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Amb la posada en funcionament
del nou maquinari s’espera poder
satisfer la creixent demanda de potén-
cia de calcul que requereixen els grups
de recerca en les diferents arees de co-
neixement a que déna servei el CESCA.

Vista del blade i el seu diagrama de blocs

2 | TERAFLOP

La maquina de memoria
compartida més gran de U’Estat

Els usuaris del Centre ja poden accedir al supercomputador de memoria com-
partida més gran de UEstat. Es tracta de pirineus, un Altix UV 1000, amb un to-
tal de 1.344 nuclis de calcul, 6,14 TB de memaoria i un rendiment punta (Rpunta)
de 14,30 Tflop/s. Pirineus arriba per reemplagar UAltix 3700, en funcionament
des de 2005, i amb 128 processadors i 384 GB de memaria. Aixi, el nou Altix
permetra afrontar nous reptes en recerca, gracies a la seva arquitectura i grans
recursos de memoria. Amb la instal-lacio del nou Altix UV 1000, d’SGl, el ren-
diment punta global del Centre ha passat de 5,45 Tflop/s a 19,75 Tflop/s.

En 'actualitat, tots els supercomputa-
dors del Centre registren un nivell d’uti-
litzaci6 superior al 90%, dificultant I’exe-
cucié de treballs paral-lels de més de
vuit processadors i estenent el temps
d’espera pels projectes amb grans re-
quisits de memaria i disc. El nou ma-
quinari, que aportara 968.000 hores com-
putacionals (HC) mensuals, ajudara a
solucionar aquests condicionants i per-
metra donar servei a nous projectes.

Elnou Altix va arribar el passat 10
de setembre i al’octubre, després de la
seva configuracié i de realitzar els tests
d’operaci6, s’hi van executar els bench-
marks. Al novembre hi van comencar a
correr els primer treballs de prova. Per
a aquest periode de proves, es va obrir
una convocatoria extraordinaria i es van
concedir un total d’1.680.000 HC a 35
grups de recerca.

Caracteristiques técniques

L’Altix UV 1000 és un sistema format per
224 processadors Intel Xeon X7542 de
64 bits, a 2,66 GHz de 6 nuclis, confor-
mant un total de 1.344 nuclis de calcul,
amb 6,14 TB de memoriai 112 TB de disc.
Aquest nou equipament pot realitzar
14.300 milions d’operacions de coma
flotant per segon.

Els Altix s6n multiprocessadors amb
un disseny de memoria compartida que
proporcionen un entorn de treball flexi-
ble i competitiu pera les aplicacions ca-
racteristiques dels usuaris del CESCA.
Aquesta arquitectura permet, compara-
da amb un claster classic, treballaramb
qualsevol dimensié de node desitjada,
sense que cap aplicacié tipica de clds-
ter (per exemple, programada amb MPI)
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Fotografia a color de les unitats funcionals de la

série 7500 del processador Intel® Xeon®. El xip
ocupa una superficie de 684 mm? amb un total
de 2.300 milions de transistors.

Entre els seus avantatges addicio-
nals hi ha el fet que el grau de paral:le-
lisme no esta limitat al nombre de pro-
cessadors dels nodes i que no presenta
restriccions de memoaria, compartida de
forma eficient per la gran amplada de ban-
da i molt baixa laténcia de les comunica-
cions internes. Els sistemes d’arquitec-
tura de memadria compartida Altix UV estan
basats en els processadors Xeon que in-
crementen considerablement el rendiment
i I'eficiencia dels servidors i proporcionen
a la vegada una gran escalabilitat.

Els nuclis de calcul s’han agrupat en
una Gnica particié formada per 1.344 nu-
clis, perd SGI ofereix la possibilitat de cre-
ar particions. Una de les configuracions
factibles consisteix a agrupar els nuclis
en dues particions, cadascuna amb la se-
va propia copia del sistema operatiu, una
de 768 nuclis (Rpeak 8,5 Tflop/s) i 'altra
de 576 (Rpeak 6,1 Tflop/s). En aquest cas,
tots els nuclis podrien accedir a tota la
memoria, 6,14 TB (4,57 GB per nucli). L'Al-
tix UV 1000, integrat per 6 IRU (agrupa-
cions de 256 processadors), pot créixer
fins a 8 IRU formant un dnic sistema de
memoria compartida.

L’Altix té un blade basic amb un pa-
rell de discos, en RAID1, per al sistema
operatiu i utilitats i ranures PCle lliures
perinserir-hi targetes de comunicacions,
GPU, etc. La seva arquitectura és meca-
nicoeléctrica tipus blade i esta formada

per quatre armaris de 42U que s’ali-
menten d’una xarxa de poténcia eléctri-
ca trifasica. Cada blade de computacié
porta un parell de processadors i fins a
16 DIMM de memoria RAM. Hi ha un cin-
qué armari que inclou una cabina de dis-
cos Infinite Storage 4100 amb 112 dis-
cos Fiber Channel (FC) d’1 TBa 7.200 rpm
destinada a atendre les necessitats d’es-
pai d’scratch de les aplicacions. Aques-
ta cabina s’alimenta d’una xarxa de
poténcia eléctrica monofasica.

La comunicacié amb la cabina de
discos es fa via dos ports FC a 8 Gbps i,
amb la xarxa de dades del CESCA, a tra-
vés d’un port 10 Gigabit Ethernet. Per ad-
ministrar el sistema hi ha un node es-
pecial accessible via web, o també a
partir d’una unitat de consola d’1U, que
es troba inserida dins d’un dels armaris.

La xarxa interna és de gran veloci-
tatibaixa laténcia (140 ns) i permet que
tots els processadors puguin treballar
compartint un mateix espai de memdria,
que podria arribar a ser de desenes de
Petabytes. El nou Altix funciona amb la
distribuci6 Linux SLES de Novell, ja que
és I’(inica versid del sistema operatiu Li-
nux que actualment ofereix un kernel es-
calable fins a 2.048 nuclis. El servidor
treballa amb la distribuci6 estandard
d’SLES pel que s’assegura la compatibi-
litat amb qualsevol aplicacié que fun-
cioni sobre ella.

El nou Altix ofereix noves
oportunitats de calcul als
investigadors

L’Altix UV 1000 va ser adquirit a SGI
després d’un procediment obert resolt
el passat 7 de setembre, per un import
d’1.200.000 €, IVA exclds, amb subjec-
ci6 al Plec de clausules administratives
particulars en el seu moment aprovatia
'oferta presentada per l’adjudicatari, i
amb el finangament del MICINN, de fons
Feder i de la Generalitat de Catalunya.
Aquest nou Altix complementa les fun-
cions del servidor Bull NovaScale, pra-
des, posat en marxa el maig de 2009; del
claster de calcul d’HP, cadi, posat en ope-
raci6 el mar¢ de 2006, aixi com les de
[’Altix 3700, obacs, en funcionament des
de febrer del 2005.

Diversos centres internacionals te-
nen ja en funcionament servidors Altix
UV tot i la seva recent comercialitzacio,
a partir del passat mes d’abril. Es el cas
de I’Alianga de Supercomputaci6é d’Ale-
manya del Nord (HLRN), que disposa de
dos sistemes Altix UV 1000 amb un total
de 4.352 nuclis i 18 TB de memoria; la
University of Tenessee, als EUA, que té
un Altix UV 1000 amb 1.280 nuclisi1 TB
de memoria i, a Espanya, la Universitat
de Valéncia, que ha adquirit un sistema
del mateix model amb 26 processadors
de 6 nuclis i 832 GB de memoria.

Situats al nord de la Peninsula Ibé-
rica, els Pirineus conformen una ser-
ralada que s’estén des del mar Me-
diterrani (Cap de Creus), a l’est, fins
al mar Cantabric (golf de Biscaia) a
oest, i estan delimitats per la de-
pressi6 de UEbre al sud i al nord per
la de la Garona. Ocupen 425 km de
llargada i una amplada que no su-
pera generalment els 100 km, amb
una superficie total de 19.000 kmz2.
Ocupen la zona nord de Catalunya,
’Arag6, Navarra, Euskadi i la zona
sud del Pais Basc del nord i de I’Oc-
citania (Bearn, la Gascunya, i Llen-
guadoc); oest i sud de la Catalunya
nord i la totalitat d’Andorra.

Entre els pics més alts a Catalunya
hi ha la Pica d’Estats, ubicada a Llei-
da, que amb 3.143 metres d’altitud
sobre el nivell del mar és el pic més
alt de Catalunya; i el Puigmal que
amb 2.913 metres és el més alt de
la provincia de Girona. Ambdés pics
son als Pirineus Centrals, mentre que
als Pirineus aragonesos hi ha ’Ane-
to, el pic més alt de la serralada, amb
3.404 metres d’altitud.
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El rendiment de
CAltix UV 1000

Un cop finalitzat el procés d’instal:-laci6
de I’Altix UV 1000, s’han executat el con-
junt de benchmarks que avaluen el ren-
diment del nou maquinariila seva esca-
labilitat per a treballs paral-lels. Aquest
mateix conjunt de benchmarks formava
part de les proves peravaluar les ofertes
técniques presentades en la licitaci6 per
a I’adquisici6 d’aquesta nova maquina,
conjuntament amb una altra série de
benchmarks estandards (linpack, spec,
stream, etc.).

Enguany, s’han actualitzat els bench-
marks del CESCA ja que havien quedat
obsolets. Aixi, per exemple, es necessi-
tava que el temps d’execucié d’aquests
treballs (els benchmarks) fos més llarg
amb Uobjectiu que fossin representatius
de la carrega real de treball del Centre. Te-
nint en compte aquests requisits, s’han
inclos aplicacions de diverses arees de
coneixement com ara les ciéncies de ma-
terials, les ciéncies biomédiques i de la
vida, i les ciéncies mediambientals. Per
definir els nous benchmarks s’usen dife-
rents tipus de metodologies i bases, uti-
litzant tres dels programes de més consum
al CESCA, Gaussian, Gamess i NWChem.

—
Els nous benchmarks s’han
triat en col-laboracié amb
usuaris representatius de la
carrega majoritaria del CESCA
—

El programari Gaussian ha estat triat
principalment pel fet de ser el codi més
emprat pels usuaris del Centre, ja que
s’emporta prop d’un 75% del total de les
hores computacionals (HC) disponibles.
A més, és un exemple de calcul amb un
model de paral-lelitzacié openMP. En el
cas del treball proposat pel Dr. Carlos Ale-
man, de la UPC, amb el benchmark UPC-
CA2, es tracta del calcul d’un oligomer
que és representatiu en el camp dels se-
miconductors organics. Conté la geome-
tria del compost (un dicati6é a ’estat
electronic de triplet) optimitzada a nivell
UB3LYP/6-31G(d), i s’utilitza per calcu-
lar les energies puntuals amb diversos

4 TERAFLOP

El rendiment per nucli dels processadors del Centre

2 Speedup respecte a I'Altix 3700
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meétodes DFT. Des del punt de vista qui-
mic, aquests calculs son interessants per
saber com canvia la diferéncia d’energia
del dicatié entre els estats triplet i doblet
amb el nombre d’unitats quimiques que
composen l'oligdmer.

Un altre treball de Gaussian ha es-
tat el proposat per la Dra. Mariona So-
dupe, de la UAB. En aquest cas es tracta
d’un treball, UABMS2, que empra un me-
tode numeéric, el Coupled Cluster (CQC),
que originalment va ser formulat al camp
de lafisica nuclear, perd que als anys 60

3 € “12 IZ‘I ”

Num.

ADF 2009.01 NENERSm S

va ser reformulat dins del camp de la qui-
mica quantica per poder tractar acura-
dament la correlaci6 electronica als atoms
i molécules. Aquests tipus de calculs CC,
tot i ser molt acurats només s’usaven en
sistemes d’uns pocs d’atoms pels seus
grans requeriments en memoria i disc.
Avui dia perd, gracies al gran increment
en els recursos disponibles en les noves
maquines, com en el cas del nou Altix UV
1000, es poden abordar calculs amb de-
senes, o fins i tot centenars d’atoms en
un temps raonable.
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Per (ltim, s’ha utilitzat un bench-
mark del Dr. Juan J. Novoa, de la UB,
UBJJN2, on es combina el funcional PBEO
amb el métode counterpoise per corregir
’error de superposici6 de base en el cal-
cul de I’'adsorci6 d’'una molécula d’amo-
niac sobre ’anell aromatic d’'un compost
organic. Aquest calcul ha estat utilitzat
també en les proves paral-leles perla se-
va bona escalabilitat.

Pertestar el rendiment dels calculs
paral-lels, en aquest cas amb MPI, s’ha
triat el programari NWChem. Aquest co-
di és conegut per tenir un molt bon com-
portament quan s’utilitza en un nombre
elevat de nuclis. En aquest cas, el Dr. Eli-
seo Ruiz, també de la UB, va proporcio-
nar un exemple que descriu un sistema
del camp de magnetisme moleculard’un
complex dinuclear de vanadi (IV) que cor-
respon a la situacié ferromagnética en
qué els espins es troben alineats.

Finalment, s’ha utilitzat el codi Ga-
mess, que té una implementacié parti-
cular del paral-lelisme amb llibreries MPI,

i que és un dels programaris més emprats
al mén en el camp de la quimica tedrica
i computacional. En aquest cas, s’han uti-
litzat dos fitxers d’entrada (CSICSO2 i UB-
S02) dels Drs. Santiago Olivella i Albert
Solé, del CSICide la UB, respectivament,
d’un treball d’estudis del camp de la qui-
mica atmosférica utilitzant el métode
CASSCF. Aquests benchmarks sén calculs
mecanoquantics que utilitzen aquest me-
tode variacional pertal de millorar la des-
cripcié de la funcié d’ona dels calculs SCF
convencionals, incloent-hi més d’una con-
figuracio electronica. Aquests tipus de
calculs sén necessaris quan el sistema
descritinclou situacions d’energia dege-
nerades o de capes obertes, com és el
cas, ja que es tracten radicals perdxids.

Pel que fa a la comparativa del ren-
diment de les maquines del Centre (ve-
geu figura 1) s’aprecia que els millors re-
sultats s’obtenen amb aquelles que
implementen les séries X5500 (nous no-
des de prades) i X7500 (pirineus) dels
processadors Xeon, tot i tenir un rendi-
ment punta inferior a la série E5400 (no-
des originals de prades). En particular,
amb el nou Altix UV 1000 (pirineus) s’ob-
té una millora del 33% si es compara amb
’Altix 3700 (obacs).

L’escalabilitat per a treballs paral-lels
s’ha avaluat mitjancant els benchmarks
UBJJN2 (Gaussian09), UBSO2 (Gamess
2009) i UBER2 (NWChem 5.1.1), junta-
ment amb un treball d’ADF 2009.01 (ve-
geu figura 2). En aquest cas, s’han utilit-
zat miltiples de 6 (ino de 2 com es venia
fent fins ara) ja que els processadors
X7542 estan compostos per 6 nuclis. Com
a resultat, s’observa un bon comporta-
ment del Gaussian en paral-lel, fins a 36
processadors, tot i que segueixen sent els
programaris executats amb MPI els que
presenten una millor escalabilitat. M

L’Altix UV 1000 destaca especialment en les proves realitzades per avaluar el ren-
diment del maquinari a plena carrega. Per fer aquesta avaluaci6 es calcula la de-
gradaci6 soferta per un treball de referéncia (UBJJN2) quan la maquina té tots els nu-
clis ocupats per dos conjunts de treballs, amb diferents tipus de requisits de memoria
idisc. S’ha trobat que la degradaci6 del treball ha estat només d’un 11,9%i un 7,7%,
toti que el node esta compost per un nombre molt elevat de nuclis (1.344). Aquests
resultats poden ser comparats als obtinguts en un node del cldster NovaScale de
Bull, on la degradaci6 havia estat del mateix ordre (7,1% i 7,6%), tenint en compte
que es tractava d’un node de només 8 nuclis, en front dels 1.344 del nou Altix.

Noves tecnologies
en CATALA!

Parlem dels tests de
referéncia

Actualment, en ’ambit de la infor-
matica, instrument utilitzat per a
avaluar el rendiment d’un sistema,
o d’un component d’aquest sistema,
és el test de referéncia. Es tracta d’un
conjunt de proves destinades a me-
surar la capacitat de les peces de
magquinari o de programari d’un sis-
tema per comparacié amb altres pe-
ces de referéncia.

Per a designar aquesta nocid, el ca-
tala disposa de la forma normalitza-
da test de referéncia, tot i que sovint
la denominacié més utilitzada és el
manlleu anglés benchmark test o
benchmark (constituit a partir del for-
mant bench, ‘banc’, i mark, ‘senyal’).
En la decisi6 adoptada pel Consell
Supervisor del TERMCAT a ’hora de
fixar la forma test de referéncia, es
va teniren compte, a més del suport
dels especialistes consultats, el fet
que es tracta d’un terme semantica-
ment motivat, atés que posa eémfasi
en el conjunt de parametres que ser-
veixen pera comprovar el rendiment
del conjunt de programes d’una apli-
cacio, com suggereix la base del sin-
tagma ‘test’. Cal afegir, també, que
aquesta solucié és paral-lela a les
denominacions usades en altres llen-
giies per a fer referéncia a la matei-
xa nocié. Es el cas de prueba de re-
ferencia per al castella o de test de
performance per al frances.

A hores d’ara, els tests de referén-
cia del CESCA tenen molta feina a
mesurar i avaluar el rendiment del
nou supercomputador Altix UV 1000.

termcat

centre de terminologia

www.termcat.cat
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GRUPS PARTICIPANTS

35 grups de recerca posen a
prova el nou Altix UV 1000

Un cop instal-lat el nou sistema, els investigadors que van sol-licitar-hi hores
per a proves han comprovat el rendiment que proporciona a aplicacions com
ara Gaussian09, VASP, NWChem, Gromacs, NAMD... amb treballs de finsa 512
processadors. S’han repartit 1.680.000 hores computacionals a 35 grups de
recerca tant d’universitats de Catalunya (UB, UAB, URL, UdG i UPF) com de la
resta de Estat (UV, UPV, UIB i UM), de centres de recerca (CSIC, ICIQ, CRG,
IEEC, CIN2, IFAE i CTM) i d’hospitals (HUVH).

. Entre els primers investigadors a usar
el nou Altix durant el periode de pro-
ves, perqué el seu programari ja estava ins-
tal-lat, hi ha el grup encapgalat per Juan ).
Novoa, de U'Institut de Quimica Tedrica i
Computacional de la UB, que té per objec-
tiu determinar el mecanisme de la transi-
ci6 de fase en el cristall magnétic biesta-
ble del TTTA. Aquest cristall és un dels
prototipus de materials biestables mole-
culars. El cristall TTTA presenta dues fases,
una diamagnética a baixa temperatura i
una paramagneética a alta temperatura. El
grup ha fet correr en I'Altix dos treballs si-
multaniament, un per avaluar la transicié
de l'estructura de baixa temperatura a la
d’alta temperatura, i un altre peravaluar la
transicio a la inversa. Han usat 256 nuclis,
100 GB de memoria i 50 GB de disc amb
el codi CPMD, basat en la implementacié
de la teoria del Funcional de la Densitat
que usa ones planes.

Elgrup liderat per Agusti Lled6s de la
UAB també ha usat I’Altix per a 'estudi
computacional de 'origen de ’enantiose-
lectivitat en la reacci6 Suzuki-Miyaura. Un
dels descobridors d’aquesta coneguda re-
accid d’acoblament, Akira Suzuki, ha es-
tat guardonat amb el Nobel de Quimica en-

guany. El grup pretén estudiar computa-
cionalment el mecanisme de reaccié
d’aquesta primera versi6 enantioselecti-
va de lareaccié de Suzuki pertal d’esbri-
nar-ne l’origen, que pot ser clau en el pro-
cés de disseny de nous catalitzadors que
siguin més eficients per les versions
asimeétriques d’aquesta reaccid. Han usat
64 nuclis, 100 GB de memoria i 300 GB
de disc amb el programari Gaussian09.

El grup de recerca de Carles Bo, de
I’Institut Catala d’Investigacié Quimica,
també ha provat Altix per esbrinar [’es-
tructura molecular de la nanocapsula d’ura-
ni U28. Eltreball consisteix en el calcul de
freqliéncies per als atoms que es troben
dins de la nanocapsula U28, una operacié
molt costosa computacionalment, sobre-
tot pel que fa als recursos de memoria. Han
necessitat 256 processadors, 1 TB de me-
moria i el programari ADF.

Un altre ha estat el grup d’Eliseo Ruiz
de la UB que té per missié 'estudi de la
variaci6 de les propietats magnétiques
d’imants unimoleculars, en dipositar-los en
superficies metal-liqgues, amb possible apli-
cacié en dispositius electronics, general-
ment per a emmagatzematge d’informaci6
a nivell molecular. Els calculs s’han realit-

zatamb 256 processadors i 40 GB de memo-
ria, usant els programaris Siesta i NWChem.

El projecte de recerca participat per
Gloria Rodriguez, del Centro de Fisica de
Materiales (CSIC-UPV), ha realitzat simu-
lacions dels processos d’imantaci6 i exci-
taci6 d’ones d’espin en arrays de particu-
les en estat de vortex magnétic. Aquests
arrays sén bons candidats a formar su-
praestructures amb propietats regulables
que poden ser utilitzades en la transmis-
si6 de senyals electromagnétics sense cor-
rent eléctric, ja que la transmissié del se-
nyal es realitza mitjangant ones d’espin
viatjant a través del material. Han usat 32
processadors amb 30 GB de memaria i 300
GB en disc, amb el programari The Object
Oriented Micro Magnetic Framework.

Domingo Giménez, de la Universidad
de Murcia, ha usat UAltix per a 'optimitza-
ci6 de rutines d’algebra lineal densa que
s’utilitzen en multitud de problemes cien-
tifics per a la seva resoluci6.

Tenen aplicacions reals en medicina
i components de radiofreqiiéncia. Han usat
256 processadors i 25 GB de memoria i
disc amb les llibreries BLAS, LAPACK i un
model de paral-lelitzacié OpenMP. |

Luis Agullé, Neuroimmunologia clinica (HUVH) - Carles Bo, Quimica Computacional (ICIQ) - Jorge Cabello, Instituto de Fisica Corpuscular (UV) - José C. Conesa,
Instituto de Catalisis y Petroleoquimica (CSIC) - Leonardo A. Espinosa, Universidad del Pais Vasco (UPV) - Carlos Fernandez, Institut d’Estudis Espacials de
Catalunya (IEEC-CSIC) - Juan Frau, Quimica (UIB) - Toni Gabaldén, Centre de Regulacié Genomica (CRG) - Domingo Giménez, Informatica de Sistemas (UM) -
Charles Goehry, Institut Catala d’Investigacié Quimica (ICIQ) - Silvia Gonzalez, Quimica Aplicada (UTPL, Ecuador) - Ginés David Guerrero, Enginyeria i Tec-
nologia de Computadors (UM) - Sergio Hoyas, Instituto CMT-Motores Térmicos (UPV) - Amilcare lacomino, Fisica de Materials, (UPV) - Gloria Isidra Rodriguez,
Centro de Fisica de Materiales (CSIC-UPV) - Javier Luque, Fisicoquimica (UB) - Agusti Lledés, Quimica (UAB) - Miquel Llobera, Bioguimica i Biologia Mole-
cular (UB) - Albert Llobet, Simulacio i Disseny Innovador (CTM) - Nicolas Lorente, Centre d’Investigacié en Nanociéncia i Nanotecnologia (CIN2-UAB) - Niria
Macia, Informatica (URL) - Enrique Martinez, Institut de Fisica d’Altes Energies (IFAE) - Eduardo Matito, Institute of Physics (US, Polonia) - Juan ). Novoa,
Quimica Fisica (IQTCUB-UB) - Santiago Olivella, Quimica Biologica i Modelitzacié Molecular (IQAC-CSIC) - Antoni Planas, Bioenginyeria (URL) - Eliseo Ruiz,
Quimica Inorganica (UB) - Francisco ). Salvador, Instituto CMT- Motores Térmicos (UPV) - German Sastre, Instituto de Tecnologia Quimica (CSIC) - Blai Sanahuja,

Astronomia i Meteorologia (UB) - Mariona Sodupe, Quimica (UAB) - Jaime Suarez, Parc Cientific de Barcelona (UB) - Marcel Swart, Institut de Quimica Com-
putacional (ICREA-UdG) - Miquel Torrent, Quimica Bioldgica i Modelitzacié Molecular (IQAC-CSIC) - Jordi Villa, Ciéncies Experimentals (UPF)
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EL PRIMER D’UN CONJUNT DE SERVEIS COMUNS
D’ADMINISTRACIO ELECTRONICA

La plataforma d’e-Vot,
nou servei per a les universitats
de Catalunya

S’ha posat en funcionament, en fase pilot, la plataforma comuna de vot electronic
e-Vot, que es preveu que estara totalment operativa '1 de febrer. Aquest servei per-
met el vot electronic i telematic garantint la seguretat, la integritat i ’lanonimat en
el procés, amb un s senzill. Es tracta del primer d’un conjunt de serveis d’admi-
nistracio electronica que s’esta posant en marxa en col-laboracié amb ’Associacié
Catalana d’Universitats Pibliques (ACUP) per introduir 'administracié electronica

a la universitat.

Peral comissionat pera Universitats

i Recerca, Joan Majo, “aquesta fita
reflecteix un esforg intens per part de la
Generalitat, els diferents membres de
’ACUP i el CESCA per fer arribar al mén
universitari un tipus de gestié electroni-
ca que permeti agilitzar processos i ser-
veis i fer-los més eficacos i eficients. A la
vegada, aquesta eina comuna facilita la
col-laboraci6 entre diferents centres uni-
versitaris, aixi com la comparticié no no-
més de recursos, sind també d’experién-
cies i d’expertesa”.

Tot i que algunes universitats cata-
lanes ja havien realitzat de forma elec-
tronica algun procés electoral amb ante-
rioritat, aquesta plataforma permetra
fer-ho de forma permanent, a partird’una
infraestructura comuna, compartint es-
forcos i minimitzant despeses. Al llarg de
2011 es posaran en marxa d’altres ser-
veis, com ara el registre telematic d’en-
tradai sortida o ’arxiu electronic, que fa-

ran que I’e-Administracié esdevingui una
realitat al mén universitari catala.

Des de mitjan octubre, diverses uni-
versitats han utilitzat aquest nou servei
en diferents processos electorals. La Uni-
versitat Politécnica de Catalunya, la pri-

e-Vot permet realitzar
processos electorals i
consultes de forma electronica
a totes les universitats
associades a ’ACUP

mera universitat en posar a prova l’e-Vot,
’ha usat pera l'actualitzacié anual de re-
presentants de I’estudiantat al Claustre
universitari, la renovacié de les vacants
de la Junta d’Escola i els membres de la
Comissi6 Permanent i la Comissi6 d’Ava-

@ Portal de Votacio

Benvingut/da a l'aplicacio de vot. Si us plau, diqueu el botd d'inici de sessid gue trobareu tot seguit:

Inici de sessio

w

cytl Secure Electronic Voting i: www.scyth.com

Pantalla d’entrada a la plataforma d’e-Vot a la UPC.

luaci6é Académica de I’Escola Técnica Su-
perior d’Enginyers de Camins, Canals i
Ports, entre d’altres. La Universitat Ober-
ta de Catalunya ha fet servir ’e-Vot pera
la comissi6é de Campus; la Universitat Au-
tonoma de Barcelona per a la tria de re-
presentants d’estudiants al Claustre a la
Facultat de Ciéncies Politiques i de So-
ciologiaia l’Escola d’Enginyeria; i la Uni-
versitat de Lleida, per escollir els repre-
sentants de 'estudiantat d’Infermeria al
Claustre, a laJunta del Centre i al Consell
de Departament.

e-Vot permet realitzar processos elec-
torals i consultes de forma electronica a to-
tes les universitats associades a ’ACUP,
perd també és oberta a la participacié en
una fase posterior a la resta d’universitats
de Catalunya i als altres centres de recer-
ca adherits a I’Anella Cientifica. Aquesta
plataforma s’allotja al CESCA, qui, junta-
ment amb "ACUP, dirigeix el seu disseny i
implantaci6, amb la supervisi6 del seu grup
d’usuaris. Les universitats associades a
’ACUP sén, a part de les anteriorment es-
mentades, la Universitat de Barcelona, la
Universitat Pompeu Fabra, la Universitat
de Girona i la Universitat Rovira i Virgili.

L’eina de vot electronic i telematic,
adquirida gracies a un ajut del Departa-
ment d’Innovacié, Universitats i Empresa
i implantada per Scytl Secure Electronic
Voting, garanteix un procés segur i ano-
nim, d’ds facil i comode, que admet mdal-
tiples sistemes d’autenticaci6, a més del
recompte i generaci6 d’informes, aixi com
també permet la possibilitat de realitzar-
ne auditories abans, durant i després de
’eleccié. La plataforma s’integra amb els
sistemes informatics de les universitats
permetent la seva administracio, i la ges-
tié automatica del cens i de la configura-
ci6 de paperetes a través de les eines de
gesti6 electoral de cada universitat. M
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AVENCOS EN FARMACOLOGIA

La capacitat d’unir farmacs:
un criteri fonamental a ’hora
d’escollir una diana terapéeutica

D’entre els diversos métodes terapéutics, el tractament farma-

UNIVERSITAT DE BARCELONA

cologic destaca per la seva versatilitat, facilitat d’aplicaci6 i efica-

cia. Aix0 es fa especialment evident cada vegada que s’aprova

un nou medicament que cobreix noves necessitats, com ara els
anti-VIH, o que substitueix tractaments més traumatics, com poden ser els quirdrgics. Ma-
lauradament, ni els increibles avencos biomédics de les darreres décades, ni un incre-
ment del 1.000% en la despesa han permés augmentar la productivitat de la recerca far-
maceéutica (vegeu figura 1). En aquest sentit, el grup de Biologia Computacional i Disseny
de Farmacs (Departament de Fisicoquimica, Facultat de Farmacia, Universitat de Barce-
lona), usuari del Servei de Disseny de Farmacs (SDF) del CESCA i liderat per Xavier Barril
i F. Javier Luque, té per objectiu eliminar incerteses en el procés de seleccié de dianes te-
rapéutiques (vegeu la definici6 al destacat), desenvolupant noves eines que permeten
identificar aquelles proteines que poden ser modulades per 'accié de farmacs.

.“Resulta especialment sorprenent
que el nombre de noves dianes te-
rapéutiques s’hagi mantingut constant
en els darrers 25 anys, amb una mitjana
de 5,4 perany i només I'1,9 d’aquestes
dianes terapéutiques es corresponen a
noves families de proteines. Factors de
diferent indole han contribuit a aquest
fet, perd sense cap dubte, un aspecte im-
portant ha estat el fet que moltes poten-
cials dianes terapéutiques resulten ser
‘immedicables’ (undruggable, en anglés),
a conseqiiéncia que interaccionen poc o
gens amb les molécules de tipus farmac”,
comenta Barril. De fet, alguns components
bioldgics que juguen un paper fonamental
(per exemple, ’ADN, ’ARN o les interac-
cions proteina-proteina) sén particular-
ment refractaris a la seva modu-
lacié farmacologica i, malgrat
el seu enorme potencial
terapéutic, no se’ls té en
compte com a dianes.
Contrariament, els
enzims i les proteines
receptores o transporta-
dores son particularment
sensibles a ’'acci6 dels far-
macs i aixo es reflecteix en
el fet que un 90% de les dianes
terapéutiques dels farmacs aprovats
corresponen a aquests tipus de proteines
(vegeu la distribuci6 per tipus a la figura
2). No obstant aix0, “assumir la ‘medica-
bilitat’ d’una possible diana terapéutica
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Qué és una
diana terapéutica?
Utilitzant la simple perd
efectiva visi6 del reconeixement

una diana terapéutica és
el pany al qual li correspon una
activitat biologica i el farmac,
la clau que el modifica.

en base a la seva classificaci6 resulta in-
exacte i antieconomic”, explica Barril. Per
exemple, després de fer costoses cam-
panyes de descobriment de compostos
actius, fins a un 50% dels enzims resul-
ten ser ‘immedicables’. D’altra banda, cen-

R&D investment in USA (USS billion)
5 3 8 % 8 9
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trar-se en les dianes tedricament més ‘fa-
cils’ déna lloc a pérdua d’oportunitats i
descarta mecanismes d’accié més inno-
vadors. Per aquest motiu, “ens vam con-
véncer de la necessitat de poder predir
quins llocs en la superficie de les prote-
ines tenen la capacitat d’unir molécules
de tipus farmac amb alta afinitat”, co-
menta Barril. De fet, “hem desenvolupat
dos meétodes radicalment diferents, pen-
sats perseraplicats en tandem”, afegeix.

El requisit essencial del primer mé-
tode era que havia de ser rapid i automa-
tic, pertal de poder processar milers d’es-
tructures cristal-lografiques en poc temps.
Per aquest motiu, es va optar per un me-
tode paramétric, entrenat amb un conjunt
de cavitats de proteines a les quals es co-
neix la seva capacitat d’unir molécules de
tipus farmac. El programa fpocket, de dis-
tribucié lliure i desenvolupat per Peter
Schmidtke al grup, detecta de forma au-
tomatica totes les cavitats i n’extreu uns
descriptors a partir dels quals fa una pre-
dicci6 de la seva ‘medicabilitat’. “Tenirac-
cés al Servei de Disseny de Farmacs del
CESCA ens ha permés comparar els nos-
tres resultats amb I’Gnic programari pu-
blicat que té unes capacitats semblants,
el SiteMap d’Schrédinger”, explica Barril.

04
RO SR A g g g S

Year 1
R g oo S
- P sk R e ok Q@ o
bioldgic proposat per Emil Fisher, 1}'&:’ Q(_,Q'f’ -3 6@’0&{? » & g‘%}\ »
< d & L F S S

0 20 40

60 80 100



Aixi, “vam veure que, malgrat ser una
eina totalment automatica, la qualitat dels
nostres resultats és igual que la d’altres
métodes que requereixen de la interven-
ci6 de l'usuari”, comenta. A més, “per la
seva eficiéncia computacional és I’lnic
que fa possible 'analisi completa de to-
tes les estructures de proteines publica-
des, més de 65.000 al Protein Data Bank
(PDBY), en uns pocs dies de CPU. Aixi, hem
creat una base de dades que conté tots
els llocs d’unié pressuposadament ‘me-
dicables’, i resulta interessant que menys
d’una quarta part d’aquestes uneix moleé-
cules de tipus farmac”, apunta Barril.
Aquest fet suggereix 'existéncia d’un bon
nombre de llocs potencialment dtils, per
exemple, per exercir una modulacié al-los-
térica, que en lactualitat no s’utilitzen.

Els métodes empirics confereixen
uns avantatges de rendiment evidents,
perd la qualitat dels resultats ve limitada
per la composici6 del conjunt de dades
utilitzades per entrenar-los. Atés que els
llocs d’uni6 utilitzats per entrenar el mo-
del corresponen majoritariament a enzims
o receptors, existeix la possibilitat que les
prediccions per a altres tipus de cavitats
(perexemple, un lloc d’interacci6 proteina-
proteina) perdin validesa. Pensant en

aquesta eventualitat, “hem desenvolupat
un segon métode de predicci6 de llocs
d’unié de farmacs; aquest cop basat en
métodes fisicoquimics”, explica Barril. La
raé per la qual les macromolécules bio-
logiques s’associen entre elles o amb els
farmacs és perqueé part de la seva super-
ficie s’estima més interaccionaramb mo-
lécules organiques que no pas amb ai-

Xavier Barril

“Volem definir quins llocs en
la superficie de les proteines
tenen la capacitat d’unir
molécules de tipus farmac
amb alta afinitat”

gua. Aquesta preferéncia a dessolvatar-se
és intrinseca als llocs d’unid i, “tal com
s’ha demostrat experimentalment, origi-
na que la majoria de dissolvents organics
de baix pes molecular s’hi uneixin”, acla-
reix Barril.

Realitzant simulacions de dinamica
molecularamb una barreja organica/aquo-
sa com a dissolvent, es poden reproduir
aquests experiments. Si ’espai configu-
racional solut-solvent es mostreja ex-
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haustivament, els métodes computacio-
nals ofereixen, a més, la possibilitat de
quantificar ’energia lliure associada. El
meétode s’ha demostrat eficag per detec-
tar els anomenats llocs d’uni6 ‘calents’,
tant si aquests corresponen a interaccions
proteina-proteina o proteina-lligand. Quan
diversos d’aquests punts es localitzen a
prop en ’espai, es poden agrupar per ob-
tenir una definici6 natural dels llocs d’uni6
de molécules tipus farmac i per predir qui-
na és la maxima afinitat que podrien ar-
ribar a assolir.

Segons Xavier Barril, “la combinaci6
d’aquestes dues técniques ens ofereix
una manera racional d’identificar nous
llocs d’intervencié farmacologica. Junta-
ment amb altres técniques de disseny ra-
cional de farmacs, aix0 ens esta servint
per explotar nous mecanismes d’accié i,
deixant de banda apriorismes, explotar
aquelles dianes terapéutiques que ofe-
reixin un major potencial”. |

P. SCHMIDTKE, X. BARRIL. “Understanding and
predicting druggability. A high-throughput met-
hod for detection of drug binding sites”, J. Med.
Chem. 2010 Aug 12;53(15):5858-67.

). SECO, F. ). LUQUE, X. BARRIL. “Binding site de-
tection and druggability index from first princi-
ples”, J. Med. Chem. 2009 Apr 23;52(8):2363- 71.

Figura 1. Evolucié temporal: Nombre de noves en-
titats quimiques aprovades per I'FDA (linia negra)
respecte a la despesa en recerca farmacéutica als
EUA (barres vermelles). La mitjana és 22 per any,
de les quals només 5,4 actuen sobre noves dia-
nes terapéutiques.

Figura 2. Distribucio per tipus: Els enzims (47%)
i receptors (38%) constitueixen la major part de
les dianes terapéutiques explotades per a farmacs
aprovats.

Figura 3. Un métode automatic (fpocket) detecta
cavitats a les superficies de les proteines, extraient-
ne parametres caracteristics que permeten ava-
luar la seva capacitat d’unir molécules de tipus
farmac. El calcul triga 1 o 2 segons per estructu-
ra en un ordinador de sobretaula.

Figura 4. Una dinamica molecular de la proteina
amb solvent explicit (isopropanol/aigua al 20%
v/v) permet detectar els llocs on la proteina mos-
tra afinitat per molécules organiques. Mitjangant
un tractament estadistic s’identifiquen els llocs
d’unié i es quantifica la maxima afinitat que una
molécula tipus farmac podria assolir-hi. El calcul
tindria una duracié d’una setmana utilitzant 16
nodes del nou Altix UV 1000, perd no requereix
informaci6 empirica.
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ENTREVISTA A NURIA LOPEZ, DISTINGIDA AMB UNA ERC STARTING GRANT

a investigadora Ndria L6épez lidera un equip de recerca a U'Institut Catala d’Inves-

tigacié Quimica (ICIQ) que investiga una nova font d’energia sostenible pera la
inddstria. En el seu treball en catalisi heterogénia, destaquen, per exemple, els pro-
jectes dedicats a la conversié de biomassa, com ara les plantes, en nous materials
quimics que puguin servir a la inddstria per fer plastics o qualsevol altre tipus de
material. Lopez acaba de ser guardonada amb una European Research Council ERC
Starting Grant, una beca de recerca per a joves investigadors concedida pel Consell
Europeu de la Recerca d’una quantia d’un milié i mig d’euros. Aquesta concessio su-
posa d’una banda, el reconeixement d’un projecte de recerca, que permet a aquest
grup de I'ICIQ poder continuar amb la seva tasca de forma independent. De l’altra,
el reconeixement a una feina desenvolupada al llarg de quinze anys de recerca de-

dicats al mon de la Quimica Teorica.

Acaba de ser distingida amb ’ERC

Starting Grant. Qué suposa per a
vosté aquest reconeixement en un grau
professional i personal?
L’ERC Starting Grant suposa un pas en-
davant en la meva recerca a 'lCIQ. Ens
permetra engegar un nou projecte i tenir
els recursos necessaris i la massa critica
necessaria per poder-ho dur a terme d’una
maneraraonable i en el temps previst. Es-
tic encantada, sobretot perqué en un pe-
riode de crisi es donara feina a sis perso-
nes com a minim durant cinc anys, i aixo
no ho pot dir gaire gent. A més, és un ti-
pus de fenia d’un alt valor especific, per
a professionals molt entrenats i que, a la
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vegada, permet formar gent. La part més
important de la beca és precisament aques-
ta, que tindrem la capacitat de formar per-
sones. En un grau personal, em suposa
una gran alegria per un reconeixement
després de més de 15 anys dedicats a la
recerca.

Per qué va decidir dedicar-se a la recer-
ca?

Perqué m’agraden els camins dificils. La
recerca és un dels pocs camps en qué
s’esta de la banda en qué mai ningl no
ha fet alguna cosa. Aqui hi ha una sem-
blanca amb l’art i, donada la meva falta
de dot artistica, només em quedava de-
dicar-me a la recerca.

Porta quinze anys treballant en recerca,
ens podria fer un breu recorregut sobre
la seva experiéncia en el mén de la Qui-
mica?

Des que vaig comencar a fer la tesi a Bar-
celona, sempre m’he dedicat a la Quimi-
ca Tedrica, basicament perqué era en
aquell moment i és encara ara la part de
la Quimica que més m’agrada. A la vega-
da, s6c molt maldestra i el laboratori no
se’m donava gaire bé. La idea fonamen-
tal era que el tipus de calcul que feia con-
sistia en uns sistemes molt petits i que
estaven molt reduits. Destacaria el fet que
durant aquests quinze anys he tingut la
sort de viure I’explosi6, d’alguna mane-
ra, d’aquest camp. El tipus de sistemes
que podem fer ara sén molt més grans,
aixi com la correlacié que hi ha amb els
experiments i la capacitat de predir que
tenim ara és infinitament major del que
era 'any 1995. Per tant, he estat afortu-
nada de poder seguir tot aquest canvi i
espero poder veure encara moltes més
coses.

Actualment lidera un grup de treball que
investiga la catalisi heterogénia. En qué
consisteix exactament el seu projecte de
recerca?

Quan es vol fer una reaccié quimica, és a
dir, que un compost o una col-lecci6 de



compostos es transformi en un altre, en
moltes ocasions els requeriments energe-
tics sén tan grans que el procés no es pot
fer o seria molt cost6s. La catalisi consis-
teix a afegir un mitjancer, un altre mate-
rial, el catalitzador, que fa que la reacci6
que abans no es podia fer, ara sigui rea-
litzable. Hi ha molts tipus de catalitza-
dors. Les persones estem plenes de ca-
talitzadors, perque tots els enzims que te-
nim al cos s6n catalitzadors que perme-
ten fer totes les reaccions quimiques del
nostre organisme. Perd, com a persones,
ens hem construit una col-lecci6 de cata-
litzadors externs amb els que podem fer
tota mena de coses, com ara plastics o
adobs pel camp. Tot el que es pugui pen-
sar esta fet amb catalitzadors, i els que
més es fan servira la inddstria son els ca-
talitzadors heterogenis. Heterogenis no-
més vol dir que en comptes d’estar en una
dissolucio, com seria el cas dels catalit-
zadors que tenim al nostre cos, el cata-
litzador esta en una fase diferent (és a dir
solid, liquid i gas, perd també oli i aigua)
als reactius.

Fins ara, el tipus de simulacié que po-
diem fernomés permetia treballar amb mo-
lecules molt petites. En els dltims anys, els
algoritmes de calcul sén més bons, les ma-
quines que tenim a 'abast son molt millors
i ens permeten fer molts més processos i
podem calcular sistemes més grans. El nos-
tre objectiu és calcular materials que ja s6n
més rellevants de la part quimica, perqué
tenen diversos grups funcionals, és a dir,
molécules que poden fer diverses coses
que fins ara no s’havien fet.

D’entre aquests projectes, els més
atractius son aquells que estan dedicats
a la conversio de biomassa, com ara les
plantes, en nous materials quimics que
puguin ser building blocks, que sén les
unitats més petites que després la in-
ddstria pot processar per fer plastics o
qualsevol altre tipus de material.

La idea del projecte és canviar la di-
reccid, de manera que els building blocks
no tinguin el seu origen en el petroli, si-
né en la biomassa. La Uni6é Europea té
molt d’interés en aquesta linia de recer-
ca, perqueé té com a objectiu que al 2030
el 30% dels building blocks tinguin el seu
origen en la biomassa. Actualment estem
al voltant d’'un 10%.

Quin material utilitzeu per catalitzar?

Materials de qualsevol tipus, preferent-
ment solids inorganics, que poden ser
tant metalls com oxids, sulfurs o nitrurs.

L’or és un de tants. La quimica de l’or es
va descobrir a finals del 80, quan el cien-
tific japoneés Masatake Haruta va desco-
brir que les petites particules dividides
d’or sén quimicament molt reactives.
Quan s’aconsegueix aquesta divisié sor-
geix una quimica extraordinaria, perqué
és extraordinariament selectiva. Des del
punt de vista de sintesi és d’alguna ma-
nera meravellosa. Vaig treballar durant
molt de temps amb aquest tipus de ca-
talitzador, al llarg de la meva estada a
Dinamarca per fer el postdoctorat. Es una
area molt nova i atractiva pel fet d’acon-
seguir un catalitzador selectiu d’una co-
sa que no és activa. Visualment és una
idea bella, ja que inclou la idea de l'or
com a metall preciés, que perdura en el
temps i el fet que quan es necessita un
catalitzador que sigui el millor de tots,
també es fa d’or.

“L’objectiu del projecte
és que els building blocks
no tinguin el seu origen
en el petroli, sind en
la biomassa”

Quines aplicacions practiques té el pro-
jecte en queé estan treballant?

Cal reconvertir tot el que hi ha a laindUs-
tria europea en l’actualitat en una base
que no inclogui petroli. El que nosaltres
podem fer és reduir el nombre de candi-
dats possibles per a una determinada
transformacié. Es a dir, buscar catalitza-
dors i de mil que en provem, potser hi ha
dos o tres que considerem que sén pos-
sibles targets. Aixd no vol dir que després
al laboratori funcionin. Pero si que podem
fer una preselecci6 que pot ajudar molt a
reduir el que se’n diu temps d’accés al
mercat, el temps que es necessita des que
tens laidea d’un determinat procés o pro-
ducte en arribar al mercat.

La substitucié dels building blocks cre-
ats amb petroli per d’altres creats a par-
tir de biomassa suposaria una revolucié
en la inddstria que avui dia coneixem?
Si, el que hem d’aconseguir entre tots és
canviar la nostra inddstria, basicament
perqué en breu no es podra finangar una
inddstria basada en el petroli. Si no ha-
gués vingut aquesta etapa de crisi en la

que estem immersos, ara estariem davant
uns preus de petroli desorbitats. Aques-
ta energia s’acaba. Els nous recursos
d’aquest tipus d’energia s6n molt dificils
d’obtenir, cada cop més, perqué estan a
llocs més estranys i son més contami-
nants. No obstant aixd, no és la primera
vegada que la humanitat canvia de font.
Hem canviat de la biomassa al carb6, del
carb6 al petroli, i no ha passat res. L’lni-
ca cosa que hem de fer és pensar-ho amb
temps i destinar prou fons a la recerca.
Al llarg de la seva trajectoria professio-
nalvosteé ha treballat en diversos projec-
tes de recerca, és el cas del grup liderat
pel professor danés Jens K. Ngrskov. Te-
nint en compte aquesta trajectoria i ex-
periéncia, i el fet que actualment voste
dirigeix el seu propi grup de recerca, com
valora la investigacié que s’esta duent a
terme a Catalunya i per extensié a Espa-
nya amb la que es fa a Europa?

Jo crec que tant el nivell del centre com el
del nord d’Europa és millor que el nostre
i quan em refereixo al centre i al nord d’Eu-
ropa vull dir els paisos escandinaus, Ale-
manya, Anglaterra, Suissa i Holanda. So-
bretot aquests paisos tenen un vessant
experimental molt gran que esta recolzat
per les companyies del propi pais. A no-
saltres ens manca aquest suport. Primer,
perqué fer experiments és car, és neces-
sari dedicar-hi temps i de vegades hi ha
coses que surten i de vegades altres no.
| segon, perqué no tenim multinacionals
0 companyies amb ganes d’engegar pro-
jectes per posar aquesta tecnologia a
’abast de tothom. Fa un temps, en I’am-
bit de la Quimica, si que havia existit un
recolzament empresarial, perd ho vam
perdre amb la venda de les farmaceéuti-
ques a finals dels anys 80.

No crec que estiguem a un primer ni-
vell europeu, i no em vull comparar ni amb
Portugal, ni Irlanda, ni amb Grécia, per-
queé per anar endavant ’dnica cosa que
s’ha de mirar és qui va davant teu, no has
de mirar enrere, ni el teu origen. Hem de
mirar cap endavant. Els nostres grups de
recerca en Quimica Teorica son bons, per-
qué hem tingut més accés als recursos.
Pero en la part experimental ens falta, per-
que l’accés als recursos ha estat menor.
Ens falta gent preparada i que les nostres
companyies vinguin amb un problema i
ens diguin, d’aixo qué podeu fer?

A la vegada, el govern espanyol de-
dica pocs diners a la recerca, fet que se
suma al comentat anteriorment de la fal-
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tinuar fent el mateix que s’ha fet durant
aquests anys i arecolzarels investigadors
i a donar a la gent jove, com era el meu
cas quan vaig arribar a I'ICIQ, les oportu-
nitats per créixer sols desenvolupant les
seves idees. En altres centres de recerca,
m’hauria resultat impossible fer-ho. Als
instituts aquesta porta se’ns ha obert, i
de fet aqui som 19 directors de grup i dos
dels joves i un dels séniors tenim distin-
cié. La ratio és prou bona.

Qué destacaria de 'ICIQ com a institut de
recerca?

Tenim espai suficient per desenvolupar
la nostra feina de recerca. La col-labora-
ci6 entre els diversos grups que aqui tre-
ballen és molt positiva. En aquest segle
la ciéncia sera segurament supermulti-
disciplinar, en el sentit que un investiga-
dor no anira enlloc si desenvolupa la se-
va tasca de forma individual. El que ens
permet Uinstitut és tenir a prop la gent
amb la que necessites parlar i fer les co-
ses de forma senzilla. Aixo es reflecteix
en la multitud de col-laboracions que hi
ha entre els diferents grups i en la quali-

Fa quinze anys, Ndria Lopez es va graduar en Quimica amb honors a la Universitat de
Barcelona, centre on uns anys després va aconseguir el grau de doctora en Quimica Teo-
rica “cum laude”. Va realitzar una estancia postdoctoral en el Center for Atomic-scale
Materials Physics amb el professor Jens K. Ngrskov (Dinamarca). El 2004 va ser nomi-
nada professora distingida pel Departament d’Universitats Recerca i Societat de la In-
formacio (DURSI) a la categoria janior (menors de 41 anys). Alnovembre de 2005 va co-
mencar a treballar a UInstitut Catala d’Investigacio Quimica (ICIQ), on en l'actualitat li-
dera un grup de recerca centrat en la investigacio tedrica en catalisi heterogénia.

tat dels projectes realitzats.

“La tasca de centres com
arael CESCAielBSCeés
crucial i espero que les

ta d’inversié de capital privat. A més, en
el context econdmic actual, la recerca s’ha
convertit en un dels ambits on és més fa-
cil retallar pressupost. Aixo el que fa és
posar traves, ja que si el financament no
és estable i tampoc ho son les normes,
que es van canviant molt sovint, el siste-
ma és inestable i es fa dificil treballar.
Aquest fet també repercuteix en els nos-
tres joves, que perden l'energia i les ga-
nes de fer. Si es van canviant les regles
deljoc, és dificil saber qué passara d’aqui
a un parell d’anys. Ja no es tracta ni de
I’estabilitat de les places, sin6 de que de
cop i volta 'aixeta es tanqui.

laquest problema de financament es dé-
na en tots els ambits de la recerca?

Hi ha un problema en el tipus de recer-
ca que nosaltres fem. Ara seré una mica
critica amb la biomedicina. El fet inevi-
table que tots ens hem de morir, unit al
fet que molts de nosaltres hem viscut de
prop el patiment d’un ésser estimat re-
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lacionat amb una o una altra malaltia, fa
que sigui més facil aconseguir diners per
invertir en un projecte de ’'ambit de la
biomedicina. En canvi, costa més d’acon-
seguir financament per un altre tipus de
recerca que potser és més abstracta o
no sembla tan propera. No s’és conscient
que el dia que s’acabi el petroli, s’ha de
tenir una altra font d’energia. Perqué no
és un problema del dia en qué s’acabi el
petroli, sind que 20 anys abans no el po-
drem pagar. Sense una altra font d’ener-
gia, si s’acaba el petroli, s’acaba la so-
cietat.

Enguany deu de les tretze Starting Grants
concedides a projectes espanyols han
destacat projectes de recerca catalans.
Com valora aquest fet i qué opina del re-
colzament catala que es fa a la recerca?
Ho valoro molt positivament. Des de fa
uns anys a Catalunya les coses es fan
d’una manera molt raonable, com s’han
de fer. Jo encoratjaria el nou govern a con-

institucions els continuin
donant suport”

Quin paper ocupa el CESCA en el desen-
volupament de la seva tasca investiga-
dora?

Els recursos del CESCA ens permeten fer
una part de la recerca relacionada amb
sistemes moleculars. La tasca de centres
com ara el CESCA i el BSC és fonamental
perla nostra recerca. | el dia que ens dei-
xin anar a sistemes europeus compartits,
tipus Prace, anirem cap alla. Per a nosal-
tres és fonamental a més dels recursos
que tenim a l'ICIQ, teniraccés a les grans
infraestructures, tant que siné no podri-
em desenvolupar la nostra feina. Tampoc
podria tenir els sis nous membres de
’equip, més el grup actual, i no podriem
fer recerca competitiva en aquest marc.
Pera nosaltres és crucial i espero que les
institucions continuin donant suport a
aquest tipus de centres. |
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Reptes en la gestid
d’infraestructures TIC

D’esquerra a dreta, Lloreng Valverde, Josep Ribas i Miquel Huguet.

L’onzena edicio de la Trobada dels Serveis Informatics de les Universitats de
Catalunya (TSIUC), que convoca cada any el CESCA, s’ha celebrat enguany amb
la col-laboracio de la Universitat Oberta de Catalunya (UOC) al CosmoCaixa. La
trobada ha estat dedicada a analitzar els reptes en la gestié d’infraestructures
TICi ha presentat experiéncies relacionades amb I’administracié de centres de
processament de dades (CPD) i la informatica en un ndvol.

Els encarregats d’obrir la trobada

han estat Lloren¢ Valverde, vicerec-
torde Tecnologia de la UOC; Josep Ribas,
director general d’Universitats del Depar-
tament d’Innovaci6, Universitats i Empresa
de la Generalitat de Catalunya, i Miquel
Huguet, director del CESCA. Josep Ribas
ha agrait al CESCA l'organitzaci6 de tro-
bades com ara la TSIUC que “donen 'opor-
tunitat al sistema universitari de compartir
experiéncies relacionades amb la in-
formatica, ja que les universitats es mouen
avui dia en un entorn cada cop més glo-
bal i per aixd cada vegada s6n més ne-
cessaries aquestes plataformes de debat,
que afavoreixen la comparticié del co-
neixement”. D’altra banda, Ribas també
ha destacat que “les TIC sén la punta de
llanga amb la qual hem d’afrontar el futur
de la universitat i per aix0d cal seguir tre-
ballant per generalitzar ’lis de ’'adminis-
tracio6 electronica”.

A continuacio, Valverde ha compa-
rat el sector de les TIC amb el de I’electri-
citat, donant a entendre que “si peracon-
seguir electricitat endollem un cable, en
un futur farem el mateix quan necessitem
més poténcia de calcul”. A més, ha re-
marcat que en els propers anys “les TIC

s’externalitzaran i estaran molt més a
'abasti que el que cal ara és veure si es-
tem preparats per afrontar aquest canvi
de mentalitat”.

Josep Ribas

“Les TIC son la punta

de llanca amb la qual hem
d’afrontar el futur de la
universitat”

Per la seva part, Miquel Huguet ha
remarcat que “el 2010 ha estat un any
‘dol¢’ peral CESCA, ja que 'impuls de I’e-
administraci6 al sistema universitari per
part de la Generalitat ha fet que el CESCA
proveeixi de diverses plataformes comu-
nes a les universitats membres de I’As-
sociaci6 Catalana d’Universitats Pabli-
ques (ACUP)”. A més, “hem pogut reno-
var el maquinari de supercomputacié amb
lainstal-lacié d’un SGI Altix UV 1000, amb
més de 1.300 nuclis, i també 'equipa-
ment de commutaci6 i encaminament de
’Anella Cientifica, tot gracies al finanga-
ment del MICINN, de fons Federi de la Ge-
neralitat de Catalunya” i ha afegit que “la
instal-lacié d’aquest nou equipament ha

TsI0C10

anat acompanyada d’una renovacié del
nostre centre de processament de dades,
amb criteris d’eficiéncia energética i sos-
tenibilitat, un exemple del que avui trac-
ta aquesta TSIUC”.

La TSIUC’10 s’ha dividit en dues ses-
sions. La primera ha comptat amb cinc
ponéncies en les quals s’han exposat di-
ferents experiéncies en la gestié dels CPD
per part de diversos membres de la co-
munitat universitaria i de centres de re-
cerca. La segona, amb cinc ponéncies tam-
bé, ha tractat aspectes relacionats amb
els CPD, aixi com amb la informatica en
ndvol com a model de gesti6 i tecnologia
per als centres de dades.

La cloenda ha anat a carrec de Car-
les Salvado, cap del servei de Telecomu-
nicacions de la Secretaria de Telecomu-
nicacions i Societat de la Informaci6 de la
Generalitat de Catalunya, qui ha agrait la
seva preséncia al més d’un centenar de
persones que han assistita la TSIUCi ha
remarcat “la importancia del projecte d’in-
versi6 que dura a terme U’STSI per fer arri-
bar la fibra de ’Anella Cientifica arreu de
Catalunya i que compta amb set milions
d’euros de pressupost”. A més, ha afegit,
també “s’esta treballant per ampliar re-
cursos i poder invertir en infraestructures
creant més anelles sectorials, com ara la
cultural, la d’automoci6 o l'audiovisual,
que estan ara en fase de proves, i que per-
metran reduir costos, compartir recursos
i coneixement”.

La TSIUC’10 ha estat possible gra-
cies a la tasca duta a terme pel comité de
programa format per Francesc Noguera, de
la UOGC; Victor Huerta, de la Universitat Po-
litécnica de Catalunya; Teresa Grané, de
la Universitat Pompeu Fabra, i Caterina Pa-
rals i Miquel Huguet, del CESCA. La troba-
da ha comptat amb el patrocini d’Orange
ila col-laboracié d’UPCnet, SGlila UOC.H

S SALVARA
Carles Salvadé, a la cloenda.
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Cap a leficiéncia energética,
transformacio dels CPD actuals

Jordi Hernandez
UAB

L’actual Servei d’Informatica de la UAB ha
estat durant molt de temps un contenidor
on s’han vessat tots els projectes amb ne-
cessitats de computacié i emmagatze-
matge sense que les infraestructures fi-
siques d’espai, electricitat, seguretat,
extincid, temperatura i humitat donessin
problemes perassumir el creixement. En
els darrers anys hem assolit alguns limits
que ens han obligat a refer les instal:la-
cions auxiliars, com ara el sistema d’ali-
mentacié ininterrompuda o ’escomesa
eléctrica. ELl 2003 es va canviar el ritme
de creixement tant per la posada en mar-
xa d’una infraestructura de processament
de dades cientifiques molt important (el
Port d’Informacié Cientifica, PIC) com per
la gran acceptaci6 del nou servei d’allot-
jament dels recursos informatics de grups
de recerca.

Les primeres actuacions per millo-
rar I’eficiéncia energética, en forma de
prototipus in situ de confinament d’aire
fred, separant-lo del calent, van tenir re-
sultats impossibles de valorar. Llavors es
va decidir que les proves les fariem en un
entorn simulat computacionalment, el que

es coneix com a Computer Flow Dynamics
(CFD) o models de dinamica de fluids si-
mulats per ordinador. Els primers resul-
tats van ser molt encoratjadors. Es va com-
provar que el model reflectia els problemes
coneguts i ens mostrava d’altres ocults
als nostres ulls i les seves causes (remo-
lins d’aire, obstacles amb fort impacte en
els corrents d’aire, etc.). Tots els punts
d’interés trobats a les termografies reals
fetes in situ s’anaven trobant en el model
computacional quan s’anava refinant i far-
cint de més detall.

S’ha encarregat a una oficina d’en-
ginyeria la confecci6 d’un full de ruta so-
bre com han de ser les nostres inversions
dels propers anys, per millorar 'eficién-
cia energética i sobre com dimensionar
els nostres limits fisics en cada moment.
El resultat ha estat una proposta de sis-
tema de confinament de l'aire calent al
darrera del bastidor (rack) i posterior ex-
traccié per una xemeneia, amb ['avantat-
ge que és un sistema passiu, sense ven-
tiladors. Tot I’aire de la sala esta disponible
per refrigerar i no es depén de la reixeta
del terra més propera. En aquesta situa-
ci6 de piscina térmica es pot augmentar
latemperatura de generaci6 fent molt més
economic el funcionament de l'aire con-
dicionat. L’estalvi esperat supera els
200.000 € anuals i el temps de retorn de
la inversi6 esta al voltant dels tres anys.

1sI0C10

L’experiéncia de la UPC en
Poptimitzacio de la gestio de
serveis i infraestructures TIC

José Luis Montero
UPCnet

Sovint associem la gesti6 d’infraestruc-
tures a la introduccié de nova tecnologia
que suposadament ens permet millorar
l’eficiéncia. En realitat, bona part d’aques-
ta millora és fruit d’'un procés de madu-
racié que ja ha de permetre entendre bé
els processos de negoci per tal d’acon-
seguir una gestio d’infraestructures i ser-
veis optima i de maxima qualitat. En
aquest sentit, la UPC, mitjangant la seva
empresa UPCnet, posa a disposicié de la
seva comunitat universitaria tota una sé-
rie de serveis i infraestructures TIC.
L’evolucié de la complexitat i el con-
trol d’aquests serveis comuns ha com-
portat la necessitat de definir un nou mo-
del de gesti6 d’infraestructures i serveis.
Aixi, UPCnet ha establert una série d’ei-
x0s sobre els quals centraraquest model
per tal d’assolir els nivells de qualitat re-
querits en els serveis i les infraestructu-
res TIC que ofereix la UPC als seus usua-
ris. Aquests eixos tenen en consideracid
aspectes organitzatius (gesti6 per pro-
cessos, ITIL, 1ISO20000, 1ISO27000), tec-
noldgics (criticitat, disponibilitat, segu-

D’esquerra a dreta, Jordi Hernédndez, José Luis Montero, Joan Fontcuberta, Didac L6pez, Gerard Bernabeu i Jordi Guijarro.
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retat, eines de suport) i de gestié del can-
vi (comunicacio, formacio).

Els resultats de 'aplicacié d’aquest
nou model de gesti6 han estat molt sa-
tisfactoris, assolint en els darrers dos anys
un augment de la productivitat en la ges-
ti6 d’infraestructures i serveis propera al
25%. Aquest augment de productivitat
s’ha desglossat en una reduccié de cos-
tos, un increment de l’eficiéncia i pro-
ductivitat, millores en el temps de lliura-
ment de noves solucions i en ’'ampliaci6
dels horaris de serveis.

Virtualitzacio, ndvol, tot com
un servei, seguretat, mobilitat,
reduccio de despeses...

Joan Fontcuberta
udG

La pressio sobre les infraestructures TIC
augmenta dia a dia i I’aparici6é de nous
conceptes com el ndvoli la realitat de no-
ves necessitats fa dificil mantenir models
classics en la seva gesti6. La complexitat
creixent de la gestio de la infraestructura
que suporta els sistemes d’informacié fa
necessari tendir a una homogeneitzacio
de plataformes i una comparticié6 de re-
cursos per mantenir aixi la competitivitat
del servei.

Es per tot aixd que al Servei In-
formatic de la UdG es va apostar clara-
ment per la implantaci6 d’una plataforma
de virtualitzacié que permetés garantir les
necessitats actuals de disponibilitat i con-
tinuitat, i també proporcionés la flexibili-
tat necessaria per ajustar els recursos a
la demanda. Aquesta aposta es comple-
menta molt bé amb una arquitectura orien-
tada a serveis, que es poden oferir tant
de forma local com des del nivol, depe-
nent del tipus de servei i dels seus re-
queriments.

Un dels reptes més dificils d’assolir,
ha estat sempre el de trobar ’equilibri en-
tre la seguretat i la funcionalitat d’un sis-
tema. La natural mobilitat creixent dels
usuaris, 'aparici6 de nous dispositius mo-
bils i la col-locacié de serveis al ndvol ha
fet encara més dificil trobar aquest equili-
bri. Pertal d’intentar aconseguir aquest ob-
jectiu, ha calgut redissenyar els mecanis-
mes de seguretat estatics actuals i basar-
los en mecanismes d’identificacié i auto-
ritzaci6 per accedir als serveis i a les apli-

cacions. Al mateix temps, també ha estat
necessari garantir la tracabilitat de les ope-
racions disposant un servei centralitzat
d’evidéncies. Peraixo, estem redissenyant
el servei d’identitat digital, potenciant els
mecanismes de federaci6 d’identitats i con-
centrant tant la gesti6 d’atributs i permi-
sos com la recollida d’evidéncies.

Automatitzacio de
la configuracié en un centre
de calcul

Gerard Bernabeu
PIC

El Port d’Informaci6 Cientifica (PIC) és un
centre de processament i emmagatze-
matge grid i, com a tal, té la necessitat de
gestionar desenes de serveis repartits en
centenars de servidors amb disponibili-
tat 24x7, que donen servei a milers d’in-
vestigadors arreu del mén. Davant la cons-
tant necessitat de creixement en capacitat
i serveis, es necessita una gestio unifica-
da dels recursos, control del canvi cen-
tralitzat i un aprovisionament.

L’aspecte clau per manegar la infra-
estructura eficientment sense requerir un
creixement paral-lel de recursos humans
és 'automatitzaci6 i, per a tal efecte, cal
una eina escalable i que ajudi a solucio-
nar el repte que representa la instal-laci6
i manteniment dels sistemes operatius i
el programari desplegat en centenars de
servidors. Després d’avaluar diverses so-
lucions, al PIC el juny de 2009 es va co-
mencar a implantar un programari GNU
anomenat Puppet que, un any més tard,
esta gestionant aproximadament 600 ser-
vidors al centre.

Al PIC s’ha automatitzat la configu-
racio dels servidors, la instal-laci6 i con-
figuracio de les aplicacions (els serveis) i
el manteniment de la configuraci6. Amb
eines d’automatitzacié és possible pro-
gramar la feina de ’administrador de sis-
temes, aconseguint una configuracié au-
todescriptiva centralitzada i, utilitzant
Puppet, de facil lectura en un llenguatge
declaratiu basat en grafs. El sistema d’au-
tomatitzaci6 s’ha desplegat de tal forma
que els administradors dels sistemes tre-
ballen en local i pugen els canvis a sub-
versio, el qual els valida a nivell sintactic,
garantint la integritat del sistemaii el con-
trol dels canvis.

El desplegament d’una eina d’auto-
matitzacié de la configuracié ha reduit
substancialment el temps requerit per re-
alitzar i propagar canvis de configuraci6
permetent aixi que ’equip encarregat de
la gesti6 d’aquests servidors disposi de
més temps del que es disposava antany,
quan el centre oferia la meitat de la ca-
pacitat actual.

Creixement sostenible dels CPD

Jordi Guijarro
CESCA

Durant la darrera década i acompanyat de
larapida evolucio de les xarxes d’alta ve-
locitat, s’ha pogut comprovar un creixe-
ment desmesurat en el nombre de serveis
tecnologics que la majoria d’organitza-
cions s’han vist obligades a oferir des dels
seus CPD. Aquests serveis, que es podrien
caracteritzar com de tipus centralitzat, re-
quereixen una base d’infraestructura ma-
quinari que es troba en una continua evo-
lucié. A més, aquesta evoluci6 també ha
comportat "augment dels costos asso-
ciats al consum eléctric i les necessitats
de refrigeraci6 de les infraestructures tec-
nologiques.

En aquest canvi de paradigma, on
’augment de la necessitat de plataformes
tecnologiques ha vingut acompanyada del
descens del seu valor d’adquisicid i opti-
mitzacio del seu Us, ha desencadenat en
gran mesura el creixement de la poténcia
necessaria en els nostres centres de da-
des. El que es considerava fa pocs anys en-
torns amb bastidors d’alta densitat (5 kW),
en ['actualitat s’ha convertit en poténcies
eléctriques per bastidor que s’han multi-
plicat per quatre (20 kW).

L’impacte d’aquestes carregues,
condicionat enormement per la reduccié
de l’espai fisic requerit en unitats in-
formatiques dels servidors, juntament
amb l'aparici6 d’arquitectures d’alta den-
sitat (blades), fan considerar que les ne-
cessitats d’instal-lacions técniques dels
CPD actuals s’assemblen en gran mesu-
ra a les que ja requerien els centres de-
dicats a serveis de supercomputacio: es-
cenaris on el control de la dissipacié de
la carrega i reduccié de punts calents en
’ambit de la climatitzacié ocupen un lloc
a considerar en el seu disseny i operati-
va diaria. |
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Tendéncies presents i futures en
refrigeracio de CPD

Marc Faig
AST

L’eficiéncia energética és un aspecte ca-
da cop més important dins els CPD ja que
el consum eléctric dels equips (servidors,
emmagatzematge i xarxa) s’ha disparat.
Aix0 es posa de manifest en el fet que en
’actualitat un centre de dades pot tenir
un consum mitja d’uns 300 kW, el que im-
plica un elevat cost en el subministrament
eléctric. Amb consums tan elevats és molt
important avaluar mecanismes per millo-
rar l’eficiéncia energética, ja que una re-
ducci6 en el consum o un millor aprofita-
ment dels recursos suposa un gran
benefici tant econdomic com per al medi
ambient.

Modular Natural Free Cooling és un
exemple d’innovacié en ’ds de CPD pa-
tentada mundialment per AST, i que per-
met la utilitzaci6 del Free Cooling com a
refrigeracié amb temperatures de fins a
24° C sense fer servir cap tipus de refri-
gerador extern i sense penetracié d’aire
de ’exterior, mantenint un ambient lliure
de contaminacié i dins dels valors optims
d’humitat relativa.

PUE és una métrica definida per The
Green Grid per mesurar 'eficiéncia energe-
tica dels CPD. El PUE equival a la potén-
cia eléctrica total del CPD dividida per la
poténcia eléctrica total consumida pels

equips de Tecnologia d’Informacié (Tl). El
seu valortedric és 1, els valors que s’han
publicat varien entre 1,2 i 3,5/4 en CPD
tradicionals. Un valor d’1 implica que to-
ta I’energia consumida pel CPD pertany
als sistemes d’informacio; un valor de PUE
= 2 indica que el conjunt de les infraes-
tructures del centre consumeixen la ma-
teixa energia que els sistemes. Els valors
anuals mitjans als quals pot arribar la no-
va tecnologia de refrigeracié Modular Na-
tural Free Cooling oscil-len d’1,06 a 1,25,
depenent de la zona geografica, valors
que milloren radicalment ’eficiéncia dels
CPD actuals.

Gestio i suport de serveis
en un CPD extern

Andreu Vilamitjana
T-Systems

En una época dificil com l’actual, és fre-
quent que les empreses recorrin a tercers
per a la gesti6 de les seves infraestructu-
res TIC per tal de centrar-se en el seu ne-
goci principal. Una de les tendéncies que
s’estan produint amb més forca és la sub-
contractaci6 o externalitzaci6 de serveis,
outsourcing en anglés.

L’outsourcing és la contractaci6 per
part d’una empresa d’un proveidor espe-
cialitzat que ofereix una série de sistemes
i processos tecnologics a qui pot confiar
els seus serveis i amb el que també pot
optimitzar el seu negoci. Un dels serveis
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que proporciona major efectivitat i segu-
retat a les empreses és la gestio i el suport
de serveis en un CPD, que permet en tot
moment a ’empresa accedir als seus ser-
veis i informacions amb total seguretat.

L’externalitzacio de serveis és, ac-
tualment, una de les arees del mercat de
serveis que presenta xifres positives i es
preveu que la seva demanda creixi en els
proxims tres anys, afavorida per la dificil
situacié economica del pais. Perd, per ga-
rantir-ne l’éxit, el soci a qui ’empresa ce-
deixi una part dels seus serveis ha de te-
nir un coneixement molt precis del
funcionament de ’empresa, garantir la
seva seguretat i també ha de tenir capa-
citats tan a nivell de consultoria com d’in-
fraestructures.

Virtualitzacio, cloud computing i
gestio del centre de dades

Albert Fabregat
Telvent

En un context tecnologic on el nou model
de cloud computing esta d’actualitat, les
empreses demanden tecnologia orienta-
da al negoci, amb inversions alineades a
les necessitats presents sense que es li-
miti el futur, i serveis que incrementin la
visibilitat i el control, disponibles en ca-
da moment i que possibilitin una drasti-
ca reduccié dels costos gracies a la vir-
tualitzaci6, ’automatitzacio i la reduccio
del consum energétic.

D’esquerra a dreta, Marc Faig, Andreu Vilamitjana, Albert Fabregat, Francesc Noguera, Jordi Mas i Oriol Bes.
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La proposta de Telvent es basa en cen-
tres de dades amb monitoratge 24x7, back-
up gestionat, accés a internet 99,999%,
gestié de les comunicacions (LAN, WAN),
administraci6 i operaci6 del servei 24x7 i
gestio de les infraestructures.

Aquest servei de virtualitzacid re-
dueix els costos de maquinari en dos
tergos, els costos de sistema operatiu,
d’energia i refrigeracio, i de ports xarxa i
SAN, aixi com Uespai fisic d’allotjament,
que disminueix en més d’un 50%. Aixi ma-
teix, facilita la gesti6 al reduir en un 40%
eltemps d’implementacid, ajustar el CPD
a les necessitats de la plataforma, opti-
mitzar la utilitzacié i balanceig de les car-
regues de treball, millorar la productivi-
tat del personal de Tl, automatitzar la
gesti6 de la capacitat i millorar els nivells
de servei.

Cloud computing: un nou model
de gestio o una nova tecnologia?

Jordi Mas
Nexica

Elrapid creixement de la Societat de la In-
formacié crea nous desafiaments; s’esti-
ma que un trilié de dispositius estaran con-
nectats ainternet el 2011 i 550 milions de
persones es connecten avui dia a xarxes
socials. Amb aquest panorama les infra-
estructures TIC estan sota una forta pres-
si6 i tenen problemes per mantenir-se ac-
tualitzades: el 85% de la capacitat dels
ordinadors en I’entorn de distribucié esta
infrautilitzada i el 70% del pressupost es
dedica a mantenir les infraestructures en
lloc d’afegir nous dispositius.

Peraquest motiu existeix la gran ne-
cessitat que les TIC ajudin als reptes de
negoci: fer més amb menys (reduir inver-
sions i costos d’explotacid), minimitzar els
riscos (adoptar els nivells de seguretat op-
tims per a les dades), millorar la qualitat
dels serveis (incrementar la qualitat dels
serveis i oferir nous productes que ajudin
a fer créixer el negoci i reduir les despe-
ses) i agilitzar processos (millorar la ca-
pacitat d’oferir nous productes i serveis).

Atés que en ’escenari actual les TIC
s6n complexes, ineficients i inflexibles,

La TSIUC va comptar amb l'assisténcia de més d’un centenar de persones.

sugereix la necessitat de recérrer a una
solucié, un model de desenvolupament,
flexible i que permeti que es beneficii tant
a la part de negoci com la de TIC. Aquest
model de servei és el Nexica Cloud Ges-
tionat, que permet 'accés mitjancant la
xarxa, a una amplia gamma de recursos
TIC (xarxa, servidors, emmagatzematge,
aplicacions i serveis) que poden ser rapi-
dament aprovisionats i utilitzats sota de-
manda.

Clouds hibrids:
és el que esperem?

Oriol Bes
NexTReT

Els clients de "area de TIC, tant direcci6é com
els usuaris, es dirigeixen a ella amb pre-
guntes complicades tals com les segiients:
per qué es triguen setmanes en comprar i
arrencar un servidor si Amazon ho fa en mi-
nuts? Per qué I’area TIC costa tants diners
si un servidor a Microsoft Azure té un preu
de 8,5 céntims/h? Efectivament el cloud
computing aporta avantatges innegables i
el departament de TIC s’ha de preparar per
poder decidir qué posaral cloud public, qué
deixar com esta i que pot aprendre del cloud
per a després aplicar-ho.

Per poder efectuar aquest cami cal
estar preparat en diferents fronts. El pri-
mer és la independéncia de maquinari,
és a dir, la virtualitzaci6 és el pas que més

empreses han fet ja. El segon és la gestid
i monitoratge, ja que cal disposar d’eines
per gestionar un parc cada cop més com-
plex de recursos propis i externalitzats. El
tercer sén les eines que faciliten aquest
cami, com ara ’eina Microsoft System Cen-
ter. En quart lloc esta una provisio i ges-
ti6 agil, perqué cal definir les politiques i
procediments per poder respondre de for-
ma rapida a les necessitats del negoci (si
Amazon pot, nosaltres també).

El cinqué lloc ocupen les aplica-
cions distribuibles, ja que és necessari
que les aplicacions no suposin un impe-
diment per adoptar 'arquitectura més
adient a la empresa. En aquest sentit, I'ar-
quitectura SOA i les eines de bus de ser-
veis, ho posaran més facil. En sisé lloc tro-
bem la gestié de xarxes hibrides, com
gestionar les comunicacions (MPLS, in-
ternet, VPN, xarxes de tercers...) si hi ha
nodes que no sabem ni on s6n? Ipanema
Technologies aporta solucions per a
aquests escenaris.

Per (ltim, trobem la integraci6 d’apli-
cacions Software as a Service (SaaS); cal
resoldre la integracié entre les diferents
aplicacions internes i/o Saa$ per tal d’evi-
tar la duplicitat d’informaci6 i evitar que
'usuari hagi d’autenticar-se a cada pla-
taforma. Cada organitzacié ha de diag-
nosticar el seu grau de maduresa en ca-
dascun d’aquest punts i prioritzar les
tasques peranaravanc¢ant de manera se-
gura cap al cloud hibrid. [ |
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La Fundacio TecnoCampus
Mataro-Maresme es
connecta a ’Anella Cientifica

La Fundacié TecnoCampus Mataré-Maresme (TCM) s’ha connectat a ’Anella Cien-
tifica, en la categoria de Parcs cientifics i tecnologics, per mitja de fibra optica a
una velocitat de 100 Mbps. Segons afirma Antoni Uix i Giiell, director general de
la Fundacio, “la connexié a 'Anella Cientifica és essencialment un servei que ens
permet accedir a la informacié i a la xarxa d’informacié amb qualitat i rapidesa,

aixi com una font de serveis addicionals que ens seran de gran utilitat”.

La Fundaci6 TecnoCampus Matar6-

Maresme és |'organisme encarregat
de gestionar el parc cientific i de la inno-
vaci6 TecnoCampus Mataré-Maresme (TCM).
El parc TCM, inaugurat recentment i amb
seu a Matard, engloba, entre altres enti-
tats, tres centres universitaris: ’Escola Uni-
versitaria Politécnica de Matard (EUPMt),
’Escola Universitaria del Maresme (EUM)
i ’Escola Superior de Ciéncies de la Salut
(ESCS), nascuda aquest mateix any. Creat
amb vocaci6 de ser un projecte nacional i
internacional, el parc TCM és una aposta
del territori per contribuir a la seva trans-
formaci6 economica i social.

La nova connexi6 contribuira al de-
senvolupament del parc, tal com comen-
ta el seu director en afirmar que “com a
parc cientificide lainnovacié amb un fort
vessant universitari, considerem que els
serveis i recursos que ofereix ’Anella Cien-
tifica son imprescindibles per obteniri fo-
mentar una bona connectivitat i relaci6
amb la resta de centres que desenvolu-
pen tasques de recerca”. Aixi, “amb la no-
va connexié esperem disposar d’un con-
junt de recursos necessaris per a la nos-
tra comunitat investigadora i universita-
ria, principal beneficiaria d’aquest servei,
atesa la importancia que té per a aquest
col-lectiu poder disposar d’accés a ban-
da ampla”, afegeix Uix i Giiell.

La Fundacié TCM s’ha connectat a
’Anella, tal com s’ha comentat, a una ve-
locitat de 100 Mbps, “no obstant aixd i
gracies al fet que el sistema electronic es-
ta preparat, es preveu que si en un futur
les necessitats dels usuaris del parc TCM
aixi ho requerissin, es pugui procedir a
ampliacions de cabdal de fins a 1 Gbps”.

La missié de TecnoCampus és “ac-
tuar com a principal motor en ’ambit ter-
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ritorial per crear, captar, potenciar i rete-
nir el talent necessari pel desenvolupa-
ment economic i social de I’entorn d’in-
fluéncia”, comenta Antoni Uix i Giiell, “amb
’objectiu de configurar un parc cientific i
de lainnovacié amb transcendéncia uni-
versitaria”. Les principals linies d’acci6
son: benestar i salut; turisme i oci; au-
diovisuals; electronica, telemedicina i ob-
jectes intel-ligents.

“Els recursos que ofereix
’Anella son imprescindibles
per obtenir i fomentar una
bona connectivitat i una
relacio amb la resta de
centres que desenvolupen
tasques de recerca”

Entre les finalitats del TCM hi ha, co-
menta Uix i Giell, “d’una banda, establir
i reforcar lligams entre el mén universita-
ri i la societat, en especial amb les insti-
tucions tecnologiques, cientifiques, de re-
cercaiculturals, aixi com amb empreses;
de l’altra, dur a terme les tasques propies
d’un parc cientific i d’innovacié adrega-
des a la comunitat universitaria, a les em-
preses, organismes, institucions i ciuta-
dans en general”.

Per potenciar aquestes finalitats, la
Fundacié promou, financa i organitza cur-
s0s, seminaris, congressos i conferén-
cies; convoca i gestiona beques i atorga
subvencions per a la recerca, el desen-
volupament i la divulgacié de temes di-
versos relacionats amb les seves arees
d’activitat.

El TCM ha estat fundat amb la pre-
missa de créixer amb uns valors molt es-
pecifics, tals com el treball en equip, el
compromis i la solidaritat amb la societat
i el territori, el manteniment d’una gestié
economica sostenible, la creaci6 d’un pro-
tocol de comunicacié amb transparéncia i
una projecci6 de futuramb esperit empre-
nedor. En aquest sentit, tal com destaca el
director del TCM, “es treballa per un mo-
del universitari diferenciat, que passa per
una atencié integral de ’estudiant, una for-
maci6 professionalitzadora, i internacio-
nal que potencia ’esperit creatiu, I’em-
prenedor i les capacitats innovadores”.

TecnoCampus és membre de la Xar-
xa de Parcs Tecnologics de Catalunya, de
’Asociacion de Parques Cientificos y Tec-
nolégicos de Espafia i de la International
Association of Science and Technology
Parks, entre d’altres. |

£l h Tecnolampus
[} Maztaro-Maresme

Imatge de les instal-lacions del parc TecnoCampus.
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Adamo s’incorpora al CATNIX

Adamo Telecom |beria s’ha in-

corporat al Punt Neutre d’Inter-
net a Catalunya (CATNIX) amb un accés
d’1 Gbpsiun port d’1 Gbps al commu-
tador a través de la ubicaci6 de Telvent.
Adamo és una empresa privada consti-
tuida com a operadora de telecomuni-
cacions, que té la seva seu a Barcelona

i proporciona serveis d’accés a internet
a molt alta velocitat mitjangant xarxes
FTTH (Fiber To The Home). Amb la incor-
poraci6 d’Adamo, que va signar el con-
veni d’adhesi6 el passat 19 d’octubre,
el CATNIX compta amb 24 membres en-
tre operadors i proveidors de serveis
d’internet.

D’esquerra a dreta, Xavier Viladegut i Lars Fredik Romanus, d’Adamo, i Jordi Bosch, secretari de

Telecomunicacions i Societat de la Informacio.

Vint-i-quatre col-leccions
i una institucio més, a RECERCAT

L’Institut Catala Internacional per

la Pau de la Generalitat de Cata-
lunya s’ha incorporat al Diposit de la
Recerca de Catalunya (RECERCAT) amb
tres col-leccions que inclouran els seus
documents, informes i working papers.
A més, durant el mes de novembre s’hi
han afegit vint-i-una col-leccions més
de disciplines diverses. En concret, la
Universitat de Barcelona hi ha incor-

porat dues col-leccions; la Universitat
Autonoma de Barcelona hi ha afegit
també dues; la Universitat Oberta de
Catalunya haincorporat 15 col-lecions
i UInstitut de Recerca i Tecnologia Agroa-
limentaria (IRTA) ha afegit dues més.
Amb aquestes darreres incorporacions
RECERCAT disposa de 252 col-leccions
de documents i 21 institucions parti-
cipants.

Més revistes i
millores, a RACO

Durant el mes de novembre s’han

incorporat al repositori Revistes Ca-
talanes amb Accés Obert (RACO) sis pu-
blicacions de la Universitat de Barcelona
titulades Anuari de ’Observatori de Bi-
blioteques, Llibres i Lectura, Sylloge epi-
graphica Barcinonensis, Cercles: revista
d’historia cultural, Acta historica et arc-
haeologica mediaevalia, Interactive edu-
cational multimedia i, Suhayl. Interna-
tional Journal for the History of the Exact
and Natural Sciences in Islamic Civilisa-
tion. Amb aquestes darreres incorpora-
cions, RACO disposa de 304 revistes en
accés obert.

\ Revistes Catalanes
- amb Acces Obert

A més, ja es troben a RACO els arti-
cles a text complet publicats pel Boletin
de la Real Academia de Buenas Letras de
Barcelona/Butlleti de ’Académia de Bo-
nes Lletres de Barcelona de la Reial Aca-
démia de Bones Lletres des del primer
nimero del 1902 fins a ’actualitat.

D’altra banda, també s’ha produit
una millora al repositori. D’aquesta ma-
nera, s’hainclds un comptador de les re-
vistes, articles i articles a text complet
que conté. Aquest comptador s’actualit-
za a principis de cada mes i es troba si-
tuat en el marc de la dreta de a la pagina
principal de RACO.

Les eleccions al Parlament, a PADICAT

El repositori Patrimoni Digital de

Catalunya (PADICAT) ha incorpo-
rat una nova col-leccié de documents
que engloba sota el titol “Eleccions al
Parlament de Catalunya 2010” recur-
sos digitals relatius als comicis cele-
brats el passat 28 de novembre. Per
crear aquest monografic, PADICAT ha
capturat al voltant de 1.000 recursos
d’internet ordenats de forma alfabéti-
ca i geografica. Entre ells hi ha pagines
web i blocs de 246 candidats, de par-

tits politics amb i sense representaci6
parlamentaria, d’institucions i de 56
mitjans de comunicacié.

A PADICAT, es confecciona des de
2006 una captura monografica per a to-
tes les campanyes electorals a internet
realitzades amb votants de Catalunya,
entre els que hi ha les eleccions al Par-
lament ’'any 2006, i les campanyes de
les municipals concurregudes ’any
2007, les generals de 2008, i les euro-
pees de 2009.
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JORDI PARETO

Celebrat el curs “Eines i entorn de treball
en el CESCA: nou Altix UV 1000”

Després de I’adquisicié de I’Altix UV 1000 nes i el servei d’atencié a 'usuari que es
s’ha celebrat a la fi de novembre, conjun-  posa a ’abast de la comunitat cientifica per
tament amb Silicon Graphics, un curs so- a facilitar-li la seva recerca. El curs també
bre el funcionament del servei de super- ha tractat les noves possibilitats de calcul
computacié on s’han explicat també lesei- que ofereix el nou maquinari.

Feelo Eig, N O T 1 A

Zona d’interaceid enfr'é el factor de necrositumoral (TNF),.en vermell, i el receptor de tipus | d’aquesta molé-
cula, en blau. A la matéixé\ 'ir-nétge es mostra una molécula descrita recentment (DuPont Pharmaceuticals
Company) que podria bloguejar la interacci6 d’aquestes dues proteines de forma especifica. El TNF és una
citoguina ambsfint paper crucial €n-la resposta autoimmune de 'esclerosi miltiple. El desenvolupament de

substéncies gire regulin la seva fumreid, pot obrir una via al control terapéutic de la malaltia.

| grup de Neuroimmunologia Clinica del Centre d’Esclerosi Miltiple de Catalunya que tre-

balla a 'Hospital Universitari Vall d’Hebron i que esta dirigit pel Dr. Xavier Montalban, es
dedica des de fa molts anys a estudiar ’'esclerosi mdltiple, una malaltia neurodegenerativa i
cronica que afecta greument la mobilitat de 'individu i que produeix una discapacitat pro-
gressiva. Aquesta malaltia constitueix el trastorn neurologic més freqiient entre els joves,
després de l’epilépsia. A més d’una intensa tasca en investigacié clinica, el grup té en
marxa diverses linies de recerca basica, dirigides pel Dr. Manel Comabella, amb tres objec-
tius principals: trobar marcadors genétics que s’associin a un major risc de patir la malaltia,
estudiar els mecanismes patologics i buscar noves aproximacions terapéutiques. En els
darrers mesos, s’ha iniciat una nova linia de recerca, dirigida pel Dr. Luis Agull6, que té com
a objectiu analitzar la funci6 de proteines clau en el desenvolupament de la malaltia per
meétodes computacionals. La utilitzacié d’aquestes técniques podria ajudar a entendre per
qué determinats polimorfismes o variacions en la sequéncia d’algunes proteines predispo-
sa el desenvolupament de la malaltia i, eventualment, permetre el disseny de farmacs que
corregeixin el funcionament anomal d’aquestes proteines.
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