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12001 ha estat l'any del dese
E aniversari del Consorci
Centre de Supercomputacié de
Catalunya, una data adient per fer
un balang del que s’ha aconseguit
en aquesta decada i com ha
d’evolucionar el Centre en els

propers anys.

La valoraci6 que es va fer publica
el passat 30 d’'octubre va ésser
satisfactoria en cadascuna de les
tres arees d’activitat del CESCA:
la supercomputacio, les comunica-
cions ila promocié. Deu anys
despres de la seva fundacio, el
Consorci s'ha consolidat 1 esta

treballant a ‘ple rendiment'.

El Govern de la Generalitat de
Catalunya aixi ho ha considerat,
atorgant-nos el passat 19 de febrer
la Placa Narcis Monturiol en reco-
neixement de la feina feta al llarg
d’aquesta decada al servei de la
universitat i la recerca que ha
contribuit al progrés cientific i
tecnologic de Catalunya. Sens cap
dubte, aquest honor ens enfortira i
ens fara créixer en els nostres tres

eixos d’activitat.

De fet, en els tltims temps, la
supercomputacioé ha deixat de ser
d'us exclusiu per al calcul cientific
1 ha abastat un ventall més ampli,
com és el suport a la gestid en
general. Aixi, el creixement
d’aquest eix anira en ambdods
sentits: d'una banda, continuar la

renovacio tecnologica del nostre

1991
2001

anys

cegk

equipament per a us cientificila
incorporacio6 de la tecnologia grid
per facilitar la cooperacié amb
altres centres de supercomputacié
1, de l'altra, I'impuls del desenvolu-
pament de continguts multimedia

tant educatius com cientifics.

I’Anella Cientifica, fins ara orienta-
da en exclusiva a un entorn R+D,
incorporara la “I"” d’'innovacié
tecnologica de manera que esde-
vingui una plataforma per tal que
les empreses puguin experimen-
tar en serveis i aplicacions en
banda ampla en un entorn preco-
mercial. Per aconseguir-ho, tambe
es renovara l'equipament del
CATNIX amb tecnologia gigabit. A
més, I'increment de velocitat fet al
2001, permetra engegar dos nous
serveis addicionals enguany: veu
per Internet a I'’Anella i videocon-

feréncia.

En un mén cada cop més obert i
meés globalitzat, la Universitat ha
d'ésser capdavantera en la utilitza-
ci6 generalitzada de les noves

tecnologies d'informacio 1 comuni-
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cacions i, per aixo, es continuara
impulsant els acords consorciats
de cooperaci6 tecnologica amb
els proveidors liders en el sector.
En particular, es preveu comple-
mentar les ofertes actuals d’ADSL 1
tarifa plana per a l'accés remot
amb cable, i continuar el desple-
gament de xarxes sense filsila
implementacio¢ de la certificacio
digital. També es treballara en
I'elaboracié d'indicadors de quali-
tat per als serveis informatics de
les universitats i per a operadors i
proveidors d'Internet connectats al
CATNIX.

Lluny de seguir camins parallels,
els tres eixos d’actuacio del
Centre han de convergir en una
cruilla: I'impuls de la recerca ide
la Societat de la Informacié a

Catalunya.
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Rafael Espaiiol i Navarro
President del CESCA
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. El Centre ha ampliat enguany la

seva capacitat disponible i ha
millorat les seves instal'lacions. S'ha
adquirit maquinari de computacié d’al-
tes prestacions, que ha duplicat el ren-
diment punta de que disposen els
usuaris. S'ha quadruplicat la velocitat
del troncal de I'Anella Cientifica, cosa
que facilitara el desenvolupament
d’aplicacions en banda ampla i per-
metra que les institucions connectades
puguin augmentar la seva velocitat
sense problemes de congestié. S'han
instal'lat també un sistema d'alimenta-
ci6 ininterrompuda i un grup electro-
gen, que proporcionen fiabilitat i auto-
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nomia a tot I'equipament, tant de su-
percomputacié com de comunica-
cions. A més, s’han promogut els
acords de cooperacié tecnologica per
facilitar I'adquisicié de programari i
impulsar 'ts de la tecnologia sense fils
iels portatils a les universitats.

El CESCA disposa ara d'una
potencia de calcul total de 134,16
Cflop/s, quasi el doble que 'any 2000.
Cracies al patrocini del Departament
d'Universitats, Recerca i Societat de la
Informacié (DURSI) i del Ministerio de
Ciencia y Tecnologia, s’han adquirit
dues maquines Compag, un AlphaSer-
ver HPC320 i un sistema beowulf, res-

pectivament. L'HPC320 disposa de vuit
nodes ES40, cadascun amb quatre
processadors Alpha 21264B a 833
MHz (EV68) i amb 8 MB de memoria
cau de segon nivell, 20 GB de memo-
ria principal, 1.128 GB en disc i un ren-
diment punta de 53,31 Gflop/s. El siste-
ma beowulf té vuit nodes DS10, cadas-
cun amb un processador Alpha
21264A a 600 MHz (EV6T) i amb 2 MB
de memoria cau de segon nivell, 4 GB
de memoria principal, 291 GB en disc
(36,4 GB a cada node) i un rendiment
punta de 9,60 Gflop/s.

Investigacions sobre l'estructura
electronica de les molecules, cristalls

1998 1999 2000 2001
Supercomputacié
CESCA-CEPBA
Rendiment punta (Gflop/s) 87,83 120,91 141,81 206,32
Hores computacionals 605.117 840.830 953.503 |1.114.158
Nombre d’usuaris 592 830 860 849
Nombre de projectes 121 159 238 222
Visites programes de mobilitat 39 50 41 36
CESCA
Rendiment punta (Gflop/s) 43,12 70,00 70,00 134,16
Hores computacionals 282.584 393.188 432.260 528.081
Treballs en espera < 1 hora 49% 53% 64% 69%
Treballs en espera > 24 hores 19% 19% 10% 8%
Consultes 1.072 607 699 633
Comunicacions
Trafic Anella Cientifica (TB) >8,86 24,01 >58,08 155,68
Trafic enviat a RedIRIS (TB) 4,26 >9,50 32,99 113,45
Trafic rebut de RedIRIS (TB) 11,45 >23,10 57,90 119,24
Articles llegits (x10°) 2,91 9,49 13,21 8,23
Peticions al proxy-cache (x10°) 12,84 248,62 710,25 672,67
Peticions a I'ftp-mirror (x10°%) 3,00 41,65 20,64 196,79
Servidors allotjats + hostatjats 3+8 5+12 6+15 6+19
Pagines llegides al web (x10°%) 128,81 197,86 379,60 385,97
Consultes 673 116 1.112 155
Promocio
Conferéncies 40 34 32 29
Cursos Aula (assistents) 11 (179) 4 (61) 8 (185) 2(12)
Jornades i seminaris (assistents) 6 (487) 6 (224) 6 (353) 4 (231)
Visites al Centre (visitants) 10 (168) 9 (162) 16 (2717) 17 (301)
TERAFLOP 9 9 9 6
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moleculars d'interes tecnologic, reco-
neixement molecular i reaccions impli-
cades en quimica atmosferica i en pro-
cessos de combustié han usat milers
d’hores computacionals per tal de tro-
bar nous materials, avangar en el tracta-
ment de malalties o reduir l'impacte de
I'home en el medi ambient. En total, 98
projectes academics han consumit mes
de mig milié d’hores en el maquinari
del Centre. També s'ha facilitat la gestié
universitaria amb projectes com la ba-
se de dades de tesis doctorals TDC@t.

El programa de mobilitat Impro-
ving the Human Research Potential and
Socio-Economic Knowledge Base (IHP)
ha permes a 35 investigadors realitzar
un total de 36 estades a 20 grups de re-
cerca de Catalunya, d'una durada mit-
jana de 6,51 setmanes. Des que el CES-
CA i el CEPBA van ser seleccionats
com a Cran Installacié de Supercom-
putacié del projecte Human Capital and
Mobility I'any 1993, 251 participants han
realitzat un total de 327 estades convi-
dats per 63 investigadors locals.

L'any 2001 s'ha aconseguit que
totes les universitats connectades a
I’Anella Cientifica disposin d’'Internet
amb banda ampla, amb l'augment a 34
Mbps de la Universitat Ramon Llull, la
Universitat de Vic i el Campus de Sa-
badell de la Universitat Autonoma de
Barcelona. Pel que fa al nombre d'insti-
tucions a I'Anella, la UAB ha augmentat
en tres els seus punts d'accés i s’ha
connectat el Centre Unesco de Catalu-
nya. A més, set institucions han ampliat
el seu cabal.

El troncal de I'Anella Cientifica ha
quadruplicat la seva velocitat, que ha
passat de 622 Mbps a 2,5 Gbps.
Aquesta millora permetra, d'una ban-
da, seguir augmentant les velocitats de
connexid de les institucions sense tenir
problemes de congesti¢ a la xarxa i,
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de l'altra, el desenvolupament d'apli-
cacions de banda ampla i de nous ser-
veis. Pel que fa al trafic de I'Anella,
aquest s'ha quasi triplicat respecte
l'any anterior.

Les institucions connectades han
continuat disposant de diversos serveis
addicionals, com sén el proxy-cache,
I'fip-mirror i les news, entre d'altres. El
servidor de proxy-cache ha augmentat
tant en nombre de fills com de ger-
mans. Pel que fa al nombre de peticions
rebudes, aquestes van disminuir durant
uns mesos per 'augment de cabal de la
linia internacional de RedIRIS, tot i que
en tornar a estar col-lapsada passat
l'estiu, van créixer de nou les peticions
al servidor proxy. Els serveis d'accés
remot i d’accés directe s'han mantingut
en nombre d'usuaris, mentre que els
articles llegits per institucié han dismi-
nuit pels canvis d’habits a la xarxa.

El trafic transmes al Punt Neutre
d'Internet a Catalunya (CATNIX) s’ha
quintuplicat, fruit de la incorporacié de
noves institucions (Colt Telecom, Easy-
net i Tiscali-Nacamar) i de 'augment
de cabal d’altres ja connectades (al-pi
telecomunicacions, BT Telecomunica-
ciones, Jazztel, Menta i Retevisiéon). En-
guany s’ha aprofitat la seva infraestruc-
tura per engegar un pilot d'experimen-
tacié de multicast, un sistema d’envia-
ment eficient ja que transmet a travées
de la xarxa una Unica copia de la infor-
macio, conservant 'amplada de banda
iels recursos de la xarxa tant en el punt
d’enviament com en el de recepcié. A
mes, el CATNIX s’ha integrat en l'asso-
ciacié de punts neutres europeus Euro-
IX, essent-ne el CESCA soci fundador.

Pel que fa a la promocio, s’han im-
pulsat els acords de cooperacié tec-
nologica amb proveidors liders en el
seu sector per tal de facilitar 'adquisi-
cio, tant de programari com de madqui-

nari, entre la comunitat universitaria.
S'ha signat el Programa Select, amb
Microsoft, que permet a les institucions
de I'Anella I'adquisicié de llicencies
acollint-se a un descompte per volum,;
l'acord de portatils, amb Toshiba i
Compaq, per promoure 1'is de la tec-
nologia sense fils i els portatils a les
universitats i, per als usuaris del Servei
d’'Accés Remot, s'ha incorporat la tarifa
plana, a través de Retevision, i 'ADSL,
amb al-pi telecomunicacions.

A més, el Grup de Treball de Pro-
teccié de Dades, creat arran de la
TSIUC 2000, ha impulsat la convocato-
ria d'un concurs public per implantar la
Llei Organica de Proteccié de Dades
de Caracter Personal a les universitats.
Aixi, set de les universitats consorcia-
des i el CESCA han unit esforgos per
prendre les mesures de seguretat ne-
cessaries segons aquesta llei.

S’ha organitzat la segona edici6 de
la Trobada dels Serveis Informatics de
les Universitats de Catalunya (TSIUC),
que ha tractat els indicadors de qualitat.
S'ha dut a terme la Trobada de 1'Anella
Cientifica, que ha comptat amb cinc
ponéncies sobre telecomunicacions,
aplicatius i societat de la informacio, i
amb una taula rodona sobre portals
educatius. A més, s'’ha organitzat la Jor-
nada Catalana de Supercomputacio, un
forum biennal que enguany s'ha fet
coincidir amb la data del dese aniversa-
ri del Centre i que ha tractat la proteo-
mica, l'astronomia i les politiques euro-
pees de supercomputacio.

La celebracié d'aquests 10 anys es
va dur a terme en una recepcioé al Palau
de la Generalitat i va ser presidida pel
conseller del DURSI, Andreu Mas-Co-
lell. Durant aquest acte, es van guardo-
nar diferents personalitats que han con-
tribult al progrés i a la consolidacié del
Centre. A més, el CESCA també ha lliu-
rat enguany un guardé a tres membres
de la plantilla i a un collaborador ex-
tern que han treballat per al Centre du-
rant tota aquesta decada.

Ha continuat la tasca de formacié
amb 1'Aula de Noves Tecnologies, a
més de conferéncies i seminaris en
col'laboracié amb d'altres institucions.
S'ha continuat també informant de les
novetats per mitja del TERAFLOP, i pro-
mocionant els serveis a través dels mit-
jans de comunicacio. [ ]



Els organs de govern i assessors

o El Consell de Govern s'ha reunit el 23 de
mar¢ per aprovar l'adaptacié dels Estatuts al nou
organigrama del DURSI, I'ampliacié de funcions de
la Comissié Permanent, la liquidacié del Pressu-
post del 2000 i el Pressupost per al 2001. Poste-
riorment s’han produit els canvis seguents: Joan
Tugores ha assumit la representacié de la UB en
substitucié d'Antoni Caparrods, i M. Rosa Virds ha
substituit Enric Argullol en la representacié de la
UPF. A més, fruit de la modificacié dels estatuts
(publicada al DOGC num. 3.513, de data 14 de no-
vembre de 2001), es va incorporar al Consell de
Govern Carles Martin, secretari per a la Societat
de la Informacié.

JORDI PARETO

e Enguany les quatre vocalies rotatories a la
Comissié Permanent han correspost a Montser-
rat Llinés, de la UAB; Sebastia Xambo, de la UPC;
Daniel Serra (Francesc Pedr¢ fins al 18-10), de la
UPF; i Francesc Vallverdu, de la UOC.

JORDI PARETO

9 El conseller del DURSI, Andreu Mas-Colell,
ha delegat la presidéncia de la Comissié Execu-
tiva del CATNIX en el director general d'Indus-
tria de la Generalitat de Catalunya, Antoni Gurgui.
Hi ha hagut les seglients incorporacions: Sven En-
gelhardt, de Tiscali-Nacamar; Ginés Alarcédn, de
Colt Telecom; i Mikel Lekaroz, d'Easynet. Andreu
Vea ha assumit la representacié de Retevision, i
Claudio Morén, la de BT.

Pel que fa als organs assessors, en el Grup
d’Usuaris del Servei de Cerca de Farmaco-
fors (CUSCF) s'han incorporat com a vocals Anto-
nio Romero, del CSIC; Robert Soliva, de Laborato-
ris ]. Uriach; Angel Messeguer, del CSIC, 1 Josep
Font, de la UAB. A la Comissié dels Serveis In-
formatics de les Universitats de Catalunya
(CSIUC), Jaume Arona i Corominas ha substituit Jo-
an Parellada en la representaci¢ de la UB. La Co-
missié6 Técnica del CATNIX ha tingut tres no-
ves incorporacions: Frank Rey, de Tiscali-Naca-
mar; Javier Benitez, de Colt Telecom; iAngel Jara-
bo, d’Easynet.

A més, la Comissié Permanent ha aprovat la
creaci6é de dos nous grups de treball: el Grup de
Treball per a I'’Avaluacié d'Adquisicions en Comu-
nicacions (GTAAC), per preparar el concurs de
renovacié de 'Anella Cientifica de l'any 2003, i el
Grup de Treball per a I'Avaluacié d'Adquisicions
en Supercomputacié (GTAAS), el qual ha avaluat i
seleccionat les ofertes del concurs de renovacio
del maquinari. ]

JORDI PARETO
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Marg 2002



El maquinari i el programari

. L'any 2001 el CESCA ha quasi

doblat la seva potencia de cal-
cul, gracies al suport del DURSI i del
Ministerio de Ciencia y Tecnologia. El
rendiment punta total ha passat de 70
Cflop/s a 134,16 Gflop/s, amb la ins-
tal'laci6 del nou maquinari adquirit a
Compaq, un AlphaServer HPC320 i un
sistema beowulf. Aquests supercom-
putadors van ser inaugurats pels di-
rectors generals d’'Universitats i Re-
cerca, Antoni Gir6 i David Serrat, el 20
de juliol.

L'HPC320, batejat com a guille-
ries, disposa de 32 processadors
Alpha 21264B EV68 a 833 MHz, 20 CB
de memoria principal, 1.128 GB en
disc i té un rendiment punta de 53,31
Cflop/s. Els 32 processadors estan dis-
tribuits en 8 nodes ES40 interconnec-
tats amb una xarxa Memory Channel II
de 100 MB/s. La configuracié d'aques-
ta maquina proporciona el maxim ren-
diment per a les aplicacions de quimi-
ca teorica 1 modelitzacié biomolecular
que caracteritzen majoritariament la
carrega dels usuaris del Centre, i que
no paral-lelitzen significativament més
enlla dels quatre processadors.

El sistema beowulf, que ha rebut
el nom de montnegre, disposa de vuit
processadors Alpha 21264A EV6T de
600 MHz, 2 MB de memoria cau de se-
gon nivell, 4 GB de memoria principal
i 291 GB en disc, i té un rendiment
punta de 9,60 Cflop/s. Els vuit nodes
DS10 estan connectats per dues xar-
xes, Fast Ethernet i Myrinet 2000.
Aquesta maquina ha estat adquirida
per desenvolupar metodes de compu-
tacié d'altes prestacions distribuits per
al sector financer, entre d'altres aplica-
cions.

Els resultats obtinguts per als pro-
cessadors EV68 en els benchmarks de
quimica teorica i modelitzacié biomo-
lecular han estat de 6,06 1 10,88, res-
pectivament, amb una mitjana geome-
trica de 6,68, la qual cosa multiplica
per 1,8, 2,8 1 3,5 el rendiment de
I'N4000, amb tecnologia PARISC 8500
de I'any 1999, del V2500, amb el ma-
teix processador, i de I'SP2, amb tec-
nologia Power?2 thinl60 de l'any 1998,
respectivament. El rendiment per als
processadors EV67 és en mitjana equi-
valent als de 'N4000.

Pel que fa als nodes, se n'ha ava-
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luat el rendiment amb una carrega de
treball d'n, 3n/2 i 2n del benchmark
UdCJLA, on n és el nombre de proces-
sadors per node. A partir dels resul-
tats obtinguts, s’observa que el nom-
bre de treballs per node ES40 (amb 4
processadors) és sensiblement supe-
rior al V2500 (amb 16 processadors) i
quasi el doble a I'N4000 (amb 8 pro-
cessadors). Aquest fet és explicable
per la degradacid que l'arquitectura
de cada node introdueix en executar
els treballs monoprocessador simulta-
niament, la qual cosa correspon a l'en-
torn real de treball. Aixi doncs,
aquests resultats corroboren l'aposta
feta en adquirir nodes amb un nombre
menor de processadors que s'ajusten
millor a la carrega caracteristica majo-

ritaria dels usuaris del Centre.

També s'ha actualitzat I'SGI Octa-
ne que allotja el Servei de Cerca de
Farmacofors (SCF) i la base de dades
documental del Centre. Aquesta ac-
tualitzacié compren la substituciéd del
processador R10000, de 175 MHz i 1
MB de memoria cau de segon nivell,
per dos processadors R12000, de 400
MHz i 2 MB; I'ampliacié de la memoria
en 512 MB, passant a tenir 704 MB de
memoria principal, i la instal-lacié d'un
nou disc de 36 GB, passant a tenir un
total de 49 GB d'espai en disc.

A T'IBM SP2, s’han substituit tres
discs d'IBM de 4,5 GB per dos discs
Seagate de tecnologia UltraSCSI. Els
nous discs tenen 18,4 GB de capacitat,
7.200 RPM i un temps mitja de cerca
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L’HPC320 va arribar el 18 de juny i va es-
tar operatiu en fase de proves I’1 d’agost.

JORDI PARETO

El nou SAI proporciona més fiabilitat i au-

tonomia al maquinari, tant de supercom-
putacié com de comunicacions.

de 5,8 ms. Amb aquest canvi, per al
conjunt dels nostres benchmarks, s’ha
obtingut una millora del rendiment en
el temps real d’execucié que varia des
d'un 12% fins a un 30% per als bench-
marks que utilitzen significativament
l'acceés a disc.

A més d’adquirir nou maquinari
de calcul, s'ha instal'lat un nou sistema
d’alimentaci¢ ininterrompuda (SAI) i
un grup electrogen que proporciona-
ran mes fiabilitat i autonomia tant als
supercomputadors com a tot I'equipa-
ment de comunicacions. El SAI és un
sistema paral'lel redundant PowerWa-
re, és a dir, esta constituit per dos
equips que treballen de manera si-
multania i autonoma, pero que estan
enllagats per detectar possibles falla-
des de l'altre equip i assumir alesho-
res les seves tasques. El SAI s’encarre-
ga habitualment de controlar les puja-
des i baixades de tensié per tal que
aquestes no afectin el maquinari. En
cas de produir-se un tall de corrent,

les bateries del SAI proporcionen
I'energia necessaria a les maquines,
mentre arrenca el grup electrogen.
Aquest grup, model Agalsa DLA.165,
disposa d'una autonomia de 72 hores,
la qual cosa assegurara que les maqui-
nes i els usuaris no pateixin les conse-
quencies d'un possible tall del corrent
electric.

El CESCA disposa d'un programari
de supercomputacié molt especialitzat
per tal de satisfer les necessitats de
calcul dels seus usuaris, tant en pro-
gramari de base com en aplicacions.
El programari de base és majoritaria-
ment homogeni per a totes les maqui-
nes i el constitueixen els diferents com-
piladors, les llibreries de calcul nume-
ric, les llibreries de paral-lelitzacié i els
gestors de cues de batch. Pel que fa a
les aplicacions, n'hi ha 31 de disponi-
bles amb la incorporacié de dues no-
ves, Polyrate i Gaussrate.

S’ha millorat el rendiment de les
versions d’Amber a 'N4000 i al V2500
despreés de la revisio sol'licitada a HP.
S’han modificat les versions 5.01 i 6.0
d’aquest programa, cosa que s’ha tra-
duit en un increment de rendiment per
al benchmark UABLP del 38%, al
V2500, i del 43%, a 'N4000. A més, a
I'N4000 s'ha instal'lat la nova versié 6.0
de la base de dades Objectivity/DB
per C++ iJava. Aquesta versié coexis-
teix amb les dues versions anteriors: la
5.1, instal'lada a I'IBM SP2,i1la 5.2.1, a
I'HP V2500.

S'ha instal‘lat a tots els supercom-
putadors, excepte a 'IBM SP2, la nova
revisié A.11 del programa de quimica
quantica Gaussian98. A1'SP2 no ha estat
possible dur a terme aquesta actualitza-
ci6 per incompatibilitats entre la nova
revisio del programa i el sistema ope-
ratiu d’aquesta maquina (AIX 4.2).

A TSP2, s’ha instal'lat el programa
de calcul mecanoquantic Polyrate en la
versié 8.5.1, un programa per a 'anali-
si de reactius, productes i estats de
transicié en reaccions quimiques de
sistemes poliatomics (i també d'atoms
i diatoms com a casos especials). Tam-
bé s’hi ha instal'lat el Gaussrate en la
versié 8.4, un conjunt de subrutines i
scripts que fan d’interficie entre els
programes Polyrate i Gaussian.

Després de la seva renovacio

tecnologica, s'han traslladat a I'SGI Oc-
tane les aplicacions Unichem (DGauss,
CADPAC i MNDQO97) i Cerius2-Castep
que estaven instal-lades a I'SP2. Per
aquest motiu, s'hi ha instal'lat el gestor
de cues de batch Load Sharing Facility
(LSF), com a les HP i a les Compag.
Tambeé s’hi ha instal'lat la nova versié
4.2 MatSci del programa Cerius2-Cas-
tep, aixi com la nova versié 7.3 dels
compiladors de Fortran 77, Fortran 90,
CiC++.

Tambeé a I'SCI Octane, s’ha actua-
litzat a la versié 4.6 el programa de
cerca de farmacofors Catalyst, que té
la capacitat de definir i cercar patrons
en bases de dades d'estructures qui-
miques tridimensionals de compostos
d’interes biologic, i s’hi ha ampliat el
nombre de moduls disponibles d'aquest
programa. Els moduls afegits sén els
que incorporen les funcionalitats de
generaci6é d’hipotesis (HypoGen i Hip-
Hop). A més, s'ha actualitzat a la nova
versio les bases de dades d’estructu-
res d'interes biologic Derwent, May-
bridge, NCI i BioByteMasterFile.

A més de tot el programari comu
a les maquines del Centre, les dues
Compaq disposen del programa de
quimica quantica Gamess i de la llibre-
ria numerica CXML. A I'HPC320 s’hi ha
installat també el Compaq JavaTM 2
SDK Standard Edition (J2SDK), versié
1.3.0-1 per Compag® Tru64™ UNIX®,
aixi com la versi6 6.1 de la base de da-
des Objectivity/DB per C++iJava. =

L’Amber a les HP

Speedup respecte al processador wide/1 GB:

0 [ Tinicial
x1,80 [ vodificat

N4000 V2500

AMBER 5.01
HP-UX 11.0, 177 10.30

UABLP: DNA in water,
5.587 atoms,

868.726 nonbonded pairs,
1.732 TIP3P waters

TERAFLOP
Marg 2002



JORDI PARETO

La supercomputacio

El maquinari de supercomputa-
. ci6 ha permes als investigadors
realitzar calculs de gran envergadura
que han fet avancgar la seva recerca, en
arees com la quimica teorica, la mode-
litzacié biomolecular, la fisica, els me-
todes numerics i les ciencies de la Te-
rra. Investigacions sobre l'estructura
electronica de les molecules, cristalls
moleculars d'interes tecnologic, reco-
neixement molecular, i reaccions impli-
cades en quimica atmosferica i en pro-
cessos de combustié han usat milers
d’hores computacionals per tal de tro-
bar nous materials, avancar en el trac-
tament de malalties o reduir l'impacte
de 'home en el medi ambient. També
s’ha facilitat la gesti¢ universitaria amb

Els directors generals d’Universitats i Recerca, Antoni Gir6 i David

Serrat, van inaugurar els nous supercomputadors el 20 de juliol.

projectes com la base de dades de te-
sis doctorals TDC@t i s’ha millorat 'ac-
cés a la informacié matematica amb
l'actualitzacié de la replica de la base
de dades Zentralblatt MATH.

Enguany, diferents usuaris del
Centre han vist reconeguda la seva
tasca. Han rebut la distincié del DURS],
Francesc Illas (UB), Miquel Sola (UdG),
Mariona Sodupe (UAB) i Joan X. Come-
lla (UdL); han estat premiats Juan José
Novoa (UB), Modesto Orozco (UB) i
Lluis Torner (UPC), entre d’altres, i ha
estat homenatjat Juan Bertran (UAB), un
dels pares de la quimica teorica a Ca-
talunya i també un dels primers usuaris
del CESCA, que enguany s'ha jubilat.

Les hores computacionals (HC)
usades al maquinari del CESCA han
estat 528.081, un 22% més sobre les
432.260 del 2000. El nombre de tre-
balls executats ha disminuit un 13%,
passant de 30.294 a 26.456. D'aquests
treballs, un 69% s'han iniciat abans

d'una hora d’espera, mentre que un
8% han hagut d’esperar més de 24 ho-
res, la qual cosa representa una millora
respecte l'any anterior, on els percen-
tatges eren 64% i 10%, respectivament.

Amb T'arribada del Compaqg s’ha
reduit el temps d’espera a les HP,
mentre que a l'IBM, després del
traspas d'usuaris de l'any passat cap a
d'altres maquines, es manté. De mitja-
na, el temps mitja d’espera ha passat
de 13,37 hores al 2000 a 12,97 al 2001.
A 'HPC320, instal'lat al juny, el temps
mitja d’espera és de 3,26 hores. A
I'N4000 i al V2500, el temps mitja d'es-
pera ha passat de 19,22 hores a 17,06,
mentre que a I'SP2 s’ha mantingut en
6,32. De mitjana, el temps d’execucid

ha augmentat respecte el 2000, pas-
sant de 14,15 a 17,29 hores. Cal tenir
en compte que des de mitjan del 2001,
d’'una banda, s’ha incorporat el nou
maquinari Compagq i, d'altra banda,
s’ha augmentat a 200 hores el limit de
temps d’'execucid de totes les cues
restringides a 100 hores.

Durant el 2001 s'han rebut 633
consultes, de les quals un 36% han es-
tat resoltes al mateix moment que s’han
fet. Els usuaris han preguntat especial-
ment sobre els codis (28%), les aplica-
cions (22%), els gestors de cues (18%),
els sistemes operatius (11%), les xar-
xes (9%) 1informacié general (6%).

Els 70 projectes academics que
administra el CESCA han usat 763.461
HC al maquinari disponible al CESCA-
CEPBA, un 28% meés que l'any 2000
(595.714). Les institucions del Consorci,
excepte la UPC, han usat un total de
669.395 HC, de les quals un 38%
(253.666 HC) s’han executat al maqui-

nari del CEPBA. Els projectes de la UPC
i d’altres institucions de 1'Estat, adminis-
trats pel CEPBA, han usat 40.744 HC en
el nostre maquinari, un 8% del total de
les 528.083 HC que s’han executat.
L’'entorn de treball ha experi-
mentat diverses millores: d'una banda,
es pot accedir als servidors de calcul
utilitzant la interficie ATM a 155 Mbps i,
de l'altra, s’han afegit a 'IBM SP2 dos
nodes més amb 12 GB de disc tempo-
ral per a treballs que ho requereixin a
traves de la cua xdisk. Aixi doncs, hi ha
quatre nodes disponibles: un wide amb
discs externs i tres thinl60, un amb
discs SSA 1 dos amb nous discs interns
de Seagate. També s’han ampliat totes
les cues de 100 a 200 hores de CPU

Aquest grup d’investigadors de la UB i la UAB estan investigant

nous tractaments de 1’Alzheimer.

per tal d'assolir els requeriments ac-
tuals dels treballs dels usuaris i s’han
prioritzat les execucions dels visitants
del programa de mobilitat. S’han incor-
porat quatre noves estadistiques al
web, tres de les quals mostren informa-
ci6 en temps real del consum de CPU,
el nombre de treballs batch (en execu-
ci6 i en espera) i el nombre d'usuaris
connectats en els servidors de calcul, i
l'altra grafica mostra I'evolucié mensual
del nombre de tesis introduides per
cada universitat a la base de dades de
tesis doctorals TDC@t.

El nombre de grups de recerca
usuaris del Servei de Cerca de Farma-
cofors (SCF) ha passat de 6 a 9. AixO
ha permes ampliar-lo amb la incorpo-
racié de dos nous moduls, HypoGen i
HipHop, i també actualitzar el progra-
ma Catalyst i diverses bases de dades.

El Servei d’Emmagatzematge
de Dades (SED), posat en marxa a la fi
de 1999, ha ampliat la seva capacitat en
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40 cintes més, cosa que augmenta la
disponibilitat del nombre de dades en
800 GB. El robot disposa ara de 140
cintes, que es tradueixen en 2,73 TB de
dades. L'ocupacié d’aquest servei ha
arribat al 74%, ja que s’han utilitzat 104
de les 140 cintes disponibles. S’han em-
magatzemat 2,75 TB (part de les dades
estan comprimides), un 86% per les co-
pies de seguretat propies i un 14% per
arxiu permanent de dades d'usuaris.
Dins 'Accés a Gestors d’Infor-
macié per Internet (AGI?), la base de
dades del TDC@t comptava a la fi del
2001 amb 290 tesis doctorals introdui-
des de sis de les vuit universitats que hi
participen i que encara en fan un us
irregular que no correspon al nombre

JORDI PARETO

Juan Bertran, un dels pares de la quimica
teorica a Catalunya.

de tesis publicades per cada institucio.
S'ha continuat la gestié de la versié
electronica de la publicacid Contribu-
tions to Science (www.cat-science.com) i
se n'ha millorat el web amb noves apli-
cacions, com soén una llista de discussio
(Agora) i diverses estadistiques. També
s’ha actualitzat a la nova versid, Sum-
mer 2001, la replica de la base de da-
des matematica Zentralblatt MATH, que
va ser posada en marxa l'any 2000.
Durant el 2001 ha continuat la tasca
en el projecte GAIA, de I'Agencia Espa-
cial Europea, en el qual s’esta dissenyant
el prototip de la base de dades que em-
magatzemara la informacié que es rebra
des d'un satel'lit i en que també partici-
pen investigadors de I'IEEC i la UB, aixi
com l'empresa GMV. Ha continuat tam-
bé el projecte PROFIT, liderat per 'em-
presa Cridsystem, que desenvolupa
metodes de computacié d’altes presta-
cions integrats en un sistema basat en
components per al sector financer.

El consum per institucié i maquina
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Els recursos compartits del CESCA-CEPBA

entre el CESCA i el CEPBA ha
continuat permetent obtenir el maxim ot
rendiment del maquinari i el progra- Teiria it : Burd
mari d’ambdds centres. En total els
usuaris han tingut accés a un rendi-
ment punta de 206,32 Gflop/s.

S'’han usat 1.114.158 HC, un 53%
al CEPBA i un 47% al CESCA, un 17%
més sobre les 953.503 del 2000. El 0% g 1%
nombre d’'usuaris ha passat de 860 a
849 i el de projectes, de 238 a 222. La

UB ha usat un 34% de les hores, segui- M. Valem (UPC] Smusnce o axuiciues | benchmanis 0%
da de la UPC amb un 24% i la UAB 5 Algrer L] Exfrocfur siscimioms de mostoke | st anpaToe 0,
o #F Man (UB) Moded ab uwin = cafilm fmiercpsmne rosnce b ma ek [

amb un 15%. El grup Altres, que en- * .1 Moo (U Enginyenes o cristais moscuias o s lonoigie f%
globa a diferents universitats de fora *m furlhl-'gfl tm'rrm'"-;mmnh compme mebd (o3 Apicacons en ::

. - TOECD Amcrnees me | modscoier

de Catalunya, ha consumit un 17% de * AN Luch JUAR Aescrsm o Faesksncs srkmcs | o faimgpen aw
les hores usades, 1 en destaca espe- * & Lecdin [LLAE] Moo fTace Mokeular S REfanss sh feolede oe facme A%
; B ; sz £ =8 Aguaiar (LU Dindmiog oo moooons Qeimigued akvmanicin A%
cialment el grup d'investigacio de José » 2. Pérez [UPC) Y i o

Manuel Saa, de la UIB, que ha usat un
6% de les hores.

De les hores computacionals usa-
des en el periode 1996-2001, un 54%
ha estat en l'area de quimica teorica;
un 13% en la de fisica; un 13% en la
d'informatica; un 11% en la de modelit-
zacié biomolecular; un 6% en la de
metodes numerics en enginyeria; un
1% en la de ciencies de la Terra; i un
3% en altres arees. Tres universitats
han usat tres quartes parts dels recur-
sos: UB (34%), UPC (26%) i UAB (18%)).

ESSEEERE.

o el a0 &0 ] " i
Visites: HCM: 112 TMR: 133 IHP: &5 PECO: 17

Improving Human
Potential

El programa de mobilitat d'investiga-

dors Improving Human Potential (IHP) Al
ha permes a 35 participants realitzar
36 estades a 20 grups d'investigacid
de Catalunya, d'una durada mitjana de
6,51 setmanes. El CESCA i el CEPBA
han participat en programes de mobi-
litat d'investigadors des del 1993, quan
van ser seleccionats com a Cran Ins-
tallacié de Supercomputacié del pro-
jecte Human and Capital Mobility.
D’aleshores enga, 251 participants han
realitzat un total de 327 estades d'una

durada mitjana de 8,59 setmanes con- HCM-TMR-IHP: 210 visites PECO: 17 visites

vidats per 63 investigadors locals. =
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Les comunicacions

Les comunicacions sén avui dia
una eina de treball imprescindi-
ble per a tota la comunitat cientifica,
tecnologica i academica. A més del
paper decisiu que han tingut en l'ac-
cessibilitat dels usuaris als recursos de
supercomputacié del Centre des del
principi, actualment juguen un paper
clau en l'accés a la informacio i en el
desenvolupament de nous projectes
que necessiten de la banda ampla.

Durant el 2001 ha continuat la
gestié de I'Anella Cientifica i dels
seus nou serveis addicionals, del Punt
Neutre d'Internet de Catalunya (CAT-
NIX) i del nus de RedIRIS a Catalunya.
A més, ha continuat 'administracié de
tota la infraestructura basica del Cen-
tre, com soén servidors de correu, llis-
tes de distribucio i web, xarxa local,
instal-lacions tecniques, etc.

Enguany s’ha aconseguit que to-
tes les universitats connectades a
I'Anella Cientifica disposin d'Internet
amb banda ampla, amb 'augment de
cabal de la URL, la UVic i el Campus
de Sabadell de la UAB. Amb aquestes
ampliacions, el nombre d’institucions
connectades a 34 Mbps ha passat de
8, al maigde 1998, a 11.

El troncal de I'Anella ha guanyat
en velocitat i en redundancia. La xarxa
troncal SDH (tecnologia optica per al
transport de senyals de comunicacio
sobre la qual s'implementa 'ATM) ha
augmentat la seva velocitat de 622
Mbps a 2,5 Gbps, la qual cosa per-
metra seguir millorant les velocitats de
connexio de les institucions sense tenir
problemes de congestid a la xarxa.
Amb aquesta ampliaci¢ en la velocitat
del troncal, I'Anella es va avangar tec-
nologicament a la nova xarxa de re-
cerca europea, Géant, que va estar
operativa a 2,5 Gbps de velocitat en el
seu troncal al novembre. A mes, I'Ane-
lla Cientifica ha ampliat la redundancia
fora de Barcelona. L'arquitectura me-
tropolitana de la xarxa en dos anells,
un de principal i un altre de secundari,
s’ha estes fins a la UdG, de manera
que si hagués un tall en la fibra en un
d’aquests anells, existiria un cami al-
ternatiu que permetria la comunicacio.

El nombre d'institucions connec-
tades a 1'Anella ha passat de 55 a 40. El
motiu d'aquesta reduccié es troba en
la reclassificacio feta a I'hora de comp-

El 2 d’agost, Colt telecom va connectar-
se al CATNIX a través de fibra optica.

El pas a 2,5 Gbps va supossar la renova-

ci6 del commutador.

tabilitzar el nombre d'institucions i que
engloba, per exemple, els diferents
centres i instituts del CSIC o les quatre
institucions federades de la URL que es
connecten a I'Anella. El 2001 s'hi ha
connectat el Centre Unesco de Catalu-
nya (a 384 Kbps) i la UAB ha augmen-
tat en tres els seus punts d’'accés: el
Campus de Sabadell (a 34 Mbps) i les
Unitats Docents de la Facultat de Medi-
cina a I'Hospital Universitari Germans
Trias i1 Pujol i a 'Hospital General Vall
d’'Hebron (a 2 Mbps). Han millorat la
seva connexi6 altres institucions: Cen-
tre de Terminologia (de 256 a 512
Kbps), Institut Cartografic de Catalu-
nya (de 128 a 512 Kbps), Institut d’Es-
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tadistica de Catalunya (de 64 a 512
Kbps), Institut d’Estudis Catalans (de
64 a 512 Kbps), Institut de Recerca On-
cologica (de 64 a 128 Kbps) i Institut
Municipal de Salut Publica (de 64 a
512 Kbps). També ha millorat la seva
connexid el Centre Mediterrani d’'In-
vestigacions Marines i Ambientals del
CSIC, que ha canviat la seva ubicacio i
s'ha integrat a la xarxa de comunica-
cions de la UPF. Pel que fa al trafic de
I'Anella, aquest s’ha mulplicat per 2,7 i
ha passat de 58 a 156 TB.

Coincidint amb el dese aniversari
del CESCA, s’ha renovat el web institu-
cional per tal d’actualitzar el seu format
i fer meés accessible la informacié des
de la pagina principal. Des del 7 de
marg, data en que 10 anys enrere es
va signar el conveni de creacié del
Centre, els internautes accedeixen al
nou web (www.cesca.es) que, a més
dels canvis a la pagina principal, incor-
pora noves pagines d'informacié so-
bre els serveis oferts, aixi com de les
ofertes tecnologiques disponibles per
a tota la comunitat universitaria.

El CESCA ha realitzat diferents
millores en els serveis addicionals
de I'Anella. La linia directa als EUA,
que usen el proxy-cache i els serveis
d'accés directe i accés remot, ha estat
ampliada a 4 Mbps. Anteriorment
aquesta linia disposava d'un cabal
d’'1,5 Mbps. Pel que fa al servidor de
News, els usuaris poden accedir a
dues noves jerarquies que inclouen
grups de noticies relacionats amb els
programaris Staroffice i Vmware.

Al servei de proxy-cache ha dis-
minuit lleugerament el nombre de pe-
ticions, que han passat dels 710,25 mi-
lions del 2000 als 672,67 milions del
2001. El motiu d'aquest decrement es
troba en 'ampliacié dels accessos in-
ternacionals de RedIRIS feta al marg,
cosa que va millorar el temps de res-
posta de les peticions realitzades sen-
se usar el proxy. De tota manera, des-
prées de l'estiu es van tornar a col'lap-
sar les linies i va augmentar de nou el
nombre de peticions a aquest servei.
Pel que fa a la familia del proxy del
Centre, aquesta ha continuat creixent
tant en fills com en germans. Enguany
té 18 germans, cinc més que l'any
2000, amb la incorporacié de quatre
servidors de RedIRIS i un més d’'Euskal

TERAFLOP
Marg 2002



Herriko Unibertsitatea (EHU). Pel que
fa als fills, ara en té 25. D'una banda,
s’han incorporat un nou servidor de la
UPC, la UOC i I'Hospital de Sant Pau, i
dos servidors proxy mes de la UPF i,
d’altra banda, s’ha donat de baixa I'Ins-
titut Quimic de Sarria.

Pel que fa al Servei d’Accés Re-
mot (SAR), ha augmentat el nombre
d'usuaris que es connecten a l'Anella
usant el SAR. Aquest servei ha estat
ampliat amb la incorporacié d'una tari-
fa plana en horari reduit, proporciona-
da per Retevisién, 1 d'ADSL, per al-pi
telecomunicacions. Pel que fa al Servei
d’Accés Directe (SAD), s’ha mantin-
gut el nombre d'usuaris. Aquest servei
és usat per aquells investigadors que
necessiten tenir molt bona connectivitat
amb els EUA per a la realitzacié d'un
projecte o bé que volen tenir un codi
en aquesta maquina per poder accedir
a fitxers via ftp amb més rapidesa.

El Servei de Certificacié Digi-
tal (SCD) ha acabat d'implementar-se
durant el 2001. La finalitat d’aquest
servel, posat en marxa a la fi del 2000,
és establir una infraestructura de clau
publica a I'Anella Cientifica dins de la
jerarquia del Pilot de Certificacio IRIS-
PCA per tal que el CESCA pugui certi-
ficar el seu personal, els servidors
propis i els que es trobin allotjats a les
seves instal-lacions, aixi com també al-
tres institucions connectades a 1'Ane-
lla, perque aquestes puguin certificar
els seus.

El Servei d’Allotjament i Hos-
tatge de Servidors (SAHS) ha tingut
vuit noves incorporacions (1 allotja-
ment i 7 hostatges) i dues baixes. S’ha
allotjat la maquina del Servei de Mete-
orologia de Catalunya i s'han hostatjat
els seglents webs: European Universi-
ties Continuing Education Network,
Institut d’Estudis Catalans, Intercat (fa-
cilita I'aprenentatge del catala als estu-
diants que provenen de fora de Cata-
lunya), i quatre webs del Centre Unes-
co de Catalunya (el de l'entitat, la re-
vista Tots en catala i en angles, i Lin-
guapax, un projecte per promoure la
cultura de la pau). Ha estat baixa la So-
ciedad Astrondmica de Espana y Amé-
ricai el pilot de la revista Recercat, que
finalment ha estat desestimat.

La connectivitat entre Barcelona i
Madrid a través de la xarxa RedIRIS

L’Anella Cientifica
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La UVic disposa d’Internet amb banda
ampla a través d’aquest radioenllag

des del 14 de novembre.

ha augmentat a 155 Mbps. També
s'han realitzat diferents millores a les
linies internacionals. L'amplada de
banda amb els Estats Units ha passat a
155 Mbps per a la Internet general i a
77 Mbps per a la Internet2 i els
proxies. Amb Europa, RedIRIS es con-
necta a la xarxa Géant a 2,5 Gbps. El
node d’accés de Géant per a RedIRIS
esta a Madrid i es connecta als nodes
d'ltalia i Franca a 2,5 Gbps. Aquesta
nova xarxa paneuropea, que ha subs-
tituit la TEN155, disposa de troncals a
1012,5 Gbps.

El CATNIX ha continuat la seva
consolidacié amb exit. D'una banda,
s’hi ha connectat Tiscali-Nacamar, Colt
Telecom i Easynet, i d’altres institu-
cions han ampliat la seva connexié: al-
pi telecomunicacions, BT Telecomuni-
caciones, Menta i Retevisién (a 34
Mbps), i Jazztel (a 4 Mbps). D’altra
banda, el trafic al Punt Neutre ha cres-
cut considerablement, ja que gairebé
quintuplica el de I'any 2000. S'hi ha in-
tercanviat mes de 61 TB de trafic, xifra
que és equivalent a transferir tot el text
d'una CGran Enciclopedia Catalana ca-
da 48 segons. D'aquest trafic, I'Anella
Cientifica n'ha aportat un 26% i n'ha
obtingut un 16%. A més, el CATNIX
s’ha integrat en 'associacié de punts
neutres europeus Euro-IX, essent-ne el
CESCA soci fundador.

Aprofitant la infraestructura del
CATNIX, s'ha engegat un pilot d’expe-
rimentacié de multicast, que possibilita

la transmissi¢ de les mateixes dades a
un grup de destinataris que les han
sol'licitades. El multicast es pot consi-
derar un sistema d'enviament eficient
ja que transmet a través de la xarxa
una unica copia de la informacié sol'li-
citada, conservant I'amplada de banda
1 els recursos de la xarxa tant en el
punt d’enviament com en el de recep-
ci6 de la transmissié. Els operadors i
proveidors presents al CATNIX poden
aprofitar la seva infraestructura per im-
plementar-hi l'intercanvi de dades
multimedia usant el multicast. A més,
s’ha actualitzat la interficie grafica de
Looking Class al web del CATNIX, una
utilitat de gran ajuda en la resolucié de
problemes operacionals en entorns de
xarxa, especialment els implicats en
connectivitat i encaminament entre
proveidors.

Les comunicacions

El CESCA ha contribuit també a la
celebraci¢ de les jornades organitzades
pel Centre de Ciencies de Benasc (Os-
ca), que ha tractat el tema Strings, Bra-
nes and Field Theory. Per sete any con-
secutiu, s'ha proporcionat el suport tec-
nic a la instal'lacié d'una linia punt a
punt de 64 Kbps entre Barcelona i Be-
nasc, donant aixi accés a Internet per-
que cada cientific pogués treballar amb
el seu propi ordinador. També s’ha
col'laborat en I'i2CAT, impulsat per la
Secretaria per a la Societat de la Infor-
macio, proporcionant connectivitat a les
universitats no metropolitanes a través
de I'Anella perque puguin participar en
aquest projecte. Una de les proves pilot
que enguany s'han dut a terme i en la
qual ha collaborat el Centre ha estat la
retransmissié en directe d'una opera,
La Traviata, ala UdG ila UdL. =
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La promocio

. Un dels objectius del Centre és
aprofitar la seva condicié de con-
sorci per signar acords amb empreses
liders que beneficiin la comunitat uni-
versitaria. Enguany, s'ha refermat
aquesta voluntat 1 s’han signat diferents
acords de cooperacioé tecnologica
que, d'una banda, facilitaran la incorpo-
racié de programari i maquinari i, de
l'altra, impulsaran la incorporacié de la
tecnologia sense fils a les universitats.

Amb Microsoft, s’ha signat el pro-
grama Select, un acord per tal de faci-
litar I'adquisicié de programari a totes
les institucions de !'Anella Cientifica
(excepte el Servei Catala de la Salut).
Amb Toshiba 1 amb Compag, s’ha sig-
nat un acord per potenciar la incorpo-
raci6é dels equips portatils i de la tec-
nologia sense fils a les universitats. A
meés, per als usuaris del Servei d’Ac-
cés Remot s'ha incorporat la tarifa pla-
na, amb Retevisién, i 'ADSL, amb al-pi
telecomunicacions.

Arran de la celebracié de la pri-
mera TSIUC, que va tractar la protec-
ci6 de dades de caracter personal a la
universitat, es va crear un grup de tre-
ball per collaborar en la implementa-
ci6 de la Llei Organica de Protecci6 de
Dades de Caracter Personal (LOPD) a
les universitats 1 al CESCA. Aquest
grup ha impulsat la convocatoria d'un
concurs public per elaborar la meto-
dologia a seguir a les universitats pu-
bliques catalanes i al mateix Centre
per implementar les mesures de segu-

Guardonats i personalitats en finalitzar ’acte de celebraci6é del desé aniversari del

Centre al Palau de la Generalitat.

Els ponents i la comissi6 oxganitzadora de la TAC’01.

retat necessaries segons la LOPD, una
tasca per a desenvolupar l'any 2002.

A més, el Centre ha gestionat
l'adjudicacié d’ajuts de la Direccié Ge-
neral de Recerca per un total de

120.202,42 € (20 MPTA) a grups de
recerca per desenvolupar projectes
de comunicacions avangades usant la
infraestructura de 1'Anella Cientifica o
d'i2CAT. Els cinc grups d'investigacié

El CESCA va estar present al salé BIT, que reuneix empreses d’informatica i telecomunicacions.
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La Jornada Catalana de Supercomputacié va comptar amb sis ponents.

seleccionats de diverses universitats
catalanes rebran un ajut per dur a ter-
me el seu projecte durant el curs
academic 2001-2, els quals certament
ajudaran a desenvolupar els continguts
educatius en banda ampla.

Enguany la Trobada de 1’Anella
Cientifica ha arribat a la cinquena
edicié. La TAC 2001 ha comptat amb
cinc presentacions i una taula rodona.
Aquesta Trobada ha tingut 79 assis-
tents provinents dels serveis d’'in-
formatica i comunicacions de les insti-
tucions connectades a I'Anella i ha
tractat temes com el repte d'un nou
model social dins la societat de la in-
formacié, I'UMTS, el multilingtisme al
web, el nou servei de directori implan-
tat ala UdG i els portals educatius.

També s’ha dut a terme la segona
edici6 de la Trobada dels Serveis In-
formatics de les Universitats de Ca-
talunya (TSIUC) que ha comptat amb
43 assistents. Aquesta jornada ha tractat
la qualitat de servei en els departa-
ments d'Informatica de les universitats,
un aspecte cabdal per tal de gestionar
la qualitat en el sistema universitari.

Amb motiu del dese aniversari
del Centre, s’ha fet coincidir !'organit-
zacio de la Jornada Catalana de Su-
percomputacié amb la data en que
es va inaugurar el Centre, el 30 d’octu-
bre. La JOCS'01 ha tractat la protedmi-
ca il'astronomia i ha debatut sobre po-
litiques europees de supercomputa-
ci6. En la cinquena edici6, ha comptat
amb sis ponents i 89 assistents. Els ac-
tes de celebracid, perod, van tenir lloc a
la tarda amb una recepcié al Palau de
la Generalitat. El conseller Mas-Colell

va ser l'encarregat de donar la benvin-
guda als meés de dos-cents assistents a
l'acte, que va comptar amb un dels pa-
res d'Internet, Lawrence G. Roberts,
com a conferenciant d’honor. Durant la
celebracio, van ser guardonats Macia
Alavedra, Joaquim Pujol, Xavier Trias,
Joan Albaigeés, Eugenio Ofiate i Teresa
Delas per la seva contribucié al pro-
grés i consolidacié del CESCA.

Ha continuat la tasca de fer arri-
bar als usuaris, i al public en general,
les activitats i novetats en els camps de
la supercomputacio¢ i les comunica-
cions a través de la seva publicacio,
TERAFLOP, i de diferents cursos, semi-
naris i conferencies.

D'una banda, s’ha organitzat una
Aula de Noves Tecnologies (abans
anomenada Aula de Supercomputacio)
per presentar als nous usuaris les ma-
quines de que disposa el CESCA.
L’Aula ha comptat amb el curs Entorn
de supercomputacio, que introdueix a
les principals caracteristiques i us del
maquinari i programari del Centre en
les diferents plataformes disponibles.
A més, s’ha organitzat un curs de pro-
gramacié Tru64 UNIX v5 i tecniques
per a la migracié d’aplicacions de 32
bits a 64 bits, impartit per Compadg,
per mostrar les tecniques per a la mi-
graci6 de programes de 32 a 64 bits i,
a mes a més, resoldre qiiestions rela-
cionades amb la migracié cap a Com-
paq de codis des de les altres platafor-
mes disponibles al Centre.

D’altra banda, en col'laboracio
amb l'empresa Analisis y Simulacioén,
s’ha preparat una presentacié del pro-
gramari Load Sharing Facility, una

gamma de productes de gestid que
planifica, monitoritza i analitza la carre-
ga del treball per a una xarxa d'ordi-
nadors. També s'ha coorganitzat amb
Accelrys un seminari per introduir els
usuaris en la generacié de farmacofors
ienlainterficie d'usuari de Catalyst.

Com cada any, s'ha participat en
la Setmana de la Ciéncia, organitza-
da per la Fundaci¢ Catalana per a la Re-
cerca. D'una banda, s’ha fet una con-
ferencia de caire divulgatiu sobre els
supercomputadors virtuals i les seves
aplicacions. El director de render de la
productora Dygra Films, Alberto Fer-
nandez, va presentar el film en 3D EI
Bosque Animado, que ha estat visualit-
zat de forma realista (render) usant el
supercomputador virtual gallec. Aques-
ta conferencia va comptar amb l'as-
sisténcia de 52 persones. Com és habi-
tual, també s’ha organitzat una Jornada
de Portes Obertes per donar a conei-
xer el Centre i els serveis que propor-
ciona a la comunitat cientificotecnica.
Aquesta Jornada va permetre que 27
persones de diferents ambits poguessin
visitar les nostres installacions. A més,
el CESCA ha continuat rebent visites
durant tot I'any, sobretot provinents
d'universitats i de centres d’ensenya-
ment secundari. Un total de 301 perso-
nes han pogut coneixer el Centre gra-
cies a aquestes visites guiades.

El Centre ha estat present en el
salé Barcelona Information Technolo-
gies (BIT), que s’ha celebrat del 15 al
19 de maig, i on ha donat a coneixer
els seus serveis de supercomputacio i
comunicacions d’'altes prestacions
adregats tant a la comunitat academica
com a les empreses. A més, el Centre
també ha realitzat dues conferencies
durant el BIT 2001: “CESCA: 10 anys al
servei de la Recerca” i “CATNIX: faci-
litant I'accés a Internet”.

Enguany el CESCA ha estat pre-
sent als mitjans de comunicacié amb
motiu del seu dese aniversari, 'adquisi-
ci6 de nou maquinari de supercomputa-
ci6 i 'ampliacié del troncal de I'Anella,
noves incorporacions al CATNIX, aixi
com acords i convenis signats. El Centre
ha aparegut en premsa diaria (E! Perid-
dico, EI Pais...), premsa especialitzada
(Comunicaciones World, iWorld, Com-
puting...), agencies de noticies (Europa
Press, Vilaweb.. ), televisi6 (TV3, BTV) i
radio (Ona Catalana, RACI). u
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Els 10 projectes de més consum al CESCA-CEPBA

. Estructura electronica de

molecules i solids inorganics
Santiago Alvarez (UB, 11%)

. Simulaci6 d'arquitectures
1 benchmarks
Mateo Valero (UPC, 8%)

. Enginyeria de cristalls moleculars
d'interes tecnologic
Juan José Novoa (UB, 6%)

. Reactivitat quimica d’agregats
moleculars de compostos
organometal-lics

Josep M. Saa (UIB, 6%)

. Estructura electronica, propietats
magnetiques i catalitiques de
materials d'interes tecnologic
Francesc Illas (UB, 5%)

. Reconeixement molecula

Modesto Orozco (UB, 5%)

. Modelitzacié molecular de

sistemes amb metalls de transicid
Agusti Lledos (UAB, 3%)

Catalisi per metalls de transicié:
aplicacions en quimica ambiental i
en sistemes d'interes bioquimic
Mariona Sodupe (UAB, 3%)

. Estudi de primers principis
sobre materials complexos
d'interes tecnologic

Pablo]. Ordejon (CSIC, 3%)

10. Disseny de molecules bioactives

Juan Jesus Pérez (UPC, 3%)
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