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La Quimica

domina

entre els usuaris
del CESCA

Un cop acabat l'any 1935 convé
fer un breu balang sobre qui

ha usat i per a qué s'han utilitzat els

nostres serveis de supercomputa-
cio. Com que 'SP2 no s'ha posat en

medus d'explotacio fins ara, aquest

Figura 1. Utilitzacié de recursos per Universitats
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balang cal calcular-lo unicament en
el Cray Y-MP/232

Evidentmen!, aquest balang
no pot incloure una relacio detalla-
da del que han fet els nostres 217
usuaris, agrupats en 62 projectes,
que han executal 18,828 treballs
batch i que han generat una carre-
ga mitjana del sister d'un 86%,
equivalent a la utiltzacio real maxi
ma

Al requadre adjunt (Els projec

tes que han usat mes computacio) us
relacionem els 10 projectes que han
usat el major percantatge de temps
de caleul, especificament el 51%
Com poden observar aquesta ca-
rrega esta ben distribuida entre to-
tes les universitats catalanes i el
CSIC (vegeu la Figura 1),

La majoria d'usuaris ufilitzen
paquets comercials, 1
grames propiament desenvolupats

que pro-

per ells

Entre els primers deslaguen
els programes de Quimica compu-
tacional, Gaussian 92 (28%), Am-
ber (8%), DCGauss (7%), MOPAC
(8%) i GAMESS (4%). Conseqtient-
ment, com es pot observar a la Fi-
gura 2, I'area de recerca que pre
domina entre els nostres usuaris és

la de Quimica.
Miquel Huguet
Director del CESCA

Els projectes que han usat més computacié al Cray Y-MP

Titoldel pr
1 Estrictura i Reactivital de Complexos de Metalls de Transicid
2 Reaceions de Transferenoia d'Hidrogen en Estats Excitats
3 Disseny de Va 1e5 contra el Virus de la Febre Aftosa
4 Resuspensio Turbulenta de Particules
B Determinacid tural de Composlos
] Enginyeria de Ciistalls Moleculars d'Interés Tecnologic
i Estructura i Evolocit de les Galaxies
§ Dindmica de Sislemes Quimico-Fisics de no Equilibri
j Simulacié Computacional d'Efectes Produils per Enginyeria de Proteines

10 Pols Térmics d'Estrelles SACE

Figura 2. Utilitzacié de recursos per departaments
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Cap del Universitat
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Juan José Novoa uB
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Francesc Saqués UB
Francesc Xavier Avilés UAB
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Les jornades CUG
es fan aquest
mes a Barcelona

Entre I'11 i el
15 de marg es
faran a Bar-
celona les
Jornades

CUG, que aquesta primavera ha
organitzat el CESCA. Prop de

C ray User Group (CUG) és una
organitzacid internacionzl que
pretén crear un forum per premou-
io d'in-
525 per als usuaris de macuines

re |'intercanvi d'informa
te
Cray. Cada any, CUG organitza
dues jornades, conjuntament amb
un usuari dels seus ordinadors.
Aquest mes, el CESCA actua com a

organitzador local de les Spring'86 .

Cray User Group Conference, de-
nominades "'
Durant aquestes jornades es

“atalonian Creations”.

parlara dels grans reptes de la su-
percomputacid (challenges) a par-
tir de les experiéncies dels usuaris
amb els avengos no tan sols dels
reptes cientifics i d'enginyeris, sind
dels nous temes comercials cap a
on la computacié d'altes presta-
cions esta tendint (bases de dades,
servidors d'emmagatzematge de
dades i servidors documen:als) i

que han esdevingut els impulsors

del mercat dels sislemes paral-lels

També es presentaran els avengos
en els nous estandards de progra
nvolupament i

ran a parallelit-

macio, eines de d

llibreries que ajuc

zar les aplicacion
El dia 11 s'inicia la conferén
cia amb 8 tutorials sobre els

avencos en el maguinar 1 al pro

grar dlXl com una imn

troduccid bases de dades
d' stacions. A la tarda, Jo-

sep A. Plana, director de la Funda-

120 sessions
on participa-
ran persona-
litats de I'en-
: torn de la su-
percomputacié sén el panorama
que presenta el congrés.

cio Catalana per a la Recerca,
obrira formalment el CUG'96 | do-
nara pas a l'invitat d'honer, Pedro
Alonso, de 'Hospital Clinic de Bar-
celona ({l](:.

posard la seva re-
cel

en el desenvolupament de la
vacuna de la malaria. Els presi

120) estaran organitzades en 4
grups paral-lels, pero hi haura 6
sions plenar

ses A mes de les
presentacions de Cray (tal com,
per exemple, la d'un dels dissen-
yadors del Cray T3E i la d'un del
sistemna operatiu Unicos/MK), hi ha
presentacions dels laboratoris de
recerca més imporanits i de deu
grups de recerca catalans (Univer-
sitat Politécnica de Catalunya, Uni
versitat de Barcelona, Universitat
Rovira i Virgili i Universitat Ramon
Llull). A més Hans Zima, de la Uni-
nara la se

va Vi-
1 Ag

versity of Vienna, d

516 de futur d'aquest merc
nes Bradier, de la CEC, comenta
ama HPCN de la UE
Durant la conferéncia Cray Rese
arch oferira 5 demostracions.

El pr
tes jornade

rara el Proc

ama detallat d'aques-
2l podeu trobar a
S/ICUGBar
servidor FTP
ra.es, directori /pub/CUG-

http/fwww.c
celona.html
ftp.c
Barcelona

EE T KA Y Fin
[l Paral-lelisme
er a 'optimitzacid

de fabriques

En el context del projecte PACOS,
gestionat pel CEPBA, s'ha desen-
volupat un software parallel per
ajudar a la planificacid i gestié
d'una fabrica d'embotits. L'em-
presa pensa que estalviard uns
50 milions de pessetes en costos
directes Plana 3

[ Kasparov

ven¢ Deep Blue

El campit del mon d'escacs veng
per 4-2 a la computadora d'IBM
Deep Blue, dissenyada especial-
ment per a jugar als escacsPlana 4

L] Curs de Gaussian

Els propers 301 3| de marg se ce-
lebrara a Barcelona un workshop
del programa d'aplicacions cuimi-
ques Gaussian Plana 3

[1SGI compra Cray
Research

Silicon Graphics adcuireix pe: 750
milions de ddlars la companyia de
superordinadors Cray Research
Ine. Plana 3

Ll Entrevista

José M. Baldasano, directer de

I'TTEMA, parla de la relacid enire la

computacio 1 el medi ambient
Plana 4
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+4 (16 h)
e

ia: “Electronic struc-
ture of F and V centers at the
MgO surface”. Per Gianfranco
Pacchioni, Universitat de Mila (Ita-
lia), Lloc: CESCA, Av. Diagonal
645. Teléfon 93-491 40 14. E-mail:
caren@cesca.es.

*5(10al3h)

“Introduccié a la Supercompu-
tacié”, Alicia Martinez (CES-
CA). Aula de Supercomputacio
(CESCA)

*8(10a12.30h)

“I fuccié a la Sup p
tacié sota I'entorn SP2”, Joan
Cambras i M rat Mest
(CESCA). Aula de Supercomputa-
cié (CESCA)

+11-15

“CUG. Catalonian Creations”.
Lloc: Hotel Melia (Barcelona).
Informacio: 93-481 40 14, http://
www.cesca.es/CUG/CUGBarcelo-
na.html

+19(10a 13 h)

“Llenguatge HTML: Disseny de
pagines web", Sara moya (CES-
CA). Aula de Supercomputacid
(CESCA).

+»21-22 (10 a 13 h)

“Comunicacions, xarxes i ei-
nes multimédia”, Carles Fla-

merich (CESCA) i Cati Parals
(CSIC). HAula de Supercomputa-
cit (CESCA).

+25(10a13h)

“Paral-lelitzacié a I'SP2: Intro-
duccié a la paral-lelitzacié i
HPF”", Eduard Ayguadé (UPC) Au-
la de Supercomputacio. Lioc: CEP-
BA, Modul D6 del Campus Nord de
la UPC. Teléfon 93-491 40 14.

* 26-27

(10 a 13 h teoria,

16 a 19 h practica)
“Paral-lelitzacié a 1'SP2: PVM
(rutines de paral-lelitzacid): pro-
gramacié i depuracié”, Sergi
Girona (UPC). Aula de Supercom-
putacié. Lloc: CEPBA, Modul D6
del Campus Nord de la UPC
Teléfon 93-491 40 14,

ABRIL

+9(10al13h)

“Paral-lelitzacié a I'SP2: Intro-
duccié al Fortran 90", Juan
Claudia Agiii (IBM). Aula de Su-
percomputacid. Lloc: CEPBA, Mo-
dul D6 del Campus Ncrd de la
UPC.

*+15-17(9a13 h)

Curs monografic: “Xarxes Neu-
ronals i Aplicacions”. Aula de
Supercomputacié (CESCA). Coor-
dinador: Lluis Garrido (UB)

MAIG

* 30-31

Workshop: “Introduction to Gaus-
sian: Theory and Practice”.
Curs tedrico-practic de Gaussian
organitzat pel C4, Cray Fesearch i
Universitat de Barcelona. Preu:
30.000 ptes. Lloc: CESCA. Teléfon
93-491 40 14.
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FRANCESC SAGUES

Dept. Quimica Fisica, UB

bservar el mon que ens en-

volta significa deixar-se fasci-
nar per les dinamicues temporals
dels fendmens d= la natura i per les
formes espacials que en re-
sulten. Historicament, la re-
cerca cientifica ha estat mol-
tes vegades motivada per
I'afany, d'altra banda ben ra-
cional, de discernir pautes
d'ordre isimetries en un mon
que se'ns apareix com a can-
viant i desordenat. Ultima-
ment, perd, la ciéncia ha
avangat en l'analisi d'escena-
ris, que d'altra banda ens son
ben familiars, on aquell ordre
no &s en absolut aparent o
aquelles simetrizs, si existei-

xen, s6n ben subtils. Entendre
la complexitat o, en alires pa-
raules, desxifrar I'organitza-
cio espacio-temporal d'aquesta
complexitat, heus aqui l'aparent
paradoxa a qué ens veiem enfron-
tats, En el desenvolupament
d'agquest nou paradigma la in-
formatica hi té un paper fonamen-
tal. Ben sequr, la recerca entorn de
la complexitat espacio-temporal no
hauria pogut consolidar-se ni mos-
trar tota la seva versatilitat si no ha-
guégsim disposat de les eines al-
gorismiques, numeériques i grafi-
ques que ens proporciona la su-
percomputacid,

Continuem pero aquesta re-
flexié en termes de la dualitat entre
dinamiques temporals i formes es-
pacials que ens servia per a en-
capgalar-la. Els comporiaments
temporals més interessants caldra
esperar-los en les respostes del
sistemes no-lineals mantinguts sufi-
cientment allunyats de les condi-
cions d'equilibri. En particular els
régims asimptotics dels sistemes

Dinamiques i formes
de complexitat espacio-temporal

dinamics dissipatius estan associats
a quatre tipus d'atractors topologi-
cament diferents. Aquests atractors
constitueixen el desti darrer a que
es veu inevitablementconduida tota
trajectoria temporal en 'espai de
fases del sistems dinamic corres-

ca, com de les eines complementa-
ries de calcul simbélic que ens po-
den proporcionar una aproximacic
analitica al problema.

Molts son els exemples que
il'lustren acuesta riquesa de com-
portaments tempcrals i que abas-
ten disciplines ben diverses.
Des de les regularitats, que
no ho sén tant segons estudis
recents, dels movimen:s dels
astres, fins a I'aparent impre-
dictibilitat ce I'econcmia a
gran escala, i malauradament
tambe de cert caos que ca-
dasci reconeix en la seva
propia economia, l'espectre
de dinamiquas amb diferents
graus d'autoorganitzacid tem-
poral és cada dia més ampli

ponent, un cop oblidada a seva
evolucio transitoriadictada per la
preparacid inicial del sistema.
Aquests quatre ztractors i els co-
Iresponents regims temporals son,
por ordre de complexital creixent,
el punt, represeniant tipicament un
regim estacionari: el cicle limit, as-
social a una evolucié temporal de
tipus periodic; el torus, caracteris-
tic d'una resposta quasi periddica,
i, finalment, l'anomenat atractor es-
trany que és la signatura del caos
temporal. Per a discernir entre els
comportaments temporals anterior-
ment esmentats, tant quan es consi-
deren sistemes dinamics continus
com discrets, cal analitzar un gran
nombre de condicions inicials fent
variar simultaniament els valors
dels parametres de control del sis-
tema. Aixd suposa poder disposar
tant de la considerable capacitat de
caleul inevitablementrequerida per
les tecniques de resoclucid numeri-

Jo, em limitar2 a destacar acui
breument un ambit especial-
ment rellevant en aquest con-
text: el de la Cinética Quimi-
ca. Avui es disposa ja d'un ve-
ritable cataleg de dinamiques qui-
migues autocatalitiques encepgalat
per la ja famosa reaccid de Belou-
sov-Zhabotinskii, i tals que, operant
preferiblement en reactors oberts,
encara que també s'obsarven
comportaments complexes pero
no permanents en mode tancat, po-
den exhibir algunes, o fins i tot to
tes, les respostes temporals descri-
tes anteriorment. No cal dir que els
esquemes cinétics per a moltes
d'aquestes reaccions solen zer tan
complexos, pensem que models
realistes de la reaccid BZ abans es-
mentada arriben a contenir fins a
22 etapes consecutives acoblades,
que una vegada més l'eina de la
computacio resulta imprescindible

Endinsant-nos en les esiructu-
res espacials, podriem preguntar-
nos: existeix també una jerarquia
de complexitat creixent en el te-
rreny de les formes? Per akbreujar
en la resposta a aquesta pregunta,

potser quelcom ambigua perd no
gens menys intrigant, ens centra-
rem directament en una fenomeno-
logia molt concreta: acuella rela-
cionada amb fenomens d'electro-
cristallitzacid en geometries quasi-
bidimensionals.

Les formes mes organitzades
les observem en considerar pro-
cessog de deposicid metallica en
condicions practicament d’equili-
bri. S'obtindran llavors les formes
facetades tipiques de molts metalls.
Quan la cristal litzacid és més rapi-
da ens trobem amb nous compor-
taments. Un d'ells, sorprenent 1 al-
tament influit per efectes de con-
veccid natural, pol desenvolupar
una certa estructura cel.lular, dota-
da d'una periodicitat espacial ben
definida. Si contaariament el pro-
cés és brusc i heterogeni les for-
mes que s'observen son tipicament
dendritiques. Ja arribats a l'extrem
de la jerarquia descobrirem el pa-
radigma del desordre espacial ca-
racteritzat per les avui dia populars
estructures fractals. Si bé aquestes
darreres no exhibeixen simetries
simples, si en canvi mostren una
remarcable propietat d'autosimila-
ritat estadistica. Tambe aqui, la
computac:o ens serveix tant des
del punt de vista d'una resclucid
analitica de les equacions de crei-
xement d'interfases, 'anomenat
genéricament problema de Stefan,
com per a la simulacié de dinami-
ques d'agregacio, i fins i tot, i molt
més simplement, per al propi cal-
cul algorismic de .es dimensions
fractals

Permeteu-me una darrera re-
flexié. No és en absolut una inclina-
ci6 personal merament especulati-
va la que s'amaga darrera de les
anteriors consideracions. Altra-
ment, €s un intent, aixo si innova-
dor, d'englobar amb una perspec-
tiva unificadora la meva recerca
dins el camp de la Quimica Fisica.
No eren casualitat concs els exem-
ples escollits, perd és que aquella
disciplina, i tant de bo es vagi reco-
neixent cada cop més en el futur,
ens brinda oportunitats apassio-
nants de recerca en el camp de la
complexitat espacic-temporal,

st
NOVETATS HPCN

EC, una de les empreses més

fortes en el negoci de la com-
putacié, ha presentat el seu ordina-
dor de la serie SX, el SX-4. El NEC
SX-4 és un supercomputador esca-
lable paral‘lel vectorial successor
del SX-3, que va ser el primer ordi-
nador multiprocessador japones,
presentat 'any 1990. E1 5X-4 va sor-
tir a la venda el mes de setembre
de l'any passat. El SX-4 es pot tro-
bar en dues arcuitectures basiques
La primera és l'anomenada Single-
Node, que &s una maguina de
memoria compartida que pot tenir
entre 1 1 32 processadors, La poten-
cia maxima d'aquest sistema sera
de 64 Gllop/s (2 Gflop/s per proces-
sador). Aquesta maquina també
esta disponible en model compacte,
que pot tenir un maxim de 4 pro-

cessadors (8 Gflop/s). La segona ar-
cuitectura és un 5X-4 de memoria
distribuida que pol connectar un mi-
nim de 2 nodes 1 un maxim de 16.

Presentat a Barcelona el superordinador SX-4 de NEC

Aquesta maquina pot arribar a una
velocitat punta d'l Tllop/s amb la
seva configuracid maxima (16 no-
des, 512 processadors).

Model compacte de 1'SX-4 de NEC
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Gestionar la planificacié i con-
trolar la produccié d'una emg

sa de xarcuferia a partir d’un
sistema informatic paral-lel és
I'objectiu del projecte SIRIUS,
dins la iniciativa PACOS del pro-
grama ESPRIT. Mitjangant
aquest software, Hesperia de
Alimentacién, 'usuvari final, té
previst estalviar uns 50 milions
de pessetes anuals.

Ambur és un sistema expert,
orientat a l'augment de la pro-
ductivitat i eficiéncia d'una fabrica,
desenvolupat per 1'empresa Ne-
osystems Informatica. Aquest siste-
ma resol l'optimitzacio des del punt
de vista de minimitzar els costos
operatius, equilibrar la fabrica i
controlar els colls d'ampolla amb
previsid. Segons Eugeni Roures,
director de Neosystems, "amb
aquest sistema es destrueixen les
linies classiques de produccié a
una empresa per a fer una opfimit-
zaci6 d'alt rendiment”

L'evolucié del mercat fa que
el temps de vida mitja d'un pro-
ducte s'hagi reduit moltissim i que
cada vegada sigui més necessari
fabricar més varietal de productes.
Aquesta evolucio també implica
una nova filosofia de gestié de les
empreses que, segons Roures,
"g'assembla molt al paral-lelisme,
ja que es tracta de distribuir de la
millor manera possible un nombre

determinat de tascques scbre les di-
ferents macuines, que és el que es
fa quan es paral‘lelitza”.

Hesperia de Alimentacion fa-
brica a partir de carn de porc un
espectre de més de 1.000 oroduc-
tes. Tot i que la seva materia prime-
ra és la camn, aquesta cal que sigui
tractada de forme diferent en funcié
del producte i que es compri en un
moment determinat perque no pa-
teixi minvaments ni es faci malbé.
Introduint les dades necessaries al
sistema que esta desenvolupant
Neosystems, acuest calculara la mi-
llor forma de treballar a la fabrica
perqué la carn no disminueixi de
pes, ni es deteriori, ni s'hagi de
conservar sincronitzant la ma
d'obra i els recursos productius o
ajudant a la decisio de quan, com i
a qui comprar lz materia primera.
Tenint en comple totes agquestes

El software paral-lel ajuda en les empreses a la presa de decisions

de Gaussian

El C4, Cray Research
i la Universitat de Barcelona
organitzen un workshop

i un kshop del de

Els propers 301 31 de maig se
Quimica Quantica Gaussian. A

{3 ¥ ook |

kshop esta raeo g .

i6 1 C 1

ions de Catal

tament pel Centre de Comput,

| workshop que es fara a Bar-

celona el proper mes de maig
tractara totes les metodologies dis-
ponibles al paquet Gaussian. Es
fara un émfasi especial, perd, en
aquells métodes 1 aspectes mes
novedosos que fan que el Gaussian
es pugui aplicar a un espectre de
questions més ampli

El curs comengara amb una
introduccié a la Teoria de I'Estruc-
tura Electronica i continuara expli
cant els diferents métodes de cal-
cul i nivells de teoria del Gaussian,
les seves utilitats i el seu rendiment
en computadors Cray. Durant el
workshop també es parlara de les
seves possibilitats en métodes com
el de la Teoria del Funcional de la
Densitat o en lécniques d'optimit-
zacid de geometria, entre d'altres,

Cal destacar la preséncia del
professor Michael Robb, del King's
College de Londres, en aquest

ya

(C"), Cray Research i la Universitat de Barcelona (UB).

curs. Robb és un dels creadors
d'acquest softwara. També hi partici-
paran com a professors Carlos So-
sa, de Cray,; Juan José Movoa, de la
Universitat de Barcelona; josé Luis
Andrés, de la Universitat de Girona,
i Alicia Martinez, del CESCA.

El preu del curs és de 17.000
pessetes pels assistents d'entorn
académic i 25.000 per ala resta
També hi haura 3 beques per a es-
tudiants, Acuesta quantital incloura
les lligons tedriques, practiques so
brel Cray i una copia de la User's
Reference de Gaussian 94 i una al-
tra de I'Exploring Chemistry with
Electronic Structure Methods.

Les fotocdpies de les conferén-
cies també s'inclouen en el preu
L'allotjament i els menjars van a ca-
rrec de cada participant. Les clas-
ses tant tedriques com practiques
es faran entre les 9.00 hiles 13.00h
ientreles 15.00 hiles 19.00 h.

La planificacié en paral-lel d’una empresa de
xarcuteria estalvia uns 50 milions de pessetes a I’any

dades, |'empresa té previs! estal-
viar cada any prop de 50 milions de
pesseles nomes en costos direcles.

Adquesta empresa de xarcute-
ria ja tenia instal lat des de l'any
1992 la versié serial d'/Ambar, perd
el fet que calien 24 hores perqué el
sistemna calculés una planificacié,
feia que no fos utilitzat al 100%.
"Hem acudit al paral'lelisme pel
problema de temps de calcul, que
amb un software parallel i unes
maquines adequades es podra re-
duir forga", afirma Ramon Carulla,
analista informatic de produccié
d'Hesperia, Amb la versi6 paral-le-
la d'aquest sistema que Neosys-
tems esta desenvolupant agquest
temps es pot reduir a 30 minuts o
una hora, en funcié de l'ordinador
sobre el qual corri. "Aquest fet
permetra calcular amb molta agili-
tat i donara la possibilitat de repla-

JORDI PARETO

nificar la fabrica en qualseval mo-
ment si canvia alguna circumstan-
cia", explica Eugeni Roures,

Software paral-lel per a
gestionar una empresa

El sistema Ambar és ur pro-
ducte genéric que podra ser apli-
cable a qualsevol tipus d'empresa,
tot i que va dirigit fonamentalment
a les pimes que facturin més de mil
milions de pessetes i tinguin a par-
tir de 100 treballadors. Aquestes
empreses també hauran d'estar or-
ganitzades i decidir-se a treballar
sota comanda i termini de lliura-
ment, A aquest tipus d'empreses
se les podria ajudar a rebaixar en-
tre un 151 un 30% dels costos ope-
ratius totals i de les necessitats d'in-
versio respecte de la forma de tre-
ballar classica amb estocs

Neosystems també ha desen-
volupat un tipus d algoritmes que
permet que el software pugui tre-
ballar sobre qualsevol tipus d'ar-
quitectura. D'aquesta manera, es
pot aprofitar la informatica actual
de l'empresa i, en cas d'actualitza-
cib, serveix el mateix software.

El coordinador de SIRIUS és
Neosystems pero en el projecte, a
més d'Hesperia Alimentacién, tam-
bé hi participen dos departaments
de la UPC. El Laboratori d'Organit-
zacid de la Produceit valida, certi-
fica i fa evolucionar els algoritmes
millorant-ne la funciconalitat i l'ope-
rativitat. La Catedra d'Estadistica i
Investigacid Operativa ha aportat la
seva lecnologia multiagent que es
munta sobre un PC amb Windows
95, El SIRIUS és un dels subprojec-
tes del projecte PACOS, que ges-
tiona el CEPBA.

BREUS

&

SILICON GRAPHICS COMPRA
CRAY A finals del passat mes de
febrer Silicon Graphics (SGI) i Cray
Research van anunciar la seva fusio,
SGI comprara la companyia de su-
percomputadors per 576 milions
de dolars, fet que li permetra cobrir
tots els segments de mercat dels
computadors d'altes prestacions,
Cray Research, tot i les seves pér-
dues econdmigques en I'altim any,
és lider reconegut per la seva tec-
nologia, i Silicon Graphics ha revo-
lucionat el mercat dels ordinaders
d'altes prestacions amb maguines
de menys d'un milié de dolars. La
unié d'aquestes dues companyies
tindra com a consecuéncia el nai-
xement d'un nou lider mundial en el
sector de la supercomputacio i, se-
gons informacions de les propies
companyies, uns preus "agressius”
de les seves maguines en relacio
amb el rendiment. Podeu trobar
més informacié sobre la compra de
Cray a hitp://www.cray.com/PU-
BLIC/WHATS_NEW/COMPANY/FE
BS86/merger.html.

&
GAMESS PARAL-LEL A L'SP2 El
mes passal es va instal‘lar a I'SP2
del C1 la versio parallela del pa-
quet de Quimica Quantica Gamess.
Ja existeix una versid serial
d'aquest paquet al Cray i una altra
a I'SP2. Recentment també s'han

Duplicada

la poténcia del Cray

1 passat mes de febrer es'va

actualitzar el Cray Y-M? 232 a
un Y-MP 464 amb una velocitat
punta de 1,33 Gflop/s. El Cray té 4
processadors vectorials peral-lels
de memodria compartida enfront
dels dos processadors que tenia
fins ara. A més del Cray, el macjui-

nari disponible per als usuaris del
C4 és un [BM SP2 de 44 processa-
dors i 11,72 Gflop/s, una Power
Challenge de 5GI de 8 processa-
dors i 2,88 Gllop/s, una CM-200 de
Thinking Machines de 2.048 pro-
cessadors i 0,64 Gflop/s, i un
C3480 de Convex de 0,40 Gllop/s,

installat a I'SP2 les rutines de pa-
ral'lelitzacié per pas de missatges
PVM, PVMe i MPL

&

A L’ABRIL ES CELEBRARA A
BRUSSEL'LES HPCN EUROPE
1996 Entre el 15 i el 19 del proper
mes d'abril se celebraran a Brus-
sel-les (Bélgica) les jornades HPCN
Europe 1996 en les quals es tracta-
ran experiéncies dels usuaris fi-
nals, la recerca en noves aplica-
cions, algoritmes, eines sistemes 1
aspectes practics relacionats amb
la computacié d'altes prestacions.
Paral'lelament també es faran un

INTRODUCTION TO GAUSSIAN:
THEORY AND PRACTICE

Barcelona, 30 i 31 de maig

INFORMACIO: cursg 94
hitp:) fwww.

total de sis tutorials, sis workshops i
també hi haura exhibicions per
part de la indistria. Per a mes in-
formaci6, podeu posar-vos en
contacte amb el secretariat de la
conferéncia enviant un missatge
per correu electronic a l'adrega
HPCN96@fi.uva.nl

e 00 |
Podeu veure Teraflop en for-
mat electronic a partix del
World Wide Web a 1’adrega

http://www.cesca.es/texaflop

Si voleu fer-nos algun comen-
tari, utilitzeu 1'adre¢a de co-
rreu electronic
teraflop@cesca.es
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osé M. Baldasano, enginyer

quimic de formacié, és direc-
or de 1'Institut de Tecnologia i
Modelitzacié Ambiental (ITE-
MA). Aquest institut de la UPC
va néixer I'any 1992 té com a
objectiu principal abordar els
temes ambientals des d’una
perspectiva cientifica i intentar
trobar-los una aplicacié.

TERAFLOP Com s'aplica la tec-
nologia al medi ambient?

J. M. BALDASANO Primer cal
dir que el laboratori’ de qui estu-
dia el medi ambient és el mateix
medi natural. Coneixent-lo s'ha
evolucionat en els ultims 30 anys
cap a les teenclogies i els instru-
ments de gestié ambiental. Als

anys 60, es fela control de la conta-

minacié 1 no s'atacaven les causes
siné l'efecte. Rapidament, a mitjans
dels 70, es va veure que aquesta
era una visio limitada i es va co-
mengar a impulsar la prevencio de
la contaminacio. no nomes el con-
trol. Despreés la CE va definir qué
eren les tecno.ogies neles com,
per exemple, usar laser en comtes
de taladrina en la construccié de
peces metal-liques. Per altra ban-
da, la simulacid també és un tema
moll important en els estudis am-
bientals,

TERAFLOP Fins a quin punt la re-
cerca ambiental usa la simulacid o
l'experimentacié?

J.M.B. AT'ITEMA fem les dues co-
ses. La linia experimenial és la
historica de la ciéncia, mentre cque

José M. Baldasano, director de I’ITEMA
“La simulacio és una eina meés
en la recerca medioambiental”

la simulaci¢ es comenga 2 poten-
ciar als anys 60, amb el naxement
dels ordinadors. Crec que el logic
es que aquestes dues linies de re-
cerca siguin complementaries. La
simulacié és una sina més que per-
met fer experiments numerics.

TERAFLOP Ccm Irien les seves
linies de recerca?

J.M.B. Tenim diferents politiques
d'actuacié. En primer lloc tenim les
nostres propies linies de recerca:
50N temes gue ens i

eressen i que
és necessari estudiar ja que hi ha

limitacions de coneixement, Basi-
cament ens centrem en la modelit-
zacio atmosférica | la d'aigues resi-
duals, També treballem per desen-
volupar tecnologies netes, Una al-
tra de les nostres linies d'actuacié
¢s treballar per encarreg. De ve-
gades també busquem la 1elacio
amb l'exterior intentant aplicar el
que nosaltres hem investigat, via
administracid o viz empreses.

TERAFLOP Un dels projectes de
I''TEMA que més ha trascendit és
el ‘Barcelona’, en que consisteix?

Baldasano: “El transit és el contaminant principal en les zones urbanes”

J.M.B. Barcelona és una area
complexa des del punt de vista de
transport atmosféric. Tambe és una
zona fortament urbanitzada. Aixé fa
que des del punt de vista cientific
fés interessant aprcfundir-hi. La in-
formacité que es tenia de la zona
era molt superficial i 'any 80-91 es
planteja fer estudiar els processos
circulatoris
mensions. Els nostres models co-
rren sobre les nostres workstations
i, quan son grans, sobre els ordina-
dors del CESCA

mosférics en tres di-

TERAFLOP Quin és el prircipal
factor de contaminazio actual?
J.-M.B. Avui, en les zones urba-
nes, és el transit, La contaminacio
classica dels anys 50 en ciutats
com Londres eren d'origen indus-
trial 1 de 1"is de carbo en les cale-
faccions domésiquas. D'aqui pas-
sem a tenir combustibles més nets
i el contaminant principal és el tran-
sit i la produccid d'energia elactri-
ca,

TERAFLOP [ en el cas de les ai-
gues i el sol?

J.M.B. Els contaminants son maté-
ria organica biodegradable i no
biodegradable, metalls pesats i
sals, tot generat per 'home.

TERAFLOP Quines possibilitats
ofereix la supercomputacio a .a re-
cerca ambiental?

J.M.B. Permet simular arees molt
grans i amb moltes coordenades.
El temps de calcul &5 moll inferior
en una macguina grossa. [ per fer
previsions en temps real.

TERAFLOP La conscienciacid de
la societat envers els problemes
medioambientals, ha influit en la
manera de treballar de I'lITEMA?

J-M.B. Hi ha diferents prespecti-
ves: social, industrial, administrativa
i de recerca. En la societal catalana
la conscienciacit ambiental exsteix
des de fa anys, liderada pels grups
ecologistes. A nivell industrial i ad-

parov va seure d. td'un ¢

Garry Kasparov veng per 4-2
al sistema Deep Blue d’IBM

Entre el 10 i el 17 de febrer, el campié del mén d’escacs, Garry Kas-

9 !
3 7 1,

s'hi enf
Blue, un J.

lions d'operacions per segon.

D eep Blue va obligar a Kaspa-
rov a rendir-se en el movi-
ment 37 de la primera de les sis
partides que van jugar. Aquesta va
ser la primera vegada cue una ma-
quina vencia a un gran mestre
d'escacs en una partida que sequia
les regles classiques de joc.
Aquest fet va disgustar visiblement
Kasparov, que va marxar del cen-
tre de convencions on es fela la
partida a Filadélia (EUA) sense fer
declaracions, davant de I'alegria
de I'equip de programadors de
Deep Blue. A l'endemd, quan havia
guanyat la segona partida, Kaspa-
rov va definir el dia anterior com

t que no es va posar nervids ni

va sentir la pressié psicalégica que diuen que senten tots aquells que
A al qual va véncer per 4-2, era Deep
t per IBM que pot calcular tres mi-

un "mal dia" i va felicitar |'equip
d'IBM pel seu gran treball. La ter-
cera i quana partides van acabar
en empat i Ja cinquena i sisena les
va guanyar Kasparov.

Deep Blue és un sistema IBM
SP2 de 32 nodes on cada node, a
mes de tenir un processador Po-
wer?d, té B processadors especials
per a jugar a escacs, El sistema té

una base de dades amb les parti-
des que han jugat els grans mes-
tres d'escacs des de fa 100 anys. A
mes, coneix el valor de les peces i
sap si estan protegides.

Des de la maitat d'aquest se-
gle una gran quantitat de progra-

madors han intentat dissenyar
computadors i software suficient-
ment potents per a véncer els
grans mestres d'escacs. L'any B8,
un grup d'estudian's de la Universi-
tat de Canergie Mellon (Pensylva-
nia, EUA) van crear Deep Thought,
un ordinador de dos processadors
capag de calcular 750.000 posi-
cions per segon. Aquest ordinador
va evolucionar cap a sis processa-
dors i va jugar dues partides exhi-
bicio contra Garry Kasparov l'any
1988, que va guanyar. El successor
d'aquest computador és el Deep
Blue que el passal mes de febrer
va jugar contra Garry Kasparov, El
match a sis partides entre el cam-
pio del mon i Deep Blue es va fer
durant els actes de conmemoracié
del 50& aniversari de 1'Association
for Computing Machines. L'estiu
passat, dins la novena edicid de la
International Conference on Super-
computing (ICS) organitzada pel
departament d'Arquitectura dels
Computadors de la UPC, Miguel
llescas, el jugador d'escacs espan-
yol millor classificat mundialment,
va jugar contra l'arterior versio de
Deep Blue.

ministratiu a Catalunya hi ha una
data clau, 1990, quan fracassa el pla
de residus industrials especials,
Amb aixd tant la inclistria com |'ad-
ministracié s'adonen que cal ocu-
par-se més del tema. A nivell de re-
cerca, a Catalunya sempre ha ha-
gut bastants grups, també

TERAFLOP Com 3e silua vosté
davant dels problemes mediam-
bientals globals?

J.M.B. A finals dels 80 emergeix
el concepte de desenvolupament
sostingut i jo crec que alla hi ha
'aposta; o realment fem una revisid
seriosa del model de desenvolupa-
ment sostingut o, no el planeta,
perd si la civilitzacid humana po
dria entrar en una fase de col-lzepse
total. L'inica espécie que ha tingut
la possibilitat d'anar superant el
que tallava el creixement de la se-
va poblacié és I'espécie humana, A
principi de segle estavem scbre
els mil milions d'habitants mentre
que a finals de segle estavem so-
bre els sis mil milicns. A més ha
augmentat molt la nostra esperanga
de vida. Per primer cop |'espécie
humana ha ocupat to: el planetz i la
nostra activitat ha arribat a interfe-
rir en elements basics del funciona-
ment de la Terra tals com la capa

d'ozé o el canvi climatic

TERAFLOP Quines son les pau-
tes a sequir per a un desenvolupa-
ment sostingut?

J.M.B. Encara no temim clar com
arribar a una forma de viure gue
ens permetria un nivell de vujn‘alt
se deteriorar la qualitat del me-
di ambient: sense agotar els recur
Ara, les

s

808, reciclant al maxim,..
zones del mon amb més baix de-
senvolupament volen tenir el ma-
leix que els mes desenvolupals. Jo
crec, intenlant ser objectiu, que no
serem capagos de fer-ho. Caldria
que ens deixéssim de basar en un
model economicista, perd encara
s'ha de concretar el que caldra fer.

M Angels Novoa

FOTO/NOTICIA

EL ¢ POSA EN FUNCIONAMENT EL SEU WEB. EI ¢ ja té la seva
pagina de web a I'adrega http://www.cesca.es. A partir d’aquesta pa-
gina es pot accedir a informacié que fa referéncia a aquest centre.
L’apartat de Qui som? explica quina ha estat I’evolucié tant del CEP-
BA com del CESCA fins a la creacié del €% i quins sén els objectius
del centre. A Qué tenim? hi ha una descripcié dels ordinadors del ¢4,
També es pot accedir a I'apartat de projectes que han dut a terme el
CEPBA i el CESCA, Serveis a I'Usuari, Formacié i el que s'esta fent al

en 'irea de Comunicacions. També es pot accedir a la versié on-
line d'aquest noticiari i a un apartat de Novetats.
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