc dels
Programes de Mobilitat) i el perfil dels
que rebem nosaltres es comprova
que els de 'EPCC sén, normalment,
més joves que els nostres i que pro-
cedeixen d'un nombre més ampli de
palsos europeus.

Aula de
Tardor

17 de novembre, de 9.30 a
13.30 h

18 de novembre,de 9al2h

Del 30 de novembre al 4 de
desembre, de 9a 14.30 h

10 de desembre, de 9.30 a
14 h

17 i 18 de desembre, de 9.30
aldh

Informacio
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"La Quimica ja
no és una ciéncia
purament
experimental'.
Son paraules de
la Reial
Académia de
Ciéncies Sueca
amb motiu de
l'atorgament del
Premi Nobel de
Quimica a Walter
Kohn i John A.
Pople per les
seves
contribucions al
desenvolupament
de la
metodologia de
la quimica

quantica.

“La Quimica j
urament exp

. Fa trenta anys, els esfor¢os dels

quimics teorics eren menyspre-
ats per molts quimics per considerar
que tenien un impacte molt petit en la
quimica real. Pero les coses han can-
viat molt, tal com reconeixia Harry

La situacié va experimentar un
canvi substancial al comencament dels
anys 60 quan es va produir la revolucid
informatica i la creacié paral-lela de
metodologies computacionals eficients
per tractar sistemes d'interes quimic.

Walter Kohn i John A. Pople, premis Nobel de Quimica 1998.

Cray, director de I'Institut Beckman de
Caltech, quan, en una conferencia pro-
nunciada a Washington, ara fa cinc
anys, va dir: "els quimics experimen-
tals acostumavem a riure'ns dels qui-
mics teorics, pero ara ja no ens en
riem mes'.

Aquest canvi de mentalitat t¢ una
llarga historia que es remunta al naixe-
ment de la mecanica quantica 1 desem-
boca, en l'actualitat, en els treballs que
han merescut ser guardonats per I'Aca-
demia Sueca.

La mecanica quantica ja permetia,
des dels seus inicis, la comprensio
dels fenomens quimics, pero, com
Paul Dirac va afirmar encertadament
l'any 1929: "Les lleis basiques per en-
tendre el conjunt de la quimica sén ja
conegudes. La dificultat rau en el fet
que l'explicacié exacta d'aquestes lleis
requereix la utilitzacié d'equacions
massa complicades per a ser resoltes.”

Cal destacar la importancia d'a-
questa interrelaci6 fructifera entre tec-
nologia i metodologia, interrelacié que
ha permes que els resultats tedrics ha-
gin esdevingut cada cop més acurats i
comparables a la precisi¢ experimen-
tal. Es aqui on s'insereixen els treballs
de Kohn i de Pople ila seva evolucio al
llarg del temps.

D'una banda, Kohn va demostrar,
l'any 1964, un important teorema que
va significar el naixement d'una nova
manera d'enfocar la quimica quantica,
1 va jugar un paper decisiu en el des-
envolupament de la teoria del funcio-
nal de la densitat (Density-Functional
Theory, DFT). Els calculs DFT van ser
aplicats inicialment a l'estudi de l'estat
solid, pero l'augment de la poténcia
dels ordinadors i la introduccié d'im-
portants avengos en la metodologia
computacional han possibilitat la seva
extensio al camp de la quimica mole-



cular. El gran avantatge d'a-
quest metode teoric és que
permet l'obtencio de resultats
acurats per a sistemes grans
amb centenars d'atoms.

D'altra banda, Pople ens
ha anat sorprenent al llarg de
moltes reunions internacionals
per la seva capacitat de mante-
nir-se sempre al capdavant de
l'evolucié metodologica en el
camp de la teoria d'orbitals
moleculars. Les seves aporta-
cions han quedat plasmades en
un programa de calcul, el
GAUSSIAN, la primera versio
del qual data de l'any 1970.

Aquesta primera versio ha
estat continuament enriquida
amb la incorporacié de tots els
avencos posteriors assolits per
Pople i el seu grup de treball.
En una d'aquestes millores del
programa ha participat un qui-
mic teoric catala, Josep Lluis
Andrés, durant la seva estada
postdoctoral als Estats Units.

Un segon canvi substan-
cial es va produir al comenga-
ment dels anys 90 com a con-
seqléncia, novament, de la interaccié
mutua entre metodologia i tecnologia
informatica. Aquest segon canvi ha do-
nat lloc al que Siegbahn ha denominat
l'era del pragmatisme: la metodologia
existent es troba ja en condicions de
poder fer front a tot tipus de proble-
mes quimics reals. Les aplicacions no
han parat de créixer en tots els camps:
disseny de farmacs a la industria far-
maceutica, estudi de la quimica at-
mosferica i de la quimica interestel lar,
recerca de solucions als problemes
ambientals, etc. Aix0 ha incorporat de-
finitivament la quimica teodrica al cor-
rent principal de la ciencia quimica, i

Mapa de la densitat electronica de la vitamina C.

es justifiquen aixi les paraules de 1'A-
cademia Sueca que apareixen en el ti-
tol d'aquest article.

Aquesta era del pragmatisme ha
donat lloc a una veritable explosi6 de
programari cada cop més adaptat a la
resolucié de problemes concrets de
les industries del sector, tal com es pot
veure a les fires que organitza 1'Ameri-
can Chemical Society durant les seves
reunions i als articles que apareixen
regularment a la revista Chemical and
Engineering News.

Un altre exemple d'aquesta men-
talitat pragmatica és la incorporacié de
la metodologia DFT a la versi6 de l'any

a No €s una ciencia
erimental?”

1992 del programa GAUSSIAN,
la qual cosa permet la utilitza-
cié de metodes hibrids que
treuen partit dels avantatges
dels dos enfocaments. Tot aixo
ha ocasionat que els calculs
basats en el funcional de la
densitat hagin experimentat un
gran apogeu en els darrers
anys, tal com es va poder com-
provar en el darrer Congrés
Mundial de Quimica Quantica
celebrat a Atlanta l'any 1997.

A Catalunya, aquesta
epoca de febril creativitat de
la quimica teorica també s'es-
ta produint gracies, en bona
part, a una afortunada coin-
cidencia: la creacié del Centre
de Supercomputacié de Cata-
lunya (CESCA) just a l'inici
dels anys 90.

La quimica quantica cata-
lana ha tingut, des de fa anys,
una presencia notable en tots
els camps tematics de la quimi-
ca a nivell internacional. Els
grups de recerca, que agru-
pen a més d'un centenar d'in-
vestigadors i que formen una

de les xarxes tematiques del Pla de
Recerca de la Generalitat de Catalu-
nya, tenen actualment un prestigi ben
guanyat 1 publiquen regularment en
les revistes de més elevat index d'im-
pacte mundial.

Catalunya, es troba, doncs, en
una posicié capdavantera en aquesta
nova era en que la Quimica ha deixat
de ser una ciencia purament experi-
mental. [ aixd és gracies a l'esforg de
tots els seus investigadors, pero també
és degut al suport rebut de I'Adminis-
tracié, una de les mostres del qual és
la creacio6 i la consolidaci¢ del Centre
de Supercomputacié de Catalunya.
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El1 V2250, eficagc amb el Gaussian

n cop actualitzats I’'IBM SP2 i I’SGI 02000, i instal-lat I’HP Exemplar V2250, el CESCA ha tornat a avaluar el rendi-
ment de les maquines amb els benchmarks de Gaussian94 que es van presentar el passat mes d’abril (TERAFLOP
nim. 31). De mitjana, el V2250 executa aquests benchmarks un 5% més rapid que I’SP2 i un 20% més que 1’02000.

Figura 1. Benchmarks de Gaussian 94 . Com ja s'esperava, aquest com-

portament no és uniforme per a

Speedup respecte al pros wWIge1GHE: tots els benchmarks (figura 1) que

G94 Rev. E.1 s'han usat*. Per exemple, 'UBMO

=r s’executa millor a I'SP2 que al V2250.
B seamnien Quatre dels cinc benchmarks s’han

O owee executat en paral-lel al V22501 a

O vaese 1'02000. El cinque (UBMO) s'ha des-

cartat per la seva llarga durada. A

més, I'SP2 no disposa de Gaussian pa-
AKX 439, w132

WRIX 6.4, 177 6.2 ral'lel. Una primera conclusio obtingu-
P 11,8, ITT 10000 mt few 15 . : i
T ) vy Ty da és que el link 913 (usat especial-
5 atoms MPa=fulligen sci=direct 154 basis functions B:51:12 ment pel benchmark UBJJN) no esta
" 15 stoms GISD(TYE 51+0(D) act-ivec 149 besis Aunctions i paral lelitzat al V2250 pero si a 1’02000,
: 33 atoms BPB6E-11G" scl=direct opt geom=noindep 394 basks functions B:58:21 Actualment HP esta paral-lelitzant
: 12 atoms MP26-31G sci=direct opt 135 basis functions 4:35:34

aquest link1 properament s’espera ob-
tenir millors resultats.

Els benchmarks s'han fet amb un,
dos, tres 1 quatre processadors (figura
2), perque, com es va demostrar en

Figura 2. Speedup del Gaussian 94 en paral-lel

Spesiup

3,00 les proves realitzades al marg d’en-
- Gk o 4 HELUX 1.0, 177 fo.d0 | guany, el Gaussian no escala significa-
L tivament amb un nombre superior de
250 T processadors. El benchmark que es-
2,26 P cala millor és I’ UdGMS: s’obté un spe-
2,00 / | e edup de 2,46 per a tres processadors
. - usoms a1'v2250 i de 2,54 a 'O2000. Curiosa-
1.78 | N ment, el temps total d’execuci6 d'a-
1500 ' _ quest benchmark en parallel és me-
1,25 —1 NS FHR S s - nor que si es fa en sequencial, i per
10 ) tant, la primera opcié és més economi-
! ca per als usuaris (figura 3). En distri-
o 2 :] 4 2 3 4 Nien. proe. buir les dades en diversos processa-
02000 V2550 dors es millora el rendiment de la me-
moria cache 1 el programa s’executa
Figura 3. Cost del Gaussian 94 en paral-lel més rapidament, no tan sols en temps
de rellotge (elapsed time) sind en el
Coat temps total de processador usat.
20— py— Ry py Les primeres dades fan pensar
il / G R B2 que el V2250 genera molt menys over-
P 7] I — — head (treball addicional que implica
/'/ l'execucié d'un programa en paral-lel
150 / . B g respecte al sequencial) que '02000 en
’ | B codis paral-lels, malgrat que és dificil
/: m generalitzar només amb aquests
1,25 — S | R R E— g benchmarks. Si la paral-lelitzacié del
:5“::1 | . Gaussian és la causa d'aquest feno-
1,00 = et men, o si aixo és degut a les diferen-
. cies d’arquitectura entre les maquines,
075 és un tema de debat que queda obert.
F) 3 4 2 3 4 Wi, pros.
0z000 V2550 S
*Aquests benchmarks sén:
UBJJN, UABJML, UBMO, UdGMS, UdGJLA I




Les Jornadas Técnicas
de RedIRIS 1998 arriben

a Barcelona

Com cada any, RedIRIS organitza les seves Jornadas Técnicas com a punt
de trobada entre les persones més directament implicades en les comunica-

cions de les seves institucions afiliades.

nguany, les jornades tindran lloc a
Barcelona 1 estaran coordinades
pel CESCA, amb la collaboracio de la
UPC. Les Jornadas Técnicas se cele-
braran el 23 1 el 24 de novembre a

Jornadas Tecnic

I'Escola Tecnica Superior d’Enginyers
Industrials de Barcelona (Av. Diagonal,
647) 1 les Reuniones de los Grupos de
Trabajo, els dies 25 i1 26 de novembre
en el Campus Nord de la UPC.

L=
¥}
o

Ponéncies dels proveidors
* Yolanda Lamilla (CISCO Systems)
 Néstor Carralero
(CISCO Systems)
* Carles Batalla (Unitronics)
* Sun Microsystems
* Luis Miguel Garcia (Microsoft)
« Miguel Angel Sant (Satec)
* Telefénica

Ponents de les organitzacions
afiliades a RedIRIS
« Angel Martinez Nistal (Uniovi)
* Artur Serra (UPC)
* Pedro Lizcano (CICYT)
* Rogelio Montafiana (UV)
* F. Cruz, ]. Centeno,
P. de las Heras, ]. M. Conzalez,
V. Matellan, F. Ballesteros (UC3M)
* Jorge Davila (FI. UPM)
* José L. Gonzalez-Sanchez (UPC)
* Sergi Sanchez Lopez (UPC)
* A.F. Gomez Skarmeta,
F. Javier Garcia, . Gil, E. Martinez,

G. Martinez, O. Canovas,
A. Caja (UM)
* Joan Antoni Martinez,
Angel Jarabo (UAB)
« M. Marrero, A. Océn, A. Alvarez,
M. Galén, E. Rubio (ULPGC)
* Antoni Roure, Silvia Gonzalez (UOC),
Josep Fernandez (SDI-UDIAT.CHPT)
* Leandro Navarro,
Victor Sosa (UPC)
* Ramon Ros (CBUC)
* Miquel Huguet (CESCA)

Orador convidat
* Fernando Liello (INFN)

Grans temes de debat
* Distribuci6 de serveis
» Formaci6
* Societat de la informacié
* Seguretat en la xarxa
» Continguts en la xarxa

Informacio:

PROGRAMES
DE MOBILITAT

Pascal Bonnet Université de

Marseille III

1-Aviv Univer-

Isidore Last

sity ﬁ
3

Marta Filizola Seconda Uni-

versita degli Studi di Napoli

Mirko Vitiello Universita di

Jochen K.W. Dorring
sity of Kaiserslautern
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Novetats de comunicacions

Connexié amb els EUA. 1a capacitat de l'enllag de RedIRIS amb els EUA
va augmentar el passat 19 d'octubre en 4 Mbps. En aquests moments ja es disposa de
14 Mbps ATV, que equivalen a uns 12 Mbps IP. Abans del canvi aquestes dades eren
101 8,5 respectivament. Aquest augment suposa una millora de l'accés.

FTP anonim. Milers de programes de lliure distribucio i versions de
demostraci6é comercials es troben al servidor d'FTP anonim del CESCA des del
mes de setembre. Aquestes aplicacions ocupen un total de 13,5 GB d’espal en disc.
Teniu a la vostra disposicid mirrors de llocs tan visitats com ara gnu, linux, netscape
o winsite. Si useu aquest ftp (ftp://ftp.cesca.es ), us evitareu anar a buscar els
mateixos programes a servidors més llunyans.

La UB, de 10 a 155 MbpS. La Universitat de Barcelona (UB) es
connecta a I'Anella Cientifica mitjangant un commutador ATM anomenat Tosses, des
del passat dia 15 d'octubre. Fins a aquesta data, la UB estava connectada a I'Anella
per un switch Ethernet que es diu Montagut, a una velocitat de 10 Mbps. Ara, amb
I'ATM, la UB ha passat a tenir una velocitat d'accés a I'Anella de 155 Mbps. Aquest
canvl suposa un salt qualitatiu a I'hora d'accedir als diversos servidors del CESCA:
supercomputadors, cerca de farmacofors, News, FTP mirror, etc.

F OT O / N O T i c 1 K

Per localitzar
les zones més
reactives d'una
molécula
s'acostuma a
representar el
potencial
electrostatic
amb un codi de
colors
(vermell: més
negatiu; blau:
més positiu). A
la imatge, una
cadena infinita
d'A-ADN poly
dC-poly dG (cel-la unitat de 715 atoms amb condicions periodi-
ques de contorn) estudiada amb el programa SIESTA. SIESTA
(Spanish Initiative for Electronic Simulations with Thousands of
Atoms) implementa la metodologia DFT amb algorismes d'ordre-
N, és a dir, que escalen linealment amb la mida del sistema, per
la qual cosa és idoni per atacar sistemes d'un elevat nombre d'a-
toms com els tractats a la fisica d'estat solid, la quimica fisica, la
biologia molecular, la mineralogia, etc. Els propers dies 15i 16
de desembre es fara al CESCA un curs d'introduccié a 1'is d'a-
quest programa a carrec de dos dels seus autors (Pablo Ordejon i
Daniel Sanchez-Portal).

Més informacié a http://www.cesca.es/formacio.

Edita
AMB EL SUPORT DE
‘”I, Generalitat
WY de Catalunya

= FUNDACIO
- CATALANA
] RECERCA

Universitat de Barcelona

Universitat Autonoma
de Barcelona
Universitat Politecnica
de Catalunya

Universitat Pompeu Fabra

Universitat de Girona

Universitat Rovira i1 Virgili

Universitat de Lleida

Universitat Oberta
de Catalunya

CSIC

TERAFLOP
DIRECTOR

Miquel Huguet
COORDINADORA
Alicia Martinez
REDACCIO

Monica Tudela
DISSENY | PRODUCCIO
Subira & Associats

CESCA

Gran Capita, 2-4
08034 Barcelona

Tel. 93 205 64 64

Fax: 93 205 69 79
http://www.cesca.es
teraflop@cesca.es
DIPOSIT LEGAL: B-33512-94
ISSN: 1134-6671

Exemplar gratuit



