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El 27 de setembre es va celebrar la vuitena edicié de
la Jornada Catalana de Supercomputacié (JOCS), que

convoca bianualment el CESCA, i que va tenir lloc a

CAuditori Antoni Caparrds del Parc Cientific de Barcelona. L’acte es va centrar
en la recerca sobre el canvi climatic i la utilitat de la supercomputacié d’altes
prestacions en aquest tipus d’estudis.

D’esquerra a dreta, Fernando Albericio, Ramon Moreno i Margal Pastor.

Els encarregats d’inaugurar la jor-
nada van ser Ramon Moreno, director
general de Recerca de la Generalitat de
Catalunya, Fernando Albericio, director
general del Parc Cientific de Barcelona, i
Marcal Pastor, vicerector de Recerca de
la Universitat de Barcelona (UB). Ramon
Moreno va recordar les tres grans arees
de recerca del CESCA (la quimica teorica,
la modelitzacié biomolecular i I’astrofi-
sica), i va destacar “la gran capacitat de
calcul i de memoria que pot oferir”, aixi
com linterés que el Govern de la Gene-
ralitat té en aquest servei. El director ge-
neral de Recerca va posar també en re-
lleu la renovaci6 tecnoldgica de I’Anella
Cientifica, que comptara amb un pressu-
post de quatre milions d’euros pel peri-
ode 2008-11. Finalment, Moreno va ani-
mar els assistents a “redescobrir el CESCA
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i treure profit de I'ampli ventall de serveis
que actualment pot oferir”.

Albericio va destacar laimportancia
que “tot el relacionat amb el clima i amb
el canvi climatic” té per al Parc Cientific
de Barcelona, i va aclarir que la institu-
cio, a més de dedicar-se a la biomedici-
na, s’interessa també per la incubacié
d’instituts de recerca, com ara el Labora-
tori de Recerca del Clima. Marcal Pastor
va felicitar el CESCA per la tria del tema,
i va afirmar que la recerca sobre el canvi
climatic “no és en absolutinert, siné que
genera coneixement i aplicacié”. En aques-
ta linia, va posar de manifest la rellevan-
cia que 'area de recerca sobre climaté a
la UB.

Lajornada, que vaincloure una ses-
sié de posters, va comptar amb la parti-
cipaci6 de set ponents de diferents am-

bits cientifics per presentar la recerca que
es desenvolupa sobre el canvi climatic.
Pedro Jiménez-Guerrero, investigador prin-
cipal en Modelitzaci6 Climatica del Bar-
celona Supercomputing Center-Centro Na-
cional de Supercomputacién (BSC-CNS),
va parlar sobre I’is dels models climatics
dins I’ambit de la supercomputacié. llea-
na Bladé, investigadora al Departament
d’Astronomia i Meteorologia de la UB, va
exposar les utilitats dels models clima-
tics per predir canvis futurs en el clima.
Javier Sigr6, membre del Grup de Re-
cerca del Canvi Climatic de la URV, va mos-
trar uns estudis de deteccié del canvi clima-
tic a escala regional. Miguel Gonzalez,
catedratic de Quimica Fisica a la UB, va
presentar un estudi teoric de la dinamica
de reaccions quimiques d’interés atmosfeéric.
Konstantin Neyman, investigador ICREA
en el Departament de Quimica Fisica de

Moreno anima els
assistents a treure profit de
Pampli ventall de serveis
del Centre

la UB, va analitzar 'impacte de la com-
putacié en catalisi en la reducci6 de I’es-
calfament global. lldefonso Cuesta, pro-
fessor del Departament d’Enginyeria
Mecanica de la URV, va exposar la simu-
lacié numeérica directa de la dispersi6 tur-
bulenta de plomalls amb flotacié en un
flux en un canal. Finalment, Jordi Cunille-
ra, cap de I’Area de Recerca Aplicada i Mo-
delitzacié del Servei Meteorologic de Ca-
talunya, va teoritzar sobre el paper de la
fisica en el canvi climatic.
Linvestigador Miguel Angel Rodri-
guez, del Laboratori de Recerca del Clima,
va clausurar l'acte incidint en la necessi-
tat de “crear un dialeg més fluid en 's
dels recursos de la supercomputacio per
part dels climatdlegs de casa nostra”, i va
predir un “futur fructifer de cooperacié en-
tre els centres de supercomputacié i la co-
munitat climatologica”. Aquesta jornada,
que ha comptat amb una vuitantena d’as-
sistents, ha tingut el patrocini de Bulli la
col-laboracié d’Al-Pi i el Parc Cientific de
Barcelona. [ |
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he atmospheric physical and chemi-

cal processes are tightly coupled and
nonlinear (Carmichael et al., 2007), and
occur over awide range of spatial and tem-
poral scales that make global-scale nu-
merical modeling of the troposphere a cha-
llenging venture. Computational speed of
the coupled climate-chemistry models be-
comes a critical factor as long simulation
periods, from several model months to a
few years, are necessary to obtain reliable
model statistics (Lee et al., 1999).

Therefore, there is a vital need for
High Performance Computing in order to
be able to predict the future evolution of
our climate, and answer the key questions
for society about the impact of increased
greenhouse gases on global warming. Even
though there is small doubt that climate
is vulnerable to mankind’s activity (IPCC,
2007; Rahmstorf et al., 2007), many ques-
tions remain unsolved at the quantitative
level (extreme events and regional impacts
on air quality, feedbacks between clima-
te and biogeochemical cycles, impacts of
climate change on marine and terrestrial
ecosystems and on societies). All these
questions are strongly linked to the amount
of computing power available since they
ask forincreased model resolution, large
number of experiments, an increased com-
plexity of Earth System Models, and lon-
ger simulation periods compared to the
current state of climate models.

The structure and intensity of an ex-
treme climate event depends on complex
non-linearinteractions between large sca-
les (several 100 km) and smaller scales
(down to a few km). Model simulations
are required that are able to represent
both modification of the larger-scale, glo-
bal, state (inside which extreme events
are developing) and the fine-scale tem-
poral and spatial structure of such events
(storms, cyclones, intense precipitation,
etc). Current global climate models (GCMs)
have typical grid cell of hundred km; con-

Application of climate
models within super-
computing frameworks

Pedro Jiménez-Guerrero
Barcelona Supercomputing Center
Centro Nacional de Supercomputacion

tain most of the processes that are belie-
ved to be important in determining climate
(Schmidt et al., 2006); and are limited in
their capacity to represent processes such
as clouds, orography effects, small-scale
hydrology, etc. High-resolution global mo-
dels are therefore needed to improve our
predictions and understanding of the ef-
fect of climate on seasonal, decadal and
century timescales (Figure 1). A rising in-
terest comes in the following decade, which
represents a key planning horizon for in-
frastructure upgrades, insurance, energy
policy, and business development (Smith
etal., 2007).

Another issue is related to the si-
mulation of regional-scale climate featu-
res, for which improved regional climate
models (RCMs) are needed. Due to the re-
latively coarse horizontal grid, the GCMs
are not suitable for climate studies on a
regional scale domain. Variables such as
surface temperature, surface wind, preci-
pitations and cloudiness are highly de-
pendent on the topography of a region
(Giorgi et al., 1994), and the synoptic sca-
le of several hundreds of kilometers that
characterizes the grid of a GCM is not fi-
ne enough to correctly resolve such events
at a regional scale (10-20 km). Further-
more, the parameterization of the physi-
cal events and quantities that appear in
a global model may result extremely dif-

ferent from those implemented in a re-
gional model.

The current implementation of the fi-
nite-volume atmospheric models is limi-
ted in terms of scalability by the choice of
computational grids and numerical met-
hods. Development of new models are re-
quired focusing in new numerical techni-
ques to break through these scalability
limitations. Therefore, a challenge for fu-
ture developments is based on new-ge-
neration codes.

Despite the Earth System Modeling
codes are currently implemented in high-
performance computing infrastructures,
a major challenge lies in the efficient use
of a large number of processors for ap-
plications at high spatial resolution; the-
refore an important work is needed in the
improvement of parallel performance of
the codes. Over the next decade global
models will require scalability beyond hun-
dreds of thousands processors. Increa-
sing model resolution down to 1 km for
regional models or 20 kms for global cli-
mate models require increases by factors
of 100 to 1,000 computing power com-
pared to the current state.

The requirements of a good parallel
performance for Atmospheric Earth Sys-
tem Modeling is supported by the “Euro-
pean Network for Earth System Modelling”
(http://www.enes.org) which has emp-
hasized a need for at least 60 Tflops sus-
tained as soon as 2008 with a need fora
renewal of investment at every 4 to 5 ye-
ars at least during 10 to 15 years. Increa-
se of computing power by a factor of 2 to
10 is required to better account for the
complexity of the system. This complexity
will need to be included in medium to high
resolution models and therefore require
afactorof 100 to 10,000 times the current
power. [ |

Figure 1. Climate simulations for 2m temperature during summertime months (JJA) with GISS ModelE by
NASA (left) and wintertime (DFJ) with WACCM model (right), both implemented in MareNostrum super-

computer at BSC-CNS.
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Ileana Bladé

ona part de la nostra comprensi6 del
B clima i els seus canvis prové de si-
mulacions realitzades amb models clima-
tics globals (GCM). Les dades observa-
cionals (instrumentals o proxys) solament
permeten detectar canvis en el clima (p.ex.
escalfament actual del planeta) o bé do-
cumentar canvis passats (p.ex. les suc-
cessions cicliques de periodes glacials i
interglacials durant els darrers 40 milions
d’anys). L’analisi de dades permet també
relacionar canvis en diferents variables
(p.ex. 'augment simultani en la concen-
traci6 de gasos hivernacle i la tempera-
tura global del planeta) i suggerir hipote-
sis per a la causa d’aquests canvis, perd
no permeten establir de forma inequivo-
ca aquesta causalitat.

Per poder fer-ho es necessita, d’'una
banda, una teoria fisica que expliqui els
efectes observats i, de l'altra, experiments
controlats que reprodueixin aquestes efec-
tes. En el cas de ’efecte hivernacle, la te-
oria existeix des de la fi del segle xix, perd
pel que fa a ’experimentaci6, resulta im-

1,6
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Per qué podem confiar en
els models climatics
(GCM) per predir canvis
futurs en el clima?

Dept. d'Astronomia i Meteorologia (UB)

possible reproduir tota la complexitat del
sistema climatic en un laboratori o expe-
rimentar sobre el sistema climatic mateix.

Els GCM ens ofereixen I’(inica via al-
ternativa: un laboratori numeéric on podem
realitzar tota mena d’experiments (o si-
mulacions) per donar resposta a pregun-
tes fonamentals, com ara determinar quins
efectes son responsables de 'laugment ac-
tual de la temperatura o dels canvis clima-
tics passats. La comparacié entre simula-
cions del clima del segle xxamb forcament
solament natural (erupcions volcaniques
i variacions en la constant solar) i amb
forcament natural i antropogeénic (gasos
hivernacle, aerosols, etc.) permet atribuir
de forma inambigua ’escalfament obser-
vat a la combinaci6 de tots dos forcaments,
aixi com descartar les hipotesis alternati-
ves segons les quals es tracta de variabi-
litat natural o esta provocat per un incre-
ment de la lluminositat solar.

Els GCM s6n també utilitzats per pro-
jectar (predir) augments de temperatura
encara més importants durant el segle xxi.

HadCRUT3 Land/Ocean temperature
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Figura 1. Evolucid observada des del 1986 de 'anomalia de temperatura global terrestre i oceanica (cor-

ba blava) i terrestre (corba vermella) en relaci6 a la mitjana del periode 1961-1990.
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Es evident, perd, que tant les declaracions
d’atribuci6 dels canvis actuals com les
projeccions de canvis futurs es basen en
’'assumpci6 que els models emprats sén
fiables.

Lavalidesa i credibilitat dels GCM és
sovint posada en dubte, perd hi ha mol-
tes raons per confiar en la seva capacitat
per explicar i predir canvis climatics. La
primera d’elles és que els GCM s6n re-
presentacions fisiques del sistema clima-
tic i de la seva dinamica, i estan basats
en principis fisics universalment recone-
guts: lleis de conservaci6 de la massa,
energia i moviment, lleis de transferéncia
radiativa, etc. Pertant, els GCM descriuen
el comportament i les interaccions dels
diversos components del sistema clima-
tic (atmosfera, ocea, criosfera, superficie
terrestre i biosfera) de manera consistent
amb la nostra comprensié d’aquest sis-
tema. En segon lloc, els GCM s6n capagos
de reproduir amb forca exactitud aspec-
tes fonamentals del clima anual mitja i del
cicle estacional, sobretot pel que fa al
camp de la temperatura superficial de la
terra. Aquesta concordanca indica que els
processos que governen aquesta tempe-
ratura estan ben representats en els GCM.

Davant 'objecci6 que els models es-
tan “ajustats” per produir aquests bons
resultats, cal respondre que 'ajust només
afecta uns quants parametres (no el cor
dinamic del model), que només es fa per
obtenir un clima estable en preséncia de
forcament (insolaci6 i composici6 at-
mosférica) constant, i que és impossible
ajustar un GCM per tal que reprodueixi
tots els aspectes del clima del segle xx.

Dues altres raons per confiar en els
models és que també poden simular les
caracteristiques principals de climes pas-
sats (p.ex. l’dltima época glacial), aixi com
la resposta del clima a les erupcions volca-
niques. Ambdés resultats demostren que
les retroaccions principals que determi-
nen la sensibilitat del clima estan con-
tingudes en el models.

Tanmateix, potser I’largument més
convincent que les prediccions del GCM
s’han de prendre seriosament és que,
durant les dues darreres décades de de-
senvolupament, aquests models han pre-
dit sistematicament un escalfament del
planeta en resposta a l'increment de ga-
sos hivernacle, una predicci6 que, sen-
se cap mena de dubte, s’esta complint
(Figura 1). [ |
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. La fisica en

9 estudi del clima i de la seva evolucié
és molt complex a causa, principal-
ment, de la intervencio de factors d’esca-
la espacialitemporal forca diferents, pero
alhora relacionats entre si. Aquests factors
es defineixen en el sistema climatic, for-
mat per cinc subsistemes: atmosfera, hi-
drosfera, criosfera, litosfera i biosfera. Es
fonamental conéixer els processos fisics
que es desenvolupen a cada un dels sub-
sistemes i, especialment, les interaccions
entre ells (vegeu figura). Aquestes inte-
raccions, pero, compliquen la comprensié
del funcionament de tot el sistema clima-
tic i dificulten la seva modelitzacio6.

Hi ha molts processos fisics d’inte-
racci6: la mida de la superficie terrestre
coberta de gel caracteritza la radiaci6 so-
lar reflectida cap a I’atmosfera (albedo);
la litosfera interacciona amb I’'atmosfera
per I’'emissi6 de particules de pols i per
les erupcions volcaniques; la interacci6
atmosfera i oceans és fonamental en 'evo-
lucié del clima; la vegetacié determina la
capacitat del sol de retenir aigua o inter-

el canvi climatic

Jordi Cunillera
Servei Meteorologic de Catalunya

vé decisivament en el cicle del carboni; i
molts d’altres.

Per analitzar 'efecte d’aquests pro-
cessos fisics, cal tenir present que la font
d’energia que mou el sistema climatic és
el Sol, i que aquest sistema és estable,
sense canvis, si es manté el balang ra-
diatiu entre la radiacié solar incident i la
radiacié emesa pel sistema. Hi ha tres ma-
neres fonamentals d’alterar aquest equi-
libri radiatiu (canvi climatic):

e un canvi en la radiacié solar inci-
dent (variacions en [’drbita terrestre o en
[’activitat solar);

e un canvi en el valor de l'albedo glo-
bal per canvis en la nuvolositat, en la con-
centraci6 d’aerosols a I’atmosfera, en la
vegetacio, etc.;

e un canvi en ’emissi6 de radiaci6
infraroja de ’atmosfera cap a la superfi-
cie terrestre per una variacié en la con-
centracio6 dels gasos d’efecte hivernacle.

Davant d’aquests canvis, el clima
respon directament variant alguna de les
seves propietats fisiques, perd també ho
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Components del sistema climatic, amb els seus processos i interaccions (IPPC 2007: WG1 - AR4).

fa indirectament endegant processos de
retroaccio (feedback), que és positiva (ne-
gativa) si s’incrementa (disminueix) la
magnitud de la resposta respecte al se-
nyal que la provoca. L’evolucié del clima
depén en gran mesura d’aquestes retro-
accions, i a continuacié se n’expliquen al-
gunes:

a) Els canvis de la constant solar per
variacions de [’activitat solarno sén prou
importants com per provocar canvis sig-
nificatius en la temperatura de la super-
ficie terrestre (els canvis a causa de les
variacions de ’0rbita terrestre si que s6n
significatius, perd tenen una periodicitat
de milers d’anys i estan relacionats amb
els periodes glacials).

b) Si la temperatura de I'atmosfera
augmenta, la pressi6 de vapor saturant (o
contingut maxim de vapor d’aigua en ’ai-
re saturat) també augmenta; com el va-
por d’aigua és un dels gasos hivernacle
més important, ’emissié de radiaci6 in-
fraroja de I’atmosfera cap a la Terra sera
més gran, de manera que la temperatura
d’aquesta augmentara. Aquesta retroac-
cid positiva és la més important a teniren
compte en els models climatics.

) Si I'extensi6 de la superficie ter-
restre coberta de gel i neu varia, pot va-
riar ’albedo global, perd és complicat si-
mular en els models els processos
termodinamics dels mars de gel i les di-
ferents propietats radiatives en una ma-
teixa massa de gel.

d) Els ndvols tenen un doble efecte
i de signe contrari: reflecteixen la radia-
ci6 solar cap a I’espai (retroacci6 negati-
va: refredament de la superficie) i absor-
beixen la radiaci6 infraroja emesa per la
superficie terrestre i la baixa troposfera
(retroacci positiva: escalfament de la su-
perficie). Actualment, els nivols provo-
quen un refredament, perd cal analitzar
millor el seu efecte davant d’un augment
de la temperatura.

Per tant, sén molts els processos fi-
sics a considerar, i a millorar, en les simu-
lacions, i aquest és el principal repte de la
comunitat cientifica relacionada amb ’es-
tudi del clima i la seva evolucié. La millo-
ra dels sistemes de gran capacitat de cal-
cul ha d’ajudaraassoliraquest repte, atés
que unes projeccions acurades del clima
delfutursén basiques, d’ara en endavant,
per fer una bona analisi de 'impacte d’un
canvi climatic i per definir unes bones me-
sures d’adaptaci6 a aquest canvi. [ |
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he theoretical study of the reaction dy-

namics involves several steps. In the
characterization of the potential energy
surface (PES; interaction potential), the
stationary points (barriers and minima)
connecting reactants and products are lo-
cated using quantum chemical methods.
Then, the PES is evaluated considering a
large number of geometries. The second
step involves the development of an an-
alytical representation of the PES, although
an alternative approach based in the use
of interpolation formulae can also be em-
ployed. The final step corresponds to the
dynamics study, and this can be achieved
in the context of classical mechanics, us-
ing the mature and widely applied quasi-
classical trajectory (QCT) method, and in
the context of time independent and time
dependent quantum mechanics. The time
dependent treatment is probably more in-
tuitive, easier to use, and allows to study
some properties (e.g., the way the reac-
tion proceeds) in a more direct way. The
final decision to use a given strategy is a
matter of taste.

Many atmospheric systems involve
triatomic reactions. In spite of the small
number of atoms implied, the study of
these systems is far from easy as they
mainly involve three heavy atoms (non-H
atoms), quite often in excited electronic
states, and there are several PESs con-
necting reactants and products. Fortu-
nately, collision energies are in general
not too high and is commonly a good ap-
proximation to neglect the coupling be-
tween PESs caused by the motion of the
species. The study of reactions of six or
more atoms is particularly hard and often
a good insight into them may be achieved
from reduced dimensionality models.

An interesting question concerns the
maximum possible size of a given reac-
tion to be described by quantum mechanics.
We may say that the larger proportion of
H atoms involved the better. However,
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Theoretical study of

the dynamics of chemical
reactions of atmospheric
interest

Miguel Gonzélez

Departament de Quimica Fisica, Universitat de Barcelona

even a relatively simple tetratomic system
with three H atoms and a deep minimum
in the PES (e.g., the CH+H; — CHy + Hre-
action; see fig.) still represents a very se-
rious challenge. Extremely difficult prob-
lems appear when the wave function of
the system is captured by the minimum
(methyl radical in this case), which in-
creases prohibitively the propagation time
necessary for the reaction to take place.
Moreover, it becomes necessary to use
very large basis sets. Nowadays, rigorous

CH+H, = CH, < CH, +H

|
Ll _I. .r

CH,

(i.e., not far from exact) quantum studies
can be performed for systems of four or
perhaps five atoms (most of them H atoms)
and a PES without any significant minima.

This forces us to address our atten-
tion to the QCT method. Using this ap-
proach we may study an arbitrary system,
no matter the number and type of atoms
involved and under any reaction condition,
inasmuch as we do not try to describe pure-
ly quantum phenomena (e.g., tunneling
and resonances). In practice the most im-
portant problem related to the use of this
method arises from the zero point energy
(ZPE) breakdown. Thus, the QCT method
allows the formation of products with a vi-
brational energy content below the ZPE
and, due to this, its results must be cor-
rected. This problem is particularly rele-
vant for endothermic reactions.

In the case that we are interested in
the study of reactions involving light atoms
(e.g., H atom transfer), if the systems can
not be treated quantum mechanically, in
addition to carry out a QCT study includ-
ing all atoms of the system and in order
to estimate the quantum contribution to
reactivity, a suitable model of reduced di-
mensionality can be considered on which
both quantum and QCT dynamics calcu-
lations are performed.

Supercomputing resources are par-
ticularly relevant for quantum dynamics
investigations on reactions of more than
three atoms. Moreover, they are also of a
large interest for QCT studies on reactions
of six or more atoms, which are described
with an interpolated PES, and in the de-
velopment of this type of PES represen-
tation. |
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Control of Greenhouse
Gases and Catalysis:
Role of Supercomputing

Konstantin M. Neyman
Instituci6 Catalana de Recerca i Estudis Avancats (ICREA)

c and Institut de Recerca de Quimica Tedrica i Computacional & Dept.
de Quimica Fisica, Universitat de Barcelona

he airis mainly composed of nitrogen

and oxygen. But it is only the trace gas-
es, such as carbon dioxide (CO,), ozone,
nitrous oxide and methane that make up
less than 1% of the atmosphere, have a
notable climatic impact. Along with water
vapour they play a central role in estab-
lishing the Earth's temperature via the
greenhouse effect. The latter is related to
absorption of heat radiation of the warmed
surface, instead of direct leaving the at-
mosphere, by vapour and trace gases and
to partial reflection of the radiation back
to the Earth. Without greenhouse gases
surface air temperatures would be well be-
low the freezing point, » 30°C colder than
now; the estimated contribution of CO5 is
~7°C. Thus, stability of CO, contentin the
air is crucial for the temperature balance
of the Earth.

In the emission control area of
the greenhouse gases, pivotal
for the mankind, computer
studies in catalysis are expected
to very strongly contribute by
greatly accelerating catalyst
discovery, evaluation and
understanding

Since the beginning of the industri-
al era the atmospheric concentration of
CO; increased dramatically, by about one
third, with the growth notably accelerat-
ed recently. CO> is by far the most impor-
tant anthropogenic greenhouse gas — ~60%
of the man-made greenhouse effect is at-
tributed to it. Most of the anthropogenic
CO; emission comes from the burning of
fossil fuels in power stations, transport
and industrial processes, which generate
a huge net atmospheric surplus of CO».

Among the directions to counteract
unprecedented climatic consequences of
the further growing CO; concentrations are
significantly increased efficiency of ener-
gy production and consumption, decreased
intensity of economy and considerably im-
proved ability to capture and sequester
CO>. Considering various approaches, ad-
vances in the area of chemical catalysis
evidently could play a significant role in
addressing the global atmospheric CO»
problem. Its role could range from more ef-
ficient production of alternative fuels (e.g.,
water-splitting), to more efficient fuel cells,
catalytic converters for leaner burning, more
C-efficient engines, more efficient conver-
sion of renewable resources (e.g., solarra-
diation, biomass) to fuels and to improved
technologies for the sequestration, uti-
lization and disposal of CO».

Design of better novel catalysts and
optimisation of the existing ones still of-
ten rely on “trial-and-error” methods.
However, search for new/improved cata-
lysts from a fundamental basis became
possible in the past decade, due to de-
velopment of the so-called model cata-
lysts of reduced complexity that can be
thoroughly characterised experimental-
ly and thanks to the amazing increase in
the computer performance. The latter,
along with the fascinating progress in the
development of the dedicated software,
opened opportunities for precise large-
scale calculations of realistic model sys-
tems based on sophisticated quantum
mechanical methods.

Accurate calculations in catalysis
continue to be demanding because of in-
herent complexity of the systems and phe-
nomena under scrutiny. In combination
with experimental data, calculations pro-
vide a fundamental understanding of the
catalyst material on the atomic level and
thus enable utilisation of this knowledge
in the catalyst formulation. Even for sim-

Figure 1. Calculated initial, final and transition
states (IS, FS, TS) of the C-O bond breaking of met-
hoxide on edge sites of Pd;o nanoparticle (adap-
ted from Phys. Chem. Chem. Phys. 9 (2007) 3451).

ple catalytic cycles structures and ener-
gies of all reactant, product and transi-
tion state complexes of a dozen of ele-
mentary reactions usually have to be
quantified; note, that the search for the
transition states is an order of magnitude
more time-consuming than the already
quite costly optimisation of the stable
structures. If one mentions the necessity
to scan not only a variety of active sites
on a given model catalyst but also to in-
clude in consideration a number of fea-
sible possibly (more) efficient prospec-
tive catalysts, advantages of using correlations
(e.g., between the adsorption, reaction
and activation energies) become clear.
More and more examples of a suc-
cessful impact of computations on the de-
sign and optimisation of catalysts are be-
coming available. Obviously, the just outlined
computer studies will greatly accelerate
catalyst discovery, evaluation and under-
standing, also in such a pivotal area for
the mankind as the emission control of the
anthropogenic greenhouse gases. M
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9 existéncia de greus problemes am-
bientals, com sén 'escalfament glo-
bal i la disminuci6 de la capa d’0z6, ha
provocat en la comunitat cientifica una
gran activitat en I’estudi de tecnologies
que permetin el control i la minimitzacié
d’aquest tipus de riscos. Una d’aquestes
col-laboracions correspon a la recerca que
porta a terme el grup de recerca ECOMM-
FiT de la Universitat Rovira i Virgili, que
consisteix en la modelitzaci6 i simulacié
numeérica de la dinamica i la transferén-
ciade calorimatéria de les emissions en
plomalls turbulents.

La simulacié numeérica

Avui dia la simulaci6 per ordinador dels
problemes tecnologics s’esta utilitzant
abastament en miltiples disciplines, de
les que podem esmentar a tall d’exemple:

e Predicci6 del temps meteoroldgic
tant a nivell local, regional o global.

e Prediccié de I'impacte ambiental
de potencials emissors de contaminants
com ara xemeneies i abocadors.

e Disseny d’avions, automobils i trens
mitjancant els tdnels de vent numeérics
(codis computacionals de simulacié de la
mecanica de fluids).

Aquest (s intensiu de les eines com-
putacionals de modelitzacié i predicci6

de sistemes i processos d’interés tec-
nologic esta motivat pel creixent augment
de poténcia de calcul i memaoria dels or-
dinadors actuals i pels avantatges econo-
mics i tecnologics que presenta aquesta
aproximaci6 respecte a I’estudi en equi-
paments experimentals.

Quant a les principals utilitats dels
models computacionals en I'estudi de la
dispersi6 de contaminants podem desta-
carla prediccié de 'impacte ambiental de
potencials emissors. També serveixen per
col-laborar en el disseny dels protocols
d’emergéncia, ajudant a trobar les zones
amb més risc d’impacte ambiental. Fi-
nalment, una darrera utilitat consisteix en
el suport técnic per a la presa de decisions
en el cas d’un accident real permetent
’0ptima localitzaci6 dels mitjans de con-
tencié i eliminaci6 dels contaminants.

La Computacio en Mecanica de
Fluids de la dispersio de plomalls

La Computacié en Mecanica de Fluids (CFD
“Computational Fluid Dynamics™) és una
disciplina que ajuda a resoldre problemes
de mecanica de fluids mitjangant la simu-
lacié numeérica per ordinador de les equa-
cions que governen el flux de fluids, obte-
nint la descripcié numérica de l’evoluci6
espacial i temporal del camp dinamic.

=240

Figura 1. Simulaci6 directa d'un plomall turbulent amb transferéncia de calor.
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La Computacio en Mecanica de Fluids,
una eina per elaborar models rigorosos per
a la prediccio de la dispersio de contaminants

Ildefonso Cuesta
ECoMMFiT. Universitat Rovira i Virgili

Per a I’analisi técnica de l'impacte
ambiental de plomalls de contaminants,
avui dia encara s’estan utilitzant models
aproximats de tipus gaussia que presen-
ten importants caréncies i inconvenients,
entre d’altres, que la seva aplicabilitat es
redueix a régims de vents constants, i la
seva restricci6 a configuracions de fonts
puntuals de contaminants.

Si es vol obtenir una soluci6 rigoro-
sa que descrigui amb precisi6 ’evolucié
en 'espaiieltemps d’un plomall s’ha de
recérrer a la CFD. Aquesta técnica és I’Gni-
ca que pot prediramb precisié I’evolucié
dels contaminants en zones d’orografia
complexa o amb configuracions de mdal-
tiples obstacles com és el cas del flux al
voltant d’edificis o sistemes industrials.

Simulacié directa dels plomalls

al grup de recerca ECOMMFiT

Una de les linies principals de recerca del
grup de recerca ECOMMFIT consisteix en
’elaboracié de models numeérics de pre-
dicci6 de ’evoluci6 de la dispersi6 de con-
taminants. Aquests models s’estan inte-
grant en el programari CFD propietari del
grup 3DINAMICS, i els calculs, que re-
quereixen recursos de supercomputacio,
s’estan realitzant en paral-lel al cldster de
40 CPU amb memoria distribuida del grup
de recerca i al centre de supercomputa-
ci6 CESCA.

En l'etapa actual, s’esta estudiant el
flux i la dispersi6 per nombres de Rey-
nolds moderats, en qué sén aplicables
les técniques de simulaci6 directa de la
turbuléncia. Els resultats corresponents
a l’estudi de ’evolucié d’un plomall de
font lineal i amb preséncia de flotaci6 han
mostrat una gran concordanga amb els
obtinguts, per altres investigadors, expe-
rimentalment.

Aquest estudi permetra la millora dels
models CFD, en incorporar amb precisié
els efectes térmics en régim turbulent pel
cas d’emissions de gasos calents. |
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Javier Sigré

es linies de recerca desenvolupades
Lpel Grup de Recerca del Canvi Clima-
tic (CCRG) de la Universitat Rovira i Virgi-
li estan enfocades basicament a dos as-
pectes: d’'una banda, la generaci6 de bases
de dades climatiques de llarg recorregut
ajustades i de qualitat controlada; de lal-
tra, la detecci6 i caracteritzaci6 del canvi
climatic.

Disposar de bases de dades climati-
ques de llarg recorregut i qualitat ens per-
met caracteritzar millor quina ha estat I'evo-
lucié del clima durant el periode instrumental,
i detectar l’existéncia de relacions entre
diferents variables climatiques, aixi com
calibrar, validari contrastar dades paleo-
climatiques i models climatics.

La generaci6 de bases de dades clima-
tiques homogeénies i d’alta qualitat impli-
ca tot un conjunt de processos que s’ini-
ciaamb la selecci6 d’estacions i 'obtencid
de les dades, aixi com de tota la informa-
ci6 de metadada necessaria. La seleccid
racional de la xarxa d’estacions a integrar
en la base de dades respon a una série de
criteris com son la cobertura espacial i tem-
poral, la representativitat climatica, la con-

s

La contribucio de la URV
als estudis de deteccio
del canvi climatic

Grup de Recerca del Canvi Climatic (URV)

tinuitat en el temps i la qualitat potencial
de les dades. Les dades climatiques han
de passar un control de qualitat que im-
plica mdltiples procediments d’etiquetat-
ge, validacid, substituci6 o eliminaci6. Una
vegada superat aquest control de quali-
tat, s’ha d’examinar I’existéncia de po-
tencials inhomogeneitats, detectar punts
de ruptura d’homogeneitat, construir pa-
trons de correccio, calcular les correccions
per a cada estacid, variable i escala tem-
poral i aplicar-les (BRUNET et al., 2006).

Els requeriments de capacitat d’em-
magatzematge, gesti6 de les dades i dels
processos de control de qualitat i homo-
geneitat, encara que modestos, es van in-
crementant conforme augmenta el nom-
bre d’estacions, el nombre de variables,
la informaci6 de metadada i, especial-
ment, amb la incorporacié de resolucions
temporals de més detall.

La deteccid i caracteritzacio del can-
vi climatic engloba tot un conjunt de téc-
niques relatives a I’obtencié de séries re-
gionals i 'analisi d’extrems, la quantificacié
de les tendéncies en els diferents perio-
des identificats en ’evoluci6 de les varia-
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Anomalies de la temperatura mitjana del conjunt de la Peninsula Ibérica 1850-2005 a partir de 22 regis-

tres de la SDATS.
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bles climatiques, i 'aplicacié de técniques
d’analisi multivariant (analisis de conglo-
merats, analisis de components principals
i extracci6 factorial, correlacions canoni-
ques) per a la caracteritzaci6 de patrons
espacials de temperatura i precipitacio,
aixi com la identificacié de senyals de bai-
xa fregiiéncia o teleconnexions en camps
de pressi6 d’elevada resoluci6 temporal.

L’aplicaci6 d’aquestes técniques a
les bases de dades ajustades i controla-
des de qualitat ens ha permés la cons-
truccidé de séries regionals pel conjunt
d’Espanya i la detecci6 d’un increment

L’aplicacio d’aquestes técniques
ha permés la deteccié d’un
increment térmic d'1,5 £ 0,2 °C

térmic d’1,5 + 0,2 °C per aquest territori,
aixi com la caracteritzacié de tres zones
d’evoluci6 térmica diferenciada a la Pe-
ninsula Ibérica (Brunet et al., 2007). Tan-
mateix, I’analisi de les séries d’indexs
d’extrems mostra que aquesta tendéncia
a l'increment térmic no es produeix Gni-
cament en els valors mitjans, sin6 que
’escalfament al conjunt del territori es-
panyol esta associat amb una significati-
va reducci6 en el nombre de dies freds i
un increment en les Gltimes décades del
nombre de nits calides.

Per a una millor caracteritzaci6 del
canvi climatic és necessari incrementar la
midailaresoluci6 de les bases de dades
climatiques, aixi com disposar de la ca-
pacitat computacional requerida per a
’analisi relacional de les diverses varia-
bles climatiques. [ |

® BRUNET, M.; JONES, P. D.; SIGRO, J.; SALADIE,
0.; AGUILAR, E.; MOBERG, A.; DELLA-MARTA, P.
M.; LISTER, D.; WALTHER, A.; L6PEZ, D. 2007,
“Temporal and Spatial Temperature Variability
and Change over Spain during 1850-2005”, /.
Geophys. Res., 112, D12117, d0i:10.1029/
2006)D008249.

® BRUNET, M.; SALADIE, O.; JONES, P. D.; SIGRO,
J.; AGUILAR, E.; MOBERG, A.; LISTER, D.; WALT-
HER, A.; LOPEZ, D.; ALMARZA, C. 2006. “The De-
velopment of a New Dataset of Spanish Daily
Adjusted Temperature Series (SDATS) (1850-2003)”,
Int. J. Climatol. 26: 1777-1802.
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“Cal millorar la governanca del
sistema catala de recerca, complex
i potent en els darrers anys, pero
sense planificacio”

ENTREVISTA A RAMON MORENO,

DIRECTOR GENERAL DE RECERCA

licenciat en Biologia i doctor en Ecologia per la UAB, Ramon
Moreno és catedratic a la UdG, on ha estat vicerector pri-
mer amb competéncies també de Recerca. Des de fa sis
mesos, ocupa el carrec de director general de Recerca de
la Generalitat de Catalunya i entre les fites a assolir hi figura la mi-
llora de la governanca i planificaci6 del sistema catala de recerca.
Per a Moreno, “només una planificacié a llarg termini ens pot ga-
rantir que Catalunya assolira nivells d’excel-léncia i competitivitat

equiparables als dels paisos més avancats”.

TERAFLOP
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Precisament el fort aveng d’altres paisos i regions, ha fet que Cata-
lunya hagi anat quedant-se enrera en recerca i innovacio respecte
a d’altres regions europees. Aquest “retrocés relatiu”, com explica
el director general, és conseqiiéncia, d’una banda, del “déficit fis-
cal a qué estem sotmesos” i que “limita les inversions en recerca i,
d’altra banda, de la inexisténcia d’una planificacié estratégica que
faci més eficient les inversions”. Projectes com el Pacte Nacional
per a la Recercai la Innovacid i ’Agéncia de Centres de Recerca de

Catalunya haurien d’ajudar a redrecar aquesta situacio.



El conseller Huguet ha presentat

recentment al CIRIT el projecte d’ela-
boracio del Pacte Nacional per a la Re-
cerca i laInnovacié. Quines son les seves
finalitats?
Establir, per acord de tots els agents del
sistema de recerca i innovacié i de tots
els partits politics i agents socials, les
bases de la politica de recerca i innova-
ci6 de Catalunya a desenvolupar durant
els propers 15 anys. Només una planifi-
caci6 a llarg termini ens pot garantir que
Catalunya assolira nivells d’excel-léncia
i competitivitat equiparables als dels pai-
sos més avangats. Catalunya ha d’esde-
venir una veritable societat del coneixe-
ment, que basa el seu progrés en el talent,
la ciéncia, la tecnologiai lainnovacio, al
servei dels reptes socials i economics del
pais.
En les motivacions del PNRI es comenta
que “la posicié de Catalunya en recerca
i innovacié s’allunya cada vegada més
dels paisos i regions liders (82a posicio
de les regions europees), i d’altres fins
ara considerats emergents ja ens estan
passant al davant”. A qué es deu aquest
retrocés?
Es un retrocés relatiu, a conseqiiéncia de
que els altres paisos o regions avancen
més que no pas nosaltres. Aix0 és a cau-
sa, d'una banda, del fet que malgrat el
fort esforg que realitzem, el déficit fiscal
a qué estem sotmesos ens limita les in-
versions en recerca i, de l'altra, de la ine-
xisténcia d’una planificacié estratégica
de la recerca que faci més eficients les
nostres inversions.

La planificaci6 estratégica és molt
complexa, atés que la transferéncia de
la competéncia en recerca ha estat tras-
passada sense recursos i, per tant, molts
d’aquests recursos els aconseguim de
forma estrictament competitiva. Aixo és
bo perqué fa que el nostre sistema esti-
gui molt preparat peraconseguir aquests
recursos competitius (tant a Espanya com
a Europa), pero depenem de les politi-
ques alienes i de les seves orientacions.
Els recursos no condicionats per poder
crear, dissenyar i planificar noves politi-
ques o politiques propies s6n molt limi-
tats. Aquest fet impedeix el creixement
de la inversi6 pablica en R+D+i que fa de
tractora de la inversié privada.

Quines linies d’actuacié se seguiran per
redrecar aquesta situacio?
Les que indiqui el Pacte Nacional per a

la Recerca i la Innovaci6. Pero, en qual-
sevol cas, haura d’incloure la captacié
de més recursos provinents de ’Admi-
nistracié General de I’Estat i una major
inversio6 privada en R+D+i, aixi com revi-
sar la inversid plblica que fa la Genera-
litat i que pertocaria segons el nostre PIB.
Si bé la proporci6 d’inversid plblica/pri-
vada és a prop dels objectius de Lisboa
(ara és 38% pliblic/63% privat, any 2005),
no passa el mateix en la proporci6 res-
pecte al PIB. Actualment, la inversi6 en
R+D publica representa un 0,49% del PIB
catala, per sota de la mitjana espanyola
(0,52%), i lluny de la mitjana de la UE
ampliada (UE-27, 0,65%). Si s’augmen-
ta el volum d’inversié plblica en R+D+i,
hi haura un fenomen d’arrossegament
de la inversi6 del sector privat.

Es molt simptomatic
que malgrat el nivell
de descentralitzacio
actual de UEstat, el nou
Plan Nacional ha estat
realitzat d’esquena a
aquesta realitat

També cal millorar la governancga
del sistema catala de recerca, que en els
darrers anys ens ha portat a un sistema
complex i potent, perd sense planifica-
ci6. Aquesta mancanca ha creat solapa-
ments i ineficiéncies en el sistema que
cal identificari millorar. Cal recordar que
la capacitat de planificaci6 de tot el sis-
tema catala no és facil perqué depén en
part de politiques i inversions alienes.
En entrevista publicada al diari AVUI el
passat 29 de setembre, explicava que te-
nen molt avancat ’'avantprojecte de llei
de creacio de ’Agéncia de Centres de Re-
cerca de Catalunya. Com ajudara aques-
ta Agéncia a la recerca?

L’Agencia ha de facilitar la governancga
del sistema de centres de recerca parti-
cipats per la Generalitat de Catalunya i
el desenvolupament de serveis manco-
munats, aixi com donar visibilitat i pro-
moci6 al sistema. Una funcié molt im-
portant ha de ser el seguiment i I'avaluaci6

periodica dels centres, pertal d’assegu-
rar-ne la qualitat. Els centres de recerca
representen un nucli molt important de
recerca professionalitzada i competitiva
a nivell internacional. Fins ara, han estat
subjectes a una avaluacio sobre progrés
propi i es vol que aquesta avaluacié ara
ens ajudi a posicionar-los internacional-
ment en [’elit de la recerca. L’Agéncia
haura de gestionar de la mateixa forma
les relacions amb els centres i ajudar-los
al seu posicionament.

Recentment el Govern ha reorganitzat el
Comissionat per a Universitats i Recer-
ca, incorporant-hi una nova direccié ge-
neral i diverses subdireccions. Quins és
el seu objectiu i qué n’esperen obtenir?
Aquesta reestructuracié obeeix a I’ob-
jectiu d’adaptar la funcionalitat del Co-
missionat als nous reptes i tasques que
cal afrontar en els propers anys, espe-
cialment en relacié a la implantacié del
nou sistema de titulacions i dels criteris
de Bolonya. També s’intenten pal-liar les
mancances estructurals derivades de la
pérdua de la condicié de departament.
El Ministerio de Educacion y Ciencia (MEC)
esta elaborant un nou Plan Nacional de
I+D+i. Quina participacio hi té la Gene-
ralitat i quin creu que sera l'impacte per
Catalunya?

Ara estem entrant en converses amb el
MEC pertal d’establir el model de col-la-
boraci6 i de participacié conjunta. Enca-
ra és aviat per dir si hi sortirem guanyant
o no amb aquest nou Plan Nacional. Es-
perem que puguem conduir les inversions
que se’n derivin cap a linies estratéegi-
ques que son d’interés per a Catalunya.
En qualsevol cas, és d’esperar que en un
sistema de financament competitiu la
qualitat dels grups de recerca de Cata-
lunya ens assegurara una participacio
per sobre del que ens podria correspon-
dre per quota de poblacié o inclds de PIB,
com fins ara.

Cal dir que és molt simptomatic que
malgrat el nivell de descentralitzacié ac-
tual de I’Estat, el nou Plan Nacional ha
estat realitzat d’esquena a aquesta rea-
litat. Es per aixd que, malgrat s’insisteix
en el cofinangament d’actuacions entre
les Comunitats Autdnomes i el Govern
central, aquestes no tenen cap capaci-
tat per decidir sobre aquelles. També és
cert que Catalunya ha estat capdavante-
ra en iniciatives que s’han incorporat amb
més o menys fortuna als Plans Nacionals.
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El model ICREA de contractacié d’investi-
gadors s’esta incorporant a nivell nacio-
nal, pero el model de Centres de Recerca
d’Excel-léncia que hauria de ser compa-
tible amb els models autonomicsi, en el
nostre cas, en el model de Centres de Re-
cerca de Catalunya (CERCA) és encara
una incognita. Atesa la limitacié de re-
cursos, es continuara amb la politica
d’aprofitar aquelles actuacions externes
i competitives que siguin adients, com-
plementant-les amb actuacions propies
que marquin les prioritzacions politiques.
El Consell de Ministres ha aprovat al se-
tembre 'acord per a Cinici de ’execucié
del mapa d’Infraestructures Cientifico-
Tecnologiques Singulars (ICTS). Quina
valoracio fa d’aquest nou mapa?

Crec que s’ha fet una repartidora territo-
rial sense tenir en compte el potencial
real de recerca de cada regi6. S’obser-
ven algunes duplicitats, com en el cas de
plataformes de supercomputacio, que di-
ficilment son justificables en termes de
rendiment per a la recerca. En altres ca-
s0s, s’han ubicat ICTS en zones isolades,
lluny de tot arreu, que resulten incom-
prensibles. Pel que fa a Catalunya, a part
del sincrotré ALBA, la plataforma de fe-
notipacié Mousse Clinic (CEBATEG), el
BSC, i el CIMNE (pendent encara), ens
hem guedat sense una ICTS en microscopia
que s’ha concedit a Arag6. Aquest fet és
un apartat més de les limitacions que po-
dem tenir en la nostra planificaci6 i exe-
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RAMON MORENO AMICH és director gene-
ral de Recerca des de ’abril de 2007. Nas-
cut a Girona el 1958, és catedratic d’Eco-
logia de la Universitat de Girona (UdG), Lli-
cenciat en Biologia per la UAB (1980) i
doctor en Ecologia per la mateixa univer-
sitat (1988). Adscrit al Departament de
Ciéncies Ambientals, és investigador de
'Institut d’Ecologia Aquatica de la Uni-
versitat de Girona. El seu treball s’ha de-
senvolupat en el camp de la limnologia
(ecologia de les aigiies continentals) i és
especialista en ecologia de peixos i eco-
logia d’aiguamolls.

Del 2002 al 2005 va ser vicerector
primer de la UdG, i durant el darrer any de
vicerector primer va exercir també les com-

cuci6 de la recerca. Les ICTS han de res-
pondre a criteris cientifics, perd també
és cert que la seva capacitat de dina-
mitzar el territori i el seu entorn és evi-
dent. Es per aixd incomprensible que,
malgrat la politica de disposar només
d’un “Centro Nacional” per especialitat,
hi hagi excepcions com ara ’esmentada
de la supercomputacié i que aquest cri-
teri no s’apliqui en altres casos, més quan
la reconeguda capacitat dels actors és

El paper del CESCA
durant aquests 16 anys
ha estat fonamental
per al desenvolupament
d’una recerca de qualitat
a Catalunya

incomparable. Es una segona forma de
’espoliaci6 “equilibradora”, que casti-
ga als excel:-lents i els priva de competir
amb infraestructures que dificilment es
construiran per part del govern corres-
ponent donat el seu cost. També s’ha de
tenir en compte que part dels fons dedi-
cats a Infraestructures venen de la UE i,
per tant, com que Catalunya esta dins del
segment de regi6 de competitivitat, els

peténcies de Recerca. Ha participat en la
publicaci6 de diversos llibres, ha realit-
zat una setantena d’articles en revistes
cientifiques, i és autor de diversos docu-
ments cientifics i técnics, i comunicacions
a congressos. Es membre de la Junta de
Protecci6 del Parc Natural dels Aiguamolls
de ’Emporda i del Consell Assessor de
I’Area Protegida de les Illes Medes, en re-
presentacié del Consell Interuniversitari
de Catalunya. També ha dirigit el master
en Gestié ambiental, i els Diplomes de
Postgrau en Gestié6 ambiental en I'ambit
municipal, en Sistemes de control i certi-
ficacio ambiental, en Gestio i Planificacio
Forestal, i en Comunicaciéo Ambiental i
Sostenibilitat.

fons aplicables s6n menors i molt restric-
tius i, en canvi, en altres regions manquen
projectes on es puguin aplicar donada la
seva poca “densitat” cientifico-técnica.
En els seus 16 anys d’existéncia, el CES-
CA ha passat de ser basicament un cen-
tre de supercomputacio a convertir-se
en un gestor d’e-infraestructures. Com
valora I’evolucié dels serveis d’aquest
Consorci a la universitat i la recerca?
El paper del CESCA durant aquests 16
anys ha estat fonamental per al desen-
volupament d’una recerca de qualitat a
Catalunya. Es cert que amb el desen-
volupament del BSC, el CESCA ha que-
dat especialitzat com a gestor d’e-in-
fraestructures de recerca i emmagatzematge
de grans volums de dades, i aquest és
un paper que volem potenciar, pero cal
esmentar que, per exemple, la gesti6 de
I’Anella Cientifica és un gran projecte
de pafs. Es una gran infraestructura cien-
tifico-técnica imprescindible que hau-
riem de crear de forma prioritaria si no
existis. A més, ha influit de forma defi-
nitiva en grans projectes comuns com
el CBUC i els seus dipdsits de dades i
ens ha demostrat que som capacos de
col-laborar en projectes complexos sen-
se cap problema, i de fer evolucionar
sistemes de forma dinamica, assolint
objectius inicialment no previstos, de
forma creativa. Aquesta capacitat és un
dels gran valors afegits del treball en
recerca a Catalunya. |



SANTA TECLA

La Xarxa Sanitaria i Social
de Santa Tecla, a ’Anella

La Xarxa Sanitaria i Social de Santa Tecla es connectara a Anella Cientifica
amb un cabal de 10 Mbps. Com explica Manel Sanroma, director de Sistemes
d’Informacio de la Xarxa Sanitaria i Social de Santa Tecla, “la connexio a ’Ane-
lla ens dona loportunitat de poder trametre imatges entre els diferents cen-
tres connectats, potenciant en el futur immediat la possibilitat d’una historia
clinica compartida a Catalunya amb totes les prestacions per als facultatius
que ara ja gaudeixen de forma local; igualment possibilita el diagnostic remot,
la formacio i les sessions cliniques entre diferents hospitals i obre la porta a
tot el seguit d’oportunitats que ofereix una xarxa d’alta velocitat per a la mi-

llora de la salut dels ciutadans”.

. La Xarxa Sanitaria i Social de San-
ta Tecla és una organitzacié sanitaria
i social sense anim de lucre formada per
tres fundacions benéfiques (Fundacié Hos-
pital Sant Pau i Santa Tecla, Fundaci6 Cen-
tres Assistencials d’Urgéncies i Fundacio
Sociosanitaria i Social Santa Tecla), tres
societats monografiques (Laboratori, Ra-
diologia i Fisioterapia), dos consorcis (Con-
sorci de Serveis Basics de Saluti Consor-
ci d’atenci6 a la dependéncia) i quatre
agrupacions d’interés econdmic (Gesto-
ria, Neteja, Hosteleria i Aprovisionaments).

Aglutina i gestiona 33 centres del
Tarragonés i el Baix Penedés de diferent
especialitat (atenci6 primaria, hospitals i
residéncies geriatriques): tres hospitals
(Sant Pau i Santa Tecla, El Vendrelliel de
Tarragona-Llevant), sis arees basiques de
salut (les del Vendrell, Calafell, Arbog, Tor-
redembarra, Vila-seca i Tarragona-IV-Lle-
vant), 20 dispensaris municipals (Coma-

ruga, Segur de Calafell, Bellvei, Santa Oli-
va, Albinyana, la Bisbal del Penedés, La
Plana, la Pineda, Roda de Bara, Altafulla,
Creixell, El Catllar, la Nou de Gaia, la Po-
bla de Montornés, Salomo, Bonastre, la
Riera de Gaia, Banyeres del Penedés, St.
Jaume dels Domenys i Lloreng de Penedés)
i quatre centres de Serveis Sociosanita-
ris i Socials (Residéncia assistida Santa
Tecla-Llevant, Sociosanitari Santa Tecla-
Llevant, Centre de dia Constanti, Centre
especial de treballi dues escoles bressol
municipals).

En total, més de cent-vuitanta mil per-
sones reben atencié i assisténcia d’un
equip amb més de 1.800 professionals
“disposats amb el seu treball a donar la
millor qualitat de vida a tots els qui ho ne-
cessiten”, com explicita la missi6 de la
Xarxa. A més, a partir del 6 de juliol de
2007, la Xarxa Sanitaria i Social de Santa
Tecla amb la creacié de la Fundacion

La Xarxa Santa Tecla treballa amb una historia clinica digital compartida a tots els seus centres.

Argentina Santa Tecla es fa carrec del pro-
jecte de la nova xarxa d’atenci6 “Nuevo
Hospital El Milagro”, amb els centres El
Nuevo Hospital El Milagro i Hospital Nifio
Jests de Praga i 23 centres de salut (pri-
mer nivell).

Per a Sanroma, la connexi6 a ’Ane-
lla “permetra entrar a formar part d’una
xarxa d’alta velocitat que connecta els
centres de recerca i els hospitals més
avancats del pais”. Amb la renovacié de
’Anella Cientifica el 2008, la Xarxa Sa-
nitaria i Social de Santa Tecla, com altres
institucions connectades a 10 Mbps, té
previst ampliar la connexié a ’Anella a
100 Mbps. “En la mesura que els hospi-
tals i centres de salut del pais es vagin
connectant a I’Anella es fara realitat un
espai de treball i de recerca compartit que
sens dubte augmentara la qualitat i les
prestacions del nostre sistema de Salut”,
comenta Sanroma.

L'Hospital de Sant Pau i Santa Tecla
L’any 1151, Tarragona ja disposava cla-
rament d’un hospital, segons es desprén
de la donaci6 de certs béns per part de
Guillem d’Aguilé, en I’época de l'arque-
bisbe Bernat Tort. L’any 1464, ’arque-
bisbe Pere d’Urrea, amb el consentiment
i la cooperaci6 de ’Ajuntament municipal
i el Capitol Eclesiastic, uneix els dos hos-
pitals que tenia la ciutat en un de sol, el
de Santa Tecla. La fundaci6 establia que
’administracié fos a carrec de persones
designades per 'Ajuntament i el Capitol
Eclesiastic.

El 1588 conclou 'obra del nou hos-
pital, ubicat per 'arquebisbe Antoni Agus-
ti en el terreny situat entre el col-legi tri-
denti i el convent-església dels pares je-
suites. Dos segles més tard es construeix
I’edifici en el solar que hi havia fins arri-
bar al carrer de Sant Agusti. Es va rehabi-
litar per a dependéncies del propi hospi-
tal i per a internar-hi la Casa de Recolli-
des. El canonge Botines, I’'any 1806, va
fertestament a favor de ’hospital amb la
finalitat que es construis una obra nova
anomenada Casa de Convalescéncia.

A la fi de la década dels vuitanta,
’hospital es va integrar dins la Xarxa Hos-
pitalaria d’Utilitzacié Pdblica (XHUP), i es
va aixecar un hospital modern de cinc
plantes a la facana de la Rambla Vella i
un edifici de serveis a l’interior del solar,
tot preservant aquells elements arqui-
tectonics que constitueixen signes d’iden-
titat de l'edifici original. [ |
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AVENCOS EN FARMACOLOGIA

Nous farmacs per bloquejar

’entrada del VIH a les cél-lules

RELLNS
T
AJUEL-

Timivwermitud Tiamon T 11l

La Sindrome d’Immunodeficiéncia

Adquirida (SIDA) ha esdevingut una
terrible malaltia d’abast global. D’acord
amb les dades recollides per ’Organitza-
ci6 Mundial de la Salut, s’estima que ac-
tualment 39 milions de persones conviuen
amb aquesta malaltia i que el 2006 han
aparegut 4,3 milions de casos nous. La
principal causa de la SIDA és la infecci6
de ceél-lules hoste pel virus de la immu-
nodeficiéncia humana (VIH). Les terapies
anti-retrovirals actuals (ART) contra la SI-
DA, basades generalment en inhibidors
de la transcriptasa reversa i de la protea-
sa, poden controlar la propagaci6 del vi-
rus i arribar a aconseguir millorar la qua-
litat de vida dels pacients, perd no poden
arribar a eliminar el virus del cos i poden
tenir efectes secundaris no desitjats. Di-
versos investigadors del grup de recerca
del Prof. Jordi Teixidé de 'Institut Quimic
de Sarria (IQS) consideren com a alterna-
tiva molt prometedora el desenvolupa-
ment de noves terapies que puguin pre-
venir 'entrada del VIH a les cél-lules hoste
i, pertant, bloquejar la primera etapa cru-
cial del procés d’infeccié del virus.

“El descobriment del procés d’in-
feccié de cél-lules per VIH mostra que
aquest s’inicia mitjancant la fusio del vi-
rus amb la cél-lula diana gracies a la unié
de la glicoproteina gp120 del virus amb
el receptor proteic CD4 i els coreceptors
CXCR4 o CCR5 de la cél-lula diana”, ex-
plica Jordi Teixidd. A partir d’aquest des-
cobriment ha aparegut un interés consi-
derable pel desenvolupament de nous
lligands els quals modulin els canvis con-
formacionals dels coreceptors i, per tant,
bloquegin la fusié del virus a les cél-lules.

Aixi, aquest grup de recerca esta uti-
litzant diferents aproximacions computa-
cionals i experimentals per identificar com-
postos actius bloquejadors dels coreceptors
CXCR4 i CCR5 que puguin, per tant, inhi-
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Figura 1. Cribatge virtual basat en l'estructura:
Docking CXCR4-AMD3100.

Figura 2. Cribatge virtual basat en els lligands:
acarament de forma (shape matching). Molécules
AMD3100 i AMD 3167.

bir ’entrada del VIH a les cél-lules. “Ge-
neralment, aquestes aproximacions te-
nen com a objectiu el cribratge rapid de
grans quimioteques de compostos can-
didats a possibles farmacs. Actualment,
hom es refereix a aguestes aproximacions
computacionals com a métodes de cri-
bratge virtual (virtual screening). Aixi, el
cribratge virtual de quimioteques de com-
postos ha esdevingut una alternativa apro-
ximada pero (til als métodes de cribratge
real al laboratori de grans quimioteques
de compostos (high-throughput screening
methods)”, explica Teixid6. En el cribrat-
ge virtual, els compostos poden ser se-
leccionats i filtrats mitjancant recerques
de semblanga 2D o 3D, aplicant técniques
d’analisi de diversitat i avaluant la inte-
raccié o acoblament (docking) de com-
postos contra una proteina diana. Els com-
postos poden també ser seleccionats en

funci6 de les seves propietats fisiques
predites (estudis ADMET) i en funci6 de la
seva accessibilitat sintética. Aquestes
aproximacions poden ser aplicades a con-
junts de compostos, ja sigui de manera
seqiiencial o en paral-lel.

En termes generals, aquests méto-
des poden ser classificats com métodes
basats en ’estructura (structure-based
methods), utilitzats quan 'estructura del
receptor és coneguda, com per exemple
els metodes de docking i ligand-based
searches; o métodes basats en els lli-
gands, usats quan el procés de cribratge
només té en compte la caracteritzaci6 de
compostos actius coneguts, per exemple
en la comparacié de propietats 2D/3D uti-
litzant actius coneguts com a referéncia
o en la construcci6é de models farmacoforics.
Les técniques de cribratge virtual es po-
den aplicar a conjunts de compostos ac-
tius coneguts, el que s’anomena analisi
retrospectiva, amb la finalitat d’establir
parametres apropiats i validar el protocol
de cribratge. Un cop validat, també pot
seraplicat per seleccionar compostos dels
quals es vol testar la seva activitat i és
anomenat analisi prospectiva. Aparent-
ment, els métodes basats en ’estructu-
ra, els quals utilitzen estructures de la pro-
teina diana conegudes o modelades/
construides, haurien de ser els que pro-
porcionessin els millors models de cri-
bratge, ja que persegueixen avaluar les
interaccions proteina-lligand. No obstant
aixo, I’as d’aproximacions basades en
’estructura depén criticament de la qua-
litat de les estructures de la proteina d’es-
tudi disponibles i del programari d’aco-
blament emprat. Per aquest motiu, els
diversos métodes computacionals em-
prats dins el camp del descobriment de
farmacs sovint utilitzen una combinacio
d’ambdues técniques, basades en l’es-
tructura i basades en els lligands.

Com expliquen els integrants del
grup, en aquest projecte s’ha construit
una base de dades de compostos actius
procedents de la literatura (molécules
derivades de ’AMD3100, macrocicles,
analegs del KRH1636, compostos del ti-
pus complex dipicolilamina-zinc(ll) i tetra-
hidroquinolines com a inhibidors de
CXCR4; derivats del SCH-C i 13 families
més com a inhibidors de CCR5), com-
postos sintetitzats al grup i compostos
inactius drug like procedents de la bi-
blioteca Maybridge amb propietats si-
milars als compostos actius.



Els compostos sintetitzats al grup
formen part d’una quimioteca virtual dis-
senyada com a analegs de ’AMD3100
(compost de referéncia inhibidor del co-
receptor CXCR4), és a dir, sistemes poli-
nitrogenats separats per un espaiador
p-fenilénic. D’aquesta quimioteca s’ha
seleccionat un conjunt de compostos di-
versos mitjancant el programari propi del
grup, PRALINS, per tal de dur a terme la
seva sintesi i assaig de l'activitat (en col-
laboracié amb el grup del Dr. Esté del la-
boratori de retrovirologia de I'IrsiCaixa).
Els compostos actius trobats s’han inclds
com a actius de la base de dades. Per tro-
bar altres compostos actius s’han emprat
les técniques de cribratge virtual.

Per la banda de métodes basats en
el lligand, s’han realitzat estudis de QSAR
(@amb el programari MOE), a partir dels quals
s’obté una funcié que relaciona l'estruc-
tura de molécules amb la seva activitat
d’una manera quantitativa, disseny de far-
macofors o models tridimensionals en els
quals es defineixen les caracteristiques es-
sencials que han de tenir les molécules per
interaccionar amb els receptors, shape mat-
ching (PARASHIFT, ROCS) amb el qual es
defineix la forma que han de complir les
molécules per presentar activitat.

Per als métodes basats en ’estruc-
tura, és necessari disposar de l’estructu-
ra del receptor. Les dianes son els core-
ceptors CXCR4 i CCR5, els quals pertanyen
a la familia de les proteines GPCR
(G-protein coupled receptors). L’ inica es-
tructura que es troba cristal-litzada d’aques-
ta familia és la rodopsina bovina, la qual
s’utilitza com a referéncia en el modelatge

per homologia dels coreceptors (MODE-
LLER, CONGEN). Un cop obtinguts els mo-
dels s’empren les técniques d’acoblament
(AUTODOCK, GOLD, FRED) per avaluar les
interaccions proteina-lligand mitjancant
una funcié de puntuacié (scoring). L’ls
de técniques de dinamica molecular, cos-
toses computacionalment, permeten re-
finar les conformacions obtingudes a l'aco-
blament proteina-lligand.

Noves terapies per
prevenir ’entrada del VIH a les
cél-lules hoste com a possible

alternativa a les terapies
antiretrovirals actuals

A més, s’han realitzat estudis de no-
vo design (CERIUS) per tal de trobar es-
quelets (scaffolds) candidats a ser actius
o modificar les molécules actives ja sin-
tetitzades pel grup. S’utilitza l'estructura
dels receptors per identificar la geome-
tria i el tipus d’interaccié que han de te-
nir els lligands per unir-s’hi.

Per validar els models i fixar els mi-
llors parametres de cadascun d’ells s’ha
realitzat una analisi retrospectiva del cri-
bratge virtual emprant les bases de da-
des d’actius i d’inactius confeccionades.
Un cop determinats els millors models es
realitza ’analisi prospectiva per tal d’es-
tablir un ranquing de possibles nous in-
hibidors de CXCR4 i CCR5 per ser sinte-
titzats als laboratoris de I'lQS. |

Grup d'Enginyeria Molecular de U'Institut Quimic de Sarria.

Noves tecnologies
en CATALA!

El nom dels
signes

Qui no ha dubtat alguna vegada sobre
el nom de signes grafics, com ara @, #
0 &, d’Us gairebé imprescindible en am-
bits com la informatica o la telefonia?

El signe @, conegut amb el nom
d’arrova o rova (arroba, en castella; at,
en anglés), ja era utilitzat a ’edat mit-
jana per a abreujar la preposici6 llati-
na ad. Després, es va especialitzaren
usos mercantils i ha perdurat fins als
nostres dies convertit en un element
obligat en les adreces electroniques,
que separa la signatura de l'usuari de
ordinador que ’hostatja.

Un altre signe forga conegut, i uti-
litzat sobretot en els teclats telefonics
i altres aparells electronics, és el sig-
ne #. En catala, rep la denominacié de
coixinet o quadradet (almohadilla o
cuadradillo, en castella; hash, pound
0 square, en anglés) i, segons la pro-
gramacio, pot tenir diverses funcions.

Finalment, el signe &, que ex-
pressa una relacié copulativa entre dos
elements, i que se sol utilitzar com a
operador logic en ’ambit de la in-
formatica i com a component de mol-
tes firmes comercials, també té, com
en el cas de l’arrova, una llarga tradi-
cid, atés que prové de la lligadura de
les lletres e i t que formen la conjun-
cio llatina et (‘"). Per a aquest signe,
forca conegut a casa nostra amb el seu
nom anglés ampersand, el catala ha
fixat la denominaci6 et, que reprodueix
amb precisi6 la formai el significat lla-
tf original, i, com a forma sindnima, la
denominaci6 i comercial, nom utilitzat
tradicionalment en ’ambit de les arts
grafiques, tant en catala com en les al-
tres llenglies romaniques (i comercial,
en castella; et commercial, en frances;
e commerciale, en italia; e comercial,
en portugues).

@ termcat

OCTUBRE 2007 15



El director de la tesi, Rafael Mon-
roy, afirma que el TDX “és un canal molt
Gtil pel qual es poden difondre aquests
tipus de treballs, ja que de vegades pas-
sa molt de temps des que finalitza la re-
cerca fins que es publiquen els resultats.
Amb aquest diposit laimmediatesai 'ac-
cés resten garantits”. A més, afegeix Pie-
dad Fernandez, “la possibilitat d’acce-
dir-hi remotament és un element clau, ja
que no sempre resulta facil consultar te-
sis d’altres universitats, fins i tot dins el
mateix pafs”.

La tesi pretén analitzar quina im-
portancia tenen el coneixement de la llen-
gua materna, el de la llengua meta (llen-
gua estrangera, ’'anglés en aquest cas),
el tematic o conceptual i el coneixement

LA TESI MES CONSULTADA DE LA UM AL TDX

La popularitat de la
comprensio lectora de
’angles al TDX

Es pot comprendre millor un text escrit en una llengua estrangera, com ara

langleés, si la seva tematica ens és familiar? | si sabem que el text que lle-

girem és, per exemple, un conte? Respondre a aquestes preguntes i esbri-

x nar quin paper juguen certs components del coneixement previ en la com-
prensio lectora de ’anglés com a llengua estrangera és el proposit de Conocimiento pre-
vio, esquemas de género y comprension lectora del inglés como lengua extranjera, |a tesi
més consultada de la Universidad de Murcia (UM) al diposit Tesis Doctorals en Xarxa (TDX).

SILVIA SALGADO

Aquesta tesi, escrita per Piedad Fer-
nandez i dirigida per Rafael Mon-
roy del Departament de Filologia Angle-
sa de la UM, va ser llegida I’any 2000 i
afegida al TDX el novembre de 2005, qua-
tre mesos després que aquesta univer-
sitat s’incorporés al servei. Des d’ales-
hores, ha estat la tesi més consultada
de la UM en el diposit.

Per aJosé Antonio Cobacho, rector
de la UM, “la utilitat de fer disponible
tot el saber en xarxes d’informacié com
internet és enorme, ja que simplifica i
apropa al personal investigador els re-
sultats obtinguts del treball académic.
Només s’han de veure les estadistiques
del TDX, que superen les quatre-centes
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Rafael Monroy:

“L’Gs de pistes léxiques
lligades al component
tematic també incideix en
la comprensio d’un text”

mil consultes mensuals de les tesis, que
eren documents d’accés tradicionalment
dificil, o impossible, quan no estaven
publicades”. Segons el rector, “els or-
ganismes d’acreditaci6, tant estatals
com autonomics, haurien de valorar
aquestes publicacions, la seva alta vi-
sibilitat i el seu impacte, quan avaluin
a docents”.

estratégic a ’hora de comprendre un text
en llengua estrangera. Segons [’autora,
“la tesi comprova com el coneixement pre-
vi facilita 'aprenentatge d’una llengua es-
trangera i, en concret, la seva compren-
si6 lectora”.

La principal diferéncia entre aques-
ta tesi i d’altres de similars és la incor-
poraci6 del concepte de génere discursiu
a la recerca sobre comprensio lectora.
“Aquest treball demostra la relaci6 direc-
ta entre el coneixement formal dels gé-
neres discursius i la comprensié lectora
d’una llengua estrangera i, a més, ho fa
afegint proves empiriques sobre el bene-
fici de la instruccié explicita en I’Gs d’es-
tratégies o esquemes formals en ['aula
d’idiomes”, comenta Monroy.

Els esquemes de génere sén els co-
neixements previs que el parlant té sobre
les convencions retoriques de qualsevol
text que li permeten distingir un relat d’un
dialeg o una carta, per exemple. Formen
part del context del missatge i, alhora, en
determinen la seva configuraci6. Per a Fer-
nandez, “els géneres es poden entendre
com realitzacions discursives amb un ob-
jecte comunicatiu clar, encabides dins
una comunitat discursiva que les identi-
fica clarament i amb una integritat propi-
ciada no només per trets formals, sin6
també per convencions pragmatiques o
d’Gs a les quals s’associen”.

La tesi se centra en una compren-
sid lectora de nivell superior, ja que exis-
teixen diversos nivells de comprensié
d’un text, que depenen al mateix temps
del tipus de lectura que se’n faci (su-
perficial, intensiva, extensiva...) i del
proposit de la lectura (extreure informa-
cio, llegir per plaer, etc.).



A més, la comprensi6 d’un text va-
ria segons cada lector, ja que hi influiran
els seus coneixements previs. Quan un
lector s’enfronta a un text porta incorpo-
rats, a més dels seus coneixements lin-
glifstics, altres que corresponen a con-
vencions de tipus sociocultural, dins una
tradicio i un context comunicatiu, de ma-
nera que la captaci6 del significat del text
ha d’incloure aquestes convencions.

Piedad Fernandez:

“El coneixement previ
facilita ’'aprenentatge
d’una llengua estrangera i
en concret, la seva
comprensio lectora”

Per a Monroy, el fet que la tesi sigui
tan consultada es deu a que “ofereix una
revisi6 de la literatura molt exhaustiva i
una actualitzacié de temes que no han
estat tractats en estudis amb llengiies es-
trangeres, com per exemple el processa-
ment del discurs, que s’ha abordat més
en relacié amb la llengua materna”. A més,
“la tesi ofereix moltes dades de caracter
empiric que poden servir d’orientaci6 per
a futurs treballs”, afegeix Fernandez.

Per portar a terme l'estudi es van rea-
litzar proves de comprensi6 lectora a
alumnes de tercer curs de la diplomatu-
ra de Biblioteconomia i Documentaci6.
Aquestes proves consistien en tests d’op-
cié mdltiple, resums i qiiestionaris rela-
tius a I’s de pistes textuals durant la lec-
turaia 'ds d’estratégies lectores. “Amb
aquestes proves s’ha volgut comprovar
quin efecte tenen tres elements del co-
neixement previ: el coneixement previ
tematic, ’experiéncia practica en ’ambit
del propi text i el nivell lingiiistic de la L2
(llengua meta o llengua estrangera)”, ex-
plica 'autora.

Com a resultat, s’ha demostrat que
és necessaria una base lingtistica mini-
ma de la llengua meta a partir de la qual
el coneixement tematic afavoreix la com-
prensid lectora dels textos. A més, “I’Gs
de pistes léxiques lligades al component
tematic també incideix en la comprensio
d’un text”, explica Monroy. S’ha consta-
tat també que la identificacié explicita
d’un génere en un text esta directament
relacionada amb la comprensi6 del seu
contingut, i també influeix en la captacié
de la seva tematica.

Esquemes de génere
i estratégies de lectura

Cal destacar que la identificacié d’un gé-
nere manté relacié amb la comprensié
del seu continguti amb la informacié que
hom té dels géneres, que varia quanti-
tativament i qualitativament segons la
familiaritat que es pugui tenir per un o
diversos géneres en concret. “Per aixd,
posseir i usar esquemes de génere que
permetin no només identificar un géne-
re d’un text siné també contemplar ele-
ments extralingliistics relatius al seu con-
text ajuda a millorar la comprensié del
marc interaccional del text i, pertant, es-
tableix una relaci6 directa entre 'objec-
tiu d’un text i la captaci6 del seu mis-
satge”, comenta Monroy.

A part dels esquemes de génere, la
utilitzaci6 d’estratégies de lectura, prin-
cipalment de tipus metacognitiu, també
son (tils en la captaci6 del contingut d’un
text. Les estratégies emprades solen ser
similars tant per a la llengua materna com

per a la llengua meta, “tot i que només
I’ds de la inferéncia léxica com a estraté-
gia de lectura, és a dir, obtenir informa-
cions noves a partir d’informacions ja co-
negudes, és un tret identificador de la L2”,
afirma Fernandez.

Per tant, “per millorar la instruccié
de la comprensié de textos en llengua es-
trangera és necessari incloure les con-
vencions genériques de caire cultural que
van lligades a qualsevol text perala seva
completa comprensié”, explica Monroy.
“Amb altres paraules, quan som petits i
ens expliquen un conte en la nostra llen-
gua materna, anem interioritzant tota una
série de convencions associades al géne-
re “conte” (tipologia narrativa, verbs en
passat, estil dialogic, Gs de certa termi-
nologia...) de manera que quan sentim “hi
havia unavegada...”, aquest simple enun-
ciat ens permet endevinar que anem a es-
coltarun conte i creem de seguida tota una
série d’expectatives de tipus formal que
ens ajudaran a comprendre el seu con-
tingut”, conclou Fernandez. | |

Piedad Fernandez Toledo és doctora en Filologia An-
glesa perla Universidad de Murcia i Master of Arts per la Uni-
versity of York. Actualment exerceix de professora titular a la
Facultat de Comunicaci6 i Documentaci6, on imparteix Anglés
per a Documentaci6 (Grau) i Analisi de Géneres (Postgrau).
Les seves publicacions tracten sobre diferents aspectes de
la lingtiistica aplicada, com ara l'aprenentatge léxic i la lec-
tura de ’'anglés com a llengua estrangera, ’ensenyament de
’'anglés professionaliacadémic, i I'alfabetitzaci6 digital, en-

tre d’altres. La seva recerca gira entorn la lingistica aplicada i ’analisi del discurs,
més concretament, I’analisi de géneres. Altres temes de la seva recerca més ac-
tual tracten la fraseologia i la terminologia, la relacié entre ambdues amb els gé-
neres, la seva incidéncia en 'aprenentatge i en la traducci6, i la gestié de géneres
especialitzats, sobretot dins el camp de la gesti6 de la informaci6.

Rafael Monroy Casas és catedratic de Filologia An-
glesa a la Universidad de Murcia i llicenciat en Filosofia i Lle-
tres (anglés i francés) per la Universitat de Valéncia. Master
of Arts en Lingtiistica per la University of Reading (Regne Unit).
Les seves arees de recerca son la fonética i la fonologia. La
major part de les seves publicacions tracten sobre la fonéti-
ca del castella, aixi com la fonética i la fonologia de ’anglés.
Actualment, centra la seva activitat investigadora en quatre
arees concretes: I’estudi tedricoempiric dels suprasegmen-

tals des d’una optica contrastiva (angles/castella), la sociofonética de la llengua
castellana, la variaci6 de 'accent murcia i d’altres accents peninsulars, la fonéti-
caifonologia de la interllengua, i ’ensenyament i aprenentatge de la fonética de
’anglés com a llengua estrangera. Dirigeix des de la seva creaci6 el grup de re-
cerca d’Interlingtiistica L1-L2, actualment amb tres projectes I+D vigents.
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Noves bases de dades disponibles
per al programari de Schrodinger

Estructura del PT523, un farmac utilitzat en el tractament contra el cancer.

S’hainstal-lat el conjunt de bases de

dades Phase database of Comercially
Available Compounds, constituida per més
d’un mili6 i mig de compostos obtinguts de
diversos distribuidors de productes quimics
(Asinex, Bionet, Enamine, LifeChem, May-
bridge, Specs i TimTec).

Aquesta base de dades inclou l’es-
tructura 3D de diversos conformers de ca-
da molécula, aixi com els corresponents
farmacofors per cadascun d’ells, els quals
son generats mitjangant uns determinats

Noves col-leccions
de la UAB, la UB
i 'IBEl a RECERCAT

La UAB ha incorporat al Diposit de

la Recerca de Catalunya (RECERCAT)
cinc noves col-leccions. D’una banda, el
25 de setembre n’ha incorporat una perals
treballs de recerca de postgrau del Depar-
tament de Didactica de ’Expressié Musi-
cal, Plastica i Corporal i una altra per als
treballs del Departament de Filologia Es-
panyola.

D’altra banda, durant el mes de juny
va incorporar-hi els quaderns de treball i
els working papers de 'Institut Universi-
tari d’Estudis Europeus, aixi com els wor-
king papers del Centre d’Estudis Olimpics,

18 TERAFLOP

criteris del propi programa. Les bases de
dades son accessibles des del modul Pha-
se del programari de Schrédinger i per-
meten cercar compostos amb activitat
biologica.

El programari de Schrodinger esta dis-
ponible al Servei de Disseny de Farmacs
des del mes de maig i consta d’onze mo-
duls basics (MacroModel, LigPrep, Liaison,
MINTA, QikProp, Strike, Epik, ConfGen, Si-
teMap, Jaguar i Jaguar Pka) i d’un conjunt
de moduls prémium.

i la publicacié Socio-economic impacts and
assessment biological invasions, de la Uni-
tat d’Historia Economica del Departament
d’Economia i d’Historia Economica. Tam-
bé al juny, la UB va afegir una nova col-lec-
ci6 al diposit que conté els documents
d’educacio fisica del Departament de Didac-
tica de ’Expressi6é Musical i Corporal.

A més, des de mitjan juliol, es dispo-
sa de la col-lecci6 IBEI Working Papers, de
I’Institut Barcelona d’Estudis Internacio-
nals (IBEI). L’IBEI forma part de la subco-
munitat d’organismes interuniversitaris
dins RECERCAT i té com a finalitat ésser
centre de referéncia en 'ambit dels estu-
dis internacionals. Amb els nous treballs
incorporats, el nimero de col-leccions dis-
ponibles a RECERCAT és de 71.

www.recercat.cat

Actualitzacio de
programari al
CP4000 i a Altix

El programari ADF ha estat ac-

tualitzat a la versi6 2007.01 a
les maquines CP4000 (cad)) i Altix
(obacs). Es tracta d’'un programa me-
canoquantic per sistemes poliatomics
que implementa la teoria del funcional
de la densitat (DFT), i es pot utilitzaren
un gran ventall de camps de la ciéncia
que inclouen ’espectroscopia mole-
cular, la quimica organicaiinorganica,
la quimica farmacéutica i la ciéncia dels
materials.

També s’hi ha instal-lat el pro-
grama d’acoblament (docking) Auto-
Dock, versi6 4.0.1, dissenyat per pre-
dirla manera en qué molécules petites,
com a substrats o candidates a dro-
gues, s’uneixen a un receptoramb una
estructura 3D coneguda. A cadi i obacs
s’hi ha actualitzat també el programa
de modelatge molecular AMBERY, que
presenta millores significatives res-
pecte a ’anterior AMBERS. L’actualit-
zacié compta amb nous camps de for¢a
i un suport millorat de les simulacions
QM/MM, aixi com amb el métode Nud-
getelastic band pel calcul d’estats de
transicio.

Ampliacions de
cabal a ’Anella
i al CATNIX

El Consorci Escola Técnica d’lgua-
lada (CETI), que integra ’Escola
Universitaria d’Enginyeria Técnica In-
dustrial d’lgualada i I’Escola d’Adobe-
ria, ha ampliat la seva connexié a 34
Mbps amb radioenllag al juliol. El CE-
Tl s’hi connectava a 2 Mbps usant la
mateixa tecnologia des de la seva in-
corporacié a I’Anella 'octubre de 2002.
Pel que fa al Punt Neutre d’In-
ternet a Catalunya (CATNIX), també al
juliol ’operador Colt Telecom ha am-
pliat la seva velocitat de connexié de
155 Mbps a 1 Gbps.



Noves
publicacions
a RACO

El diposit Revistes Catalanes amb

Accés Obertes (RACO) compta des
del 2 d’octubre amb 143 publicacions.
Les darreres revistes incorporades co-
rresponen al Col-legi Oficial de Biblio-
tecaris-Documentalistes de Catalunya,
que hi ha afegit el Butlleti de I’Associa-
cio de Bibliotecaries i el Butlleti de I’As-
sociacioé de Bibliotecaris de Catalunya,
antecessores de ’actual /tem, que tam-
bé es troba disponible al diposit.

També des del comengament d’oc-
tubre, RACO compta amb la publicacié
Apunts. Medicina de I’esport, del Con-
sell Catala de ’Esport, de la qual es po-
den consultar els darrers sis nimeros a
text complet.

Des de setembre s’hi troba dispo-
nible, a partir del primer ndmero, la re-
vista DIM: Diddctica, Innovacion y Mul-
timedia, de la Universitat Autobnoma de
Barcelona (UAB), mentre que la Univer-
sitat de Barcelona (UB) va incorporar a
RACO quatre revistes durant el mes de
juliol. Es tracta de les publicacions
Ar@cne: revista electrénica de recursos
en internet sobre geografia y ciencias
sociales i Biblio 3w: revista bibliogrdfi-
ca de geografia y ciencias sociales, el
dia 30, i Geo Critica: cuadernos criticos
de geografia humana, el dia 31. Al co-
mencament de mes va afegir-hi la re-
vista Anuario de psicologia.

També al juliol, I'Institut Catala
d’Ornitologia va incorporar-hi la publi-
caci6 Revista Catalana d’Ornitologia; el
Museu de Ciéncies Naturals de la Ciu-
tadella, els Treballs del Museu de Geo-
logia de Barcelona, i el Departament
d’Interior, Relacions Institucionals i Par-
ticipacié de la Generalitat de Catalunya,
la publicacié Actualitat parlamentaria.

Aljuny, les incorporacions van ser
Papers del Montgri, de Can Quintana
Museu de la Mediterrania de Torroella
de Montgri, i Ars Brevis, de la Universi-
tat Ramon Llull. Anteriorment, el Centre
d’Estudis de Granollers havia inclos el
seu anuari, Ponéncies. [

www.raco.cat

PADICAT triplica a
2.400 les captures
de webs

Un cop finalitzat ’emmagatzemat-

ge de la campanya electoral per a
les eleccions municipals del passat 27 de
maig, el volum d’informaci6 disponible al
dipasit Patrimoni Digital de Catalunya (PA-
DICAT) s’ha quasi triplicat. Aixi, el nom-
bre de webs emmagatzemats han passat
de 250 a 813, les captures de 918 a 2.490,
els fitxers, de 10,6 a 24 milions, i 'espai
ocupat de 267 a 700 gigabytes.

Seguint amb la linia iniciada amb el
recull especial que es va fer de les elec-
cions autonomiques de I’1 de novembre
de 2006, PADICAT ha realitzat un intens
seguiment de la campanya electoral per
a les eleccions municipals del passat 27
de maig. S’han realitzat captures dels blocs
iwebs dels principals candidats a l’alcal-
dia de 48 municipis catalans. En total, 285
caps de llista amb diferents webs i blocs,
les propies webs municipals, més de 100
mitjans de comunicacié digitals locals, i
30 mitjans de comunicaci6 d’abast catala,
entre altres. [ ]

www.padi.cat

Certificats de
reconeixement
del TDX

Coincidintamb linici del curs acadé-
mic, el 7 de setembre s’han emés els
certificats de reconeixement a les tres tesis
més consultades durant el curs académic
2006-07 de cada universitat que participa
en el servidor de Tesis Doctorals en Xarxa
(TDX).
Amb el lliurament d’aquests 46 certi-
ficats, signats pel conseller d’Innovacié,
Universitats i Empresa, Josep Huguet, i pels

Titnis Becipe
N
w e E

Certificat de la tesi més consultada de la
Universidad de Murcia (vegeu pagines 16 i 17).

respectius rectors, es pretén reconéixer la
popularitat de la recerca universitaria duta
aterme, contrastada per ’elevat nombre de
consultes rebudes.

Latesi més consultada en aquest curs
acadeémic ha estat la mateixa que I’any an-
terior, la del Dr. Gerardo Javier Macias Cor-
tés, titulada Teorias de la comunicacion gru-
pal en la toma de decisiones: contexto y ca-
racterizacion, dirigida pel Dr. Mario Herre-
ros i presentada en el Departament de Co-
municacié Audiovisual i Publicitat de la Uni-
versitat Autdnoma de Barcelona (UAB).

La relacié completa de les tesis més
consultades pot trobar-se a la pagina web
www.cesca.es. [ ]
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El Departament de Quimica de la UdG rep
la Distincio Jaume Vicens Vives

Un grup de professors del Departament de
Quimica de la Universitat de Girona (UdG),
entre ells els professors Miquel Duran i Mi-
quel Sola, usuaris del Centre, ha rebut la
Distincié Jaume Vicens Vives a la qualitat
docent universitaria. El guardo, atorgat pel

Departament d’Innovacié, Universitat i Em-
presa de la Generalitat de Catalunya, els
ha estat concedit en reconeixement al seu
projecte La Quimia.net, que ha contribuit
a la difusié d’aquesta disciplina entre els
estudiants de secundaria.

La Rectora de la UdG i els professors guardonats amb la Distincié Jaume Vicens Vives.

na de les principals linies de treball

desenvolupades al Laboratori d’Estruc-
tura Electronica de Materials (LEEM) de
I'Institut de Ciéncia de Materials de Barcelo-
na (ICMAB, CSIC) és la simulaci6é per méto-
des de primers principis de propietats de
materials i nanoestructures. Recentment,
s’ha treballat en un projecte per reduir les
interaccions molécula-substrat en nanoes-
tructures basades en el Ceo. Les unitats
moleculars a la interfase amb una superfi-
cie inorganica tenen un gran interés per les
seves possibles aplicacions en microe-
lectronica. Hi ha molts efectes interessants
quan la interacci6 de I’entitat molecular
amb la superficie és prou feble, ja que
poden donar-se efectes no lineals en el
transport a través de la interfase organica-
inorganica. En col-laboracié amb el grup
experimental de J. I. Pascual (Berlin), els
investigadors Nicolas Lorente i Manuel
Cobian, del LEEM, han estudiat el cas de la
interaccié de les molécules de Ceo sobre la
superficie (1 1 1) de l’or en preséncia de
’hidrocarbur 1,3,5,7,-tetrafeniladamanta
(TPA). Mitjancant calculs tedrics basats en
la teoria del funcional de la densitat s’ha

Estructura autoorganitzada calculada a
partir de la molécula organica de TPA i C¢o
sobre la superficie (1 1 1) de lor.

pogut determinar com el Ceo interacciona
amb la superficie en preséncia de les molé-
cules de TPA, i donar una interpretaci6 clara
de les mesures experimentals. S’ha confir-
mat aixi que els nivells moleculars del Ceo
es veuen poc afectats, tot i estar bloquejats
entre tres molécules de TPA en la superficie.

Aix0 obre la via per a la creaci6 de nanoes-

tructures amb propietats electroniques con-
trolades a escala molecular.
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