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ntoni Subira, conseller d'In-

dustria, Comerg i Turisme,

Antoni Caparros, rector de

la Universitat de Barcelona,
1 Rafael Espafiol, president del CESCA,
van ser els encarregats de donar la
benvinguda als participants en la quar-
ta edici6 de la JOCS. Una edicié que
ha estat possible gracies a la tasca
d'un comite organitzador format per
Jesus Labarta, Modesto Orozco, Xavier
Oliver, Antoni Oliva, Carme Monserrat
1 Miquel Huguet.

La intenci¢ de la jornada, segons
Espafiol, era “fer balang de I'is dels
nostres recursos 1 escoltar les necessi-
tats vers el futur”. El president del
CESCA va assegurar que ‘la competi-
tivitat d'un pais depen en gran part de
la seva capacitat d'innovacié” i que “al
llarg d’aquesta ultima decada la FCR
ha apostat per impulsar aquest cami,
apropant la ciéencia a la societat civil 1
creant grans infraestructures de recer-
ca'. Segons Rafael Espafol ara cal fer
“una aposta decidida per l'aplicacid
de la recerca al moén de 'empresa’,
en aquest sentit, Espafiol va anunciar la

A LA JOCS ES VA DESTACAR LA NECESSITAT
D’INVERSIO EN R+D I EN INNOVACIO
TECNOLOGICA PER A SER COMPETITIUS

Jocs@

Punt de trobada
d’investigadors i
empresaris

La Jornada Catalana de Supercomputacié (JOCS’99), celebrada el pas-
sat 28 d’octubre a I’Auditori del Parc Cientific de Barcelona, va rebre
la visita d’un centenar de persones del mén académic i empresarial.

D’esquerra a dreta, Antoni Caparros (rector de la UB), Antoni Subira (conseller

d’Indudstria, Comerg i Turisme) i Rafael Espafiol (president del CESCA)

constitucio el passat 14 d'octubre del
Senat de la FCR, un organisme per
promoure la innovacié d'R+D en el tei-
xit empresarial catala.

El rector de la Universitat de Bar-
celona, Antoni Caparrds, va dir que hi
era en representacié de totes les uni-
versitats catalanes consorciades en el
CESCA 1 va donar la benvinguda al
nou espal del Parc Cientific de Barce-
lona. Caparroés va coincidir amb Rafael
Espanol en assenyalar la importancia
“de tots els projectes de recerca, des-
envolupament i innovacio’.

Precisament, la inversi6 en R+D va
ser l'eix central de la intervencié del
conseller d'Industria, Comerc 1 Turisme,
Antoni Subira. Per al conseller, els qua-
tre grans reptes que té plantejada la in-
dustria catalana sén la internacionalitza-
ci6, la qualitat del sistema productiu i
dels productes, la capitalitzacio de les
empreses, 1 finalment, la recerca, el
desenvolupament i la innovacioé tecnolo-
gica. Subira va destacar la importancia
“d’establir una relacio de treball positi-
va entre les empreses 1 els centres que
tenen un estoc important de coneixe-

Juan Soto i Antoni Oliva

ment 1 de técniques”, ja que la subcon-
tractacid d'aquests serveis posaria a
l'abast de les empreses tipiques del sis-
tema industrial catala el desenvolupa-
ment ila innovacio tecnologica.

El president de Hewlett-Packard
Espafiola, Juan Soto, va parlar de la in-
novacio a la Societat del Coneixement.
Segons Soto, “el gran forat que té Es-
panya és la despesa en R+D”. L'Estat
espanyol va gastar l'any 1998 el 0,9%
del PIB en innovacié de producte i in-
vestigaci6 cientifica, un percentatge
que s'ha duplicat des de 1981 pero
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que és inferior al de l'any 1992. Soto va
recordar que “avui dia el que realment
afecta la competitivitat d'una societat
com l'espanyola o la catalana, sén fo-
namentalment els factors de caracter
intangible, com la innovacio, la forma-
ci6 en recursos humans i les tecnolo-
gies de la informaci6” i va afirmar que
l'empresa “no tindra excusa per no in-
novar en productes 1 serveis, treballant
juntament amb les administracions pu-
bliques 1 els centres d'investigacio,
fent un outsourcing necessari per a les
pimes”, exemples d'aquestes estructu-
res de suport a I'’empresa en sén el
CESCA1iel CEPBA.

El director de !'Institut d'Estudis
Espacials de Catalunya (IEEC), Jordi
Isern, va parlar de la simulacid numeri-
ca en el camp de la fisica i el paper de
la supercomputacioé. Isern va destacar
el paper que I'mcrement de la capacitat
de calcul esta jugant a la fisica. Segons
Isern, "“tradicionalment aquest paper ha
estat molt important, pero sempre auxi-
liar, a partir d’ara el paper que poden
jugar els ordinadors és fonamental per-
que introdueix un canvi qualitatiu”.

Els participants en la taula rodona de
la JOCS’99

Isern va comparar els recursos
amb que actualment estan treballant els
projectes que es duen a terme al CES-
CA amb els internacionals. Segons Isern
sera dificll competir internacionalment si
no es millora la situacié 1 va recordar
que enguany el CESCA ha sortit del
TOPS500. Segons Isern, “en tenim sufi-
cient en aquesta primera etapa de de-
senvolupament, pero en un futur les ei-
nes de que disposem no seran sufi-
cients”. Isern va dir que "seria bo po-
der-se situar per sobre de Tabacalera”,
que actualment es troba a la posicié 314.

Jordi Isern

Isern va posar com a exemple al-
gunes mostres de simulacions que
s'estan fent al CESCA i al CEPBA. Dins
del camp de l'astrofisica relativista,
l'equip que encapgala Josep Maria Iba-
fiez, esta investigant els fluids relativis-
tes 1 la fisica d’objectes compactes.
Una part de les simulacions han estat
fetes al CEPBA, pero l'estudi s'ha hagut
de finalitzar al Max Planck (Alemanya).

Per a ser competitius, Isern as-
senyala quatre vies: invertir en noves
madquines; treballar en grups de PCs
amb el sistema Beowulf (grups d'ordi-

nadors amb un sistema eficient de co-
municacid); construir processadors
ad-hoc (dissenyar maquines especifi-
ques per treballar en investigacions
concretes); o bé utilitzar nous algoris-
mes per a cada problema.

El director del C* Mateo Valero,
va recordar els inicis de la computacio
1 va parlar de la importancia que els
computadors seguissin la idea desen-
volupada per Henry Ford per al dis-
seny de cotxes: segmentacio i paral-
lelisme. Els primers computadors seg-
mentats fa 40 anys podien llancar a
executar una instruccié cada cicle, en-
cara que en realitat, se n'executava una
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cada quatre o cinc cicles de mitjana.

Per al 2012, les investigacions
s'orienten a dissenyar processadors
que puguin llangar a executar fins a 16
Instruccions per cicle 1 que n'executin
realment 10. La ISA (Industries Semi-
conductor Association) avanga que la
llel de Gordon Moore continuara com
a minim fins al 2012. A partir d'aquest
punt, la mecanica quantica i la compu-
taci6 amb ADN haurien de prendre el
relleu de I'evolucio.

El subdirector general de Qualitat
de I'Aire 1 Meteorologia, Oriol Puig, va
fer un breu repas a la historia de la
meteorologia i va destacar la im-
portancia de tenir un centre de super-
computacié que doni resposta amb
continuitat. Segons Puig, el Servei de
Meteorologia de Catalunya (SMC)
aposta per “donar joc al centre de su-
percomputacié i aprofitar els seus re-
cursos”. Actualment I'SMC té en marxa
diferents projectes: I'adquisicié d'un
nou sistema de radar, la implementa-
ci6 operativa del Sistema d'Ingestio,
Integraci6 i Visualitzacié d'Informacio
Meteorologica (SIIVIM), la construccio

JORNADA CATALANA DE
SUPERCOMPUTACID

d'una nova base de dades, la visualit-
zacl6 dels models de 3D del radar 1 la
millora de la xarxa de comunicacions.
Per dur-los a terme, 'SMC preveu que
s’haura d'augmentar un 50 per cent els
recursos de computacio en els pro-
pers 2 anys.

Dins la JOCS’'99 tambe es va cele-
brar una taula rodona per parlar de la
modelitzacid molecular en el disseny
de farmacs. Modesto Orozco (UB) en
va ser el moderador 1 van participar-hi
F. Javier Luque (UB), Juan Jesus Pérez
(UPC), Roderic Guigé (UPEF/IMIM), Vic-
tor Segarra (Almirall-Prodesfarma) i Jo-
sé Luis Lavandera (Glaxo Wellcome).
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La despesa en R+D és una de
les assignatures pendents que
té I’economia.

Juan Soto

En tenim suficient en aquesta
primera etapa de
desenvolupament, pero en un
futur les eines de qué
disposem no seran suficients.
Jordi Isern

Es més rendible tenir un
centre de supercomputacio
que no pas fer una inversio a
la propia empresa.

Oriol Puig

Part important perque les
expectatives de futur de la
modelitzacié molecular siguin
una realitat sera que es
treballi en unes condicions de
computacié adequades.
Modesto Orozco

A nivell d’arquitectura, s’ha
d’enfocar el disseny de
processadors perqué executin
eficientment aquelles
aplicacions realment
utilizades: servidors d’Internet
i multimeédia.

Mateo Valero

En la presentaci6, Modesto Oroz-
co va parlar dels grups de treball que
hi ha actualment en modelitzacidé mole-
cular, 17 segons dades de la Xarxa Ca-
talana de Modelitzacid6 Molecular, dels
quals, més del 55% sén a Catalunya.
Orozco va assegurar que la modelitza-
ci6 molecular té unes expectatives de
futur molt importants a Europa, Espanya
1 Catalunya, 1 “part important perque
aquestes expectatives siguin una reali-
tat sera que es treballi en unes condi-
cions de computacié adequades”.

El desenvolupament de nous far-
macs va fer un canvi qualitatiu, segons
F. Javier Luque (UB) gracies a tres fets:
La introduccié de la robotica en la qui-
mica, que ha donat lloc a la quimica
combinatorial el coneixement massiu
de sequencies de gens; 1la disponibili-

tat d'una gran informacio estructural.

Juan Jesus Perez (UPC) es va cen-
trar en el disseny de farmacoforsil'ex-
plotacié de bases de dades 3-D. Se-
gons Pérez, un dels problemes fona-
mentals on els recursos de supercom-
putacié hauran de donar suport és en
la transformaci6 de bases de dades 2D
a bases de dades tridimensionals.

Per la seva banda, Roderic Guigd
(UPF/IMIM) va parlar de la bioinforma-
tica 1 el disseny de farmacs. Guigo va
destacar la transformacié “radical”
que ha experimentat la biologia en la
ultima decada, passant de ser una
clencia essencialment descriptiva a
generar una gran quantitat d’'informa-
ci6. Roderic Guigd va centrar gran
part de la seva intervencio6 a parlar del
potencial d'informaci6 derivat del pro-
jecte de sequenciacié del genoma
huma, una tasca "‘essencialment com-
putacional”, ja que l'Gnica manera
d’extreure informaci6 a partir de la se-
quencia del DNA és mitjancant 1'is de
la computacio.

Mateo Valero

Victor Segarra, representant d'Al-
mirall-Prodesfarma, va parlar de la
modelitzacié molecular des del punt
de vista de 'empresa catalana. Segar-
ra va fer un “rapid passelg” per les di-
ferents etapes en la proposta de nous
farmacs. Els estudis de modelitzacio
molecular 1 quimica computacional
contribueixen, segons Segarra, en les
diferents etapes que porten a la pro-
posta d'aquests nous farmacs, com pot
ser la identificacié de nous caps de se-
rie, la seva expansio i utilitzacio.

José Luis Lavandera, de Glaxo
Wellcome, va mostrar el punt de vista
d’'una multinacional farmaceutica 1 va
donar exemples concrets del que es fa
en modelitzacié molecular en la indus-
tria farmaceutica actualment. Lavande-
ra va destacar la “pressid” que hi ha
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per aconseguir rapidament nous pro-
ductes que siguin “segurs” 1 que tin-
guin menys problemes de no progres-
sar en posteriors fases de desenvolu-
pament o d'investigacié clinica.

Després de la intervencié dels po-
nents, Modesto Orozco en va destacar
tres punts: la interdisciplinarietat, ja que
la modelitzacié molecular no es con-
templa com una técnica Unica 1 aillada;
la riquesa metodologica, amb 1'ts de
diferents tecniques; i 'enorme requeri-
ment de recursos computacionals.

Una de les preguntes que Modes-
to Orozco va plantejar en finalitzar la
taula rodona, va ser fins a quin punt Es-
panya 1 Catalunya estan en condicions
d’afrontar la revolucid biologica que
s’esta produint actualment, sobretot
pel que fa al genoma i a la bioinforma-
tica. La resposta, segons Roderic Gui-
go, no es gaire optimista, ja que ‘“la
bioinformatica és una disciplina molt
recent, molt poc sistematitzada i que
no s'ensenya a les universitats”. Rode-
ric Guigo va afegir que “la bioinforma-

Oriol Puig

tica no és una disciplina meés; en el fu-
tur no es podra fer biologia sense
computacio”.

El director general d’'Universitats,
Antoni Gird, va ser 'encarregat de tan-
car l'acte. Gir¢ va destacar la importan-
cia de “fomentar trobades com la JOCS
perque del dialeg neixi un esperit
obert que faci que els academics si-
guin sensibles a les demandes del moén
empresarial 1 que el mén empresarial
confil en I'oferta del mén acadéemic’.

Antoni Gird va recordar tambe
que l'esfor¢ que es va fer a Catalunya
per crear el CESCA va ser molt positiu,
pero que ‘no s’ha de perdre el nord”
perque “la computacioé canvia molt ra-
pidament, és cara, 1 encara s’haurien
de fer esfor¢os importants si volem te-
nir eines potents 1 competitives”.

JORDI PARETO



El CIMNE i

Santiago

Olivella, guardonats
amb el Premi Narcis
IMonturiol

Fotos: JORDI BEDMAR. Imatges cedides pel Departament de la Presidéncia de la Generalitat de Catalunya

Esquerra: Eugenio Ofiate, director del CIMNE, rep la placa Narcis Monturiol

de mans de Jordi Pujol, president de la Generalitat de Catalunya.

Dreta: El president Pujol lliura la medalla Narcis Monturiol a Santiago Olivella.

I passat 3 de novembre es van lliurar els premis Narcis Monturiol

al meérit cientific i tecnologic, uns premis que va iniciar la Gene-
ralitat de Catalunya el 1982. Enguany, el Centre Internacional de Meé-
todes Numeérics en Enginyeria (CIMNE) ha vist reconeguda la seva
tasca amb una placa. Santiago Olivella, professor d'investigacié del
Consell Superior d’Investigacions Cientifiques (CSIC) i director del
Centre de Recerca en Quimica Teorica de la UB, ha estat guardonat
amb una medalla, una distincié a la seva trajectoria en el camp de la

quimica teorica.

- El CIMNE ha estat guardonat

amb una de les plaques Narcis
Monturiol per la seva contribucio¢ al
desenvolupament de nous metodes,
per l'analisi i el disseny de productes 1
processos en enginyeria, per 'impuls
a la col'laboracié entre el mén de la
recerca i el mon industrial 1 per la seva
tasca de formacié avangada i a la pro-
mocio de la ciencia 1la tecnica en I'am-
bit internacional.

El Centre Internacional de Meto-
des Numerics en Enginyeria és un cen-
tre de recerca creat l'abril de 1987 per
la Generalitat de Catalunya i la UPC,
sota els auspicis de la UNESCO. Preci-
sament, el CIMNE és la seu de la Cate-
dra UNESCO de Metodes Numerics en
Enginyeria de la Politecnica, la primera
catedra d'aquest tipus al moén. Aquest
centre és dirigit pel catedratic Eugenio
Ofiate, qui anteriorment també havia
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estat guardonat amb la medalla Narcis
Monturiol a titol personal. Ofiate també
va ser president del Consell Cientific
del CESCA del 1991 al 1995.

El CIMNE és un centre autonom
de recerca i desenvolupament dedicat
a impulsar els avengos en el desenvo-
lupament i l'aplicacié de metodes
numerics 1 tecniques de calcul per or-
dinador per tal de solucionar proble-
mes d'enginyeria en un context inter-
nacional. Es un centre punta en la re-

cerca i el desenvolupament de models
numerics per a l'analisi per ordinador
de problemes en tot el camp de l'en-
ginyeria. Aquests models matematics
s'apliquen, per exemple, en l'estudi
d’estructures 1 de problemes de meca-
nica del sol 1 mediambientals, 'estudi
aerodinamic d'avions, de vehicles es-
pacials 1 trens d'alta velocitat, de la hi-
drodinamica de vaixells 1 el xoc d’au-
tomobils.

El CIMNE organitza una amplia
gamma d'activitats de formaci6 1 difu-
510, com ara cursos, conferencies 1 pu-
blicacions. També duu a terme diver-
ses activitats de recerca 1 desenvolu-
pament i ha pres part en un gran nom-
bre de projectes de transferencia de
tecnologia en collaboracié amb mes
de cent cinquanta empreses 1 organis-
mes de diferents paisos.

En el periode entre 19871 1997 el
CIMNE ha consolidat una politica d'im-
puls d'activitats de formacio, d'investi-
gacio 1 de transferencia tecnologica en
el camp dels metodes numerics i de
les aplicacions en enginyeria en un
context internacional.

Resultats d'aquesta politica sén:
= L’organitzacié de 195 cursos i semi-
naris 1 26 conferéncies de caracter na-
cional 1 internacional.
= La publicaci6 de 40 llibres, 5 progra-
mes educatius, 60 monografies, 2 re-
vistes periodiques i nombrosos tre-
balls cientifics i tecnics.
= La participacio del CIMNE en més
de 290 projectes d'investigacio 1 des-
envolupament financats per la Comu-
nitat Europea, el Ministeri d'Industria,
el CIDEM (Centre d'Informaci¢ i Des-
envolupament Empresarial), la CIRIT
(Comissi¢ Interdepartamental de Re-
cerca 1 Innovaci¢o Tecnologica) i la
CICYT (Comision Interministerial de
Ciencia y Tecnologia), aixi com per
empreses espanyoles i estrangeres.
= La posada en marxa de projectes
d'investigacio propis.
= El financament d'estades al CIMNE
de meés de 380 investigadors i cienti-
fics de prestigi internacional.
= L'actuaci6é com a Secretariat de la
Sociedad Espafiola de Métodos Nume-
ricos en Ingenieria (SEMNI).

http://www.cimne.upc.es
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- Queé representa aquesta dis-
tincio per a voste?

Es un reconeixement a una feina feta al
llarg de molts anys. Quan vaig co-
mencar a treballar en el camp de la
quimica tedrica, a Catalunya es podien
comptar amb els dits d'una ma les per-
sones que treballaven en aquest camp.
Concretament, a I'Institut Quimic de
Sarria hi havia el professor Ramon Car-
bo, que ha estat el pare de la quimica
teorica a Catalunya.

Durant els darrers 25 anys, s'ha
fet a Catalunya una tasca docent 1 for-
mativa que ha permes que actualment
hi hagi molts investigadors treballant
en el camp de la quimica teorica, que
és un dels camps de recerca més ac-
tius a Catalunya. Es important remarcar
que la majoria dels quimics teodrics ca-
talans sén coneguts arreu del mon i te-
nen un gran prestigl. El fet d’haver con-
tribult, junt amb d'altres collegues, al
fet que la quimica teorica arribes a
arrelar tan bé a Catalunya em produeix
una gran satisfaccio personal.

Quin és el principal objectiu que
persegueix la quimica teorica en
general?

La quimica teorica pretén resoldre
problemes de la quimica que sén difi-
cilment abordables amb les técniques
experimentals, utilitzant eines essen-
cilalment computacionals, majoritaria-
ment basades en la mecanica quanti-
ca. Per exemple, estudiar experimen-
talment el mecanisme d'una reacci6 és
molt complicat, sobretot perque en les
diferents etapes de la reacci6 es for-
men intermedis molt inestables, dificil-
ment detectables amb les tecniques
convencionals. En canvi, mitjangant els
calculs de tipus quimicoquantic som
capagos d’estudiar el mecanisme
d'una reaccié quimica en totes les se-
ves etapes amb gran detall. La quimi-
ca tedrica aborda avui dia moltes linies
de recerca que tenen a veure amb di-
ferents camps de la quimica, per
exemple sén ben conegudes les apli-
cacions de la quimica teorica en el
modelatge de molecules bioactives
que poden tenir aplicacions de tipus
farmacologic, o bé en el disseny de
nous catalitzadors. La quimica teorica
ha passat de ser una disciplina mera-
ment academica a ser una nova mane-
ra de resoldre molts problemes que té
plantejats la quimica actual.

“El nivell de la quimica
teorica a Catalunya podria
anar cap avall si no hi ha
els mitjans computacionals
necessaris per continuar
sent competitius”

Santiago Olivella, al seu despatx a la Facult

at de Quimica

150 JEF
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antiago Olivella i Nel-lo és professor d’investigacié del Consell Superior
d’Investigacions Cientifiques i director del Centre de Recerca en quimica
teorica de la Universitat de Barcelona. EI Dr. Santiago Olivella ha estat guar-
donat amb una de les medalles Narcis Monturiol per la seva contribucié de-
cisiva al desenvolupament de la quimica teorica a Catalunya i per la seva
tasca docent i de recerca en el camp de I'estructura electronica i reactivitat

de les molécules organiques.

Com veu l’estat de salut de la re-
cerca en quimica teodrica a Catalu-
nya?

Molt bé. Dins de I'ambit de la quimica,
la recerca en quimica teorica que es fa
a Catalunya és una de les que més bé
es coneix arreu del mén. Realment,
agafes qualsevol revista internacional
de quimica d’alt nivell i normalment
sempre hi trobes algun article d’algun
grup teoric catala. Cal tenir en compte

que hi ha molts investigadors treballant
en quimica tedrica arreu del moén. A
Catalunya hi ha una xarxa de quimica
teorica integrada per prop de 140 in-
vestigadors, un nombre molt gran.
L'embri6 d'aquesta xarxa, al voltant de
l'any 1984, van ser una vintena d’'inves-
tigadors. La quimica teorica a Catalu-
nya té un nivell molt alt, pero podria
anar cap avall si no hi ha els mitjans
computacionals necessaris per poder
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continuar sent competitius.

Cap a on va la recerca? Quines se-
ran les arees més significatives en
els propers anys?

Que tinguin una forta incidencia en la
quimica teorica hi ha, per exemple, les
arees relacionades amb la biotecnolo-
gia. Avui dia, la quimica teorica ofereix
eines molt potents per modelar i dis-
senyar molecules que tinguin aplica-
cions farmacologiques o biomediques.
Aquesta area de recerca és molt im-
portant, tant des del punt de vista de la
millora de la salut com des del punt de
vista economic. Darrera d'aquesta re-
cerca, sobretot fora d’Espanya, hi ha
empreses que hi estan invertint molts
diners. Una altra area que és molt im-
portant, 1 que en el futur encara ho sera
mes, es ladel disseny 1 caracteritzacid
de nous catalitzadors. De forma gene-
ral, crec que en els propers anys la
quimica teodrica tindra un paper relle-
vant en tots els camps de recerca que
soén fronterers entre la quimica, la fisi-
ca, la biologia, la ciencia dels mate-
rials... és a dir, en tots els camps que
soén interdisciplinaris.

Quin és 1’objectiu que persegueix
en la seva investigacié actual?

La meva linia de recerca en aquest
moment t& a veure amb la quimica at-
mosfeéerica. El meu grup de recerca
esta estudiant el mecanisme de reac-
cions que tenen lloc a la tropostera, és
a dir, a la baixa atmosfera. Concreta-
ment, estudiem el mecanisme de les
reaccions de degradacié de compos-
tos aromatics. Actualment s'utilitza ca-
da cop més la gasolina sense plom, de
forma que el que abans s'utilitzava
com a antidetonant, el plom tetraetil,
s'ha substituit per compostos aroma-
tics que no sabem com evolucionen a
I'atmosfera. El que si sabem és que
donen lloc a una contaminacié de l'aire
urba. S1 esbrinem els mecanismes
d’aquestes reaccions de degradacid
podrem formular models de simulacio
de la qualitat de l'aire ambiental. L'ob-
jectiu final de la nostra recerca s pre-
dir quin tipus de compostos aromatics
serien els mes adients des del punt de
vista de disminuci6 del seu efecte con-
taminant a I'atmosfera.

Quin paper juga la computacié en
el seu treball diari?

El 100% del meu treball es basa en la
computacio. La recerca en quimica teo-

El Centre de
Recerca en
quimica teorica

El passat 26 d’octubre es va
fer la presentacio oficial del
nou Centre de Recerca en
quimica teorica (CERQT) de
la Universitat de Barcelona
(UB) al Parc Cientific de Bar-
celona. Aquest centre esta
constituit per set grups de re-
cerca de la UB que treballen
en I’ambit de la quimica teo-
rica i que estan consolitats
per la Generalitat de Catalu-
nya o per la mateixa UB.

Els tres objectius prioritaris
del CERQT sén:

= Potenciar el caracter inter-
disciplinari de la recerca que
realitzen els seus grups per
tal d’acostar-la als grups de
recerca experimentals que
treballen en 1’ambit de la
quimica, la ciéncia de super-
ficies, els sistemes interfi-
cials i col'loidals, les macro-
molécules i el disseny de
nous materials, i fer-la arri-
bar, a la vegada, als dife-
rents ambits socials perque
en puguin gaudir industries
o centres de recerca i de de-
senvolupament publics o pri-
vats.

= Afavorir la reflexié al vol-
tant de problemes actuals en
quimica.

= Dur a terme un pla regular
d’activitats de formacié cien-
tifica d’alt nivell.

Segons el seu director, San-
tiago Olivella, el CERQT
sera “probablement I’usuari
del CESCA més important en
hores de computacio”.

rica sempre comporta la realitzacid de
calculs intensius, per tant I'eina basica
és l'ordinador. En el fons, la teoria en
que es basen els nostres calculs, la
mecanica quantica, és una teoria molt
ben establerta des de fa molts anys,
pero la seva utilitzacio practica no ha es-
tat possible fins que es van desenvolu-

par els ordinadors moderns, 1 sobretot
els supercomputadors. Els quimics teo-
rics, normalment, som a tots els centres
de supercomputacié del mén els usua-
1is mes importants des del punt de vista
del consum d’hores de calcul intensiu.
Segons l’evolucié que esta tenint
la quimica teorica, s6n adequats
els recursos computacionals exis-
tents?

La potencia de calcul cientific evolucio-
na molt rapidament, d'any en any aug-
menta d'una forma espectacular. Avui
dia som capagos d'afrontar problemes
que fa pocs anys hauria estat impossi-
ble perque el temps de computacio
era de mesos o d’anys. D’altra banda,
arreu del moén hi ha molts grups de
quimics tedrics que estan treballant en
problemes punta similars als nostres 1
hi ha una gran competencia. El proble-
ma actual €s que avui es pot fer una in-
versié economica molt forta per adqui-
rir el maquinari d'un centre de super-
computacio 1 aconseguir que aquest
centre doni els recursos computacio-
nals que ens permetin ser competitius,
pero que dintre de dos o tres anys po-
den quedar obsolets si no es continua
fent la inversié economica. Aleshores
quedarem en inferioritat de condicions
per competir amb grups de recerca en
quimica teorica d'altres paisos. Sino es
van actualitzant els recursos dels cen-
tres de supercomputacio de forma molt
dinamica, hi ha el perill de quedar-se
enrera. En certa manera, aixo és el que
ens esta passant amb el CESCA darre-
rament. Fins fa poc, el CESCA estava
dins la llista dels 500 centres de super-
computacié més potents del mon i,
desgraciadament, aquest any ha deixat
de ser-hi. Aixo vol dir que els quimics
teorics catalans disposavem d'un cen-
tre de supercomputacié amb un bon
nivell de maquinari, fins que els altres
centres de la llista Top 500 han fet una
actualitzacio del seu maquinari que ha
provocat que ens haguem quedat
allunyats d'ells.

Alllarg dels dltims 25 anys s’ha aconse-
guit crear a Catalunya uns grups de
quimica tedrica que sén molt competi-
tius a nivell internacional. Sino es man-
té una inversidé continuada perque
aquests grups disposin dels recursos
de supercomputacié necessaris per
poder competir, la quimica teorica ca-
talana anira enrera.
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Connectades les xarxes
europees i nord-americanes
de recercaid’educacio

. Dante 1 Internet2 han connectat les
xarxes troncals d’altes presta-
clons de recerca 1 d'educacio a través
de l'ocea atlantic. La interconnexié entre
Abilene, una xarxa troncal d'Internetz,
que connecta 156 universitats america-
nes, 1 TEN-155, la xarxa de recerca pa-
naeuropea que connecta les xarxes de
21 paisos europeus, fara possible la
col-laboracié entre els investigadors 1
els educadors americans i europeus,
una col'laboracié impossible avui a la
Internet comercial. La interconnexié
operara a 45 Mbps, prop de 1.000 ve-
gades més rapid que un tipic modem.
Segons Douglas E. Van Houwe-
ling, president i director executiu
d'UCAID (University Corporation for
Advanced Internet Development), “la
Interoperabilitat de les eines i tecnolo-
gies de la propera generacié d'Inter-
net fara possible la collaboraci¢ entre
els investigadors nord-americans 1 eu-
ropeus a través de les xarxes d'inves-
tigacié avui, 1 promoura la rapida
transmissio d’aquestes noves capaci-
tats a la Internet comercial. La relacio
entre Internet2 1 DANTE (Delivery of
Advanced Networking Technology to
Europe Ltd.) i la interconnexié de les
nostres xarxes ajudara a assegurar

e ]

aquesta interoperabilitat”.

Aquesta interconnexi6 entre Abi-
lene 1 TEN-155, es fonamenta en el Me-
morandum d'Entesa (Memorandum of
Understanding, MoU) que la UCAID ha
signat amb DANTE i alguns dels seus
Socis europeus, com les xarxes de re-
cerca nacional d'Espanya (RedIRIS),
Belgica, la Republica Txeca, Alema-
nya, Crecia, Hongria, Irlanda, Italia, Is-
rael, Luxemburg, Polonia, Portugal, Es-
lovenia 1 Suissa.

La MoU entre DANTE i UCAID
promou l'us de la interconnexié per
les xarxes de recerca europea que uti-
litzen el servei DANTE a Europa i als
Estats Units. La MoU també encoratja la
col'laboracié entre les institucions
membres, el traspas de tecnologia a la
industria, 1 la col'laboracié en el des-
envolupament d’estandards comuns 1
execucions tecniques. Aixo fara possi-
ble que les institucions europees i
nord-americanes treballin a prop per
dedicar-se als problemes de l'aplica-
ci6 de la xarxa d'interes comu.

Els grups de recerca que neces-
sitin establir circuits per desenvolupar
projectes conjunts, cal que ens ho noti-
fiquin a través dels seus serveis d'in-
formatica.

Connacsion n Frogras

Noves tecnologies...

en catala

Correu caragol?

El gran éxit del sistema de correu
electronic i de les seves possibili-
tats provoca en algunes persones
cert menyspreu cap al correu tra-
dicional. En anglées aquest fet ha
donat lloc a I’aparicié del mot
argotic snail mail o S-mail, expres-
sié pejorativa que posa émfasi en
la lentitud del correu corrent res-
pecte a la rapidesa i immediatesa
del correu electronic.

En catala no cal recérrer a la tra-
duccié directe de l'anglés (correu
caragol) siné que en podem conti-
nuar dient correu o, si el context
ho requereix, correu ordinari o
correu postal.

El simbol @

El simbol @, que fins fa molt poc
designava només una unitat de
pes practicament obsoleta, va ser
recuperat als anys setanta com a
separador en les adreces de cor-
reu electronic. Aixo li ha atorgat
un protagonisme creixent en la
nostra societat i ha significat tam-
bé la proliferacié de diversos
noms sorgits espontaniament en
totes les llengiies.

El Consell Supervisor del TERM-
CAT ha normalitzat en catala el
terme arrova (i rova), d'acord amb
1'ds més generalitzat i analoga-
ment al castella (arroba) i al
franceés (ar[rJobas). Tot i que coin-
cideix amb la denominacié d'a-
quest simbol en I’ambit meétric,
no és necessari d’introduir altres
alternatives noves o amb menys
us. Aixi, des d'un punt de vista ter-
minologic no son adequades de-
signacions del tipus ad o can, sin-
tagmes descriptius del tipus a en-
cerclada o bé noms populars com
ara ensaimada, més propis d’un
registre informal.

http://www.termcat.es



Les peticions
del proxy
superen els
30 milions

. L'exit del servei de proxy-cache
és evident un any despres d'en-
trar en funcionament ja que l'octubre
d’enguany s'han superat els 30 milions
de peticions. Tots els usuaris que te-
nen el seu navegador configurat per
usar aquest servel han vist satisfetes
les seves sol'licituds d'accés en un
temps raonable perque, d'una banda,
la informacié sol'licitada pot estar dis-
ponible ja localment i, de l'altra, en el
cas contrari, 'anira a buscar per un
dels tres camins disponibles, el qual
proporcionara el temps de resposta
menor. Per aixo, I'is d'aquest servel
és imprescindible per a tots els inter-
nautes que busquen qualitat de servel.
Aquest exit va forgar a augmentar
a mitjan de juliol la linia directa als EUA
dels 512 Kbps inicials a 1| Mbps, gra-
cies al patrocini del Comissionat per a
Universitats 1 Recerca.

Per configurar-vos el proxy-cache:

Milions

35

30+

25

UB
UAB
URC
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Evolucié de les peticions del servei de proxy-cache

UPF
UdG
URY
UdL
uoc
CSIC
URL
Uvic
CSPT
XTEC
SCS
Altres
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La grafica mostra ’evolucié creixent de peticions fetes per cada
institucié des de l’inici d’aquest servei. Com es pot observar, 1’us
és molt irregular entre elles, i encara fa falta difondre’n els benefi-

cis entre la comunitat universitaria.

Servidor amb accés directe als EUA

mb el patrocini
del Comissionat

ﬁléin&i per a la Societat de la

Informacio, el CESCA

ha adquirit un nou ser-

vidor, connectat direc-

tament a la linia internacional de Rete-

net. Aquest servidor, un Sun Ultra 10

amb 512 MB de memoria principal i 18

GB en disc, proporciona un accés di-

recte a 'exterior, independent de Re-

dIRIS, un servei d'hostalatge de webs

institucionals 1 de congressos, 1 codis

per als grups de recerca que necessi-
tin un acceés directe als EUA.

A més, el dia 17 de setembre es
va ampliar la capacitat d’emmagatze-
mament dels serveis de FIP anonim 1
de proxy-cache en 14,51 8,5 MB, res-
pectivament. D'aquesta manera, el FTP
anonim passa a disposar de 40 MB
d’espai en disc, 1 el servel de proxy-
cache de 28 MB. Aix0 permetra mante-
nir un nombre més elevat de fitxers,
imatges 1 pagines web, 1 facilitara l'ac-
cés dels usuaris a un percentatge d'in-
formacié mes elevat.

Aquestes accions estaven incloses
en el projecte de potenciacio de la con-
nectivitat a Internet de I'Anella Cientifi-

ca, dins el conveni “La Universitat Digi-
tal a Catalunya’, signat el passat 8 de
setembre pel Comissionat per a la So-
cletat de la Informacio, el Comissionat
per a Universitats 1 Recerca, la Fundacio
Catalana per a la Recerca, les universi-
tats publiques catalanes, el CBUC 1 el
CESCA (vegeu TERAFLOP 44).

Per sol'licitar-ne un codi, vegeu:
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Historia CAP

SGI, dels grafics a la su

A dalt: L’Origin del CEPBA, amb 64 MIPS R10000 processadors
A la dreta: Primer Power Challenge instal-lat al Servei d’Informatica de la Univer-

sitat Jaume I de Castello

JORDI PARETO

uan I’any 1981 Jim Clark va fundar Silicon Graphics, Inc a

Mountain View, California, ho va fer pensant en la fabri-

cacié d’unes estacions de treball amb grafics dedicats

molt potents que eren demanades per un ampli ventall de

mercats: automocid, aviacié, animacié per ordinador, etc.

]
Amb I’aportacio

dels processadors
adequats, els servidors
classics de fitxers
esdevenen ’any 1994
potents servidors de
calculs: és el naixement
de la familia Power

Challenge.
]

. Amb el perfeccionament del pri-

mer disseny per atendre les ne-
cessitats dels usuaris, Silicon Graphics
Inc es va adonar que a nivell informatic
els grafics avangats porten associats
gran quantitat de dades i, conseguent-
ment, els fitxers esdevenen molt més
grans que els fitxers de text contempo-
ranis.

L’empresa va haver d'esmergar
fortes inversions en camps col'laterals
dels purament grafics per poder “be-
llugar” aquests grans fitxers: afegir
temps real al sistema operatiu, dissen-
yar un sistema de fitxers nou que per-
metés el tractament de fitxers extraor-

dinariament grans, emprar sistemes
multiprocessadors, etc.

Una vegada creada l'arquitectura
adient per a aquests proposits SGI va
veure que amb un esfor¢ addicional,
dissenyant un microprocessador po-
tent en operacions de calcul podria
arribar a competir amb exit a la gam-
ma baixa dels grans computadors de
calcul. La compra de I'empresa MIPS
va servir per a aquest objectiu.

Amb l'aportacio de processadors
adequats, els servidors classics de fit-
xers esdevenen l'any 1994 potents
servidors de calcul: és el naixement de
la familia Power Challenge.

La familia Power Challenge es ba-
sava en una arquitectura de multipro-
cessadors simetrica recolzada en un
bus de gran velocitat.

Els processadors emprats en
principi eren els MIPS R8000 a 75 MHz
capagos d'executar fins 4 instruccions
de coma flotant per cicle. A més, ha-



percomputacio

vien estat dissenyats per executar se-
quencies d'instruccions multiply-add
amb gran eficiencia.

Hi havia versions des de 2 fins a
36 processadors.

Amb l'aparici6é d'aquest produc-
te, Silicon Craphics es va situar, de
sobte, al punt de mira de moltes deci-
sions de compra de servidors de cal-
cul de gamma petita i mitjana.

Al MIPS R8000 a 75 MHz el va se-
guir el MIPS R8000 a 90 MHz l'any
1995 i el MIPS R10000 a 195 MHz I'any
1996.

A nivell de I'Estat espanyol la fa-
milia va gaudir d'una gran acceptacio
dins de I'ambit universitari 1 de recer-
ca. Les instal'lacions primeres es van
fer al Servel d'Informatica de la Uni-
versitat Jaume I de Castell, al Dept.
d'Estructures 1 Constituents de la Mate-
ria de la Universitat de Barcelona, al
CEPBA, al Centro Nacional de Biotec-
nologia a Madrid, al Centro de Servi-
cios Informaticos de la Universidad de
Cranada i als Servicios Informaticos de
la Universidad de Alcala.

La instal'lacié més gran estava a
la Universitat Jaume I de Castelld, amb
24 processadors MIPS R10000 en dos
Power Challenge XL.

R&000 Integer Unit

Els dos xips de 1’R8000

Avui dia encara hi ha un nombre
considerable de servidors Power Cha-
llenge en produccid: a la Universitat
Jaume I amb un Power Challenge XL,
16 processadors MIPS R10000 1 3 GB
de memoria, a SEAT amb dos Power
Challenge XL i un total de 24 proces-
sadors MIPS R10000, a SENER amb 8
processadors MIPS R10000, a la Uni-
versidad de Cranada amb 12 proces-
sadors MIPS R10000, etc., fins a 19 sis-
temes.

Els processadors
emprats en principi
eren els MIPS R8000

a 15 MHz.

Avui en dia s’ha
evolucionat fins arribar
als MIPS R12000
a 400 MHz.

David Cooper University of Li-

verpool

Dimitrios Nokolopoulos

versity of Patras

Nicolas Foloppe Karolinska Ins-

titutet

Universita di

Stefano Giorgini

Trento

Nils Jonsson Kungl Tekniska

HogsKolan

TERAFLOP
Desembre 1999



CEgA

AMB EL SUPORT DE

I’emmagatzematge
de dades, en marxa

JORDI PARETO

N Generalitat
¥ de Catalunya

' FUNDACIO
N CATALANA

peiallapvichias
) RECERCA

Universitat de Barcelona

Universitat Autonoma
de Barcelona
Universitat Politecnica
de Catalunya

El president del CESCA, Rafael Espafiol, posa en funcionament el nou StorageTek.
- El passat 12 de novembre el pre-

sident del CESCA, Rafael Espa-
fiol, va inaugurar el nou servel d'emma-
gatzematge de dades per a copies de
seguretat 1 arxiu, acompanyat pel Co-

missionat d'Universitats 1 Recerca i al-
tres autoritats.

Durant I'acte es va fer una demos-
tracié del funcionament d’'aquests nous
serveis (vegeu tambe la pagina 9), 1 es
va comentar l'estat actual de la nova
macuina N4000, encara en fase de pro-
ves, 1 de l'actualitzacio tecnologica del
V2250, que ha passat a ser el V2500.

F O T O / N O T I c 1 &

El concepte d’orbital molecular és fonamental en la comprensié
de I’enlla¢ quimic. Malgrat aixo, la seva observaci6 experimental
directa ha estat fins ara practicament impossible. Cientifics de la
Universidad Autéonoma de Madrid (I. Pascual, J. Gémez i A. Baro)
han aconseguit observar experimentalment els orbitals molecu-
lars del C60. L’experiment utilitza un microscopi d’efecte tiinel
per explorar els estats electronics de molécules de C60 deposita-
des sobre una superficie de silici. Calculs de primers principis re-
alitzats per D. Sanchez-Portal, E. Artacho i J. Soler (Universidad
Auténoma de Madrid) y P. Ordejon (Institut de Ciéncia de Mate-
rials de Barcelona, CSIC), demostren que els estats observats cor-
responen efectivament als orbitals moleculars del C60, com es pot
veure a la figura, que mostra les imatges experimentals (a la part

superior) i els resultats dels calculs (a la part inferior), realitzats

amb el programa SIESTA

Universitat Pompeu Fabra
Universitat de Girona
Universitat Rovira 1 Virgili
Universitat de Lleida

Universitat Oberta
de Catalunya
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