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PADICAT, la memoria d’internet

Coincidint amb la celebracio de la Diada Nacional de Catalunya, el proppassat 11 de setembre, s’ha posat en ope-
raci6 publica el servidor Patrimoni Digital de Catalunya (PADICAT), un nou diposit destinat a recollir i preservar to-
ta la produccio cultural, cientifica i de caracter general catalana produida en format digital.

La historia de la humanitat és la

historia del seu llegat. Antiga-
ment, les tradicions, el saberi la cul-
tura d’un poble es transmetia de for-
ma oral. En el segle xv, amb l’arribada
delaimpremtaiamb ella ’accés al co-
neixement escrit, la preservacié del pa-
trimoni va restar millor garantida gra-
cies a un nou format, el paper, que per-
metia la seva recopilaci6 i preservacio
a les biblioteques. Avui dia, la Socie-
tat de la Informaci6 ha posat al nostre
abast una altra forma de transmissio
del coneixement, ’entorn digital.

PADICAT va iniciar-se com a pro-
jecte ’any 2005 i es preveu que esti-
gui plenament consolidat el 2009, any
en queé tindra una capacitat de 30 TB
i contindra fins a 100.000 webs i 50
milions d’arxius i donara accés en li-
nia a bona part de la seva col-lecci6.
Aquest diposit esta impulsat per la Bi-
blioteca de Catalunya i comptaamb la
col-laboracié del CESCA com a soci tec-
nologic i amb el suport de la Secreta-
ria de Telecomunicacions Societat de
la Informacié.

El passat 21 de juliol es van co-
mencar a recopilar de manera auto-
matitzada els webs susceptibles de
formar part del Patrimoni Digital de Ca-
talunya, essent els primers els de I’Ajun-
tament de Berga i de Palafrugell, i els
dels col-legis professionals d’Apare-
lladors i Arquitectes Técnics de Tarra-
gona i de Diplomats en Treball Social
i Assistents Socials de Catalunya.

També s’han iniciat els primers
acords per dipdsit voluntari amb apro-
ximadament 100 institucions que han
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volgut participar en el dipdsit. Els or-
ganismes susceptibles de formar-hi
part s6n els anomenats agents de la
produccié6 digital (autors, editorials,
universitats, col-legis professionals,
administracid, etc.). La cessi6 vo-
luntaria dels seus webs permet so-
lucionar el problema del seu tracta-
ment i difusid, i alhora, contribueix
a la creacié de la memoria historica
digital de Catalunya.

El patrimoni digital

Les tecnologies de la informacié i la
comunicacié han facilitat que la do-
cumentacio cultural i cientifica, a més
de la resta d’informacid, es presenti
en format digital. Aquest fet ha supo-
sat nombrosos avantatges: agilitat i
rapidesa en la produccib, facilitat d’ac-
cés, difusié arreu del moén... perd tam-
bé inconvenients, com ara un dificil
control, preservaci6 i garantia d’accés
permanent. Des de la década dels no-
ranta, administracions de diversos pai-
sos han promogut estratégies per so-
lucionar aquests problemes i assegu-
rar la compilacid, el tractament, la pre-
servacid i la difusié de la producci6 bi-
bliografica publicada a internet. Dipo-

sits com PADICAT permeten assegurar
aquest accés, alhora que preserven el
patrimoni digital del pais.

Diversos paisos, a través de les
seves biblioteques nacionals, han ini-
ciat accions per assegurar la pervivéncia
de la seva producci6 digital, ja que un
document que no existeixi en un altre
format que no sigui ’electronic origi-
nal té dificil la seva preservacié. Aquest
fet és conseqiiéncia de la dificultat de
localitzacid, el gran volum i la baixa
permanéncia dels materials publicats
a internet (UK Web Archiving Con-

PADICAT preserva el
patrimoni digital de
Catalunya

sortium fixa en 44 dies la mitjana de
vida d’una pagina web). A més, l’'ob-
solescéncia del text legal espanyol en
matéria de producci6 digital i la ine-
xisténcia, en la llei de propietat in-
tel-lectual del producte digital, d’un
dret basat en el principi de copia per
a preservaci6 dificulten encara més
aquest objectiu.

Per aquest motiu, avui dia ja exis-
teixen diversos dipdsits digitals na-
cionals com a garantia d’accés a llarg
termini als recursos digitals generats
a diferents paisos. Els primers dipo-
sits dedicats a arxivar el web nacio-
nal han estat el suec Kulturarw3 i 'aus-
tralia Pandora, mentre que una ini-
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ciativa de caracter més ampli és el
diposit d’abast internacional Internet
Archive.

D’aquestes experiéncies prévies
s’extreuen tres models de dipdsits di-
gitals nacionals: 'integral o exhaus-
tiu, que persegueix la integraci6 au-
tomatica del web a partir de criteris in-
fraestructurals (lingiistics, domini web,
ubicaci6 servidor...); el selectiu, dedi-
cat a compilar el web seguint una po-
litica selectiva (una tematica concre-
ta, un espai geografic determinat...), i
finalment, i fruit d’una combinacio dels
dos anteriors existeix el model hibrid,
en queé es basa PADICAT, que comple-
menta la captura periddica del web na-
cional, en aquest cas el web catala,
amb accions selectives (acords segons
interessos tematics), ampliant I'abast
en alguns casos a determinats esde-
veniments d’interés social com ara les
eleccions autonomiques del proper
mes de novembre.

De manera més concreta, ’abast
tematic de PADICAT se centra en els
webs sota el domini .cat, sota altres
dominis (.es, .com, .net, etc.) en llen-

Patrimoni Digital

de Catalunya

gua catalana, ubicats a servidors de
Catalunya o altres webs que no com-
pleixen els requisits anteriors perd que
estan relacionats tematicament amb
Catalunya.

El programari

El procés de funcionament de PADICAT
consta de tres parts claus: la captura
dels recursos, la seva organitzacid i el
seu accés permanent. Per a la captu-
ra de recursos es fa servir el captura-
dor Heritrix, que explora la xarxa i em-
magatzema els webs d’acord amb uns
criteris configurats préviament. Per re-
alitzar la indexaci6 i com a motor de
cerca s’utilitza I’eina Nutchwax, inspi-
rada en el cercador Google. Finalment,
la consulta es mostra mitjangant We-
ra, una interficie per a la visualitzacid
dels resultats de les cerques.

El dipdsit esta desenvolupat amb
programari lliure. Concretament, el cap-
turador Heritrix és el mateix programari
que fa servir, des de 1996, I'Internet
Archive, cosa que garanteix la seva efi-
ciéncia peraaquest tipus de diposits.
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A més, la resta d’aplicacions que for-
men part del diposit estan gestiona-
des per la mateixa institucio, qui tam-
bé porta a terme el seu desenvolupa-
ment.

D’altra banda, PADICAT s’allotja
al claster d’e-informaci6 d’alta dispo-
nibilitat del CESCA, on també es tro-
ben els altres diposits, TDX, RACO i RE-
CERCAT, en els que el Centre també hi
participa.

Per tot aixd, PADICAT confeccio-
na la bibliografia nacional més enlla
dels formats tradicionals i esdevé el
protagonista de la futura recerca i de
la preservaci6 i transmissi6 del patri-
moni digital de Catalunya, entés com
un sistema Gtil per a la societat i les
institucions que la formen. [ |

Adreces d’interés

www.padi.cat
www.kb.se/kw3
www.archive.org
pandora.nla.gov.au
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Formacio d’estructures a lunivers

Les actuals simulacions de lunivers a gran escala no sén encara capaces de for-
mar galaxies amb propietats realistes. Els investigadors Enrique Gaztaiaga, de
PIEEC/CSIC, i Vicent Quilis, de la Universitat de Valéncia, pero, han fet simulacions
amb un nou codi numeéric, MASCLET, que permet simular la matéria fosca freda i
la hidrodinamica del gas barionic necessaris per entendre la formacio de galaxies.
MASCLET els ha permés unir per primera vegada ambdos components en una si-
mulacio de malla euleriana. Com Gaztanaga i Quilis expliquen, “la seva granda-
ria és comparable amb l'univers observable”.

Tot o gairebé tot el que se sap de 'uni-
vers i de la seva evolucié esta relacionat
d’una manera o d’una altra amb les ob-
servacions de galaxies. Malgrat aixo, en-
cara no es disposa d’una teoria comple-
ta per explicar els detalls de com es for-
men. Com expliquen Gaztanaga i Quilis,
“quelcom no encaixa en la nostra com-
prensié de les galaxies. No esta clar si es
tracta del modelatge de la fisica, del con-
tingut de matéria, del context cosmologic
o de la complexitat del procés”.

De la distribucié i moviment de les
galaxies es dedueix que només una peti-
ta fracci6 de la matéria de 'univers és ‘vi-
sible’, bé sigui en forma d’estrelles, gas
o pols. En el model cosmologic ‘estan-
dard’, la major part de matéria, més del
89%, és materia fosca freda. Menys d’un
20% del total de la matéria és barionica
(feta dels atoms i molécules conegudes),
i la resta és matéria fosca no barionica,
encara desconeguda per la fisica de par-
ticules. Pero la major part de ’energia de
'univers, prop d’un 75%, no esta en for-
ma de matéria, sin6 d’una estranya for-
ma d’energia, I’energia fosca. Tot aix0 su-
posa un enorme repte i una oportunitat
pera la fisica teodrica actual, amb una im-
portant sinergia amb [’astrofisica, afirmen
Gaztafiaga i Quilis.

“Un cop conegut el desplagament cap al
vermell (redshift), es pot assignar una
distancia a cada una de les galaxies que
apareixen als nostres catalegs. El resul-
tat és una distribuci6 tridimensional de
les galaxies al nostre voltant (vegeu figu-
ra 1). Les galaxies es distribueixen en grans
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parets i filaments que intersecten en enor-
mes cimuls de galaxies i defineixen zo-
nes relativament buides. Aquesta és I’es-
tructura a gran escala de 'univers i el seu
estudi permet entendre la composicid i
l’origen de la matéria en el cosmos. A més
del desplagament cap al vermell, els es-
pectres també revelen altres propietats
de les galaxies, com ara el ritme de for-
macio6 estel-larila metal-licitat o 'edat de
les estrelles. A més, tenim mesures de flux
integrat i, per tant, la lluminositat total,
gracies a la mesura de la distancia, en di-
ferents colors o intervals de longitud d’ona”,
expliquen ambdoés investigadors.

“Una forma d’obtenir informacié directa
d’aquests mapes consisteix en 'estudi de
les funcions de correlaci6 de dos i tres
punts com a funcié de la separacio, el co-
lor o la lluminositat. Aquestes s’estimen
de calcular la probabilitat de trobar dues
o tres galaxies com a funcié de la distan-
cia que les separa. La forma i ’'amplitud
de les funcions de correlacié es poden usar
per mesurar separadament el contingut
de matéria fosca total i el contingut de
matéria barionica. La diferent proporci6
d’aquests components fa que la correla-
ci6 entre dos punts disminueixi més o
menys rapidament amb l’escala”, afirmen.

Addicionalment, aquestes correla-
cions proporcionen una forma de calibrar
distancies en el cosmos, per exemple, a
través de les anomenades oscil-lacions
aclstiques. Aquestes oscil-lacions cor-
responen a una época primitiva d’aco-
blament entre matéria i radiacio, quan el
col-lapse gravitatori de la matéria es fre-
na per la pressi6 de radiacid, cosa que

origina oscil-lacions aclstiques que avui
es poden mesurar en les escales més grans
d’aquests mapes. Les funcions de corre-
lacié de tres punts es poden usar per es-
tudiar com la llum (les galaxies que veiem)
tracen la matéria fosca. Aixo és possible
perqué es poden combinar diferents cor-
relacions per formar quantitats que sén
invariables, és a dir, que no depenen del
temps o dels parametres cosmologics.

Com expliquen ambdés investiga-
dors, aquestes quantitats invariables es
poden predir a partir de primers principis,
que permeten comparar directament teo-
ria i observacions. Qualsevol diferéncia
es pot atribuir a un biaix, amb el qual es
pot quantificar com es relacionen llum i
matéria fosca. Aquesta relacio, junt amb
els mapes de color, permet entendre com
es van formar les estrelles i galaxies (la
[lum) al cosmos. El tractament analitic no-
més és possible en el régim pertorbatiu i
es necessiten les simulacions per a l’es-
tudi del régim no lineal.

Per interpretar adequadament aquestes
observacions ila seva relacié amb les te-
ories de formacié de galaxies cal un mo-
del per a la formacié d’estructures. Es ne-
cessari un tractament simplificat ja que
existeix un rang dinamic de 12 ordres de
magnitud entre la grandaria d’una estre-
lla i el d’una galaxia. Per ser realistes,
s’han de tenir en compte com a minim dos
components. D’una banda, la matéria fos-
ca freda (CDM), que domina la dinamica
de l'univers a grans escales i manté uni-
des les galaxies i, d’altra banda, matéria
barionica que déna lloc a la formaci6 d’es-
trelles i que permet relacionar les simu-
lacions amb les observacions de forma
directa. També s’ha de resoldre un pro-
blema de condicions inicials amb les equa-
cions no lineals de Boltzmann, expliquen
ambdads investigadors.

En la practica, el calcul es redueix a
una simulacié Montecarlo d’N-cossos
d’aquestes equacions. La CDM no és col-li-
sional i pot simular-se amb relativa faci-
litat, pero la matéria barionica pateix efec-
tes de pressio i escalfament i requereix
un tractament hidrodinamic. Aixd fa que



el calcul sigui molt més dificil, per la qual
cosa sovint s’ignora aquest component o
es simula amb técniques d’SPH (Smooth
Particle Hydrodynamics), com és el cas
del popular codi GADGET, que usa un es-
quema lagrangiania per al calcul de les
densitats. Existeixen uns pocs codis ba-
sats en técniques eulerianes, com MAS-
CLET, perd fins avui dia no s’han usat de
forma sistematica per resoldre el proble-
ma de la formacié de galaxies a escales
cosmologiques.

Han passat ja més de 20 anys des
que es van fer les primeres simulacions
numériques de CDM i, malgrat hi ha ha-
gut grans avencos, encara hi ha proble-
mes importants a resoldre. Segons Gaz-
tanaga i Quilis, “les simulacions no han
pogut reproduir els discos amb bragos es-
pirals que s’observen en moltes galaxies.
A més, les simulacions prediuen un gran
nombre de satél-lits en forma d’halos de
CDM que no han estat encara observats.
Addicionalment, les simulacions semblen
prediruns perfils de densitat de CDM que
difereixen de les observacions en les parts
més centrals (menors del 10% del radi vi-
rial): les observacions indiquen que exis-

teix un nucli central de densitat constant,
mentre que les simulacions semblen in-
dicar que la densitat segueix creixent en
el centre. Potser alguna d’aquestes dis-
crepancies sigui a conseqiiéncia de les
técniques SPH en la simulacié6 dels com-
ponents barionics”.

Per aixd, aquests investigadors vo-
len revisar aquests problemes utilitzant
el codi MASCLET, desenvolupat per Vicent
Quilis. Els fendomens de turbuléncia i de
X0C juguen un paper important en la for-
macié de les galaxies i en els mecanis-
mes d’escalfament i relaxacié del gas, i
no poden simular-se de forma adequada
amb els codis SPH. A més, usaran MAS-
CLET per estudiar els possibles efectes
del gas baridnic en les prediccions de les
funcions de correlacié i els pics acdstics
mencionats.

MASCLET i CESCA

“Es necessari simular escales de I'ordre
d’L=1.400 megaparsecs (Mpc), compa-
rable amb la grandaria de l'univers ob-
servable, per poder minimitzar els errors
estadistics de mostreig en mesurar les
funcions de correlacié o les funcions de

massa d’halos grans. Tipicament aquests
errors es fan suficientment petits (menors
del 10%) en escales 10 vegades menors
que la caixa: L/10=100 Mpc/h, que co-
rrespon a les escales d’interés per a la
mesura dels pics aclstics i els parame-
tres cosmologics. Alhora, es vol tenir una
massa de particula raonablement petita
per poder resoldre la grandaria d’una gala-
xia, cosa que requereix una malla de com
aminim 1.024 particules per costat”, ex-
pliquen ambdés investigadors.

De moment, han finalitzat dues grans
simulacions (de 1.024> particules i 'equi-
valent a una malla fixa de 8.192° cel-les)
a l'ordinador Altix 3700 del CESCA, amb
diferents fraccions baridniques i, a més,
parametres cosmologics estandard. “Ja
que MASCLET és un codi de memoria com-
partida, les caracteristiques de ’Altix s6n
ideals per poder-hi cérrer aquestes grans
simulacions”, expliquen Gaztafiaga i Qui-
lis. Els recursos computacionals que han
necessitat aquestes simulacions han es-
tat de 'ordre dels 130 GB de memdria,
executant-se en vuit processadors durant
uns 40 dies, i han generat un volum de
dades superiora 0,5 TB per simulaci6.l

FIGURA 1. Estructura a gran escala en
el cataleg 2dFGRS. Cada punt del gra-
fic central és una galaxia: en els mar-
ges superiori inferior dret es mostren
en gran dues galaxies tipiques, una
d’el-liptica (vermella) i una altra d’es-
piral (@mb bragos blaus), cada una for-
mada per bilions d’estrelles. L’obser-
vador (la Via Lactia) se situa en el vér-
tex del triangle (tocant el marge dret
de laimatge), que s’estén uns 700 Mpc.
Per a major claredat, es mostren no-
més les galaxies que estan en una fi-

FIGURA 1

na rodanxa bidimensional d’uns 10
graus de declinaci6 en el cel, cosa que
correspon a una desena d’Mpc en la
profunditat mitjana de la mostra.

En aquesta figura s’aprecia com
el contrast (i pertant I'amplitud mitja-
na) de les estructures tendeixen a dis-
minuira mesura que ens allunyem de
la Via Lactia. A més, les galaxies es tor-
nen més vermelles a mesura que ens
allunyem del centre. Aixo indica una
evoluci6 en el temps, ja que distancia
també és temps. Podem relacionar

FIGURA 2

’evolucié del contrast amb la quanti-
tat total de matéria i energia fosca pre-
sent en el cosmos: ’energia fosca pro-
dueix acceleracié, mentre que la mate-
ria fosca desaccelera I’expansi6. Els
colors de les galaxies i la seva evolu-
cié mostren la matéria estel-larila se-
va formaci6.

FIGURA 2. Densitat de matéria fosca
(vermell) i gas (blau) en una secci6 de
1.400x1.400x200 Mpc de la simulacié
(el negre correspon a densitat zero men-
tre que 'escala de blancs arriba a so-

bre-densitats de ~10.000 per a la maté-
ria fosca i ~1.000 per al gas). Per a ca-
da component es presenta un zoom co-
rresponent al major cmul que apareix
en la simulacié (marcat per una qua-
dricula groga). Compareu la semblanga
d’aquesta imatge amb la distribucié de
galaxies en la figura 1. Comparada amb
la densitat de CDM, la densitat del gas
no és tan pronunciada en les zones de
més alta densitat. Aixd és perqué el
component barionic té pressi6 que es
contraresta al col-lapse gravitatori.
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SILVIA SALGADO

LA SEGONA TESI

MES CONSULTADA DEL TDX

Gestio electronica
de motors de combustio
interna en temps real

it

+ .\ Sistema de inyeccion no cartogrdfico para motores de ciclo otto. Gestion
de transitorios és el titol de la tesi més consultada de la Universitat Po-

litécnica de Catalunya (UPC) en el servidor de Tesis Doctorals en Xarxa
(TDX). El seu objectiu ha estat el desenvolupament d’un sistema de gestié de la injec-
cio seqiiencial de combustible al col-lector d’admissié del motor de cicle otto. Per fer-
ho, el sistema es basa en tres senyals analagics que defineixen la composicio de la mes-
cla d’aire i combustible en ’escapament, les revolucions per minut (rpm) i la posicio de

la papallona de gasos del motor.

La tesi, escrita per Ernesto Gutiér-

rez i dirigida per Jests Andrés Al-
varez del Departament de Maquines i Mo-
tors Térmics de la UPC, va ser llegida al
gener de 2003 i introduida al servidor
TDX al febrer del mateix any. En el curs
académic 2005-06 ha estat la segona te-
si més consultada d’entre totes les tesis
introduides i també la segona en el ran-
quing acumulat de consultes per al peri-

ode 2001-05. Com comenta el rector de
la UPC, Antoni Gird, “des dels seus ini-
cis, el TDX ha estat un servei que ha do-
nat una gran visibilitat i accés a la recerca
generada a la nostra universitat, com ho
demostren les més de 640 mil consultes
que les nostres tesis han rebut durant el
2005, que han permés que 15 de les nos-
tres tesis figurin entre les 30 més con-
sultades”.

Banc de proves del Laboratori de Motors Térmics de la UPC.
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D’altra banda, Gutiérrez destaca la
utilitat del TDX per a la comunitat cienti-
fica, “gracies a aquest servei els investi-
gadors podem accedir a informacid (til
pera la nostra recerca, informacié que ge-
nerara uns resultats que alhora esdevin-
dran la base per a futures investigacions.
Aquesta continuitat és imprescindible per
a l'avenc cientific”. Segons Alvarez, el fet
que el TDX sigui accessible a tothom i gra-
tuit “és un exemple de cooperacié per
aconseguir un fi comd, com és el desen-
volupament de la recerca a Catalunya i a
la resta de I’Estat”.

El sistema de gestio

Per portar a terme un sistema de gestio
de la injeccié seqiiencial de combustible
en motors de cicle otto s’utilitza un senyal
que permet avaluar la composicié de la
mescla d’aire i combustible. Aquest se-
nyal prové d’una sonda lambda propor-
cional UEGO (Universal Exhaust Gas Oxy-
gen Sensor) instal-lada al col-lector d’es-
capament, just abans del catalitzador, que
observa en temps real el funcionament
del motor gracies a ’emissi6 dels gasos
d’escapament.

“Aguesta nova gestio, a diferéncia
de les contemporanies, no té cartografies
préviament gravades, sin6 estratégies de-
finides al programari de control per ges-
tionar el motor segons el seu estat de fun-
cionament detectat pel sistema”, expli-
ca Gutiérrez. Aixo ha estat possible, en
bona part, afegeix Alvarez, “gracies a 'aug-
ment de la velocitat de calcul dels pro-
cessadors actuals, que han permeés cre-
ar una nova estratégia de control del mo-
tor basada en calculs en temps real”.

Es a dir, la sonda lambda emet se-
nyals en temps real que son interpretats
per un programari que s’encarrega de la
gestio del motor. El resultat d’aquesta
gestid és assolir una disminuci6 del con-
sum de combustible i una reduccié de
I'impacte ambiental, els contaminants,
del motor”, afegeix Gutiérrez. A més, per
a Alvarez, “gracies a aquest sistema es
pot controlar de manera més directa la
qualitat del motor sota régims transitoris
positius, quan accelerem el motor d’un
automobil, per exemple, ja que en aquest
cas, el consum i el risc d’emissié de ga-
S0S contaminats augmenta”.

“La gesti6 interna de motors alter-
natius de combustié interna és un tema



de gran interés per al sector de ’auto-
moci6. No obstant aixo, tots es basen en
cartografies, instruccions sobre el fun-
cionament del motor, que ja venen pre-
establertes”, comenta Gutiérrez. “En
aquesta tesi hem desenvolupat un sis-
tema d’injeccié alternatiu i novedés, que
prescindeix d’aquestes cartografies al-
hora que esdevé totalment flexible i adap-
table a qualsevol motor de combustié in-
terna”. Aixd i el fet que aquest estudi no
sigui només tedric sind que “s’hagi ex-
perimentat amb éxit al banc de proves de
motors de la UPC” sén, per al director i
'autor de la tesi, els motius del seu gran
nombre de consultes.

El resultat d’aquesta gestio
és assolir una disminucio
del consum de combustible
i una reduccio de impacte
ambiental

Com el motor no disposa de cap car-
tografia préviament gravada a la unitat
de control, ni cap model no lineal incor-
porat amb antelacid, el seu funcionament
es basa només en l'actuaci6 exclusiva
del llag tancat, és a dir, en una lectura
constant de la sonda lambda. En aquest
sistema d’injeccié no cartografic, els tran-
sitoris sén menys contaminants que els
cartografics convencionals. Aixo es deu
al fet que la injeccié no s’incrementa de
cop, sind en una magnitud préviament fi-
xada en funcié del régim de voltes i ca-
rrega del motor.

Aquesta gesti6 no cartografica és
especialment (til en motors que no facin
servir un mateix combustible de forma re-
gular, com ara alguns motors estaciona-
ris, motors preparats per utilitzar dife-
rents tipus de combustibles gasosos, etc.
“En aquests casos, es fa dificil establir
cartografies, ja que cada canvi de com-
bustible suposaria disposar de noves car-
tografies. La millor solucié es troba en
gestionar el motor directament a partir
dels resultats de la combustio, definint
les estratégies en funci6 de 'estat d’ope-
racio del motor”, comenta Gutiérrez.

Per aixd, és important controlar la
mescla d’aire-combustible, mesurant acu-
radament les quantitats, ja que amb mes-
cles excessivament pobres es registra un
augment del consum especific, incre-
mentant-se de forma notable la tempe-
ratura dels gasos d’escapament. Amb
mescles molt riques es registra un aug-
ment en ’emissié de contaminants, prin-
cipalment hidrocarburs sense cremar i
monoxid de carboni.

Peracabar, cal destacar que el con-
trolador desenvolupat en aquesta tesi,

de tipus Pl amb sensor UEGO, no només
actua en tots els estats del motor, inclo-
sos els transitoris negatius (la frenada
d’un automobil, per exemple), sind que
la seva actuaci6 és variable segons la
magnitud del transitori i independent de
la seva actuaci6 integral, que també pot
variar. L’actuacié proporcional del con-
troladors només té lloc durant els tran-
sitoris, després comenca |’actuaci6 in-
tegral fins a ’estabilitzacié al punt d’equi-
libri establert per la sonda lambda de
consigna del sistema. |

Jests Andrés Alvarez, director de la tesi, a I'esquerra i Ernesto Guitierrez, ’autor, a la dreta.

Jesiis Andrés Alvarez Flérez

Doctor en Enginyeria Industrial per la UPC i professor titular d’universitat.
Des de 1990 és responsable del Laboratori de Motors Térmics del Departa-
ment de Maquines i Motors Térmics de I’Escola Técnica Superior d’Engi-
nyeria Industrial de Barcelona (ETSEIB) de la UPC. Actualment és director
del Centre de Recerca de Motors i Instal-lacions Térmiques (CREMIT) de la
UPC. Es coordinador de les assignatures Enginyeria i maquines térmiques
i Ampliacié de motors térmics de 4t i 5é curs de les llicenciatures d’Engi-
nyeria Industrial i Enginyeria Quimica de ’ETSEIB.

Ernesto Gutiérrez Gonzalez

Doctor en Enginyeria Industrial per la UPC. Actualment és professor col-la-
borador del Laboratori de Motors Térmics de I’ETSEIB de les assignatures
Enginyeria i maquines térmiques i Ampliacié de motors térmics de 4t i 5¢
curs de les carreres d’Enginyeria Industrial i Enginyeria Quimica de I’ETSEIB.
També és investigador del Centre de Recerca de Motors i Instal-lacions Ter-
miques (CREMIT) de la UPC. La seva principal linia de recerca és la gestid
electronica de motors de la qual és autor de diversos treballs i publicacions

cientifiques.
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LA TESI MES CONSULTADA DE LA UV ES DE CAIRE HUMANISTIC

La popularitat del
pensament de Sant Tomas
d’Aquino al TDX

VNIVERSITA
D VALENCIA

Durant els 5 anys del funcionament del servi-
dor de Tesis Doctorals en Xarxa (TDX) s’ha po-
gut constatar que si bé en els seus inicis les
tesis més consultades eren majoritariament
d’arees técniques (ciéncies pures i aplicades),

en els dos dltims anys, les tesis d’arees socials i humanistes han cobrat un paper im-
portant, quasi igualant en nombre de consultes a les técniques. Prova d’aquest fet és
la tesi humanista Etica y razon universal en el pensamiento de Santo Tomds de Aquino
que ha estat la més consultada de la Universitat de Valéncia (UV) el 2005.

Aquesta tesi, escrita per Aquilino

Cayuela i dirigida per Jesis Conill
del Departament de Filosofia del Dret,
Moral i Politica de la UV, ha estat la ter-
cera més consultada del TDX durant el
passat curs académic i la vint-i-sisena
del ranquing acumulat de consultes des
de l'inici del servei el 2001. Com explica
el rector de la UV, Francisco Tomas, “el
conjunt dels investigadors de la Univer-
sitat de Valéncia treballen intensament
en els camps cientifics més amplis. La
tecnologia és un bon mitja per afavorir
la recerca universitaria entre els investi-
gadors de les diferents arees. Aquesta
tesi és un bon exemple de la difusié de
les contribucions doctorals”.

Per a Conill, “el TDX permet donar
a conéixer de forma rapida i eficac els re-
sultats de la recerca universitaria. Per a
’ambit humanista aquest fet és impor-
tant, ja que cal fomentar la investigacio
humanista de qualitat, difondre-la i pro-
mocionar-la, per evitar el prejudici dels
que pensen que no val res. Fent-la ac-
cessible aconseguim que prengui la im-
portancia que mereix”.

El fet que les consultes dirigides a
tesis humanistes, com ara aquesta, va-
gin augmentant, fa constatar de forma
positiva la penetracid i el progrés de la
Societat de la Informaci6é en ambits no
cientifics i on el coneixement de la tec-
nologia no esdevé la base principal de
la recerca. A més, també és un indica-
dor clar de I’Gs creixent del TDX per les
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diverses arees de coneixement. Aquili-
no Cayuela, autor de la tesi, ha pogut
constatar aquest fet: “com a investiga-
dor he notat un ressorgiment de l’interés
per aguestes arees, particularment per
la filosofia. A més, serveis com el TDX,
estan ajudant perqué aixo sigui possible”.

La providéncia

La tesi pretén demostrar com la providéncia
divina, entesa com la cura que té Déu dels
homes i del mén, constitueix una respos-
ta valida i esperangadora dins el pensa-
ment contemporani, el qual esta marcat
per ’escepticisme i el desanim. A partir
d’aqui, “el concepte cristia de providén-

cia divina aporta un sentit crucial per al
desenvolupament del pensament d’occi-
dent, particularment pel desplegament de
la filosofia moral, inclosa la filosofia mo-
ral moderna”, comenta Cayuela.

El treball s’inicia amb ’analisi del
concepte de providéncia des de l'origen
del pensament huma fins ’época moder-
na, per acabar centrant-se en l'estudi de
Sant Tomas d’Aquino i en la providéncia
entesa a la manera cristiana. “Vaig deci-
dir escriure sobre Tomas d’Aquino perqué
és el filosof i el tedleg més representatiu
del pensament cristia en el seu vessant
catolic. A més, avui dia desperta un gran
interés, no només en el pensament cato-
lic siné també en tota aquesta filosofia ac-
tual que intenta trobar en l'aristotelisme i
eltomisme la regeneracié d’una teoria inar-
ticulada i dissolta”, explica l'autor.

A més, segons Conill, “la tesi s’en-
fronta al pensament de Sant Tomas no
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només per mitja de formules ja conegu-
des sind des del context del pensament
actual. D’altra banda, Aquino és un clas-
sic de les relacions entre rad i fe i apor-
ta un model de ra6 universal que pot en-
treveure’s amb altres formes modernes
d’universalisme”.

Sant Tomas va ésser el filosof es-
colastic que va aconseguir la millor sin-
tesi medieval entre rad i fe o entre filoso-
fia i teologia, ja que les seves obres sdn
eminentment teologiques pero a diferén-
cia d’altres escolastics, concedeix a la rad
la seva propia autonomia en tots aquells
aspectes que no es deguin a la revelacio.
Per expressar aquesta autonomia de la



rad, Aquino recorre a la filosofia aristote-
lica, ja que és la font acreditada de la l0-
gica que s’ha d’utilitzar per trobar la veri-
tat i fonamentar racionalment la teologia.
L’obra de Tomas d’Aquino pot descriure’s,
doncs, com un esfor¢ de recuperacié de
la doctrina aristotélica per demostrar la
veritat de la fe cristiana.

Per realitzar aquest estudi, la tesi
continua amb una exposici6 del llibre de
Sant Tomas titulat Suma contra gentils,
ja que és el més representatiu i on es
mostra la intel-ligibilitat de la fe respec-

Les tesis d’arees socials i
humanistes cobren un
paper important al TDX,
quasi igualant en nombre
de consultes a les
técniques

te altres tradicions rivals. “Vaig decidir
comencgar la tesi comentant aquesta obra
perqué em permetia realitzar un treball
historic perd sense renunciar a incorpo-
rar molts d’aquests plantejaments a la
vida moderna”, afegeix Cayuela. A més,
per a l'autor, aquesta tesi es diferencia
d’altres treballs similars en el fet que
“s’ha intentat confrontar el pensament
d’Aquino amb problemes contempora-
nis, sense trair la seva doctrina, tot bus-
cant la validesa del seu pensament res-
pecte a l'actual”.

La providéncia de Sant Tomas tam-
bé s’analitza amb el comentari d’un al-
tre dels seus llibres, Summa Teologica,
una continuaci6é de Suma contra gentils
que exemplifica 'estil escolastic en ’es-
tructura dels seus articles. Aquest llibre,
escrit durant els Gltims anys de la vida
d’Aquino, esdevé un tractat medieval de
teologia concebut com un manual per a
’educaci6 teologica dels principiants
que ajuda a l’autor a demostrar que la
realitat d’un Déu provident no implica
determinacio.

El pensament tomista

“L’ética tomista té avui dia una gran
vigénciaiinterés, i son molts els estu-
diosos que busquen una visié moral i
adequada que sigui capag d’articulari
definir una moralitat conforme amb ’ho-

me d’avui i amb els reptes que se li pre-
senten”, destaca Cayuela. Per tot aixo,
“crec que aquest és un dels motius prin-
cipals de I’elevat nombre de consultes
d’aquesta tesi a la UV. A més, no hem
d’oblidar que per als fildsofs, els temes
relacionats amb la providéncia, el des-
ti o l’atzar permeten aportar diverses
vies de significat al raonament huma,
tal com reclamen alguns autors actuals
tan influents com Charles Taylor”.

“El pensament d’Aquino ha estat i
estara sempre present dins el pensa-
ment catolic actual, sobretot per I'im-
puls que l’anterior pontifex, Joan Pau ll,
va donar-li amb la seva enciclica Fides
et Ratio”. En resum, “Aquino ha estat un
filosof amb un gran potencial intel-lec-
tual que ha confiat en la ra6 humana i
al mateix temps en la fermesa de la se-
va fe en un Déu creador i provident”, con-
clou Cayuela. [ |

]

Aquilino Cayuela, autor de la tesi, a 'esquerra i Jesis Conill, el director, a la dreta.

Jesis Conill Sancho

Doctor en Filosofia i catedratic de Filosofia Moral a la Universitat de Valén-
cia. Ha estat becari del DAAD (Servei Alemany d’Intercanvi Académic) a Munic
i investigador a les universitats de Bonn, Frankfurt, St. Gallen i Notre Dame.
Entre les seves publicacions destaquen El tiempo en la filosofia de Aristote-
les (1981), El crepiisculo de la metafisica (1988), El enigma del animal fantdstico
(1991), El poder de la mentira (1997) i Etica hermenéutica (2006).

Aquilino Cayuela Cayuela

Llicenciat en Humanitats per la Facultat de Teologia de la Universitat de Valén-
cia, llicenciat en Sagrada Teologia pel Pontificio Instituto Juan Pablo Il, de la
Pontificia Universita Lateranense de Roma i doctor en Filosofia per la UV. Ac-
tualment és professor de Bioética i Filosofia Moral a la Universidad Cardenal
Herrera CEU de Valéncia. Ha estat professor d’Etica a la seccié espanyola del
Pontificio Instituto Juan Pablo Il a Roma. Ha publicat els llibres La Providen-
cia de Dios en el Pensamiento de Santo Tomds de Aquino (2000) i Etica, bio-
ética y desarrollo: El hombre como ser dependiente (2004) i ha coordinat
I’edici6 de Vulnerables: pensar la debilidad humana (2005). A més disposa
de nombrosos articles sobre ética fonamentali aplicada publicats a diverses

revistes de prestigi.
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ENTREVISTA A PABLO ORDEJON, PROFESSOR D’INVESTIGACIO A L’ICMAB

En el 10é aniversari de SIESTA,
meés de 500 articles avalen el seu éexit

rafa 10 anys, un equip d’investigadors integrat per José M. So-

ler i Emilio Artacho, aleshores tot dos a la Universidad Auto-
noma de Madrid, i Pablo Ordejon, que feia el postdoc a la Univer-
sity of Illinois, EUA, van decidir reunir en un programa comd un
compendi d’idees, métodes i desenvolupaments propis. Aixi co-
mencava SIESTA (Spanish Initiative for Electronic Simulations with
Thousands of Atoms), un métode i un programa que permet rea-
litzar simulacions electroniques amb milers d’atoms. La seva efi-
ciéncia estalvia recursos computacionals i, per tant, permet tre-
ballar amb sistemes més grans, o bé, realitzar calculs més rapid.

Avui dia, hi ha un miler de grups que disposen de la llicén-
cia de SIESTA, pero com Pablo Ordejon explica, el seu éxit 'ava-

len sobretot els més de 500 articles que s’han publicat en revis-
tes de renom usant aquest programa que, per a la comunitat acade-
mica, es distribueix de forma gratuita. Si bé la participaci6 en
’equip de desenvolupadors de SIESTA és una de les tasques des-
tacades en la seva trajectoria professional, Ordejon treballa en
’estudi de propietats fonamentals de materials a un nivell ato-
mistic. Actualment, els seus interessos van des dels defectes en
semiconductors, els mecanismes microscopics del creixement de
capes fines o el transport electronic en nanodispositius. Precisa-
ment, el seu treball en nanodispositius el portara cap al futur cen-
tre mixt que el CSIC i UInstitut Catala de Nanotecnologia crearan
conjuntament.

Fa 10 anys es va publicar el primer

treball de SIESTA. Quines sén les
caracteristiques que ’han fet tan popu-
lar entre la comunitat investigadora?
SIESTA resol problemes de mecanica quan-
tica, és a dir, resol les equacions Schro-
dinger entre els electrons i calcula les for-
ces sobre els atoms. Permet determinar,
per exemple, quina és l’estructura més
estable d’un cristall amb una certa com-
posicié quimica, qué li succeeix a un ma-
terial quan l’escalfes o si el sotmets a una
pressio, i tot fet dinamicament.
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Aquest no és I’inic programa que
permet veure I’evolucié dinamica del com-
portament dels atoms en el sistema, pero
si que és un dels que ho fa d’una forma
més eficient, ja que amb menys recursos
de calcul es pot treballar amb sistemes
més grans, ja que SIESTA utilitza méto-
des d’ordre n o d’escalament lineal.

Els calculs de mecanica quantica
creixen considerablement amb la granda-
ria del sistema. Aixi, si es duplica el sis-
tema el cost del calcul es multiplica, al-
menys, per vuit. SIESTA, pero, esta dis-

senyat perqué escali linealment, és a dir,
doblant la grandaria del sistema només
es doblen el temps de CPU i la memoria
necessaris (o bé el nombre de processa-
dors en un calcul paral-lel). Aixo és una
de les claus de I’éxit del métode.
SIESTA simplifica una mica el pro-
blema electronic per fer-lo més rapid. En
quimica quantica tipicament s’utilitzen
funcions gaussianes per descriure la ba-
se del calcul, el sistema dels electrons.
En canvi, SIESTA utilitza funcions que s6n
molt més eficients que les gaussianes, ja
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que a partir d’un punt sén zero, i per tant
es redueix la grandaria del calcul. Aques-
ta és una de les idees fonamentals de
SIESTA.

Quins han estat els moments clau al llarg
dels deu anys de SIESTA?

Els inicis van ser essencials. Erem molt
joves, sobretot Artacho i jo, i encara no
tenfem plaga fixa. Estavem acabant el post-
doci, malgrat teniem supervisors de pro-
jecte, disposavem de prou llibertat per
treballar en el desenvolupament de SIES-
TA. Soler ja era professor titular i dispo-
sava també de suficient flexibilitat per po-
dertreballar-hi. Va ser el moment adequat
per a tots tres, ja que teniem temps, ide-
es i la possibilitat de portar-les a terme.

Aixi, 'any 1996, vam publicar el pri-
mer article de SIESTA i, des del principi,
vam obtenir molt bons resultats. Un any
abans, haviem comencat a recollir en un
programa diferents métodes i parts de pro-
grames que haviem desenvolupat indivi-
dualment, creant aixi la primera versio
d’un programa basat en moduls en poc
més de cinc mesos.

Un altre moment molt important va
ser la meva arribada a Barcelona, I’any
1999, quan em vaig incorporar al CSIC.
Aleshores ja havien entrat a 'equip de de-
senvolupadors de SIESTA diferents in-
vestigadors, com Alberto Garcfa, que ac-
tualment treballa a ’'ICMAB, Daniel San-
chez-Portal i Javier Junquera, en aquell
moment estudiants de doctorat i avui dia
a la Universidad del Pais Vasco i de Can-
tabria, respectivament. SIESTA era un pa-
quet molt eficient perd molt basic i gra-
cies a aquestes incorporacions, vam po-
der-hi afegir moltes possibilitats noves de
calculs, com ara dinamiques a pressi6 o
temperatura constant.

Perd, coincidint amb la meva arri-
bada al CSIC, va ser clau ’entrada al pro-
jecte de Julian Gale, que aleshores esta-
va a 'lmperial College (Londres) i que ara
és investigador a la Curtin University of
Technology (Australia). Gracies a Gale avui
dia tenim una versid paral-lela del pro-
grama, ja que es va encarregar de tota la
seva paral-lelitzaci6, el va traduir a For-
tran 90, i li va incorporar memaria dina-
mica, entre altres. En aquesta linia, un al-
tre moment important és la col-laboracio
araamb el BSC, que s’encarregara de trans-
formar SIESTA en un programa massiva-
ment paral-lel.

Hi ha recerques fetes usant SIESTA que
I’hagin satisfet particularment?

Amb SIESTA s’han publicat un parell d’ar-
ticles a Nature i dos més a Science, molts
articles en el Physical Review Letters, la mi-
llor revista en fisica de l’estat solid, i tam-
bé en el Journal of American Chemical So-
ciety, entre altres. Un dels treballs que més
m’ha agradat va ser publicat I'any 2000 a
la revista Science pel grup d’Steven G. Louie,
de la University of California at Berkeley.
El grup de Louie volia conéixer com
canvien les propietats de transport del cor-
rent en un nanotub quan esta en contacte
mecanic amb un altre nanotub, que tam-
bé té corrent, i va comprovar que es com-

“La llibertat de recerca que
vam tenir en la nostra
joventut va ser essencial
en els inicis de SIESTA”

porten com dues manegues, que al princi-
pi es repel-leixen i s’abomben i al final s’en-
llacen. En aquest calcul, cal tenir en comp-
te dues seccions curtes de nanotub, equi-
valents a un miler d’atoms, a més de la su-
perficie en la qual estan dipositats. Aixi
doncs, resulten calculs enormement grans
que es beneficien molt de I’Gs de SIESTA.

Altres calculs més recents sén del
grup de Pedro Miguel Etxenike, catedratic
de la Universidad del Pais Vasco i premi
Principe de Asturias I’any 1998, i amb el
qual treballa un dels desenvolupadors de
SIESTA, Daniel Sanchez-Portal. Fa poc més
d’un any van publicar l’article Direct ob-
servation of electron dynamics in the atto-
second domain a Nature on, en col-labo-
racio amb els experimentals, estudiaven
transferéncies electroniques entre atoms
i superficies en temps molt curts. El temps
tipic d’una transferéncia electronica és de
picosegons (10 segons), mentre que usant
SIESTA van poder estudiar transferéncies
molt més curtes, de ordre de 'attosegon
(107® segons). Aquest treball va tenir mol-
ta repercussio, fins i tot en premsa d’am-
bit general.

Dintre del nostre grup, una de les pri-
meres aplicacions importants de SIESTA
va ser el primer calcul ab initio d’una ca-
dena completa d’ADN. Vam usar una vol-
ta d’hélix, que conté de l’ordre de 700
atoms, i que es repetia periodicament. Vam
estar de sort perqué al mateix temps que
feiem aquests calculs, el grup experimen-

tal d’Arturo Bard, de la Universidad Auto-
noma de Madrid, estava mesurant el trans-
port electronic en ADN i volia saber quant
corrent passaria aplicant una diferéncia de
potencial entre els extrems d’una molécu-
la ’ADN. La idea era usar ’ADN com a na-
nocable, pero els resultats obtinguts fins
aleshores per diferents grups empirics di-
ferien, ja que en ocasions I’ADN semblava
un molt bon conductor i d’altres no.

Gracies als calculs realitzats vam po-
der proporcionar una interpretacié d’aquests
experiments. En funci6é de com era la se-
guiéncia de les bases, ’ADN era més o menys
conductor. Aixi, si la seqtiéncia era molt re-
gular, esdevenia un bon conductor, men-
tre que si era desordenada resultava molt
dificil que condufs. Aquests resultats van
ser publicats al Physical Review Letters ’any
2000 i van tenir molta repercussio6.
Abanda del desenvolupament de SIESTA,
quins son els seus interessos en recerca?
M’interessen diferents aspectes de fisica
i de quimica de sistemes concrets. Gai-
rebé tota la meva recerca és de tipus ab
initio i aplicacions de SIESTA, pero els ti-
pus de sistemes en qué treballo sén molt
variats. El transport electronic en siste-
mes nanomeétrics és un dels temes que
ara mateix més m’interessa. Si es vol veu-
re com flueix el corrent en un tros de cou-
re d’un cable no cal tenir en compte la
mecanica quantica, perqué amb la clas-
sica es pot descriure el desplagament dels
electrons només usant certa informacio
quantica. Com les dimensions del con-
ductor sén prou grans, els electrons no
veuen que és un conductor finit i es com-
porten com a classics. Per tant, tots els
codis que hi ha de simulacié de disposi-
tius electronics en microelectronica, tran-
sistors, circuits... estan basats en models
classics de transport.

Perd quan tractem amb ADN, les di-
mensions son al voltant de 30 angstroms,
una grandaria en la qual ’electré esta molt
confinat i es comporta com una particula
quantica. Pertant, en sistemes com I’ADN,
un nanotub o un fil metal-licamb una granda-
ria monoatomica, és imprescindible tre-
ballar amb enginyeria quantica per veure
que li passa a un electré quan se li aplica
un camp eléctric i se 'intenta moure.

En els darrers anys hem estés la te-
oria basica de SIESTA, del funcional de la
densitat (DFT), per tractar sistemes en els
quals hi ha un camp extern que mou els
electrons. DFT és aplicable a sistemes en
equilibri, perd quan es treballa en trans-
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Pablo Ordejon

Nascut a Madrid I’any 1964, Pablo Ordejon va estudiar Fisica a la Universidad Aut6-
noma de Madrid, on es va doctorar en Ciéncia l’lany 1987. Després d’una estada post-
doctoral de tres anys a la University of Illinois, es va integrar com a professor assis-
tent a la Universidad de Oviedo. L’any 1999, va obtenir una placa d’investigador a
'ICMAB-CSIC, on actualment és professor d’investigacid. La seva recerca se centra en
el desenvolupament de métodes eficients per realitzar calculs d’estructura electro-
nica en sistemes grans i complexos, i contribueix en el desenvolupament de técni-
ques per fer simulacions atomistiques a gran escala. També ha participat en l'estudi
de propietats fonamentals de materials a un nivell atomistic. Els seus interessos ac-
tuals inclouen, entre altres, defectes en semiconductors, transport electronic en na-
nodispositius i els mecanismes microscopics del creixement de capes fines. Manté
col-laboracions freqlientment amb laboratoris industrial per a la simulaci6 de pro-
cessos en materials a nivell atomic. Ordejon ha estat editor regional de physica sta-
tus solidi i membre de I’equip editor de physica status solidi (B) des d’octubre de
2004. Des de 2004 és també adjunt de ’area de fisica de ’ANEP.

port es tracta de sistemes fora d’equili-
bri. Darrerament hem desenvolupat me-
todes pera aquest tipus de sistemes, molt
Gtils per donar resposta als experimen-
tals que, malgrat sén capacos de crear
dispositius impensables fa 20 anys, no
poden coneéixer de forma empirica el per-
qué d’un resultat.

Relacionat amb aquest tipus de re-
cerca, també treballo en microscopia d’efec-
te tdnel (STM), que permet observar 'es-
tructura atomica d'una superficie, mit-
jancant la mesura del corrent eléctric que
es genera en aplicar un voltatge entre la
punta del microscopi i la superficie. Amb
aquestes técniques intentem correlacio-
nar el gque mesuren els experimentals amb
estructures model.

Tant transport com STM s6n molt im-
portants en la meva recerca i seran cen-
trals en la feina que desenvoluparé al cen-
tre mixt que l’'Institut Catala de Nanotec-
nologia i el CSIC crearan conjuntament. En
aquest centre hi haura grups d’experimentals
d’alt nivell, com el d’Adrian Bachtold, que
treballa en transport de nanotubs, amb els
quals col-laboraré per donar resposta als
seus experiments.
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Quines son les principals aplicacions
d’aquesta recerca?
En el grup hem tingut diferents contrac-
tes, alguns dels quals amb MATGAS, una
associaci6 d’interessos econdmics cons-
tituida pel CSIC, la UAB i Carburos Meta-
licos, que pertany al grup multinacional
Air Products. Amb MATGAS, per exemple,
hem treballat en deposicié de coure so-
bre metalls com ara tantal, tusceé o titani.
La inddstria microelectronica usa el
coure per fer els contactes en els circuits
electronics, ja que és molt bon conductor.
Ara bé, dipositat directament sobre el sili-
ci, material del qual estan fets els dispo-
sitius electronics, el coure es filtra i fa mal-
bé el dispositiu. Per aixd, es fa créixer so-
bre el silici una capa d’un altre metall so-
bre el qual es diposita el coure.
Concretament, amb MATGAS, hem
dut a terme un treball amb una superficie
de tantal. Fent-hi un tractament amb ni-
trogen, es crea una pel-licula de nitrur de
tantal sobre la qual el coure s’adhereix molt
bé, perd que és poc reactiva a les molécu-
les organiques que acompanyen el coure
i que cal evitar que s’enganxin a la super-
ficie. Aquesta recerca ha generat un parell

de patents i, amb MATGAS, tenim un pro-
jecte com( des de fa més de quatre anys.

També amb MATGAS estem negociant
per col-laborar en un projecte en catalisi
per emmagatzemar hidrogen en molécu-
les que poden ser usades, per exemple,
com a combustible en vehicles. L’hidrogen
és molt perillés en fase gas perqué és ex-
plosiu, perd hi ha certes molécules, de-
senvolupades pels laboratoris de MATGAS
als EUA, que ’emmagatzemen. Cal que
aquestes molécules puguin arribar fins al
motor de forma segura, on han d’alliberar
I’hidrogen. Per a aix0, és necessari saber
en quin tipus de superficies 'hidrogen s’alli-
bera facilment.

També hem participat en diferents
projectes europeus, com ara per tal d’as-
semblartubs en superficies per fer circuits.
La utilitzacié de nanotubs esta molt limi-
tada perqué no hi ha manera de construir-
los d’una forma massiva i barata, el cost
d’un gram de nanotub és deu vegades més
carque l'or. Pertant, cal optimitzar els para-
metres del seu creixement. En aquest pro-
jecte, que va usar els supercomputadors
del CESCA durant setmanes, vam intentar
contribuir a conéixer el procés atomic pel
qual els tubs creixen.

A més, SIESTA interessa molt a les
inddstries que fan simulacié quimica, que
encara és més costosa comparada amb
altres tipus de simulacions, com les que
fan les inddstries farmacéutiques, basa-
des en potencials classics i molt més ra-
pides. Actualment, hi ha una desena d’em-
preses que utilitzen SIESTA, sobretot de
microelectronica com ara Motorola, Sam-
sung, Air Products i Sumitomo Chemical,
itambé alguna companyia que fa calculs
de materials per a catalisi de reaccions
en petroli.

Com ha ajudat ’equipament de super-
computacioé del CESCA en la seva activi-
tat investigadora?

El CESCA ha estat essencial, ja que des
que vaigincorporar-me al CSIC 'any 1999
n’he estat usuarii el nostre grup hi ha dut
a terme bona part dels calculs. Darrera-
ment hi hem utilitzat 16 processadors en
paral-lel, que frega el limit de la paral-le-
litzacié de SIESTA ara mateix.

Mentre estava a la Universidad de Ovie-
do, perd, ja havia tingut relacié amb el
Centre. Gracies als contactes que tenia
amb usuaris com Enric Canadell, que va
portar-me a Barcelona, i Pere Alemany,
vam organitzar el 1998 al CESCA un dels
primers cursos de SIESTA. [ |



La Fundacio Barcelona
Media UPF es connecta

a ’Anella

a Fundacioé Barcelona Media Universitat Pompeu Fabra ha passat d’estar
L connectada indirectament a I’Anella Cientifica a través de la UPF a dispo-
sar d’un punt d’accés giganet propi de 10 Mbps. La connexid, que s’ha dut a
terme el 20 de juliol, servira per “permetre als nostres grups de recerca dis-
posar d’una gran capacitat de transmissié de dades amb totes les altres ins-
titucions connectades, aixi com una millora en Uintercanvi d’informacié i en el

desenvolupament d’aplicacions de banda ampla, les quals considerem es-

sencials”, afirma el seu director, Vicente Lopez.

- La Fundaci6 Barcelona Media UPF
té com a missi6 millorar la compe-
titivitat de les empreses en 'ambit de la
comunicaci6, atenent tant a la tecnologia
com als continguts. En aquest sentit, la
Fundaci6 promou la generacié i desenvo-
lupament de tecnologia; la recercai crea-
tivitat inherents als processos innovadors;
la transferéncia a les empreses de la re-
cerca generada; la divulgaci6, exhibici6 i
difusié dels resultats a la societat en ge-
neralila formaci6 de manera integrada en
tots els ambits de la comunicacié.

La Fundaci6, per mitja del seu pa-
tronat, gestiona el Centre d’Innovacié Bar-
celona Media (CIBM), una iniciativa pio-
nera de la Generalitat de Catalunya, 'Ajun-

Lopez: “L’Anella ens
permetra disposar d’una
gran capacitat de
transmissio de dades amb
totes les altres institucions
connectades”

tament de Barcelona, la Universitat Pom-
peu Fabra (UPF) i catorze empreses pri-
vades que pretén impulsar la competiti-
vitat del sector audiovisual. El CIBM és el
primer centre de ’Estat que dona servei
exclusiu a totes les arees que integren la
inddstria dels mitjans de comunicacié i
forma part de la Xarxa de Centres Tec-

nologics del Centre d’Innovacié i Desen-
volupament Empresarial de la Generali-
tat de Catalunya.

Actualment el CIBM es troba a ’Edi-
fici Ocata de la UPF a I’espera d’ésser tras-
lladat al futur Parc Barcelona Media situat
al districte 22@. Aquest emplagament,
que es té previst inaugurar a mitjan 2007,
esdevindra una plataforma d’equipaments
i serveis per a l'audiovisual i la comuni-
cacié que acollira, a més del CIBM, el nou
Campus de la Comunicacié de la UPFi al-
tres empreses del sector audiovisual.

Dins el Parc Barcelona Media, el CIBM
pretén ser un punt de neutralitat activa
pera lainnovacio, on conflueixen 'ambit

académic, lindustrial i ’administracio.
Per a ’ambit universitari o académic, el
CIBM esdevé un model de transferéncia
per al sector industrial i per a altres uni-
versitats i centres de recerca. Des de la
inddstria, un centre tecnoldgic molt Gtil
en un sector com l'audiovisual que a Ca-
talunyaté un gran dinamismeien el que
es necessita innovar constantment, i des
de ’administracio, un model d’interlo-
cucié amb el sector industrial i a través
del qual canalitzar politiques d’R+D+i.

“Precisament, aquestes linies d’R+D+i
necessiten per a la seva activitat dispo-
sar de la millor connectivitat possible de-
gut a les seves relacions amb ’exterior.
Per a aquest proposit I’Anella Cientifica
és la millor solucié”, comenta L6pez.

A més, el CIBM s’encarrega de do-
nar suport a totes les tasques relacio-
nades amb el sector de la comunicaci6
com l’animacid, el cinema, les editorials,
els jocs, la mdsica i la discografia, la
premsa, la radio, els parcs tematics, la
publicitat o la televisio.

Una de les activitats principals del
CIBM és la promocid, el desenvolupa-
ment i ’execuci6 de projectes de recer-
caiinnovaci6 peraempreses, orientant
els clients per determinar les seves ne-
cessitats estratégiques i la viabilitat dels
seus objectius. A més, ofereix el seu su-
port en la preparaci6 i gesti6 de projec-
tes amb subvenci6 piblica pera empre-
sesigrups de recerca universitaris i tam-
bé promou, assessora i déna suport a
projectes europeus. |

Magqueta de la futura seu del Centre d’Innovacié Barcelona Media.
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STLVIA SALGADO

Ampliacio de
PEVA

El subsistema de discos Enterpri-

se Virtual Array V.2 (EVA) del CES-
CA ha augmentat la seva capacitat amb
30 discos de 146 GB i una nova safata
de discos. D’aquesta manera es disposa
de més espai d’emmagatzematge per a
les arees de treball dades, cescascratch,
TDXi altres arees internes. Concretament,
[’area dades, que permet als usuaris em-
magatzemar grans volums de dades de
manera indefinida, ha passat de 75 GB
a 0,5 TB. L’area cescascratch, que permet
guardar temporalment resultats interme-
dis entre calculs, ha augmentat de 400 GB
a 0,5 TB i TDX ha incrementat la seva ca-
pacitat de 78 a 300 GB.
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L’EVA ha estat ampliat amb 30 discos.
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Noves revistes a RACO

La Universitat Politécnica de
Catalunya ha introduit una no-
va revista al servidor de Revistes Ca-
talanes amb Accés Obert (RACO). Es
tracta de Papers de la Catedra Unes-
co, una publicaci6 que recull estudis,
informes, treballs de recerca, tesines,
etc., relacionats amb les activitats de
docéncia i recerca que es desenvo-
lupen a aquesta Catedra.
D’altra banda, I'Institut Ramon Mun-
taner hi ha incorporat dues publica-

cions més, Miscel-lania d’estudis sant-
justencs del Centre d’Estudis Santjus-
tencs i Terme, del Centre d’Estudis Histo-
rics de Terrassa. La primera és un re-
cull historic que pretén donar a conéi-
xer la realitat sociocultural de Sant Just
Desvern i la segona té per objectiu es-
tudiar el desenvolupament historic de
Terrassa i la seva comarca.

Amb aquestes darreres incorpora-
cions, el diposit RACO ja disposa de
105 revistes consultables.

Noves versions de D POLY

DL_POLY_2 ha estat actualitzat

a la versi6 2.16 i es troba dis-
ponible a les maquines CP4000, Al-
tix, GS1280 i HPC320. Entre les no-
ves caracteristiques cal destacar la
preséncia de nous algoritmes d’inte-
gracié i la millora dels ja presents en
antigues versions. També s’han afe-
git nous models, com ara el Tersoff
many body potencial o el Relaxed shell
per a polaritzacié. El codi DL_MULTI
es desenvolupa ara per separat i no
es troba present en [’actual versié. Per
aixo, i si es volen obtenir les seves
funcionalitats, s’haura de fer servir

I’antiga versi6 2.15. D’altra banda,
DL_POLY_3 ha estat actualitzat a la
versié 3.06. La principal novetat és
que permet escollir el tipus d’inte-
graci6 a I’hora de realitzar el calcul
(Velocity Verlet o Leapfrog Verlet).
També destaca un augment de la ve-
locitat respecte a versions anteriors,
com a consequiéncia d’una millora tant
dels algoritmes de treball com de la
gestié de memoria. DL_POLY és un pa-
quet de simulacié de dinamica mole-
cular de propdsit general desenvolu-
pat al Daresbury Laboratory per W.
Smith i T.R. Forester.

Jaguar i Gauss disponibles

S’hainstal-lat I'aplicaci6 Jaguar

6.5 al CP4000 (cadi) i a lAltix
(obacs), amb una llicéncia flotant que
permet la seva execucié aambdés su-
percomputadors. A més, també es dis-
posa de GAUSS 7.0, aplicacié que ha
quedat instal-lada al CP4000, junt amb
el modul Maximum Likelihood, en la
seva versi6 5.0.

Jaguar és un paquet ab initio d’al-
tes prestacions usat per fer simula-
cions en fase gas i en dissolucio, i és
particularment rapid en sistemes que
contenen atoms metal:lics. Les prin-
cipals caracteristiques d’aquest pro-
gramari son la seva rapidesa, exacti-
tudiel seu bon escalat amb la granda-

ria molecular, que permet la seva apli-
cacio6 a sistemes de grans dimensions.

D’altra banda, GAUSS és un llen-
guatge de programaci6é matricial am-
pliament utilitzat per cientifics, en-
ginyers, estadistics, biometres, eco-
nometristes i analistes financers. A
més, és un entorn complet d’analisi,
adient tant per a la realitzacié de cal-
culs rapids com per a analisis com-
plexes de milions de dades. Des de la
seva introducci6 I’any 1984 ha esde-
vingut un estandard en processos de
crunching numeéric i de models com-
plexos a gran escala. El modul Maxi-
mum Likelihood permet realitzar cal-
culs de parametres de models.



Certificats de reconeixement del TDX

Coincidint amb linici del curs acadé-

mic, el passat 15 de setembre, es

van emetre els primers certificats de re-
coneixement a les 3 tesis més consulta-
des de cada universitat que participa al
servidor de Tesis Doctorals en Xarxa (TDX).
Amb el lliurament d’aquests certifi-
cats, signats pel conseller d’Educacié i
Universitats, Joan Manuel del Pozo, i pels
respectius rectors de cada universitat, es
pretén reconéixer la popularitat de la re-
cerca duta a terme, contrastada per ’ele-

vat nombre de consultes rebudes, gracies
a la visibilitat que el TDX hi proporciona.
La tesi més consultada durant el curs
académic 2005-06 ha estat Teorias de la
comunicacién grupal en la toma de deci-
siones: contexto y caracterizacion de Ge-
rardo Javier Macias Cortés i dirigida per
Mario Herreros Arconada del Departament
de Comunicacié Audiovisual i Publicitat
de la UAB (vegeu Teraflop 80). En aquest
ndmero es comenten les dues segiients
(pagines 6-9). u

Tesi=z Dociorals
en Karam

1D

CERTIFICAT OE RECONETCEMENT

L R Tooriag gla M conTaanca cid Griial &9 s
fovma de decsiomas confeelo | cwanianraciin da

Garardo Javier Macias Cortés

| dhrigiria pew Blario Hamems Ameraay dei Departnmer g8
Comurresct ductressal | Pobliobi beanis? b min comeslecs

csﬁh . (au)

o TR chaaani = s secisees 0510

E ntewmnorad

Ewroasa. 15 08 s o B0l

et

[T
P

La Universitat de Barcelona (UB)

ha introduit la seva tesi nime-
ro 700 al servidor de Tesis Doctorals
en Xarxa (TDX). Es tracta de la tesi d’Al-
bert Batalla amb el titol Retroalimen-
tacion y aprendizaje motor: influencia
de las acciones realizadas de forma
previa a la recepcién del conocimien-
to de los resultados en el aprendizaje
y la retencion de habilidades motrices.
Els directors de la tesi han estat Luis
Miguel Ruiz i Miguel Angel Torralba,
del Departament de Teoria i Historia
de ’Educacié de la UB.

700 tesis de la UB al TDX

La tesi tracta I’estudi del coneixe-
ment dels resultats en 'aprenentatge
motor i de la seva influéncia en la re-
tencié d’habilitats motrius. S’estima
que totes les accions realitzades en
'individu abans de conéixer el resul-
tat de la seva acci6, com ara ’estima-
ci6 de l’error comes, faciliten [’apre-
nentatge i la retenci6 d’habilitats. D’al-
tra banda, aquelles accions que el di-
ficulten, com ara la interpolaci6 d’una
tasca secundaria durant el procés d’apre-
nentatge, compliquen les operacions
de processament de la informacié.m

=RECERCAT

Millores a RECERCAT

Coincidint amb el primer aniver-

sari del Diposit de la Recerca de
Catalunya (RECERCAT) s’ha actualitzat
el seu programari base, DSpace, de la
versid 1.2 a la 1.4. Aquesta nova ver-
si6 del diposit compleix amb els crite-
ris d’accessibilitat Ul XHTML/WAI i esta
internacionalitzada, és a dir, el codi font
i el text es troben separats de manera
que es fa més facil realitzar les traduc-
cions als diferents idiomes. Per aixg, ja
esta disponible la versié del dipdsit en
castella i anglés.

A més, també permet realitzar cer-
ques per matéries i incorpora millores en
la preservaci6 dels documents que in-
clou, gracies a una eina que verifica pe-
riodicament la validesa dels fitxers in-
corporats. D’altra banda, la nova versié
també afegeix millores en el rendiment
de la base de dades que agilitzen les cer-
ques i permeten un millor accés als do-
cuments, i corregeix errors de progra-
maci6 (bug) presents a ’anterior versio,
com ara la impossibilitat d’efectuar mo-
dificacions a les dades dels subscriptors.

Nous documents
i col-leccions

A la fi de setembre, RECERCAT ha

dut aterme la carrega de més de
1.200 metadades de documents de la
Universitat Politécnica de Catalunya.
Aquesta incorporaci6 s’ha produit gra-
cies a la adaptacié del programari del
diposit amb un connector (plug-in) que
permet que RECERCAT esdevingui re-
col-lector de metadades (harvester) se-
guint el protocol OAI-PMH (Protocol per
a la Recol-leccié de Metadada).

A més, des del 15 de setembre, la
Facultat de Ciéncies de la Universitat
de Girona introdueix els projectes de
ciéncies ambientals a RECERCATI, des
del 17 d’agost, la Facultat de Ciéncies
de la Universitat Autonoma de Barce-
lona hi incorpora els projectes i tre-
balls de final de carrera de ciéncies
ambientals. [
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MareNostrum,
Unic sistema de Estat a
la llista TOP500

| MareNostrum, situat a l’onzena posicié, s’ha convertit en l’lnic super-
E computador espanyol present a la darrera edicio de la llista TOP500 pu-
blicada el passat mes de juny. El primer lloc continua dominat pel sistema Blue
Gene/L d’IBM que ja porta tres edicions consecutives encapg¢alant la llista dels
500 supercomputadors més potents del mén.

MareNostrum s’ha col-locat a 'onzé

lloc del ranquing, després de cau-
re tres posicions respecte a l’anterior
edici6 de la llista, en qué se situava en
vuité lloc. El supercomputador del Bar-
celona Supercomputing Center (BSC),
que compta amb 4.800 processadors,
va entrar a la llista el novembre de 2004
en quarta posicié, va caure un lloc el
juny de 2005 i tres més el novembre del
mateix any.

Fins a aquesta edicid, MareNostrum
havia estat acompanyat pel Cray X1E de
I’Instituto Nacional de Meteorologia.
Aquest Gltim supercomputador va entrar
a la posici6 235 de la llista el juny de
2005. El novembre del mateix any va cau-
re 165 llocs, situant-se a la posicié ndm.
400 i enguany ha estat eliminat.

Domini de Blue Gene/L

El TOP10 continua liderat per BlueGe-
ne/L, el supercomputador desenvolupat
per IBM i ’Administracié de Seguretat
Nuclear (NNSA) dels EUA que esta ins-
tal-lat al Lawrence Livermore National La-
boratory de California. Blue Gene/L por-
ta tres edicions encapgalant el TOP500
amb una poténcia maxima de calcul per
resoldre un sistema d’equacions lineal
(Rmax) de 280,60 Tflop/s i continua sent
’Gnic supercomputador de la llista amb
més de 100 Tflop/s.

En segon lloc, es troba BGW ins-
tal-lat a I'IBM Thomas ). Watson Rese-
arch Centeramb 91,29 Tflop/s. Lluny esta
dels 280,60 Tflop/s de Blue Gene/L, el
que fa pensar que aquest Gltim conti-
nuara al capdavant de la llista en les pro-
peres edicions. En tercer lloc continua
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present ASC Purple d’IBM que es manté
a la mateixa posicié que a I’anterior edi-
ci6 de la llista. El Columbia d’SGl, instal-
lat a ’Ames Research Center de la NASA,
continua mantenint-se en quart lloc amb
un Rmax de 51,87 Tflop/s.

El cinqué supercomputador més
potent del mén i el primer d’Europa és Te-
ra-10 de Bull, instal-lat al Comissariat per
a ’Energia Atomica (CEA) de Franca, que
compta amb un Rmax de 42,90 Tflop/s.
Aixi, Tera-10 ha rellevat MareNostrum com
el sistema europeu més potent, caient
aquest Gltim a la tercera posici6 del ran-
quing europeu per darrera de l’alemany
JUBL d’IBM, situat en vuité lloc. Darrera
de Tera-10, es troba Thunderbird de Dell,

que ha caigut de la cinquena a la sisena
posicid.

En seté i vuité lloc es troben dues
noves entrades a la llista, el japonés
TSUBAME Grid Cluster de Suni el ja es-
mentat JUBL d’IBM, respectivament. De
la sisena a la novena posici6 ha caigut
Red Storm Cray XT3, instal-lat al Sandia
National Laboratories i en I’Gltima po-
sicié es troba I’Earth Simulator japonés.

Des de ’dltima edici6 de la llista,
el nombre de supercomputadors amb
processadors Intel ha baixat de 351 a
302, mentre que els processadors AMD
han crescut significativament, de 55 a
80. A més d’aquests, també destaquen
els processadors Power d’IBM amb 83
sistemes i els PA-RISC amb 19.

L’Rmax necessari per poder estar al
TOP500 ha passat d’1,64 Tflop/s a 2,03
Tflop/s, mentre que els supercomputa-
dors situats al TOP10 tenen tots un Rmax
superior a 35 Tflop/s. Dels fabricants,
IBM continua liderant la llista amb 239
sistemes, un 48% del total, seguida de
Hewlett-Packard amb 157 i Dellamb 22.

Pel que fa a la distribucié geografi-
ca, els paisos asiatics superen per pri-
mer cop a Europa amb 91 sistemes en
front dels 84 europeus. La preséncia asia-
tica ha crescut un 5%, de 66 a 91 super-
computadors. Els Estats Units continuen
encapcalant el TOP500 amb més de la
meitat dels sistemes, 318. [ |

Tera-10, el cinqué supercomputador més potent del mén i el primer d’Europa.

BULL



Comenca el desplegament

de RedIRIS10

Després que el passat mes de ju-

liol Red.es adjudiqués el concurs
per al desplegament de la nova infraes-
tructura de RedRIS a ’empresa T-Systems,
afinals de setembre s’ha actualitzat el no-
de de RedIRIS a Catalunya, allotjat al CES-
CA. Amb el pas a RedIRIS10, el nuclide la
xarxa estatal passara de 2,5 a 10 Gbps i
els enllagos, fins ara de 100 Mbps a 2,5
Gbps, passaran a velocitats que van des
dels 155 Mbps als 10 Gbps.

Elnode de Catalunya comptara amb
un total de cinc connexions a 10 Gbps,
quatre amb el node central, a Madrid, i un
amb Valéncia, una connexi6 a 622 Mbps
amb I’Arag6, i dues connexions amb les
Illes Balears, a 622 i155 Mbps, respecti-
vament.

Dins del procés de desplegament de
la nova xarxa de recerca estatal, Redl-
RIS10, els Gltims dies de setembre s’han
dut a terme tasques d’actualitzacié del
node de RedIRIS a Catalunya. Aixi, s’ha
instal-lat un commutador Nortel ERS 8010
i s’ha substituit ’encaminador Juniper
M20 perun M320. L’equipament instal:-lat
admet connexions a 10 Gbps i és flexible
quant a permetre connexions a una ca-

Elnode de Catalunya disposava amb
RedIRIS2 de dos enllagos a 2,5 Gbps amb
el node central i Valéncia, respectivament,
un a 622 Mbps amb I’Aragd i un a 155
Mbps amb les Balears. Aixi, a més d’aug-
mentar la capacitat dels enllagos també
se n’incrementa el nombre, de manera que
el node de Catalunya disposara de quatre
linies amb el node central i de dues amb
les Balears, afegint una altra linia a 622
Mbps a la que es disposava a 155 Mbps.

Amb l'adjudicaci6 a T-Systems, la in-
fraestructura de RedIRIS10 continua en
mans del mateix operador que va proveir
RedIRIS2, ja que T-Systems va comprar Al-
bura ara fa un any. La connectivitat amb
les llles Canaries i les Balears, també con-
tinuara sent proporcionada per Telefonica.

Connexions internacionals

Fa un any va comencar el desplegament
de la nova infraestructura de comunica-
ci6 que substituira Géant per Geant2, amb
nucli de fibra fosca al que es connectara
el node espanyol, amb un enllag de fibra
directa entre Madrid i Ginebra. A més, Es-
panya disposara de tres enllagos més a
10 Gbps, que connectaran Madrid amb

pacitat inferior. Paris i Mila, respectivament. [ |
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noves tecnologies
en CATALAI

Els programes
maliciosos

Una de les maneres de cometre actes
il-legals i sovint fraudulents per mitja de
la xarxa Internet que poden dura terme
els o les ciberdelingiients és I’ds d’un
programa malici6s (en anglés, malicious
logic o malicious code), és a dir, qual-
sevol programa que altera o destrueix
elements logics indispensables per al
funcionament d’un sistema informatic.

Entre els programes maliciosos més
perniciosos hi ha els virus (en anglés,
virus) que, en executar-se el fitxer en
queé estan inserits, s’infiltren en un sis-
tema informatic, s’hi reprodueixen i en
perjudiquen el funcionament. També
s’ha d’anar en compte amb els cucs,
que s’infiltren en una xarxa informati-
ca, s’hi reprodueixen i es propaguen
als sistemes que hi estan connectats.
La diferéncia essencial entre un virus i
un cuc (en anglés, worm) és que aquest
darrer no necessita cap fitxer executa-
ble per reproduir-se, siné que té un fun-
cionament totalment autonom.

Un altre tipus de programa maliciés
ben conegut és el cavall de Troia (en
anglés, Trojan horse o Trojan; en cas-
tella, caballo de Troya o troyano). Es
tracta d’un programa amb una funcié
aparentment (til, perd que té altres fun-
cions addicionals amagades que faci-
liten I’accés no autoritzat a un sistema
i el fan vulnerable. | encara podem es-
mentar, dins del grup de programes ma-
liciosos, la bomba logica o virus latent
(en anglés, logic bomb o sleeping vi-
rus) que s’introdueix en un sistema in-
formatic i s’executa només quan es com-
pleixen unes condicions predefinides.

Una de les millors maneres de pre-
venir I'acci6 d’aquesta mena de delin-
quents és l'aplicacié de mesures fisi-
ques, logiques i administratives per
protegir la integritat i la confidenciali-
tat de les dades informatiques.

termcat

cralne de lerrminologia

ww.termcat.cat
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50 anys d’intel:ligéncia

artificial

Aquest estiu ha fet cinquanta anys que, a Dartmouth —New
Hampshire, EUA—, es van reunir un grup de persones en-
capcalades per noms tan rellevants dintre de la informati-
ca com ara John McCarthy, Marvin Minsky i Herb Simon, en-
tre d’altres. El seu objectiu era compartir experiéncies a
proposit d’'uns programes d’ordinador molt especials en
aquells dies, que s’havien comencat a dissenyar i construir

de manera esporadica i individual ja feia uns anys. Es tractava de programes
que, d’'una manera o una altra, li feien fer a un ordinador unes tasques que, si
s’observen en un ésser huma, son considerades conductes intel-ligents.

Un dels reptes d’aleshores era el
. joc d’escacs. Es evident que, en
'imaginari populari des de fa segles, el
fet de jugar a escacs, i fer-ho bé, s’ha
considerat una mostra ‘d’intel-ligéncia’.
Aixi doncs, si una maquina era capag de
fer-ho, i fins i tot de fer-ho millor que els
humans, és que la maquina devia ser ‘in-
tel-ligent’. Molt aviat es va comencgar a
utilitzar el terme ‘intel-ligéncia artificial’
per a totes aquelles técniques que per-
meten construir ‘comportaments artifi-
cials’ que si els observéssim en humans
els considerariem intel-ligents. El nom,
amb tota probabilitat, no feia (i segura-
ment no fa) justicia a les possibilitats
dels artefactes observats.

Ara bé, ’any 1956 no va passar res
d’extraordinari que provoqués que tot
aixo es pogués fer de cop. Potser va ser
[’any en qué es van comencar a veure els
resultats d’una confluéncia de factors.
Potser, entre molts i d’importants, en cal
destacar un parell. El primer, la suficient
formalitzacié de molts conceptes ma-
tematics, com ara, i molt especialment,
els conceptes relacionats amb la ldgica
matematica o la cerca en espais combi-
natoris. Moltes coses que, d’una mane-
ra o d’una altra, s’havien anat fent du-
rant molts anys, de sobte es van comengar
a veure com un tot. La tipica teoria que
engloba coses que fins llavors es veien
com a separades.

La ldgica matematica, com a disci-
plina, és una de les ciéncies més velles.
La vella cultura grega va ser la que més
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va ajudar a formalitzar els antics con-
ceptes d’aquesta ciéncia. En el fons, la
logica matematica ens permet formalit-
zar el raonament de conceptes a partir
de la representacié del coneixement. Res
de tot aixd no és ni trivial ni aplicable a
qualsevol entorn, perd si que esta sufi-
cientment comprés i assimilat per poder-
hi treballar comodament, explotant bo-
na part del seu potencial.

Logica matematica i
poténcia de calcul, factors
clau en el naixement de la

intel-ligéncia artificial

El segon aspecte important és la
poténcia de calcul disponible en els or-
dinadors d’aquella época. Si bé es trac-
tava d’una poténcia de calcul molt re-
duida en comparacio a les possibilitats
actuals, és evident que aquells investi-
gadors tenien a les seves mans més potén-
cia de calcul de la que mai ningl havia
disposat. Els ordinadors oferien la pos-
sibilitat d’automatitzar processos sen-
zills i d’executar-los a unes velocitats in-
creibles. El mateix nom de computer va
ser adoptat dels calculistes humans que,
d’una manera manual, feien calculs du-
rant llargues jornades laborals.

El naixement de la intel:-ligéncia ar-
tificial no hauria estat possible sense la

confluéncia de, com a minim, aquests dos
factors. D’una manera natural els dife-
rents elements van confluir en les matei-
Xes mans, i les primeres técniques de la
intel-ligéncia artificial es van comencara
desenvolupar. Les peces del trencaclos-
ques van comencar a encaixar i a dibui-
xar quelcom amb sentit.

Des d’aquelles dates fins els nostres
dies, les coses han evolucionat molt. El
conjunt de conceptes formalitzats i de téc-
niques desenvolupades ha augmentat
enormement. Les aplicacions d’aquestes
noves tecnologies també. Els éxits, i tam-
bé els fracassos, s’han anat succeint. Pocs
anys més tard d’aquelles primeres reu-
nions, els anomenats ‘programes raona-
dors’ o ‘sistemes experts’ comencaren a
proliferar. Aquests sistemes intentaven
emular el raonament que els experts hu-
mans feien a proposit de determinats pro-
blemes clarament emmarcats dins d’am-
bits de coneixement molt concrets.

Es van fer famosos programes com
ara ELIZA (Weizenbaum, 1966), que si-
mulava les reaccions d’un psicoanalis-
ta; MYCIN (Buchanan & Shortliffe, 1975,
1976, 1984), que diagnosticava malal-
ties bacterianes a partir dels simptomes;
0 PROSPECTOR (Duda et al., 1979), que
predeia diposits de minerals a partir de
dades geologiques. Tots ells van tenir
molts éxits, perd també grans fracassos
a consequéncia de la seva fragilitat. Mai
cap d’ells va incorporar gens ni mica de
sentit comd! Potser ’exemple que més
va posar en evidéncia la vulnerabilitat
d’aquests sistemes va ser la insisténcia
en la sol-licitud d’una analitica que feia
un programa raonador d’un entorn me-
dic a, ni més ni menys, que un cadaver.

Les esperances que s’havien dipo-
sitat en totes aquelles noves tecnologies
es van portar a la gran pantalla ’'any 1968
amb la pel-licula 2001: Una Odissea a
I’espai, del cineasta Stanley Kubrick. Han
hagut de passar molts anys per comencar
a posar les coses al seu lloc i veure que
la intel-ligéncia artificial és, si més no, un
nom exagerat per a un conjunt de tecno-
logies que, avui peravui, ofereixen el que
ofereixen (que és molt), perd que dificil-
ment ens permetran ‘anar a prendre café’
amb el nostre ordinador portatil.

Els ordinadors actuals ens oferei-
xen enormes poténcies de calcul a un
cost molt reduit. Com a ’any 1956, mai
ningl no havia disposat de tanta potén-
cia de calcul com la que avui dia tenim.



| avui per avui podem afegir-hi que mai
ningl no I’havia tingut a un cost tan re-
duit! No cal que pensem només en els
grans superordinadors dels grans cen-
tres de calcul. Podem pensar també en
experiéncies com el grid i el network com-
puting, i experiéncies tan exitoses com
el Berkeley Open Infrastructure for Net-
work Computing que aprofita bona part
de la poténcia de calcul no utilitzada dels
nostres ordinadors de sobretaula tot con-
nectant-los a través d’internet. Projectes
com ara el SETI@Home, Rosetta@Home
o el Malariacontrol.net demostren que
aquesta poténcia de calcul esta dispo-
nible i que es pot aprofitar.

Es evident, perd, que la poténcia que
ens dona el Massive Parallel Processing
(MPP) i sistemes similars, ens obren pos-
sibilitats reals de fer coses que fins ara
mai ningl podia fer. Atall d’exemple, una
de les técniques de la intel-ligéncia arti-
ficial que potencialment més recursos de
calcul pot consumir és la familia de mé-
todes coneguts amb el nom de Computa-
ci6 Evolutiva, inspirats en [’evolucié na-
tural de les espéciesi en les lleis de 'herén-
cia genética descrites per Mendel.

En el fons, i de manera molt sim-
plificada, es pretén solucionar proble-
mes de la mateixa manera que la natu-
ra ho fa: a través de milers d’anys d’adap-
tacié a través de milions de creuaments
d’informacié genética i de ’atzar de les

mutacions. Una de les técniques, cone-
guda amb el nom de Genetic Program-
ming, permet que un programa d’ordi-
nador construeixi un altre programa d’or-
dinador que resolgui un determinat pro-
blema. Perd, per a aixd, calen milers de
milions de simples operacions realitza-
des el més rapid possible.

En aquests cinquanta anys, les apli-
cacions de les técniques d’intel-ligéncia
artificial han anat proliferant. Han deixat
de seruna cosa rara i molt allunyada del
nucli dur de les aplicacions informatiques
peranar-se convertint en unes técniques-
recurs, a les quals els enginyers hi opten
en cas de necessitat. A hores d’ara, gent
de totes les edats i nivells culturals ha
sentit a parlar dels anomenats ‘electro-
domeéstics intel-ligents’. Abusant clara-
ment del terme intel-ligéncia, es tracta
de simples aparells amb sensors i siste-
mes de control que permeten optimitzar
el seu funcionament, tot adaptant-se a
les condicions de contorn i de treball.

Des d’aquestes aplicacions més po-
pulars als sistemes intel-ligents més so-
fisticats que permeten navegar robots de
manera autdnoma en altres planetes del
sistema solar, passant per sistemes de
diagnosi médica; tot plegat son aplica-
cions d’aquelles técniques que es varen
comencara definiraquell estiu de 1956.

Es evident que els avencos en aques-
ta area de coneixement han portat a la

comunitat d’investigadors, ia la gent en
general, a anar-se fent, de manera reite-
rada, una pregunta insistent: qué és re-
alment la intel-ligéncia artificial? Sovint
és molt dificil de contestar, encara que
sihom hi pensa una estona és molt pos-
sible que arribi a la conclusi6 segiient.
Reservarem el qualificatiu d’intel-ligent
a alld que tingui la capacitat d’aprendre.
Aprendre de I’experiéncia, dels propis
eéxits i fracassos pertal d’adaptar-se mi-
llor a ’entorn que l’envolta.

La definici6 és molt amplia, pero al-
hora molt restrictiva. No és facil acon-
seguir sistemes d’aquests tipus, i menys
que siguin capacos de resoldre exitosa-
ment més d’un problema. A pesar de les
enormes dificultats actuals, el futur ens
reserva grans sorpreses en aquesta dis-
ciplina de la ciéncia que tot just encara
esta comencant. | en aquesta historia
que s’ha d’escriure, els grans ordinadors,
treballant en xarxa, hi tindran molt a dir.
Seran, sense cap mena de dubte, una de
les claus de volta de tot plegat. |

Dr. Josep Maria Garrell i Guiu

Grup de Recerca en Sistemes Intel-ligents
Enginyeria i Arquitectura La Salle
Universitat Ramon Llull

En lactualitat és vicerector de Recerca
i Innovaci6 i secretari general de la Universitat
Ramon Llull.
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MOE workshop

Del 18 al 20 de setembre ha tingut
lloc el MOE workshop organitzat per

Chemical Computing i el CESCA. El curs ha

es caracteristiques Gniques dels liquids
L ionics (LI), incloent 'abséncia de pres-
si6 de vapor, els fan candidats idonis per a
nombroses aplicacions industrials. Els Ll
representen una nova generacié de dissol-
vents que poden ‘optimitzar-se’ mitjancant
’adequada tria de la combinaci6 cati6/
ani6, que poden dissoldre una amplia varie-
tat de compostos organics i inorganics, tant
polars com no-polars. El seu Gs potencial
per a diverses aplicacions industrials i les
seves caracteristiques benignes per al medi
ambient han fet que la investigaci6 en LI
hagi experimentat un notable impuls.

L’objectiu del projecte de recerca que
desenvolupen els investigadors Lourdes F.
Vega, Carlos Rey-Castro i Alexandra L.

Tormo, membres del grup de Simulacié
Molecular de UInstitut de Ciéncia de Mate-
rials de Barcelona (ICMAB-CSIC), és
avancar en la comprensié dels fendomens

comptat amb l'assisténcia de 22 investi-
gadors académics i professionals de la in-
ddstria quimica i s’hi han tractat les apli-
cacions disponibles al programari Mole-
cular Operating Environment (MOE).

que governen el comportament dels LI a
nivell microscopic, tot predient les propie-
tats macroscopiques que se’n derivin, a
partir d’eines de simulacié molecular. En
particular, mitjangant simulacions de Dina-
mica Molecular, el grup ha pogut predir
quina és la influéncia de la temperatura, la
flexibilitat de la molécula i la llargada de la
cadena en les propietats estructurals i de
transport (difusivitat, viscositat, conductivi-
tat) de sistemes models de liquids idnics.
La complexitat de les molécules que
integren els LI i les seves carregues, fan
necessaris calculs de gran envergadura
(més de 16 processadors en paral-lel, més
de 1.000 hores de computacié per algu-
nes propietats). L’avantatge d’aquestes
simulacions és que permeten aillar quina
és la influéncia de cadascuna d’aquestes
variables en el comportament final de I'LI.
Donat que moltes de les aplicacions dels
LI venen limitades
per la seva elevada
viscositat, la pre-
dicci6 del seu com-
portament abans,
fins i tot, de sinte-
titzar-los, pot estal-
viar temps i costos,
guiant en el dis-
seny de solvents ‘a
la carta’, per a apli-
cacions especifi-
ques.

Canvi d’orientaci6 del cati6 del clorur d’etil-metil-idimazoli a prop d’una paret.
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